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RESUM

Aquesta assignatura pretén familiaritzar als alumnes amb el d'eines informatiques Utils en l'aprenentatge
i en la practica del grau en quimica i I'adquisicié d'una actitud critica enfront dels resultats obtinguts.

L'assignatura posseeix un enfocament eminentment practic i aplicat. Els continguts s'adapten tant a les
necessitats de I'estudiant del grau en quimica en abordar altres assignatures, com altres activitats
professionals: ofimatica, aplicacions d'utilitat cientifica i maneig d'Internet i les seues eines basiques de
comunicacio i accés a la informacio.

Les linies basiques de l'assignatura estan dirigides al coneixement dels continguts i utilitats de
determinades aplicacions i en la realitzaci6 d'exercicis que utilitzen les diferents eines de cada aplicacio.
Concretament:

» Eines basiques d'accés a I'entorn d'usuari i d'aprenentatge electronic propi de la Universitat de
Valéncia.

» Aprenentatge de diverses aplicacions, entre les quals:

1) Un full de calcul per a tractament de dades, representacions grafiques, ajust estadistic de dades a
funcions i calcul numeric basic. S'usa el programa Microsoft Excel.

2) Un manipulador algebraic capa¢ d'efectuar calcul simbadlic, a més de numéric. S'usa el programa
Mathematica
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3) Un programa de representacié i modelitzacié molecular. Depenent de la disponibilitat s'usen
programes ChemBioOffice/ChemOffice, MarvinSketch o ChemSketch.

CONEIXEMENTS PREVIS

Relacié amb altres assignhatures de la mateixa titulacio
No heu especificat les restriccions de matricula amb altres assignatures del pla d'estudis.

Altres tipus de requisits

Funcionament del teclat i del ratoli.

Maneig minim del sistema de finestres.

Executar programes en entorns multiprocés i reconéixer el menu propi dun programa.
Conceptes basics de navegacio per la xarxa i dels motors de cerca.

Maneig minim de fitxers.

Coneixements minims dels aspectes practics de desenvolupament: aritmética, algebra simbodlica.

COMPETENCIES

1108 - Grau de Quimica

- Demostrar capacitat de gestio i direccio, esperit emprenedor, iniciativa, creativitat, organitzacio,
planificacid, control, lideratge, presa de decisions i negociacio.

- Resoldre problemes de forma efectiva.

- Demostrar capacitat de treball en equip incloent equips de caracter interdisciplinari i en un context
internacional.

- Demostrar habilitat per a transmetre informacié, idees, problemes i solucions tant a un public
especialitzat com no especialitzat i utilitzant si escau les tecnologies de la informacié.

- Comprometre's amb I'ética, els valors d'igualtat i la responsabilitat social com a ciutada i com
professional.

- Aprendre de forma autdbnoma.
- Avaluar, interpretar i sintetitzar les dades i la informacié Quimica.
- Relacionar teoria i experimentacio.

- Que els estudiants hagen demostrat posseir i comprendre coneixements en una area d'estudi que
parteix de la base de I'educaci6 secundaria general, i se sol trobar a un nivell que, si bé descansa en
llibres de text avancats, inclou també alguns aspectes que impliqguen coneixements procedents de
l'avantguarda del seu camp d'estudi.

- Que els estudiants sapien aplicar els seus coneixements al seu treball o vocaci6 d'una forma
professional i posseisquen les competencies que solen demostrar-se per mitja de l'elaboracio i
defensa d'arguments i la resolucié de problemes dins de la seua area d'estudi.

- Que els estudiants tinguen la capacitat d'arreplegar i interpretar dades rellevants (normalment dins de
la seua area d'estudi) per emetre judicis que incloguen una reflexié sobre temes rellevants d'indole
social, cientifica o ética.

- Que els estudiants puguen transmetre informacio, idees, problemes i solucions a un public tant
especialitzat com no especialitzat.

- Que els estudiants hagen desenvolupat aquelles habilitats d'aprenentatge necessaries per a
emprendre estudis posteriors amb un alt grau d'autonomia.

- Expressar-se correctament, tant en forma oral com escrita, en qualsevol de les llengies oficials de la
Comunitat Valenciana.
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- Posseir habilitats basiques en tecnologies de la informacié i comunicacio i gestionar adequadament
la informaci6 obtinguda.

RESULTATS DE L'APRENENTATGE

L'apartat anterior recull les competéncies contingudes en el document VERIFICA. En aquesta
assignatura s’aborden part dels resultats d’aprenentatge de la matéria Aplicacions Informatiques en
Quimica que permeten adquirir, tant coneixements especifics de Quimica, com habilitats i competéncies
cognitives i competéncies generals recomanades per 'lTEUROPEAN CHEMISTRY THEMATIC
NETWORK (ECTN) per al Chemistry Eurobachelor® Label. A la seglient taula es relacionen els resultats
d’aprenentatge adquirits en I'assignatura de APLICACIONS INFORMATIQUES EN QUIMICA relacionats
amb les competéncies del grau en Quimica.

CONEIXEMENTS ESPECIFICS DE QUIMICA
El procés d'aprenentatge ha de permetre als titulats de grau demostrar:

Competencies de l'assignatura APLICACIONS
INFORMATIQUES EN QUIMICAque contemplen
els resultats d'aprenentatge
EUROBACHELOR®

Demostrar que coneix els aspectes principals de
terminologia quimica, nomenclatura, convenis i
unitats.(CE1)

Demostrar que coneix els principis de
termodinamica i cinética i les seues aplicacions en
quimica.(CEB).

La cinética del canvi quimic, inclosa la catalisi; la |Demostrar que coneix els principis de
interpretacié mecanica de les reaccions termodinamica i cinetica i les seues aplicacions en
quimiques. quimica.(CEB).

Principals aspectes de la terminologia quimica,
nomenclatura, convenis i unitats.

Els principis de la termodinamica i la seva
aplicacio a la quimica.

Els trets estructurals dels elements quimics i els |Demostrar que reconeix els elements quimics i els
seus compostos incloent I'estereoquimica. seus compostos: obtencid, estructura, reactivitat,
propietats i aplicacions.(CE7).
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COMPETENCIES | HABILITATS COGNITIVES

El procés d'aprenentatge ha de permetre als titulats de grau demostrar:

Competencies de l'assignatura APLICACIONS
INFORMATIQUES EN QUIMICAque contemplen
els resultats d'aprenentatge EUROBACHELOR®

Competencies per a l'avaluacioé, interpretacio i
sintesi d'informacio i dades quimigues.

Avaluar, interpretar i sintetitzar les dades i la
informacié Quimica.(CE16).

Competéncies per a presentar i argumentar temes
cientifics de forma oral i escrita a una audiéncia
especialitzada.

Demostrar habilitat per a transmetre informacio,
idees, problemes i solucions tant a un public
especialitzat com no especialitzat i utilitzant si
escau les tecnologies de la informacid.(CGB6).
Que els estudiants puguen transmetre informacio,
idees, problemes i solucions a un public tant
especialitzat com no especialitzat.(CB4).

Capacitat per al calcul i el processament de dades,
relacionats amb informacio i dades de quimica.

Resoldre problemes qualitatius i quantitatius
segons models desenvolupats préviament.(CE14).
Reconéixer i analitzar problemes nous i planejar

estrategies per solucionar-los.(CE15).
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COMPETENCIES GENERALS
El procés d'aprenentatge ha de permetre als titulats de grau demostrar:

Competéncies de l'assignatura APLICACIONS
INFORMATIQUES EN QUIMICAque contemplen
els resultats d'aprenentatge EUROBACHELOR®

Desenvolupar capacitat d’analisi, sintesi i
raonament critic. (CG1).

Demostrar capacitat inductiva i deductiva.(CG2).
Resoldre problemes de forma efectiva.CG4).

Capacitats de calcul i aritmétiques, incloent
aspectes tals com error d'analisi, estimacions
d'ordres de magnitud, i Us correcte de les unitats.

Demostrar habilitat per a transmetre informacio,

e L _ N idees, problemes i solucions tant a un public
Competéncies de gestio de la informacio, en

. N w5 especialitzat com no especialitzat i utilitzant si
relacio a fonts primaries i secundaries, incloent

escau les tecnologies de la informacid.(CGB6).

recuperacio d'informacio a través de cerques on- ; o L=, ; _
Posseir habilitats basiques en tecnologies de la

line. i N - — .
informacié i comunicaci6 i gestionar adequadament

la informacio obtinguda(CT?2).

Demostrar habilitat per a transmetre informacio,
) _ _ idees, problemes i solucions tant a un public

Habilitats relacionades amb la tecnologia de la o A o .
especialitzat com no especialitzat i utilitzant si

informaci6 tals com processador de textos, full de . L .
escau les tecnologies de la informaci6.(CG6).

calcul, registre i emmagatzematge de dades, Us

B _ i Posseir habilitats basiques en tecnologies de la
d'internet relacionada amb les assignatures.

informacid i comunicaci6 i gestionar adequadament
la informaci6 obtinguda(CT2).

Desenvolupar capacitat d’analisi, sintesi i
Habilitats de planificacio i gestié del temps. raonament critic. (CG1).
Resoldre problemes de forma efectiva.CG4).

Demostrar capacitat de treball en equip incloent
equips de caracter interdisciplinari i en un context
internacional.(CG5).

Demostrar capacitat per a adaptar-se a situacions
noves.(CG9).

Habilitats interpersonals per a interactuar amb
altres persones i implicar-se en treballs d'equip.
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Demostrar capacitat de gestié i direccio, esperit
emprenedor, iniciativa, creativitat, organitzacio,
planificacid, control, lideratge, presa de decisions i
negociacio.(CG3).

Demostrar capacitat de treball en equip incloent
equips de caracter interdisciplinari i en un context
internacional.(CG5).

Aprendre de forma autonoma.(CG8).

Demostrar capacitat per a adaptar-se a situacions
noves.(CG9).

Que els estudiants hagen desenvolupat aquelles

Competencies d'estudi necessaries per al
desenvolupament professional. Aquestes inclouran
I'habilitat de treballar de forma autonoma.

habilitats d’aprenentatge necessaries per a
emprendre estudis posteriors amb un alt grau
d’autonomia.(CB5).

Que els estudiants tinguen la capacitat d'aplegar i
interpretar dades rellevants (normalment dins de la

Compromis étic amb el Codi Europeu de
conducta:
http://ec.europa.eu/research/participants/data/ref/h2
020/other/hi/h2020-ethics_code-of-conduct_en.pdf

seua area d'estudi) per emetre judicis que
incloguen una reflexié sobre temes rellevants
d'indole social, cientifica o ética.(CB3).

En aquesta assignatura s'abordaran els seguients resultats d'aprenentatge continguts en el document de
Grau, dins la materia d’Informatica:

1.Demostrar capacitat de gestio de la informaci6 de forma eficag.

2.Demostrar capacitat d’'Us correcte de les tecnologies de la informacié i comunicacio.

3.Utilitzar de forma eficag I'entorn informatic d’ensenyament  electronic suportat per la Universitat de
Valéncia.

4.Demostrar capacitat d’organitzacio i planificacio.

5.Resoldre problemes quimics fent Us de I'entorn informatic.

6.Demostrar aprenentatge autonom, construccié simulada i visualitzaci6  de molecules organiques i
inorganiques 2D i 3D.

7.Demostrar capacitat de treball en equip.

Resultats d'aprenentatge minims: son avaluables i exigibles per a obtenir la qualificaci6é d'aprovat:

Al finalitzar I'assignatura, I'estudiant/a, de forma imprescindible, ha de ser capac de:

» Crear una carpeta amb el nom indicat en la unitat i directori indicat
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« Utilitzant I'entorn d’usuari de la Universitat de Valencia:
* Manar un e-mail amb adjunts amb el servidor de correu de la Universitat
» Cercar de forma selectiva informacio d'interes en una base de dades cientifica (accessible per als
usuaris de la UV)
« Utilitzar les funcionalitats del full de calcul per a:
» Escriure férmules sense errors basics de sintaxi
« Utilitzar nombres en format cientific (n,nn x 10n)
» Propagar férmules (copiar i pegar de forma operativa)
« Representar grafiques cientifiques basiques, disposant xicotets conjunts de dades de la forma
adequada
* Manipular les escales, limits i formats dels eixos d'una grafica
» Representar diverses séries de dades en una mateixa grafica
 Ajustar rectes obtenint I'equacié de la recta ajustada
» Usar l'eina “Cercar Objectiu” per a resoldre numéricament equacions d'una variable
» Conéixer la sintaxi basica del manipulador algebraic per a variables, operadors, expressions, funcions,
i llistes i utilitzar les seues funcionalitats per a:
* Representar graficament una funcié d'una variable
* Representar graficament una llista de punts
» Resoldre simbolicament una equacio d'una variable
» Resoldre numeéricament una equacié d'una variable
« Resoldre simbolicament un sistema d'equacions lineals de diverses variables
* Calcular derivades explicites d'una variable
» Calcular integrals indefinides d'una variable
e Calcular integrals definides d'una variable
« Utilitzar les funcionalitats basiques del modelitzador molecular 2D per a:
» Construir molécules organiques i inorganiques senzilles
¢ Substituir grups funcionals i canviar atoms de forma controlada
« Utilitzar les funcionalitats basiques del modelitzador molecular 3D per a:
» Construir molécules organiques i inorganiques senzilles
e Substituir grups funcionals i canviar atoms de forma controlada
» Mesurar distancies i angles plans d'enlla¢ en representacions moleculars 3D
» Obtenir estructures moleculars senzilles quimicament raonables

Resultats d'aprenentatge addicionals: sén avaluables i exigibles de manera que aconseguir-los
permet obtenir avaluacions per sobre de I'aprovat.

A més de les capacitats exigides en el subapartat anterior (“Resultats d'aprenentatge minims”), al
finalitzar I'assignatura, I'estudiant/a que obtinga una qualificacié superior a I'aprovat ha de ser capag de:
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« Utilitzar les funcionalitats del sistema operatiu i la xarxa informatica per a:
 Situar-se amb exactitud en l'arbre de directoris, discos, i servidors de I'ordinador que s'esta usant

Conéixer els usos estesos del teclat i el ratoli (edicié de camps text, escriptura de caracters no

alfanumerics, principals funcions i serveis del teclat, jocs de caracters, etc.)
* Reconeixer aplicacions, obrir-les per a executar-les i deixar-les en condicions de comencar a
treballar, si escau, en un document nou

Crear i gestionar documents des d'aplicacions actives
Realitzar de forma controlada copies, duplicats, canvi de nom i copies de seguretat de documents i

directoris

Cercar informacio d'interés per a les materies del grau en internet de forma controlada
Cercar informacio d'interés de forma controlada en bases de dades cientifiques accessibles per

Xarxa

Organitzar i planificar la informacié d'acord amb instruccions rebudes

Exportar i importar dades entre aplicacions

Elaborar un document cientific organitzat usant recursos informatics combinats
Utilitzar les funcionalitats del full de calcul per a:

Reconéixer les condicions d'error més frequents a l'usar expressions

Programar expressions matematiques algebraiques senzilles

Programar expressions matematiques transcendents o funcionals senzilles
Generar séries numeriques de forma controlada

Realitzar operacions basiques amb matrius i determinants

Construir taules de doble entrada de resultats obtinguts a partir de dades subministrades, usant
adreces de cel-la absolutes i relatives

Realitzar i controlar la representacio grafica XY de taules de dades

Representar diverses series de dades cobrint rangs molt dispars en una sola grafica
Ajustar rectes amb estimacio de I'error del pendent i ordenada en l'origen

Ajustar diversos tipus de corbes obtenint I'equacio

Interpolar graficament un valor a partir d'un ajustament

Interpolar numéricament un valor a partir d'un ajustament

Extrapolar graficament un valor a partir d'un ajustament

Extrapolar numéricament un valor a partir d'un ajustament

Utilitzar les funcionalitats del manipulador algebraic per a:

» Fer Us efectiu de les normes basiques de funcionament

 Fer Us efectiu de les normes de sintaxis basiques

» Cercar informaci6 de forma util en l'ajuda

» Reconeixer missatges d'error i d'advertiment

» Manipular de forma simbolica expressions algebraiques i transcendents basiques
» Realitzar operacions usant dades aillades i usant llistes de dades

» Substituir una expressio en una altra

» Generar de forma programada llistes de valors usant indexs

» Usar estructures basiques de control (condicional “if” i bucles “for” o equivalents)
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» Resoldre de forma simbolica equacions i sistemes d'equacions
 Derivar i integrar funcions
» Realitzar operacions basiques amb vectors i matrius
 Realitzar de forma controlada representacions grafiques de funcions
» Representar dues funcions d'una variable en el mateix grafic
* Utilitzar les funcionalitats del modelitzador molecular en 2D (MM2D) i 3D (MM3D) per a:
» Representar i reconéixer I'estructura 3D de molécules organiques amb els grups funcionals
més comuns
* Representar i reconéixer I'estructura 3D de molécules inorganiques comunes
» Reconéixer i amidar angles diedres d'enlla¢ en representacions moleculars 3D
» Obtenir estructures quimicament raonables a partir d'estructures suposades i optimitzar
geometries moleculars
* Analitzar amb sentit critic el resultat d'optimitzacions moleculars
» Optimitzar estructures moleculars 3D amb models tedrics de mecanica molecular i de
mecanica quantica
» Representar diverses molécules 3D en el mateix document
 Calcular propietats moleculars amb el MM2D i MM3D
* Representar superficies moleculars amb el MM3D
 Usar les superficies moleculars com suport grafic per a presentar propietats moleculars
* Representar en 2D molécules, reaccions, processos, etc. usant les convencions de
representacio quimica
» Reconéixer la terminologia, nomenclatura i propietats estructurals basiques de les molécules

Els resultats d'aprenentatge que segueixen corresponen a habilitats transversals que s'adquireixen
progressivament al llarg del pla d'estudis. S'indiquen aci perqué aquesta assignatura pot contribuir de
forma rellevant a la seua consecucio:

» Millorar la capacitat de treball de forma col-laborativa en equip

» Entendre les denominacions i expressions que formen el vocabulari basic d'anglés cientific o técnic
relacionat amb les aplicacions i procediments vists en el curs (encara que la documentacio basica del
curs es ddna en les llengues oficials de la C.V., molta de la informacié quimica rellevant que pot
obtenir-se per la xarxa, els comandos dels programes de manipulacié algebraica i de representacio
molecular —2D i 3D—, aixi com les ajudes —“help”- d'aquests programes es manegen en anglés, el
gue permet als estudiants familiaritzar-se amb una part important del vocabulari basic en angles
relacionat amb els continguts que s'hi imparteixen)

 Escriure i exposar en la llengua nativa amb correccio

« Millorar la capacitat d'escollir entre moltes opcions. Es freqiient que les aplicacions informatiques
permeten resoldre problemes escollint entre diverses opcions sense que aixo altere substancialment
el contingut o la naturalesa de la solucid. Els estudiants haurien d'escollir i justificar les seues
eleccions. A¢o és un excel-lent entrenament en presa de decisions d'efecte immediat
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DESCRIPCIO DE CONTINGUTS

1. Entorn d'usuari de la UV. Recursos electronics

Presentaci6 del curs. Execuci6 d'aplicacions: edicié d'expressions. Internet i LAN de la UV. Entorn
d'usuari de la UV: Correu. Disc virtual, Serveis virtuals. Entorn informatic d'ensenyament electronic de la
UV: Aula virtual de la UV. El Servei d'Informacio Bibliografica de la UV. Bases de dades cientifiques.
Cerques en bases de dades i gestié de resultats de cerca.

2. Full de calcul 1. Expressions, formules, funcions

Concepte general de full de calcul: la cel-la com a variable informatica. Formats de cel-la. Cel-les
absolutes i relatives. Férmules i funcions. Matrius i vectors. Programacié de problemes senzills en el full
de calcul.

3. Full de calcul 2. Presentacio6 grafica de dades

Representacio de dades. Generacio de series. Representacions grafigues amb dependencies
parametriques. Representacio (X,Y) de funcions d'expressio coneguda. Aplicacions a la resolucié de
problemes.

4. Full de calcul 3. Ajust de dades
Ajusts. Regressi6 lineal. Interpolacié i extrapolacio. Aplicacions a la resolucié de problemes.

5. Full de calcul 4. Solucié numeérica dequacions

Cerca de valors que satisfan condicions. Cercar objectiu. Solucionador ("solver"). Aplicacions a la
resolucié de problemes.

6. Manipulador algebraic 1. Variables, operadors, expressions

Introduccié a I'as del MA. Conceptes fonamentals de sintaxi del MA. Manipulacions algebraiques
simboliques. Regles de substitucid. Resultats numerics. Aplicacions a la resolucié de problemes.

7. Manipulador algebraic 2. Llistes, matrius, vectors

Llistes. Operacions entre llistes. Vectors i matrius com a llistes. Generaci6 de llistes. Llistes de parells de
nombres (x,y). Representacio grafica de llistes de punts. Aplicacions a la resolucié de problemes.

8. Manipulador algebraic 3. Funcions i equacions

Funcions predefinides i funcions definides pel programador. Resolucié d'equacions i sistemes
d'equacions. Derivacid i integracio de funcions. Estructures de control (condicions, bucles). Aplicacions a
la resolucié de problemes.
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9. Manipulador algebraic 4. Representacions grafiques

Representacions grafiques en el MA. Representacions grafiques 2D i 3D. Representacions
parametriques. Aplicacions a la resolucié de problemes.

10. Representacioé molecular 1. Representacions moleculars 2D

Convenis de representacio quimica 2D. Construccio i maneig d'estructures moleculars 2D. Calcul de
propietats.

11. Representacié molecular 2. Representacié molecular 3D

Construccio d'estructures moleculars 3D i el seu maneig. Obtencié rapida de conformacions
estacionaries. Calcul de propietats de les estructures moleculars.

VOLUM DE TREBALL

ACTIVITAT Hores % Presencial
Practiques en aula informatica 48,00 100
Tutories reglades 12,00 100
Elaboracié de treballs en grup 10,00 0
Estudi i treball autonom 50,00 0
Preparacio d'activitats d'avaluacio 10,00 0
Preparacio de classes practiques i de problemes 20,00 0
TOTAL 150,00

METODOLOGIA DOCENT

El caracter propi de I'assignatura implica I'Gs intensiu i gairebé exclusiu de les TIC (noves tecnologies de
la informacié i la comunicacio), en particular de les eines informatiques. Es procurara que tots aquells
aspectes gque técnicament estan disponibles en els ordinadors proporcionats als alumnes siguen
abordats de manera practica. Mitjancant una pagina web de I'assignatura, els alumnes disposen de
l'informacié i materials necessaris per al desenvolupament de I'assignatura i que serveix de complement
al servei de l'aula virtual que ofereix la UV, com ara el panel de seguiment, informaci6é sobre el
desenvolupament del curs, activitats obligatories i optatives, seminaris, etc.

Atés que la distribucié d’activitats inclou de manera predominant “classes practiques d’aula informatica”
i, en menor mesura, “seminaris, treballs i activitats relacionades amb I'adquisici6 de competéncies
transversals, proves i examens”, el desenvolupament de la part presencial de I'assignatura s’estructura
al voltant de:
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» Sessions de practiques d’ordinador tutelades per un professor

» Seminaris en qué els estudiants han d’exposar algun treball que faga Us dels recursos informatics

» Seminaris en qué els estudiants han de realitzar un treball fent Us dels recursos informatics, el resultat
del qual és necessari per completar un projecte comu

» Sessions presencials d’avaluacio

Es proporcionara als estudiants col-leccions d’exercicis de contingut quimic, fisic i matematic que han de
resoldre amb els mitjans informatics que s’expliquen. El professor utilitzara “exercicis prototip” per
introduir els conceptes teodrics i practics de cada aplicacié informatica pel que fa a les técniques, els
comandaments, els procediments i els menas.

Les sessions es completen amb la realitzacié d’exercicis en qué s’han d’aplicar les técniques indicades i
en els quals els alumnes, individualment, s’han de dedicar a resoldre problemes practics plantejats pels
professors. Durant aquestes sessions practiques els alumnes disposaran de la preséncia d’'un 0 més
professors, els quals s’encarregaran de respondre els dubtes, de manera que les sessions poden ser
considerades com practiques tutelades.

El treball addicional no presencial inclou la realitzaci6 de les col-leccions d’exercicis que es plantegen,
gue inclouran treballs per a la seua presentacié obligatoria en terminis fixats.

Atés que l'assignatura consta de diverses parts en qué s’aborden distints tipus d’aplicacions
informatiques, es dedicaran sessions a treballar sobre exercicis combinats que utilitzen conjuntament les
técnigues apreses per a la resolucié de problemes. Logicament, aquests problemes seran més
complexos, ja que requeriran la utilitzacié de diverses aplicacions i la transferéncia d’informacié entre
aquestes aplicacions.

AVALUACIO

En tot cas, els resultats d’aprenentatge minims (veure apartat de RESULTATS D'’APRENENTATGE)
han d’acreditar-se COMPLETAMENT per a poder aprovar l'assignatura.

Primera convocatoria: la nota de I'assignatura es calculara a partir de dues notes:
a) lade l'avaluacié continua

b) ladel'examen final

Pel que fa a I'avaluacié continua, al llarg del quadrimestre es plantejara tot un seguit de tasques, tant
individuals com col-lectives, la funcié principal de les quals és obtenir informacié de manera continuada
sobre els progressos de cadascun dels estudiants en relacié amb els resultats d’aprenentatge exposats
en aquesta guia, i poder-li aixi orientar de manera més eficag. Aquestes tasques poden classificar-se en
tres apartats:
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a) treball realitzat durant les sessions de classe
b)  exercicis treballats de manera autbnoma pels estudiants i lliurats al llarg del curs

C) xicotets projectes portats a terme en equip

El pes de cadascun d’aquests apartats sobre la nota final de I'assignatura és el segient:

» Treball realitzat en les classes practiques i exercicis lliurats al llarg del curs: 30%
e Treball en equip: 15%

Aixi doncs, la suma d’aquests elements (€s a dir, la part corresponent a I'avaluacié continua) donara el
45% de la nota final. La qualificacié mitja d’aquest conjunt d’activitats ha de ser al menys d’'un 4,0 sobre
10.

L'altre 55% de nota s’obtindra d’'un examen final que sera una prova individual de caracter practic que
comprendra una serie d’exercicis de cadascuna de les tres parts del temari:

Part 1: Introduccid, entorn d’usuari i representacié molecular (temes 1 10-11).
Part 2: Full de calcul (temes 2-5)

Part 3: Manipulador algebraic (temes 6-9)

El pes de cada part sobre la nota final de I'assignatura és el seguent:

e Partl: 10%
e Part 2: 25%
e Part 3: 20%

Per poder calcular la nota caldra obtindre com a minim un 4,0 sobre 10 en cadascuna d’aquestes tres
parts. En cas contrari, la nota de I'assignatura sera de suspens. Per aprovar I'assignatura sera necessari
obtenir una qualificacié global de 5,0 sobre 10.

En el cas de la segona convocatdria, es dura a terme un Unic examen final, amb les mateixes
caracteristiques i condicionants que en la primera. Les notes dels apartats d’avaluacié continua es
conservaran, aixi com els percentatges a aplicar. No obstant aixo, els alumnes que ho desitgen podran
millorar la nota de I'apartat d’exercicis treballats de manera autdbnoma mitjancant la realitzacié de nous
exercicis.

34192 Aplicacions informatiques en quimica 14



. : o _ _ Guia Docent
34192 Aplicacions informatiques en quimica
VNIVERSITAT G D VALENCIA

REFERENCIES

Basiques
- BILLO, E.J. EXCEL for Chemists, A Comprehensive Guide, 2nd. Ed., Wiley-VCH, New York, 2001.
ISBN 9780470381236

- PLANELLES, J., SERRANO, R. Informética aplicada a la quimica. Publicaciones de la Universitat
Jaume |. Coleccidn Universitas. Castellén, 2002. ISBN 9788480213875

- Help on line of the Spreadsheet, Molecular Modelizer, Computer Algebra System (CAS) and other
software used in the course.

- Tutoriales de WXMaxima:
http://andrejv.github.io/wxmaxima/tutorials/10minute_es.zip
https://vimeo.com/channels/maximajaj
http://maxima.sourceforge.net/docs/manual/es/maxima.html

ADDENDA COVID-19

Aquesta addenda només s'activara si la situacié sanitaria ho requereix i previ acord del Consell
de Govern

Continguts

2.- Es mantenen els continguts inicialment recollits en la guia docent, llevat que es produira el
tancament de les instal-lacions, i en aquest cas el programa de modelitzaci6 molecular empleat
sera MarvinBeans per ser d'accés obert i de més facil instal-lacié

Volum de treball i planificacié temporal de la docencia

Pel que fa a el volum de treball:

1.-Es mantenen les diferents activitats descrites a la Guia Docent amb la dedicaci6 prevista.

Pel que fa a la planificacio temporal de la docéncia

2.- El material per al seguiment de les classes de teoria / tutories / seminaris d'aula permet continuar
amb la planificacié temporal docent tant en dies com en horari, tant si la docéncia és presencial a I'aula
com si no ho és, si bé en algunes de les activitats I'estudiant disposa de llibertat per seguir les sessions
no presencials d'acord amb la seva propia planificacio.

Metodologia docent
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Assignatures aula d'informatica: L'ocupacié de les aules d’informatica sera del 50% respecte a
I'ocupacié habitual. Si el nombre d’estudiants matriculats supera I'aforament del 50% de l'aula, els
estudiants assistiran a l'aula per torns rotatius setmanals (preferentment per ordre alfabétic). No obstant
aixo, el sistema de rotacié es fixara un cop conegudes les dades reals de matricula, garantint-se, en
qualsevol cas, que el percentatge de presencialitat de tots els estudiants matriculats en l'assignatura és
el mateix.

La metodologia utilitzada per les classes no presencials sera:
1. De forma sincrona mitjangant les eines de I'aula virtual (Teams, Blackboard...)
2. De forma asincrona mitjancant powers locutats o altres eines de I'aula virtual

3. Resolucié d’exercicis i questionaris

Si es produeix un tancament de les instal-lacions per raons sanitaries que afecte total o parcialment a
les classes de l'assignatura, aquestes seran substituides per sessions no presencials seguint els horaris
establerts i utilitzant les eines de l'aula virtual.

Avaluacio
1. S'elimina la possibilitat d'avaluacié unicament amb examen.

2. Es manté el sistema d'avaluaci6é descrit en la Guia Docent de l'assignatura en la qual s'han
especificat les diferents activitats avaluables, perd es modifica el pes de cada contribuci6 a la part
d'avaluacio continua, de manera que el treball individual suposara un 35% de la qualificacié global i el
treball en equip només un 10%..

Si es produeix un tancament de les instal-lacions per raons sanitaries que afecte el desenvolupament
d'alguna activitat avaluable presencial de l'assignatura aquesta sera substituida per una prova de
naturalesa similar que es realitzara en modalitat virtual utilitzant les eines informatiques llicenciades per
la Universitat de Valéncia. La contribucié de cada activitat avaluable a la qualificacié final de
I'assignatura romandra invariable, segons el que estableix aquesta guia.

Bibliografia

2.- Es manté la bibliografia recomanada a la Guia Docent doncs accessible i es complementa amb
apunts, diapositives i problemes pujats a Aula Virtual com a material de I'assignatura.
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