(0%)
&

APLICACIONES INFORMATICAS EN
QUIMICA

Tema 1:
Introduccion al Curso y
Entorno de Usuario de la UV

Grado en Quimica

1 SEMESTRE

Universitat de Valéncia
Facultad de Quimica

Departamento de Quimica Fisica

F. Quimica - Edificio E — 3% planta.
C./ Dr. Moliner 50. 46100 Burjassot, Valencia e Tel. (+34) 963543389 e Fax (+34) 963544564
Aula Virtual: http://aulavirtual.uv.es/




eIl

Esta obra esta bajo una licencia de Creative Commons




Temas de Introduccion al curso y Entorno de usuario (Sistema

operativo, entorno de usuario, paginas web, bases de datos) (4 dias*2
horas=8 horas)

L. SISTEMA OPERATIVO

Con el objeto de practicar la creacion y gestion de los documentos, su organizacion,
cambios de nombre, etc, se proponen ejercicios para practicar con una aplicacion de
gran utilidad en estudios cientificos: Un editor de texto que disponga de un editor de
ecuaciones

1. Conéctate a tu ordenador.

2. Crea una carpeta con tu nombre en el ordenador.

3. Abre el editor de texto y escribe, haciendo uso del editor de formulas, la informacion
de los parrafos 3.1 a 3.4. Guardala en un documento con el nombre que quieras (pero
que no sea el nombre que pone por defecto la aplicacion) en la carpeta que creaste.

3.1.- Reaccion:  2H,S(g)+30,(g) — 2H,0(g)+2S0,(g)

[S02]% [H20]?

Ke = Ao Plsr

3.2- Reaccion:  3H,(g)+N,(g) — 2NH;(g)
Formas de la constante de equilibrio usadas habitualmente en los calculos:

_ [NHs]Z _ [p(NH3)]2
¢ [HP[N,] P p(H)E[p(NR)]

Forma de la constante de equilibrio estrictamente adimensional y en condiciones
estandar usada en el formalismo de la teoria termodinamica:

KO — [P(NH3)eq/P0]2
P [P(Hz)eq/P0]3[P(Nz)eq/PO]

3.3 Calcular la longitud de onda de De Broglie de un electron que se desplazaa
9.4:10°ms’.
N 6.63-10-"J s

m (9.1-10'kg)(9.4-10’ms™)

=7.8+10""m = 0.78 nm= 780 pm

Corresponde a la region del espectro de rayos X.
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Tema 1.-Introduccion y Entorno de Usuario de la UV
3.4 Para una reaccion cualquiera se define un tipo de energia que se denomina la

entalpia estdndar de reaccion como:

AHD,qccion = AHP (productos) — AHP (reactivos)

3.5 Sobre potencias y logaritmos

a
x%yb = yatb Z_— (xa)b = xab
Inx? =blnx

In(x/y) = Inx — Iny

In(xy) = Inx + Iny

3.6 Algunas derivadas.
d _ d /1 n
& = =)=
d d
— (%) = X — (XY = g%
dx(e )= e dx(a) a*lna
d 1 d
iy == - =
dx (In.x) x dx (loga x) xlna
4 (senx) = % (cosx) =
dx Ssenx) = Cosx dx COSX) = — Ssenx

3.7 Expresiones que contienen algunas integrales sencillas:

f(u+v)dx= fudx+fvdx

faf(x)dx = aff(x)dx
fdx_l
~ = nlx| + C

n+1
fx”dx =
n+1

fexdx= e*+C

+C (n#-1)

X

a
faxdx= —+C
Ina

3.8 Algunas integrales especiales:

400 o +0o0
) .2 2
f x2e~ ¥ dx = Zf X2 e~ dx f x2Hle=aX gy = 0
_ 0 —o0
co 1 e
—ax? 2 —ax? 1
e dx:_l xe dx:z— ra>0;n=1.2,..
1 a
0 2a2 0
o) 1 [e%s)
—ax? (27’1)!7‘[2 P} n!
fone ax? gy = - x2ntlg—ax? g, — T
1 a
o 22n+inlg™z
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4. Cierra el editor de texto. Abrelo de nuevo, abre el documento anterior, guardalo con
el mismo nombre en formato PDF en la carpeta que creaste.

5. Comprime el documento PDF anterior y guardalo en la misma carpeta.

IL. PAGINA WEB DE LA UNIVERSIDAD DE VALENCIA: GENERALIDADES.

1. Entra en la pagina web principal de la universidad. (www.uv.es)

2. Localiza en la zona de noticias, una noticia de hace 3 dias.

3. Descargate el calendario académico de la universidad para el presente curso del area
ESTUDIOS DE GRADO.

4. Localiza en el area de CULTURA una de las exposiciones que hay en este momento

en la Universidad.

5. Localiza, en el &rea de TRANSPARENCIA, en qué fecha se fundé la Universidad de
Valencia.

6. Localiza a través del area ESTRUCTURA ORGANIZATIVA, el Servicio de Deportes.

(Qué precio tiene la actividad de Taichi? ;Qué horarios tiene?

7. Haciendo uso del "Buscador" localiza quién ocupa el cargo de secretario o secretaria
del Departamento de Quimica Fisica.

8. Haciendo uso del "directorio" localiza la direccion de correo electronico y teléfono
de contacto, del secretario o secretaria del Departamento de Quimica Fisica.

III. PAGINA WEB DE LA UNIVERSIDAD: ENTORNO DE USUARIO

Correo

1.- Conéctate a través de entorno de usuario al servidor de correo con tu usuario y
contrasena.

2.- Redacta un mensaje donde expliques brevemente las razones principales que te han
llevado a estudiar la carrera de Quimica. En el asunto debe leerse “Razones”. Envialo a
la direccion de correo electronico de quien te estd impartiendo esta asignatura,
guardandote una copia en el buzén "sent-mail" de tu usuario.

3.- Abre dicho buzén y comprueba que el mensaje se ha grabado correctamente.

4.- Abre un editor de textos cualquiera (word, bloc de notas,...) y edita un texto breve en
el que expliques en qué ambitos te gustaria mas poder trabajar cuando hayas acabado la
Licenciatura en Quimica. Graba ese archivo con el nombre que quieras, en la carpeta que
creaste.

5.- Pidele al estudiante de al lado su direccion de correo.
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6.- Redacta un mensaje que enviards al mismo destinatario del punto 2 y al compafiero
anterior; y que también grabards en el buzon “sent-mail”, cuyo asunto dird “Claves
adjuntas” y que ha de incluir como archivo adjunto el texto creado en el punto 4.
7.- Comprueba que el mensaje se ha enviado correctamente y abre el adjunto, para ver
que se han enviado lo que ti querias.
8.- Actualiza el buzon “inbox” y lee el mensaje que te haya mandado el estudiante de al
lado.
9.- Contéstale intercalando tu opinion.

10.- Crea dos nuevas entradas en la agenda: una con la direccion de tu profesor y otra con
la de tu compainero.

Aula virtual

1.- Conéctate a través de entorno de usuario a Aula Virtual con tu usuario y contrasefia.
2.-Comprueba si las asignaturas que te aparecen son aquéllas de las que te has
matriculado.

3.- Entra en la asignatura de “Aplicaciones informaticas en quimica” y busca la
Guia Docente. Descargalo en la carpeta que creaste en el ordenador.

4.- Activa el sistema de aviso para que cada vez que el profesor ponga una nueva
documentacion te envie un e-mail.

5.- Afade en la agenda/calendario una entrada en el dia de hoy a las 17 h que diga:
“Clase”.

6.- Entra en ficha de estudiante. ;Qué notas tienes? ;Esta tu foto?

7.- Entra en lista de miembros y envia un mail a un compaifiero diciéndole que te han
parecido estos ejercicios.
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Disco Virtual
1. Conéctate a través de entorno de usuario al disco virtual con tu usuario y contrasefia.
2. Determina cual es la capacidad maxima de tu unidad de disco.
3. Crea una carpeta que se llame “Ejercicios”.
4. Sube un documento que tengas en tu ordenador.
5. Descargatelo de nuevo.

IV. PAGINA WEB DE LA UNIVERSIDAD: OTRAS PAGINAS DE INTERES

1. A través de la pagina de la Facultad de Quimica, localiza el horario del Grupo A de la
asignatura Quimica Fisica del Medio Ambiente de cuarto del Grado de Quimica y la fecha
y hora de primera convocatoria del examen.
2. A través del portal del alumno descéargate la normativa referente a la permanencia de
los estudiantes en la Universidad de Valencia.
3. Localiza en el servidor multimedia de la universidad un video donde se explica cémo
utilizar un embudo de extraccion.
4. Localiza en la pagina de la biblioteca por cuantos dias te pueden prestar un libro.
5. Consulta en el catdlogo de la universidad en que biblioteca puedes consultar el
siguiente libro indicando la localizacion concreta del libro.

Titulo: Quimica cuéntica

Autor: I. N. Levine

6. ;Qué enciclopedias de tipo general se pueden consultar on-line desde la biblioteca?

V BUSQUEDA EN GOOGLE

1.- Busca tu nombre y apellidos. ;Cuéntas paginas encuentras?

-Busca ahora tu nombre y apellidos, pero pon los dos apellidos entre comillas. ;Cuéantas
paginas encuentras?

-Pon ahora entre comillas el nombre y los dos apellidos. ;Cuantas paginas encuentras?
(Tiene alguna de las que aparece relacion contigo?

2.- (Cuadl es el verdadero nombre de Woody Allen?

3.- Buscaremos ahora informacién sobre el club de fronton de Leganés.
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a. Emplea primero las palabras: club fronton Leganés.
b. Emplea en una segunda busqueda la frase: “club de fronton” Leganés.

c. ¢Cual es la mas eficiente?

4.- Busca paginas donde se hable de Dulcinea, la tuneladora mas grande del mundo.

5.- Busca paginas donde aparezca sélo la Dulcinea del Quijote. Averigua cual era su
nombre real.

6.- Queremos buscar museos de la ciudad de Valencia, pero que no sean de arte. Escribe,
al menos, 3 museos y sus horarios de visita.

7.- Busca informacion sobre un pueblo que se llama Almoddvar. Realiza la busqueda de
manera que no salga ninguna pagina de Pedro Almodovar, el cineasta.

8.- Un médico joven, inicia su actividad asistencial en un centro de atencién ambulatoria
de pacientes adultos, y quiere saber cudl es el mejor tratamiento para la hipertension
arterial esencial sin complicaciones en pacientes no ancianos.

9.- (Cudl es el potencial del electrodo de referencia Ag|AgCl saturado a 25°C con respecto
al electrodo normal de hidrogeno?

10.- Cita una universidad donde se realice una practica utilizando el Azul de Prusia.
(Qué peculiaridad tiene este compuesto? ;En qué consiste la practica?
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VI. CHEMNETBASE

1.- (Cual es el pKa de la hidracina a 25°C?

2.- ;Cuales son los satélites de Marte? ;A qué distancia se encuentran del planeta y cual
es su periodo orbital?

3.- (Qué tampon utilizarias para preparar una disolucion de pH = 5 a 25°C?

4.- Encontrar la viscosidad a 323.15 K del DMSO y su férmula molecular. ;De qué
compuesto organico se trata?

5.- Indique el coeficiente de actividad a 25°C del yoduro potasico 0.5 molal.

6.- Encuentra la conductividad eléctrica a 20°C de una disolucion acuosa de KCI1 0.5% en
peso. Exporta la tabla de conductividades a Excel. ;Qué disolucion tenemos que preparar
para obtener una conductividad de 180 mS cm™' en estas condiciones experimentales?

7.- Haz una tabla Excel con los datos de la densidad estandar del agua en funcion de la
temperatura.

8.- Representa en una hoja Excel la evolucion de la densidad del cloroformo en funcion
de la temperatura.
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VII BUSQUEDA EN ISI WEB OF SCIENCE

1.- ;Cuantas citas tiene el término terapia genética? ;Cual es la cita mas antigua?

2.- Buscar a quien fue concedido el Premio Nobel de Quimica de 1999 y encontrar el
primer articulo de la revista “Science” donde se hace referencia a este descubrimiento.

(Qué es la femtoquimica?

3.- Buscar el articulo de John A. Pople, con menor nimero de citas, sobre modelos de
Quimica Cuantica y bajarlo en formato pdf.

4.- Descargar en formato pdf el trabajo de Richards y Willard sobre el peso atomico de
la plata y el cloro.

5.- Citar uno de los primeros articulos que incidan sobre la influencia de los aerosoles
en el cambio climatico.

6.- A nivel internacional, ;Cudl es el primer articulo donde se explicita la teoria general
de la relatividad? ;Cudntas citas tiene y a quién cita?
(Cudl es el articulo de A. Einstein con mas citas sobre la teoria general de la relatividad?

7.- (Dénde se publico por vez primera la estructura del ADN? ;Cuantas citas tiene?

8.- La teoria de Butler-Volmer es una de las relaciones fundamentales en electroquimica
y describe como la corriente eléctrica depende del potencial del electrodo. Esta teoria fue
completada por Volmer y Erdey-Gruz, ;en qué articulo?
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