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OBJETIVO(S):
GENERALES

Que al final del curso el alumno sea capaz de:

e Comprender los elementos basicos de un lenguaje de programacién de alto nivel y de los métodos
numeéricos y aplicarlos a la solucién de algunos problemas sencillos de la quimica.

e Utilizar algoritmos numéricos y codificar programas que permitan modelar fenbmenos quimicos
simples.

ESPECIFICOS

Que al final del curso el alumno sea capaz de:

¢ Reconocer los fundamentos del computo cientifico.

e Utilizar los comandos basicos del sistema operativo tipo UNIX.

e Comprender las estructuras basicas de un lenguaje de programacién de alto nivel (FORTRAN o C).

e Usar las estructuras béasicas de un lenguaje de alto nivel para programar métodos numéricos
sencillos.

e Aplicar los elementos de programacién y métodos numéricos aprendidos en la resolucion de algunos
problemas de la quimica.

CONTENIDO SINTETICO:

1. Introduccién al computo cientifico.
1.1. Sistema operativo UNIX.
1.2. Lenguajes de programacion.
1.3. Compilacion
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2. Principios de programacion.
2.1. Operaciones aritméticas.
2.2. Condicionales.
2.3. Ciclos.
2.4. Subprogramas.
2.5. Arreglos.
3. Métodos numéricos elementales.
3.1. Resolucién de ecuaciones no lineales.
3.2. Sistemas de ecuaciones: eliminacion de Gauss; diagonalizacion.
3.3. Solucién numérica de ecuaciones diferenciales.
4. Solucién computacional de un problema de interés quimico.

MODALIDADES DE CONDUCCION DEL PROCESO DE ENSENANZA-APRENDIZAJE:

e El curso consiste en una sesion de teoria (1 h) y 2 sesiones practicas (2 h cada una) por semana.

e Las sesiones practicas se desarrollardn en un laboratorio de cémputo, en donde el alumno podra
compilar y ejecutar sus programas, de acuerdo con las especificaciones que indique el profesor en la
sesion tedrica.

e Se desarrollar4 un proyecto: Resolucién computacional de uno o varios problemas sencillos de la
quimica.

o Es recomendable que el alumno aproveche sus programas elaborados a lo largo del curso y que los
reutilice en la generacion de cédigos mas complejos y en el proyecto.

MODALIDADES DE EVALUACION:

Evaluacién Global:

e Evaluaciones periédicas, tomando en cuenta principalmente el trabajo desarrollado en las sesiones
préacticas.

e Se recomienda que el alumno realice todo el trabajo en las sesiones practicas y que se evalle su
desempefio en cada sesion, tomando en cuenta: los objetivos de la actividad, las caracteristicas y la
ejecucion del codigo generado, los resultados que proporciona el programa compilado (tanto en los
casos de prueba como en los problemas a resolver y en situaciones especiales), etc.

Evaluacién de Recuperacion:
e El curso no podra acreditarse mediante una evaluacién de recuperacion.
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