Modelado Computacional de Nanomateriales para Biosensores. Curso Hibrido
y Tedrico-Practico. Tedrico- Lunes 9:30-14:00 h, Martes 9:00 a 11:00 h, Practico
via zoom - Martes 17-18:30h

Dra. Ana Elizabeth Torres Hernandez. ICAT - UNAM.

En el curso se presenta una introduccion a la Quimica Computacional orientada a
la realizacién de calculos tedricos de interés en Nanomateriales para Biosensores.
Se abordaran algunos aspectos teoricos introductorios necesarios para realizar
calculos de energia de punto simple, optimizacibn de geometria, termoquimica,
energia de adsorcion y algunas propiedades electrénicas como analisis de la
densidad de estados. El curso sera tedrico-practico con una dindmica de trabajo
activa utilizando un aula virtual. Se utilizaran programas de acceso libre
preferentemente.

Programa del curso

- Introduccion al modelado computacional de materiales y nanomateriales (1.5
horas)

-Construccion del modelo y optimizacion de la geometria. (1.5 horas)
-Modelado de procesos de adsorcién en nhanomateriales. (1.5 horas)

-Calculo de propiedades electrénicas y propiedades de interés en el disefio de
biosensores (2 horas)

-Uso de herramientas computacionales para el modelado computacional de
nanomateriales para biosensores (Préactico, via zoom, 1.5h)

Requisitos

Ser alumn@ regular de sexto semestre o semestres mas avanzados de las carreras
de Quimica, Ingenierias y Fisica o carreras afines, o ser estudiante de Posgrado.
Haber cursado algunas asignaturas afines a la Quimica Cuantica y/o Quimica de
Materiales. No es necesario tener conocimiento de algun lenguaje de programacion
o del sistema operativo Linux. Se requiere contar con una computadora para realizar
la sesion practica que sera via remota. Se registrara la asistencia al curso y se
valorara su acreditacion con un ejercicio practico.
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