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Pretendemos...

* ...Familiarizaros con aspectos
esenciales de unas pocas herramientas
informaticas de utiidad en el

aprendizaje y practica de una carrera
cientifica...

* Un enfoque eminentemente practico y
aplicado.




Aplicaciones!)....

1) una aplicacion de navegacion en red y de
correo electronico

2) una hoja de calculo para
-tratamiento de datos

-representaciones graficas
-ajuste de datos a funciones
3) un manipulador algebraico

4) un programa de representacion y
modelizacion molecular.

(*) APLICACION: Programa informatico disefiado como herramienta
para los usuarios




Introduccion

Conceptos basicos del Sistema Operativo
(MaCOS X) (un sistema de la familia UNIX, como los

“linux”).

Introduccién a internet (Firefox).

Organizacion del trabajo: Aplicaciones,
carpetas, documentos.

Copia y borrado de documentos. Copias de
seguridad.

Entorno informatico de ensenanza electronica
( Aula virtual ).




Hoja de calculo (MS Excel)

Concepto general de hoja de calculo: Celdas
absolutas y relativas.

Formulas y funciones. Programacion con la
hoja de calculo.

Presentacion de datos.

Ajustes. Regresion lineal. Interpolacion y
extrapolacion. Aplicaciones a la resolucion de
problemas.




Manipulador algebraico
(Mathematica)

* |ntroduccion al uso del programa.
* Analisis de funciones:
-Manipulaciones algebraicas.

-Resolucion de ecuaciones vy sistemas de
ecuaciones.

-Derivacion e integracion de funciones.
Listas, Vectores, Matrices.

Representaciones graficas.
Aplicaciones a la resolucion de problemas.




Representacion molecular
(ChemOffice)

* Construccion de estructuras moléculares vy
su manejo 2D (ChemDraw).

* Construccion de estructuras moleculares vy
su manejo 3D (Chem3D).
* Propiedades de las estructuras moleculares.
* Conformaciones y optimizacion de estructuras.




Ejercicios de caracter
general

* Utilizacion combinada de las aplicaciones
estudiadas

* De especial importancia para la evaluacion
del curso




OBJETIVOS DOCENTES

 Descritos en la Guia Docente de la
asignatura

e ].- Contenidos Minimos

» MINIMOS quiere decir
IMPRESCINDIBLES PARA APROBAR

* 2.- Destrezas a adquirir....




CONTENIDOS MINIMOS
1- Generales

* Saber crear una carpeta con el nombre
indicado en la unidad y directorio
indicado.

 Saber mandar un e-mail con adjunto

con el servidor POSTMAN de Ia
Universitat de Valencia.




CONTENIDOS MINIMOS
2- Hoja de Calculo

Escribir formulas sin errores basicos de sintaxis.

Saber utilizar numeros en formato cientifico (n,nn x
10M)
Saber “propagar” formulas por la HC.

Saber realizar graficas cientificas basicas.

Saber manipular las escalas y limites de los ejes de
una grafica.

Saber representar varias series de datos en una
misma grafica.

Saber ajustar rectas obteniendo la ecuacion de la
recta ajustada.

Saber usar la herramienta “Buscar Obijetivo” para
resolver ecuaciones de una variable .




CONTENIDOS MINIMOS
3- Manipulador Algebraico

Conocer la sintaxis basica del MA.
Saber resolver una ecuacion de una variable.

Saber resolver un sistema de ecuaciones de
varias variables.

Saber calcular derivadas explicitas de una
variable.

Saber calcular integrales de una variable.

Saber representar una funcion de una
variable.

Saber representar una lista de puntos.




CONTENIDOS MINIMOS
4- Modelizador Molecular

Saber construir moléculas organicas sencillas en los
MM2D y MM3D usando las herramientas basicas del
“software”.

Saber construir moléculas inorganicas sencillas en
los MM2D y MM3D usando las herramientas basicas
del “software”.

Saber sustituir grupos funcionales y cambiar atomos
de forma controlada en el MM3D.

Saber medir distancias y anqulos planos de
enlace en representaciones moleculares 3D.

Saber obtener estructuras moleculares sencillas
guimicamente razonables con el MM3D.




OBJETIVOS DOCENTES

 Descritos en la Guia Docente de la
asignatura

o 2.- Destrezas a adquuirir....




DESTREZAS A ADQUIRIR

* En la GUIA DOCENTE se han definido 38
“Destrezas” que el curso debe ayudar a
adqumr Por EJEMPLO...

Saber situarse con exactitud en el arbol de servidores, discos y
directorios del ordenador que se esta usando.

Saber crear y gestionar documentos desde dentro de una
aplicacion.

Saber generar series en la hoja de calculo.

Saber representar series de datos con rangos muy dispares.
Saber sustituir una expresion en otra en el MA.

Saber optimizar estructuras moleculares 3D.




DISTRIBUCION DEL
VOLUMEN DE TRABAJO

ACTIVIDAD

Horas/curso

ASISTENCIA A CLASES  PRACTICAS
TUTELADAS

40

REALIZACION DE EXAMENES

TRABAJO NO PRESENCIAL

ESTUDIO-PREPARACION DE EXAMENES

TOTAL VOLUMEN DE TRABAJO




EVALUACION

Trabajo en clase a lo largo del curso.

Ejercicios a presentar en fechas que se
establezcan.

Controles en clase.
Examen (maximo 60%)




BIBLIOGRAFIA

 J. Planelles y R. Serrano.“Informatica aplicada a la
quimica”. Publicaciones de la Universitat Jaume |.
Coleccion Universitas. Castellon, 2002.

* S. Wolfram. “The Mathematica Book”. (4% edicion o
superior).

NOTA: este libro es accesible mediante el “Help “on line™ de
la aplicacion “Mathematica”.

* “help on line” de las aplicaciones




Direcciones Web (“URL™)
(Uniform Resource Locator)

Algunas direcciones de especial interes

http://www.uv.es === Universitat de Valéncia-UVEG
https://correo.uv.es = = - Servidor de correo por internet

https://p1zarra.uv.€s L — . Aula Virtual




Direcciones Web -2

Algunas direcciones de especial interes -2

Pagina por defecto en las aulas de la Facultat de Quimica
* http:/fquimi.uv.es/dsk/

Pagina de la asignatura

* http://www.uv.es/qal
Pagina oficial de la Facultat de Quimica

e http://centros.uv.es/web/centros/quimica/




