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TEMARIO TEORICO: METODOS MATEMATICOS DE LA QUIMICA

1. Almacenamiento de nimeros en computadores. Representacion de punto flotante. Redondeo.
Propagacion de errores. Condicionamiento y estabilidad.

2. Solucién de ecuaciones en una variable. Método de la biseccidn, la secante, Newton e iteracién de
punto fijo.

3. Resolucién de sistemas lineales: Métodos directos: eliminacién gaussiana y estrategias de pivoteo.
Factorizacién de matrices. Métodos iterativos: Jacobi y Gauss-Seidel.

4. Interpolacidn y aproximacion de funciones: Interpolacién de Lagrange y Hermite. Interpolacion
polinomial fraccionaria. Transformada de Fourler discreta.

5. Diferenciacion e integracion numérica: Reglas de cuadratura de Newton-Cdtes. Férmulas compuestas.
Férmulas gaussianas. ‘

6. Problemas del valor inicial en ecuaciones diferenciales ordinarias. Ecuaciones de primer orden: Método
de Euler y métodos de Runge-Kutta. Sistemas de ecuaciones y ecuaciones de orden superior.

7. Problemas de contorno en ecuaciones diferenciales ordinarias. Método de disparo. Introduccion al
método de las diferencias finitas.
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TEMARIO PRACTICO: METODOS MATEMATICOS DE LA QUIMICA

1. Introduccién al programa MATEMATICA.

2. Célculo simbdlico.

3. Aplicacién a problemas usuales y a los algoritmos incluidos en el programa tedrico.
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CRITERIOS DE EVALUACION: METODOS MATEMATICOS DE LA QUIMICA

Se evaluaran las practicas de ordenador y se realizard un examen final de carécter tedrico-practico.

Cadigo Seguro de verificacion:71 | AT2G nl wRxSxz SNoDhQ==. Permite la verificacion de la integridad de una

copia de este documento electrénico en la direccion: https://verificarfirma.uca.es

Este documento incorpora firma electrénica reconocida de acuerdo a la Ley 59/2003, de 19 de diciembre, de firma electrénica.

FIRMADO POR

MARIA DEL CARMEN JARENO CEPILLO

FECHA

29/05/2017

ID. FIRMA

angus.uca.es 711 AT2G nl wRxSxz SNoDh Q==

PAGINA

3/4

711 AT2G nl wRxSxzSNoDhQ==




cool

CCO

%' ‘ A Universidad n W,,'E"‘:’;'"’;{.‘c‘i‘
N UC de Chcdiz P Matemiicas

Quimicn

Faculad do Clenclas WW.UCAE9/Cloncive
Lampus du Puadte Real

BLIBLIOGRAFIA: METODOS MATEMATICOS DE LA QUIMICA
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