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Titulacio Materia Cgrécter
1110 - Grau de Quimica Informatica BASICA

COORDINACIO

CALBO ROIG JOAQUIN

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

L'assignatura té un enfocament eminentment practic i aplicat. Els continguts s'adapten tant a les
necessitats de l'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
comunicacié 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 realitzacio d' exercicis que utilitzen les diferents eines de cada aplicacid.
Concretament:
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+ Eines basiques d' accés a |' 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 numeéric basic. Es fa servir el programa Microsoft Excel.

2) Un manipulador algebraic capag d'efectuar calcul simbolic, a més de numeéric. Es fa servir el programa
Mathematica.

3) Un programa de representacié i modelitzacié molecular. Depenent de la disponibilitat es fan servir
programes ChemBioOffice/ChemOffice, MarvinSketch o ChemSketch.

Aprenentatge dels fonaments basics del llenguatge Python

CONEIXEMENTS PREVIS

RELACIO AMB ALTRES ASSIGNATURES DE LA MATEIXA TITULACIO
No s'ha especificat 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 reconeixer el menu propi dun programa.
Conceptes basics de navegacié per la xarxa i dels motors de cerca.

Maneig minim de fitxers.
Coneixements minims dels aspectes practics de desenvolupament: aritmetica, algebra simbolica.

COMPETENCIES / RESULTATS D' APRENENTATGE

Actuar amb autonomia en I'aprenentatge, prenent decisions fonamentades en diferents contextos, emetent
judicis prenent com a base l'experimentacid i I'analisi, i transferint el coneixement a noves situacions.

Al final de la materia I'estudiant/I'estudiant podra resoldre problemes de manera efectiva.
Al final de la materia I'estudiant/lI'estudiant sabra relacionar teoria i experimentacio.
Aprendre de forma autonoma.

Avaluar, interpretar i sintetitzar les dades i la informacié Quimica.

Col-laborar eficagment en equips de treball, assumint responsabilitats i funcions de lideratge i contribuint a
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la millora i desenvolupament col-lectiu.
Comprometre's amb ['ética, els valors d'igualtat i la responsabilitat social com a ciutada i com professional.

Coneixer i comprendre, des del mateix ambit de la titulacio, les desigualtats per rad de sexe i génere en la
societat; integrar les diferents necessitats i preferencies per rad de sexe i de genere en el disseny de
solucions i resolucié de problemes.

Demostrar capacitat de gestié i direccio, esperit emprenedor, iniciativa, creativitat, organitzacio,
planificacio, control, lideratge, presa de decisions i negociacid.

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

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

Demostrar raonament critic i autocritic en I'ambit de la titulacio, considerant aspectes com ara l'etica
professional, els valors morals i les implicacions socials de les diferents activitats realitzades.

Expressar-se correctament, tant de manera oral com escrita, en qualsevol de les llenglies oficials de la
Comunitat Valenciana.

Expressar-se correctament, tant en forma oral com escrita, en qualsevol de les llengiies oficials de la
Comunitat Valenciana.

Posseir habilitats basiques en tecnologies de la informacié i comunicacio i gestionar adequadament la
informacio obtinguda.

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

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

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

Que els estudiants sapien aplicar els seus coneixements al seu treball o vocacié d'una forma professional i
posseisquen les competéncies que solen demostrar-se per mitja de l'elaboracid i defensa d'argumentsila
resolucio 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 etica.

Relacionar teoria i experimentacio.

Resoldre problemes de forma efectiva.
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Saber comunicar-se de manera efectiva, tant de manera oral com escrita, adaptant-se a les
caracteristiques de la situacié i de I'audiéncia.

DESCRIPCIO DE CONTINGUTS

1. Entorn d'usuari de la UV.

Presentacio del curs. Entorn d'usuari de la UV: Correu, Disc virtual, Serveis virtuals, Aula virtual ... El Servei d'
informacio bibliografica de la UV. Bases de dades cientifiques: ChemNetBase, Web of Knowledge

2. Full de calcul 1. Expressions, formules, funcions
Concepte general de full de calcul: La cella com a variable informatica. Formats de cel-la. Direccions

absolutes i relatives: Formules i funcions. Programacio de problemes senzills en el full de calcul: resolucié
d'equacions amb "Buscar Objectiu" i us basic de Solver

3. Full de calcul 2. Presentacio grafica de dades

Generaci6é de seéries. Representacié de dades. Representacié (X,Y) de funcions d'expressié coneguda.
Aplicacions a la resolucio de problemes.

4. Full de calcul 3. Ajust de dades

Ajusts. Regressio lineal. Interpolacié i extrapolacié. Aplicacions a la resolucié de problemes.

5. Representacié molecular.

Convenis de representacié quimica. Construccié i maneig d' estructures moleculars 2D i 3D. Obtencio
rapida de conformacions estacionaries. Calcul de propietats.

6. Manipulador algebraic 1. Variables, operadors y llistes
Introduccié a I' s del MA. Conceptes fonamentals de sintaxi del MA. Regles de substituci6. Resultats

numerics. Llistes. Vectors i matrius com a llistes. Generacié de llistes. Aplicacions a la resolucié de
problemes.
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7. Manipulador algebraic 2. Funcions i equacions

Funcions predefinides i funcions definides pel programador. Resolucié d' equacions i sistemes d'
equacions. Derivacio i integracié de funcions. Aplicacions a la resolucié de problemes.

8. Manipulador algebraic 3. Representacions grafiques

Representacions grafiques al MA. Representacié grafica de llistes de punts. Representacions grafiques 2D
i 3D. Representacions parametriques. Aplicacions a la resolucié de problemes i ajust de dades.

9. Introduccié al llenguatge Python

Quaderns Jupyter. Tipus de dades basiques. Llistes i tuples. Control de flux. Funcions. Moduls i paquets.
Us de paquets: math, numpy, scypy, matplotlib...

VOLUM DE TREBALL (HORES)

ACTIVITATS PRESENCIALS

Activitat Hores
Tutories 12,00
Aula informatica 48,00

Total hores 60,00

ACTIVITATS NO PRESENCIALS

Activitat Hores
Assisténcia a altres activitats 0,00
Elaboracio de treballs individuals o en grup 10,00
Estudi i treball autbnom 50,00
Preparacio de classes 20,00
Preparacio d'activitats d'avaluacié 10,00
Resolucié de casos practics 0,00

Total hores 90,00

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 que técnicament estan disponibles en els ordinadors proporcionats als alumnes siguen abordats
de manera practica. Mitjangant una pagina web de I'assignatura, els alumnes disposen de la informacio i
materials necessaris per al desenvolupament de l'assignatura i que serveix de complement al servei de
l'aula virtual que ofereix la UV, com ara el panell de seguiment, informacié sobre el desenvolupament del
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curs, activitats obligatories i optatives, seminaris, etc.

Ateés 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 competencies
transversals, proves i examens’, el desenvolupament de la part presencial de I'assignatura s'estructura al
voltant de:

« Sessions de practiques d'ordinador tutelades per un professor

« Seminaris en que els estudiants han d'exposar algun treball que faga Us dels recursos
informatics

« Seminaris en que 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 teorics i practics de cada aplicacié informatica pel que fa a les tecniques, els
comandaments, els procediments i els menus.

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 o 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 realitzacié de les col-leccions d'exercicis que es plantegen, que
inclouran treballs per a la seua presentacié obligatoria en terminis fixats.

Ates que l'assignatura consta de diverses parts en que s'aborden distints tipus d'aplicacions informatiques,
es dedicaran sessions a treballar sobre exercicis combinats que utilitzen conjuntament les técniques
apreses per a la resolucié de problemes. Logicament, aquests problemes seran més complexos, ja que
requeriran la utilitzaci6 de diverses aplicacions i la transferéncia d'informacié entre aquestes aplicacions.

AVALUACIO

Tant per a la primera com per a la segona convocatoria, els criteris d'avaluacié sén els indicats a la taula
seguent:
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Examens escrits, orals i/o
experimentals en les assignatures de

0,
= %
laboratori i 25%
informatica
Avaluacié de les sessions d' aula d'
informatica: actitud, habilitats, 44%
(o)

informes, memories i comunicacio
oral.

Caldra obtenir com a minim 4,0 sobre 10 en cadascuna de les contribucions a la qualificacié global. En cas
contrari, la nota de l'assignatura sera de suspens. Per aprovar l'assignatura caldra obtenir una qualificacié
global de 5,0 sobre 10.

Advertiment final

La copia o plagi manifest de qualsevol tasca que forma part de I'avaluacié suposara la impossibilitat de
superar l'assignatura, sotmetent-se seguidament als procediments disciplinaris oportuns. Cal tindre en
compte que, d'acord amb l'article 13 d) de I'Estatut de I'Estudiant Universitari (RD 1791/2010, de 30 de
desembre), "és deure d'un estudiant abstindre's en la utilitzacié o cooperacié en procediments fraudulents
en les proves d'avaluacid, en els treballs que es realitzen o en documents oficials de la Universitat".
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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
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