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RESUM

Aquesta assignatura pretén familiaritzar els alumnes amb I’ Us d’ eines informatiques Utils en
I’ aprenentatge i en lapracticadel grau en quimicai I’adquisicio d’ una actitud critica enfront dels
resultats obtinguts.

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

Leslinies basiques de I’ assignatura estan dirigides al coneixement dels contingutsi utilitats de
determinades aplicacionsi alarealitzacié d’ exercicis que utilitzen les diferents eines de cada aplicacio.
Concretament:

» Eineshasiquesd accésal’ entorn d’usuari i d aprenentatge electronic propi de la Universitat de
Valencia
» Aprenentatge de diverses aplicacions, entre les quals:
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1) Un full de calcul per atractament de dades, representacions grafiques, ajust estadistic de dades a
funcionsi calcul numéric basic.

2) Un manipulador algebraic capag de fer calcul simbolic, a més de numéric.

3) Un programa de representacid i modelitzacié molecular

CONEIXEMENTS PREVIS

Relacié amb altres assignatures de la mateixa titulacié

No heu especificat les restriccions de matricula amb altres assignatures del pla d'estudis.

Altres tipus de requisits

No hi ha especificada cap restriccié de matricula amb altres assignatures del pla d'estudis.
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: aritmética, algebra simbdlica.

COMPETENCIES

1108 - Grau de Quimica

- Demostrar capacitat de gesti6 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 informacio, idees, problemes i solucions tant a un public
especialitzat com no especialitzat i utilitzant si escau les tecnologies de la informacio.

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

- Aprendre de forma autonoma.
- 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 impliquen coneixements procedents de
l'avantguarda del seu camp d'estudi.
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- Que els estudiants sapien aplicar els seus coneixements al seu treball o vocacio d'una forma
professional i posseisquen les competéncies que solen demostrar-se per mitja de I'elaboraci6 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 etica.

- Que els estudiants puguen transmetre informacid, 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 llengties oficials de la
Comunitat Valenciana.

- Posseir habilitats basiques en tecnologies de la informacié i comunicaci6 i gestionar adequadament
la informacio obtinguda.

RESULTATS DE L'APRENENTATGE

En aguesta assignatura sabordaran els resultats d'aprenentatge segiients continguts en el document de
grau, dins lamatéria d' Informatica:

1. Demostrar capacitat de gestio de lainformacié de forma eficag (CG6, CG7, CE16, CT3).

2. Demostrar capacitat d’ s correcte de les tecnologies de lainformacié i comunicacié (CG7, CT3).

3. Utilitzar de formaeficag |’ entorn informatic d’ ensenyament electronic que manté per la Universitat
de Vaencia (CG7, CT3).

4. Demostrar capacitat d’ organitzacio i planificacio (CG3, CE22).

5. Resoldre problemes quimics fent s de I’ entorn informatic (CG4, CG7, CT3).

6. Demostrar aprenentatge autonom, construccié simuladai visualitzacié de molecules organiques i
inorganiques 2D i 3D (CG7, CG8, CT3).

7. Demostrar capacitat de treball en equip (CG5).

Resultats d'aprenentatge minims. son avaluablesi exigibles per a obtenir la qualificacié d'aprovat:
Quan acabe |'assignatura, |'estudiant, de formaimprescindible, ha de ser capag de:

* Crear una carpetaamb el nomindicat en la unitat i directori indicat
 Utilitzant I’ entorn d’ usuari de la Universitat de Vaencia:
- Enviar un correu electronic amb adjunts amb el servidor de correu de la Universitat
- Cercar de forma selectivainformacié dinteres en una base de dades cientifica (accessible per
asusuarisdelaUV)
 Utilitzar les funcionalitats del full de cacul per a
- Escriure formules sense errors basics de sintaxi
- Utilitzar nombres en format cientific (n,nn x 10n)
- Propagar formules (copiar i enganxar de forma operativa)
- Representar grafiques cientifiques basiques, disposant petits conjunts de dades de forma
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adequada
- Manipular les escales, limitsi formats dels eixos d'una grafica
- Representar diverses series de dades en una mateixa grafica
- Ajustar rectes obtenint I'equacié de larecta gjustada
- Usar I'eina Cercar objectiu per aresoldre numericament equacions d'unavariable
» Coneixer lasintaxi basica del manipulador algebraic per a variables, operadors, expressions,
funcions, i llistesi utilitzar les seues funcionalitats per a:
- Representar graficament unafunci6 d'unavariable
- Representar graficament una llista de punts
- Resoldre simbolicament una equaci6é d'unavariable
- Resoldre numéricament una equaci6 d'unavariable
- Resoldre simbolicament un sistema d'equacions lineals de diverses variables
- Calcular derivades explicites d'unavariable
- Calcular integralsindefinides d'una variable
- Calcular integrals definides d'una variable
« Ultilitzar les funcionalitats basiques del modelitzador molecular 2D per a:
- Construir molécules organiquesi inorganiques senzilles
- Substituir grups funcionalsi canviar atoms de forma controlada
* Ultilitzar les funcionalitats basiques del modelitzador molecular 3D per a
- Construir molecules organiques i inorganiques senzilles
- Substituir grups funcionalsi canviar atoms de forma controlada
- Mesurar distanciesi angles plans d'enllag en representacions moleculars 3D
- Obtenir estructures moleculars senzilles quimicament raonables

Resultats d'aprenentatge addicionals: son avaluablesi exigibles de manera que aconseguir-los permet
obtenir avaluacions per sobredel'aprovat.

A més de les capacitats exigides en el subapartat anterior (Resultats d'aprenentatge minims), quan acabe
|'assignatura, I'estudiant que obtinga una qualificacid superior al'aprovat ha de ser capag de:

 Utilitzar les funcionalitats del sistema operatiu i laxarxainformatica per a:
- Situar-se amb exactitud en I'arbre de directoris, discos, i servidors de I'ordinador que sesta
usant
- Coneixer els usos ampliats del teclat i € ratoli (edicié de camps text, escriptura de caracters
no alfanumerics, principals funcionsi serveis del teclat, jocs de caracters, etc.)
- Reconéixer aplicacions, obrir-les per executar-lesi deixar-les en condicions de comencar a
treballar, si escau, en un document nou.
- Crear i gestionar documents a partir d’ aplicacions actives
- Redlitzar de forma controlada copies, duplicats, canvi de nom i copies de seguretat de
documentsi directoris.
- Cercar informacio d'interes per ales matéries del grau en internet de forma controlada
- Cercar informacio d'interes de forma controlada en bases de dades cientifiques accessibles
per xarxa
- Organitzar i planificar lainformacié 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 freqlents en I'Us d’ expressions
- Programar expressions matematiques algebraiques senzilles
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- Programar expressions matematiques transcendents o funcionals senzilles
- Generar séries numeriques de forma controlada
- Realitzar operacions basiques amb matriusi determinants
- Construir taules de doble entrada de resultats obtinguts a partir de dades subministrades
usant adreces de cel-la absolutesii relatives
- Redlitzar i controlar larepresentacio grafica XY de taules de dades
- Representar diverses series de dades cobrint rangs molt dispars en una sola grafica
- Ajustar rectes amb estimacié de I'error del pendent i ordenada en I'origen
- Ajustar diversos tipus de corbes obtenint I'equacio
- Interpolar graficament un valor a partir d'un ajustament
- Interpolar numericament un valor a partir d'un gjustament
- Extrapolar graficament un valor a partir d'un ajustament
- Extrapolar numericament un valor a partir d'un gjustament
- Utilitzar les funcionalitats del manipulador algebraic per a
- Fer s efectiu de les normes basi ques de funcionament
- Fer Us efectiu de les normes de sintaxi basiques
- Cercar informacio de forma Gtil en I'ajuda
- Reconéixer missatges d'error i d'advertiment
- Manipular de forma simbolica expressions algebraiques i transcendents basiques
- Redlitzar operacions usant dades aillades i usant Ilistes 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)
- Resoldre de forma simbolica equacionsi sistemes d'equacions
- Derivar i integrar funcions
- Readlitzar operacions basiques amb vectors i matrius
- Redlitzar 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 |'estructura 3D de molécules organiques amb els
grups funcionals més comuns
- Representar i reconeixer I'estructura 3D de molecules inorganiques
comunes
- Reconéixer i amidar angles diedres d'enllag en representacions moleculars
3D
- Obtenir estructures quimicament raonables a partir d'estructures suposades
i optimitzar geometries moleculars
- Analitzar amb sentit critic e resultat d'optimitzacions moleculars
- Optimitzar estructures moleculars 3D amb models teorics de mecanica
molecular i de mecanica quantica
- Representar diverses molecules 3D en €l mateix document
. Calcular propietats molecularsamb el MM2D i MM 3D
- Representar superficies moleculars amb € MM3D
- Usar les superficies moleculars com a suport grafic per a presentar
propietats moleculars
- Representar en 2D molécules, reaccions, processos, etc. usant les
convencions de representacio quimica
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- Reconéixer laterminologia, nomenclaturai propietats estructurals
basiques de les molecules

Els resultats d'aprenentatge que segueixen corresponen a habilitats transversals que sadquireixen
progressivament a llarg del plad'estudis. Sindiquen aci perqué aquesta assignatura pot contribuir de
formarellevant ala seua consecucio:

» Millorar la capacitat de treball de forma col -|aborativa en equip

» Entendre les denominacions i expressions que formen el vocabulari basic d'anglés cientific o tecnic
relacionat amb les aplicacionsi procediments que s han vist en € curs (encara que la documentacié
basicadel cursesdonaen lesllengles oficials de laCV, moltade lainformacié quimicarellevant
gue pot obtenir-se per la xarxa, el's comandaments dels programes de manipulacio algebraicai de
representacié molecular —2D i 3D—, aixi com les gjudes —* help”— d'aquests programes es manegen
en anglés, laqual cosa permet a's estudiants familiaritzar-se amb una part important del vocabulari
basic en anglés relacionat amb el's continguts que simparteixen)

 Escriurei exposar en lallengua nativa amb correccio

« Millorar lacapacitat d'escollir entre moltes opcions. Es freqiient que |es aplicacions informatiques
permeten resoldre problemes escollint entre diverses opcions, sense que aixo altere substancial ment
el contingut o la naturalesa de la solucio. Els estudiants haurien d'escollir i justificar les seues
eleccions. Aix0 és un excel-lent entrenament en presa de decisions d'efecte immediat

DESCRIPCIO DE CONTINGUTS

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

Presentacio del curs. Execucié d'aplicacions: edicioé 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'Informaci6 Bibliografica de la UV. Bases de dades cientifiques.
Cerques en bases de dades i gestio de resultats de cerca.

2. Full de calcul 1. Expressions, férmules, 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. Presentacio grafica de dades

Representacié de dades. Generacié de séeries. Representacions grafigues amb dependéncies
parametriques. Representacio (X,Y) de funcions d'expressié coneguda. Aplicacions a la resolucio de
problemes.
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4. Full de calcul 3. Ajust de dades

Ajusts. Regressio lineal. Interpolacio i extrapolacio. Aplicacions a la resolucié de problemes.

5. Full de calcul 4. Solucié numérica 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'is 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. Generacio de llistes. Llistes de parells de
nombres (x,y). Representaci6 grafica de llistes de punts. Aplicacions a la resoluci6 de problemes.

8. Manipulador algebraic 3. Funcions i equacions

Funcions predefinides i funcions definides pel programador. Resolucié d'equacions i sistemes
d'equacions. Derivacio i integracio de funcions. Estructures de control (condicions, bucles). Aplicacions
a la resolucié de problemes.

9. Manipulador algebraic 4. Representacions grafiques

Representacions grafiques en el MA. Representacions grafiques 2D i 3D. Representacions
parameétriques. Aplicacions a la resolucio de problemes.

10. Representacié molecular 1. Representacions moleculars 2D

Convenis de representacié quimica 2D. Construccié i maneig d'estructures moleculars 2D. Calcul de
propietats.

11. Representacio molecular 2. Representacio molecular 3D

Construcci6 d'estructures moleculars 3D i el seu maneig. Obtenci6 rapida de conformacions
estacionaries. Calcul de propietats de les estructures moleculars.
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VOLUM DE TREBALL

ACTIVITAT Hores % Presencial
Practiques en aula informatica 48,00 100
Tutories reglades 12,00 100
Elaboraci6 de treballs en grup 10,00 0
Estudi i treball autonom 50,00 0
Preparacio d'activitats d'avaluacié 10,00 0
Preparacio de classes practiques i de problemes 20,00 0
TOTAL 150,00

METODOLOGIA DOCENT

El caracter propi del’assignaturaimplical’ isintensiu i gairebé exclusiu deles TIC (noves tecnologies de
lainformacio i lacomunicacid), en particular de les eines informatiques. Es procurara que tots aquells
aspectes que técnicament estan disponibles en els ordinadors que es proporcionen als alumnes siguen
abordats de manera practica. Mitjancant una pagina web de |’ assignatura, els alumnes disposen de la
informacid i els materials necessaris per al desenvolupament de |’ assignaturai que serveixen de
complement al servei del’aulavirtual que ofereix laUV, com arael panel de seguiment, informacio
sobre el desenvolupament del curs, activitats obligatoriesi optatives, seminaris, etc.

Ates que ladistribuci6 d' activitats inclou de manera predominant “ classes practiques d’ aulainformaticai,
en menor mesura, “seminaris, treballsi activitats relacionades amb I’ adquisicié de competéncies
transversals, provesi examens’, € desenvolupament de la part presencial del’ assignatura s estructura
amb:

» Sessions de practiques d ordinador tutelades per un professor

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

* Seminaris en que els estudiants han de realitzar un treball fent Us dels recursos informétics, el
resultat del qual és necessari per a 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 a
introduir els conceptes teoricsi practics de cada aplicacio informatica pel que faalestécniques, els
comandaments, els procedimentsi els menus.

Les sessions es completen amb larealitzacio d’ exercicis en que s han d’ aplicar les tecniques indicades i
en els quals els alumnes, individualment, s han de dedicar a resoldre problemes practics que plantegen Is
professors. En aquestes sessions practiques el's alumnes tindran un 0 més professors que s’ encarregaran
de resoldre els dubtes, de manera que | es sessions poden ser considerades com a practiques tutel ades.
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El treball addicional no presencia inclou larealitzacio de les col leccions d' exercicis que es plantegen,
gue inclouran treballs per ala seua presentaci6 obligatoria en terminis fixats.

Atés que |’ assignatura consta de diverses parts en que s aborden distints tipus d’ aplicacions
informatiques, es dedicaran sessions atreballar sobre exercicis combinats que utilitzen conjuntament les
tecniques apreses per alaresolucié de problemes. Logicament, aquests problemes seran més complexos,
jaque requeriran la utilitzacio de diverses aplicacionsi latransferencia d’ informacié entre aguestes
aplicacions.

AVALUACIO

En tot cas, elsresultats d’ aprenentatge minims (vegeu apartat de RESULTATS D’APRENENTATGE)
han d’ acreditar-se COMPLETAMENT per poder aprovar |’ assignatura.

Primera convocatoria: lanotade |’ assignatura es calculara a partir de dues notes:
a) ladel’avauacio continua

b) ladel examen final

Pel que faal’ avaluacié continua, a llarg del quadrimestre es plantgjara tot un seguit de tasgues, tant
individuals com col -lectives, lafuncié 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
aquestaguia, i poder aixi orientar-lo de manera meés eficag. Aquestes tasques poden classificar-se en tres
apartats:

a) treball realitzat durant les sessions de classe
b) exercicisredlitzats de manera autonoma pels estudiantsi lliurats al Ilarg del curs
C)  petits projectes portats a terme en equip

El pes de cadascun d’ aquests apartats en lanotafinal de |’ assignatura és el segient:

» Treball redlitzat en les classes practiquesi exercicislliurats al llarg del curs: 30%
» Treball en equip: 15%
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Aixi doncs, la suma d aquests elements (és adir, la part corresponent a |’ avaluacio continua) serael 45%
delanotafinal. Laqualificacié mitjana d’ aquest conjunt d’ activitats ha de ser a menys d’un 4,0 sobre 10.

L’ atre 55% de la nota s obtindra d’ un examen final que sera una provaindividual de caracter practic que
comprendra una serie d exercicis de cadascuna de les tres parts del temari:

Part 1: Introduccio, entorn d’ usuari i representacié molecular (temes 1i 10-11).
Part 2: Full de calcul (temes 2-5)
Part 3: Manipulador algebraic (temes 6-9)

El pes de cada part en lanota final de |’ assignatura és el seglient:

e Part 1: 10%
* Part 2: 25%
e Part 3: 20%

Per poder calcular lanota cal obtenir com a minim un 4,0 sobre 10 en cadascuna d’ aquestes tres parts. En
cas contrari, lanotade I’ assignatura sera la de suspens. Per aprovar |’ assignatura sera necessari obtenir
una qualificacio global de 5,0 sobre 10.

En el cas de la segona convocatoria, esfara un unic examen final, amb |es mateixes caracteristiques i
condicionants que en la primera. Les notes dels apartats d’ aval uacié continua es conservaran, aixi com els
percentatges que s apliquen. No obstant aixo, els alumnes que ho desitgen podran millorar la nota de

I" apartat d’ exercicis realitzats de manera autobnoma mitjangant nous exercicis.

REFERENCIES

Basiques

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

- Planelles, J. y Serrano, R. Informatica aplicada a la quimica. Publicaciones de la Universitat Jaume I.
Coleccidon Universitas. Castellén, 2002. ISBN 9788480213875
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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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