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FACULTAD DE CIENCIAS EXACTAS Y NATURALES

DEPARTAMENTO: Quimica Inorgénica,Analftica y Quimica Fisica
ASIGNATURA3 Computacibén en Quinica Fisica

CARRERAs Doctorgdo en Ciencias Quimicas ORIENTACION:Quimica Fisica
Quimica Orgénica
Quinica Industrial

CARACTER: Optativo
DURACION DE LA MATSERIA: Cuatrimestral

HURAS DE CLASE: a)Tebricas: L4hs b)Problemas: 6hs.
Taétal: 10 horas semgnalec

ASIGNATURAS CORRELATIVAS: Licenciatura
PROGRANA

I) Lengusje FORIRAN:Constantes enteras, recales, complejas y l8gicas.Variables
enteras y reales. Otros tipos de variables. Expresiones FORTRAN, reglaseix-
presiones aritméticas y légicas.Operaciones.Operadéres 18gico y 18gico-pu=
mérico.Proposiciones aritméticas, 18gicas y complejas.Froposziciones de con
trol.Proposiciones: GO To, IF aritmético y 16zico, DO(nidificacién del DO .
Proposicidén de entrada y salidat READ, WRITZ.Proposiciones de especificacién.
FORMAT: I,E,F,A.Doble precisién.Proposiciones ED, CONTINUE, COMMENT, PAUSE,
SIOP. Arreglos.Variables dimensionadas, subindices.Proposicién DIMENSION.En
trada y salida de arreglos.Proposicién EQUIVAL:NCE. Subprogramas ¥ subruti=
nas.Proposiciones CALL, COMMON. , J

Programas de bibliotecas.

II) Aplicaciones:

- Método de cuadrados minimos, regresién mfidtiple lineal, regresién no léneal,
estudio de errores, "fiteo" de curvas experimentales con polinomios, suaviza
do de curvas.Integracién y diferenciacién numérica, resolucién de ecuaciones
diferenciales, resolucidn de ecuaciones integrales, similacidn, y sus aplica
cicnes a problemas de Termodinfnica, Electroquimica 'y Cinética wuimica. _
Interpolacifn en tablas de doble entradaj matrices, obtencidén de mutovalores
y autovectores, y su aplicacién a Espectroscopia Molecular y Estado S&lido.
Similacibén de espectros de Resonancia Paramagnética Elect»8nica. Quimica Cufn
ticaimétodo de orbitales moleculares aporximados(ONDO,INDO,etc.) y sus apli-
caciones. Optimizacifn en FORTRAN,

III) Practica de computacidn,
Desarrollo de un programa de computador para su usc en la corputadora IBM 370
del Centro Tece Cienc.Sist.de UBA, Coun tal finalidad cada alumno elegiré
un tema de interés para su &rea de investigacién o de trabajoe

Los trabajos prlcticcs se aprueban cuando estén en funcionamiento los programas de
prlcticas y el programa especial desarrollado por cada alumno preferentemente de
utilidad para su trabajo de investigacién, ( un listado de cada uno de estos pro-
gramas, conresultados, y descripcifn del usc y método utilizado, quedan en este
Departamento para un eventual uso posterior). Se utiliza la computadoraIBM 370
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