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‘FACULTAD DE  CIENGIAS EXACTAS Y NATURALES

COMPUTACION EN QUIMICA-FISICA - 1980

Brograma:

I) Lenguaje Fortran, subrutinas, programas de biblioteca.

I%} Aplicaciones:

létodo de cuadrados minimos, regresidn milltiple linsal,regresidn no lineal, sstudio
.'.’ de errores, "fiteo" de curvas experimentales con polinomios,suavizado de curvas.
¢ Integracidn y diferenciacidén numérica, resolucidn de ecuaciones diferenciales, re—
» : solucidn de ecuaciones integrales, simulacin, y sus aplicaciones a problemas de
" Termodindmica, Electroquifmica y Cinética Qufmica. o=
Interpolacidon en tablas de doble entradas mgtrices, obtencion de autovalores y au-
v tovectores, y su aplicacidn a HEspectroscopia Molecular y Estado S81lido.
* Simulacidn de espectros de Resonancia Paramagnética Electronicae.
Quimica Cufntica: método de orbitales moleculares aproximados (CNDO,INDO,etcC.) ¥
v sus aplicaciones.

»

IiI) Prética de computacidn.
} Desarrollo de un programa de computador para su uso en la computadora IBM360 de la

Facultad de Ingenierfa de U.B.A. Con tal finalidad cada alumno elegira un tema de
interds para su drea dé investigacidn o de trabajo.
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;“' aciont ler. cuatrimestre.

*WWiases tedricast 4 horas semanales.

Clases prdcticas: 6 horas semanales.

1ds trabajos practicos se aprusban cuando estén en funcionamiento los programas de prac-

ticas y el programa especial desarrollado por cads alumno, con uso de la computadora

IBM360 de la Facultad de Ingenierfa, U.B.d.

Lg aateria se aprieba con examen final.

Pgntaje= 5 puntose.
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