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Justificacion

El contenido de esta asignatura sirve como base y herramientas fun-
damentales en las asignaturas fisicoquimica 2 y 3, Quimica analitica
e inorganica, asignaturas del cuarto y quinto semestrede la carrera en
quimica. Las ecuaciones diferenciales y sus soluciones son fundamen-
tales en el desarrollo de la cinética quimica, la quimica cuantica y la
espectrocopia atomica y molecular. La introduccion a los conceptos de
teoria de grupo es importante para los cursos de organica e inorganica.
El desarrollo de modelos estadisticos es fundamental en todas las ~ “ar-
eas de la quimica y especialmente en la quimica analitica. Finalmente,
el tema de probabilidad y estadistica es fundamental en la planificacion,
toma e interpretacion de datos en la quimica experimental.

Objetivos generales:

a) Desarrollar las destrezas necesarias para resolver ecuaciones difer-
enciales ordinarias y ecuaciones encillas en derivadas parciales.

b) Introduccion a las transformaciones de Fourier y Laplace y sus
aplicaciones en quimica.

¢) Adquirir los conocimientos bésicos de la teoria de grupo y su apli-
cacion a las moléculas quimicas.

d) Adquirir los conocimientos basicos y desarrollar las destrezas nece-
sarias para aplicar la teoria de probabilidades y de inferencia es-
tadistica a problemas quimicos.

e) Conocer y aplicar la estadistica en el tratamiento de datos exper-
imentales.

Contenido

1 Ecuaciones diferenciales
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1.1 Ecuaciones diferenciales de primer orden. Aplicaciones: veloci-
dad de una reacciéon quimica, cambio de fases de una sustan-
cia.

1.2 Diferenciales exactas e inexactas. Factores integrantes. Ejem-
plo: Funciones termodinamicas.

1.3 Ecuaciones diferenciales de segundo orden con coeficientes
constantes. Aplicacion: parte radial de ecuacion de Schrodinger
en una dimension.

1.4 Método de solucion por series de potencia.

1.5 Introduccién a las ecuaciones diferenciales parciales. Método
de separacién de variables. Aplicacion: separacion de ecuacion
de Schrodinger, independiente del tiempo, para el atomo de
hidrégeno en parte radial y angular.

1.6 Funciones especiales como soluciones de ecuaciones diferen-
ciales: Hermite, Legendre, Bessel y Laguerre. Aplicaciéon: Ecuacion
de Schrodinger para un oscilador armoénico en una dimension.

2 Transformadas.

2.1 Series de Fourier.
2.2 Aplicaciones a la resoluciéon de ecuaciones diferenciales.
2.3 Transformada de Fourier.
2.4 Transformada de Laplace
3 Teoria de grupos.
3.1 Definiciones y teoremas fundamentales de la teoria de grupo:
grupo abeliano.
3.2 Elementos y operaciones de simetria.

3.3 Representacion de las operaciones de simetria mediante ma-
trices.

3.4 Algunos grupos de simetria, ejemplo: grupo de simetria del
triangulo equilétero

3.5 Ordenes, clases y representaciones.

3.6 Representaciones reducibles e irreducibles, tabla de caracteres
y reducciéon de una representacion reducible.

3.7 Subgrupos y productos de grupos.
3.8 Aplicaciones en quimica.
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3.8.1 Vibraciones y rotaciones moleculares: determinacion de
las bandas activas e inactivas en los espectros vibracionales
y rotacionales.

3.8.2 Orbitales moleculares.
4 Probabilidad y estadistica.

4.1 Importancia de la estadistica en la investigacion cientifica.
4.2 Revision de conceptos fundamentales.

4.3 Teoria basica de probabilidad y estadistica. Probabilidad. Es-
peranza.

4.4 Distribuciones de probabilidad. Valores esperados.

4.5 Elementos de muestreo. Poblaciéon y muestra. Tipos de mues-
tras.

4.6 Presentacion de datos. Determinacion de los pardmetros es-
tadisticos de la muestra.

4.7 La media aritmética y geométrica. La mediana.
4.8 Distribuciones de muestreo.
4.9 Inferencia estadistica.

4.10 Analisis de regresion de una variable.

4.11 Regresion no lineal.

4.12 Método de los minimos cuadrados.

4.13 Analisis de correlacion.

4.14 Aplicaciones:

a) Determinacion de media aritmética de un conjunto de me-
didas, error estandar de una medida, error estandar del
promedio, error probable de una medida.

b) Errores de mediciones de diferentes propiedades usando
diferentes instrumentos en un laboratorio.

c¢) Determinacion de valores para ciertas propiedades de sis-
temas por métodos gréaficos usando mediciones de propiedades
del sistema.

Metodologia.

a) Combinacion de clases magidtrales expositivas e interactivas.

b) Establecer un problemario oficial para el curso.
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c¢) Sesiones de resolucion de problemas. Los problemas estaran orien-
tados a la aplicacion de la teoria desarrollada en clase a sistemas
quimicos y al tratamiento de datos experimentales incluyendo uso
de programas de computaciéon apropiados.

d) Atencion personalizada dos horas por semana.

Evaluaciéon sugerida.

a) Realizar, al menos, una evaluacion escrita por tema.

b) Confeccionar las evaluaciones tomando en cuenta el material ofi-
cial del curso.

c¢) Todos los temas deben tener el mismo peso en la nota final por la
asistencia y particpacion en las sesiones de problemas un peso.
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