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1.PRESENTACION

Esta Asignatura pertence al Postgrado en Quimica, es de caracter optativo y estd ubicada en el primer Semestre. Tiene
asignados 6 créditos ECTS (150 horas de trabajo). Los prerrequisitos para cursar esta asignatura son los de haber cursado
las asignaturas de Matematicas previas existentes en los estudios de Grado. El aprendizaje se basa en la resoluciéon de
problemas y realizaciéon de un trabajo de curso (obligatorio). La evaluacién se complementa con un examen (obligatorio) a
realizar en el propio domicilio.

2.CONTEXTUALIZACION

Esta Asignatura tiene que ver con la aplicaciéon préactica de técnicas matematicas a la resolucién de problemas de interés en
Quimica Fisica Teorica. El lenguaje matemaéatico es la herramienta para comprender los procesos naturales, algo ya
reconocido por los cientificos desde hace muchos afios. Por consiguiente, el estudiante de Quimica deberia conocer los
rudimentos basicos de estas operaciones matematicas tanto para su formacion como para su posterior aplicacion en los
problemas que se le plantearan en el ejercicio de su actividad profesional. En particular, para el estudiante con intereses en
los tratamientos tedricos (Mecénica y Quimica Cuanticas por un lado, y Mecéanica y Termodinamica Estadistica por el otro)
estos conocimientos son y seran siempre centrales en su quehacer diario. Las cuestiones que se trataran aqui comprenden
temas de Caélculo Numérico y de Estadistica y, evidentemente, las aplicaciones que pudieran derivarse de ellos no se limitan
a las de interés tedrico aludidas arriba, sino que pueden resultar muy Utiles en el tratamiento de datos experimentales. Se
pueden pues aplicar los conocimientos adquiridos con ella a cuestiones practicas que se presentan en cinética quimica,
espectroscopia, termodinamica, materiales poliméricos, etc.

Aunque es cierto que el nivel de profundidad al que se deberia llegar en estos temas tendria que ser siempre el maximo
posible, no es menos cierto que las limitaciones de tiempo imponen severas restricciones a este deseo. Por consiguiente, en
esta Asignatura se daran una serie de ideas fundamentales sobre determinados temas matematicos Utiles, prestando
especial atencidon al caracter eminentemente practico y aplicado de los conocimientos a asimilar. De este modo las
complejidades matematicas formales (teoremas y demostraciones rigurosas) quedan relegadas a futuras ampliaciones. Esta
formacion inicial se espera que pueda servir de base para que los estudiantes interesados en proseguir en esta linea puedan

acometer estudios mas avanzados con posterioridad.

De especial trascendencia para el estudiante de estos temas es la utilizaciéon del calculo con computador, si bien, por razones
obvias de tiempo, en este curso introductorio el nivel de sofisticacién no pasa del calculo manual o con calculadora de
escritorio. Esto responde a la experiencia contrastada de que solamente después de saber coémo se resuelve un problema ¢;a
mano¢, es uno capaz de, disponiendo de los conocimientos de programaciéon adecuados (Fortran, C, etc.), abordar el disefio
de programas o coédigos de calculo en computador para resolver los calculos a los que las complicadas cuestiones a las que
hay normalmente que hacer frente llevan, y que tomarian un tiempo desorbitado e incluso inalcanzable de ser realizadas
manualmente. De nuevo, todas las cuestiones de calculo con computador quedan relegadas a las posibles ampliaciones que

los estudiantes interesados puedan hacer en el futuro.

3.REQUISITOS PREVIOS RECOMENDABLES

Los prerrequisitos para cursar esta asignatura son los de haber cursado la/las asignaturas de Matematicas previas existentes
en los estudios de Grado y en ensefianza secundaria. En particular puede resultar muy provechoso haber cursado (o cursar
a la par) la Asignatura de Métodos de Calculo en Quimica Tedrica, también parte de estos estudios de Postgrado. En

particular seria util para el estudiante refrescar sus conocimientos de:



-Analisis Matematico (funciones reales de una variable real, continuidad, diferenciacién, integracion, series de funciones y

ecuaciones diferenciales ordinarias).

-Algebra Lineal (espacios vectoriales, matrices y determinantes). -Nociones bésicas de estadistica (probabilidad, valores

medios, dispersion, etc.).

4.RESULTADOS DE APRENDIZAJE

Los objetivos generales son los de conocer y saber aplicar determinadas herramientas matematicas basicas que son de uso
comun en Quimica Fisica y Quimica Tedrica, tanto a un nivel elemental como de investigacion. Es interesante hacer notar que
para analizar muchos problemas que se presentan en la practica diaria es necesario hacer un uso bien conjunto, bien
complementario, de herramientas de célculo que pueden pertenecer a temas diversos y aparentemente inconexos para el
profano. En cuanto a los objetivos especificos se tratara de entender y saber utilizar técnicas del Analisis (o Calculo)

Numeérico y de la Estadistica Teoérica.

5.CONTENIDOS DE LA ASIGNATURA

1. La aproximaciéon polinédmica y sus aplicaciones.

2. Resolucion numérica de ecuaciones diferenciales ordinarias.

3. Ecuaciones no lineales, sistemas y diagonalizacion de matrices.

4. Distribuciones de probabilidad y parametros caracteristicos.

5. Minimos cuadrados y correlacion.

6. Numeros aleatorios e integracion Monte Carlo.

7. Cadenas de Markov discretas.

6.EQUIPO DOCENTE

MANUEL CRIADO SANCHO
LUIS MARIANO SESE SANCHEZ

7.METODOLOGIA

Al tratarse de una materia eminentemente practica el aprendizaje estara fundamentalmente basado en:

-La resolucion de problemas/ejercicios.

-Actividades practicas de tipo ensayo, como el comentario de articulos de investigacion.

-En casos especiales, en los que el estudiante posea conocimientos de programacioén de computadores y acceso a razonables
medios de calculo (PC con compilador para calculo numérico), también se podré recurrir a este tipo de actividad (simulacion
con computador).

Tiempo de estudio de cada capitulo= 18 horas

Total tiempo de estudio de 7 capitulo= 126 horas

Tiempo empleado en el trabajo= 22 horas




Tiempo empleado en examen presencial= 2 horas

Tiempo total = 150 horas

8.BIBLIOGRAFIA BASICA

ISBN(13): 9788436225440

Titulo: METODOS TEORICOS DE LA QUIMICA FISICA (12)
Autor/es: Sesé Sanchez, Luis M. ;

Editorial: UNED

Buscarlo en libreria virtual UNED |

Buscarlo en bibliotecas UNED |

Buscarlo en la Biblioteca de Educacion

Buscarlo en Catélogo del Patrimonio Bibliografico

Comentarios y anexos:

Se recomienda la utilizacion de manuales con relaciones y tablas matematicas que pueden adquirirse en las librerias

comerciales o encontrarse en las bibliotecas (centros asociados, universidades, etc.). Por ejemplo:
M. R. Spiegel, Manual de férmulas y tablas matematicas, Mc Graw-Hill, 1985, ISBN(13): 978-84-7615-071-9

M. Abramowitz e |. Stegun, Handbook of mathematical functions with formulas, graphs and mathematical tables, National

Bureau of Standards, Wiley, 1972, ISBN: 0- 471-8007-4 (Hay una reimpresion reciente en Dover)

Standard Mathematical Tables, CRC Press.

9.BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA

LIBRO ACTUALMENTE NO PUBLICADO

ISBN(13):

Titulo: RELACIONES Y TABLAS MATEMATICAS, ADDENDA DE METODOS TEORICOS DE LA QUTMICA FiSICA
(1990)

Autor/es: A. Hernanz Y L. M. Sesé ;

Editorial: UNED

10.RECURSOS DE APOYO AL ESTUDIO

Recursos en la red.
-http://www.uned.es/095369/tgm_mtqfl_7.htm

Pagina de la asignatura de Métodos Tedricos de la Quimica Fisica (UNED)




-The Journal Of Chemical Physics

Es esta una revista de gran tradicién en el campo de la investigaciéon en Quimica Fisica. Se tiene acceso a sus fondos (desde
1975), desde una cuenta autorizada, en la direccion http://ojps.aip.org/jcpo/.

11.TUTORIZACION Y SEGUIMIENTO

En esta asignatura no se contempla la realizacion de Pruebas de Evaluacién a Distancia convencionales. En su lugar a lo
largo del curso el equipo docente propondra al estudiante la realizacion (en su domicilio) de un trabajo obligatorio, con
cuestiones y problemas de calculo numérico y de estadistica. El estudiante podra optar entre las siguientes alternativas para
cada parte:

A) Realizacion de una serie de ejercicios representativos.

B) Comentario de articulos de investigaciéon o de métodos de trabajo cientifico avanzados.

C) Realizacién de calculos a nivel intermedio, siendo entonces necesario por parte del estudiante el disponer de facilidades

de célculo con computador y conocimientos de algun lenguaje de programacion (Fortran, Basic, C, Pascal, etc.).

Este trabajo estara sujeto a un proceso de revision (evaluacién) continua. Una vez concluido debe remitirse para su revision
al equipo docente/tutor (dependiendo de las circunstancias), que lo devolveréa al estudiante, para que en su caso, efectue las
correcciones pertinentes. El proceso continuara hasta que se garantice una comprensiéon minima de la materia. Este trabajo

obligatorio formara parte de la calificacion final en un porcentaje que se especifica en Evaluacion.

De caracter obligatorio serad también la realizacion de un Examen que medira la comprension global de la materia. Puede
ser necesario disponer de una calculadora de escritorio para su realizacion. El porcentaje con el que este Examen

contribuira a la calificacion final se especifica también en Evalucion.

La tutorizacion de los alumnos se llevara a cabo a través de la plataforma de e-learning Alf o por cualquier otro medio de
contacto (e-mail, teléfono, etc.,). A través de la plataforma virtual Alf se suministrara todo el material didactico elaborado

especificamente para el master: documentacion tedrica y practica, lecturas, articulos, enlaces a paginas Web.

La plataforma de e-learning Alf proporcionara el adecuado interfaz de interaccion entre el alumno y sus profesores. Alf es
una plataforma de e-learning y colaboracién que permite impartir y recibir formacién, gestionar y compartir documentos, y

crear y participar en comunidades tematicas.

Se ofreceran las herramientas necesarias para que, tanto el equipo docente como el alumnado, encuentren la manera de

compaginar tanto el trabajo individual como el aprendizaje cooperativo.

12.EVALUACION DE LOS APRENDIZAJES

La evaluacion (continua) del trabajo obligatorio propuesto contribuira a la calificacién final en un 80%, siendo una medida de
las competencias genéricas (capacidad de buscar, acceder y manejar informaciéon, resolver nuevos problemas, y ser
auténomo) adquiridas por el estudiante durante el curso. El Examen contribuird a la calificacién final con el 20% restante,
midiendo asi los conocimientos y habilidades especificas de una forma global. Se exigird un minimo de un 40% satisfecho en
la contribucién "trabajo” y un 10% satisfecho en el Examen para conseguir una evaluacion positiva global en la asignatura.
Se entiende ademas que si el trabajo obligatorio no se realiza o es calificado como nulo, no se conseguira la evaluacion
positiva global de la asignatura.

NOTAS. Como el trabajo estara sujeto a un proceso de revisién en el que el/la estudiante podra enmendar errores, éstos
seran tenidos en cuenta a la hora de emitir la calificacion final. Lo mismo podra aplicarse a aquéllas consultas prolijas sobre
la realizacién de problemas concretos de dicho trabajo que el/la estudiante pudiera realizar al Equipo Docente.

13.COLABORADORES DOCENTES

Véase equipo docente.




