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2. Presentacion

“Aplicaciones Informaticas para la Quimica” es una asignatura de caracter basico que se imparte en el
primer curso del Grado en Quimica, que consta de 6 créditos ECTS y que tiene una duracion anual. Con
esta asignhatura se pretende que el alumno se familiarice con los aspectos esenciales de ciertas herramientas

informaticas de utilidad en el aprendizaje y la practica de la actividad cientifica.

El enfoque de esta asignatura es eminentemente practico y los contenidos se han adaptado a las necesidades
del quimico en formacion, tanto para facilitar el desarrollo de otras materias como la futura practica profesional.
Desde ese punto de vista se presentan tanto contenidos ligados al empleo cotidiano de ordenadores desde un

punto de vista generalista como aplicaciones directamente relacionadas con la quimica.
El programa se ha dividido en cuatro bloques tematicos.

En el primero de ellos se presenta una introduccién general a la informatica, asi como a Internet,
incluyendo la herramienta “Aula Virtual”, campus virtual de la Universidad de Murcia, finalizando con una breve

introduccién a la elaboracién de presentaciones.

El segundo bloque esta dedicado a conocer el programa ChemSketch de representacion de estructuras

guimicas, reacciones, etc y su aplicacion tanto en el mundo académico como en investigacion.

En el tercer bloque se introducen los manipuladores algebraicos y su utilizacién en la representacion grafica
de funciones, la resolucién de ecuaciones y sistemas de ecuaciones, el célculo diferencial e integral y la

preparacion de programas sencillos, aplicandolo en todos los casos a situaciones de interés quimico.

El cuarto bloque esté dedicado fundamentalmente al empleo de hojas de célculo, incluyendo sus aplicaciones
estadisticas y tratando posteriormente, con estas herramientas, problemas de interés relacionados con el

equilibrio quimico.

3. Condiciones de acceso a la asignhatura

3.1 Incompatibilidades
No consta

3.2 Recomendaciones
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4. Competencias

4.1 Competencias Basicas

- CB3. Que los estudiantes tengan la capacidad de reunir e interpretar datos relevantes (hnormalmente
dentro de su area de estudio) para emitir juicios que incluyan una reflexién sobre temas relevantes de indole
social, cientifica o ética

- CB5. Que los estudiantes hayan desarrollado aquellas habilidades de aprendizaje necesarias para
emprender estudios posteriores con un alto grado de autonomia

4.2 Competencias de la titulacion

- CG1. Capacidad de analisis y sintesis en los diferentes temas quimicos tratados.

- CG2. Capacidad de organizacion y planificacion de los estudios y ensefianzas quimicas recibidas.

- CG3. Resolver problemas de tipo quimico.

- CG9. Razonamiento critico en cualquier tema de tipo quimico, en particular, o cientifico en general que
repercuta en las posibles soluciones del problema.

- CG10. Aprendizaje autébnomo asi como capacidad de desarrollar nuevos proyectos, temas o lineas a partir
de una base quimica ya existente.

- CG11. Adaptacién a nuevas situaciones de tipo quimico o profesional que requieran una vision diferente a
las previamente establecidas o estudiadas.

- CG12. Creatividad en los planteamientos y en las soluciones a temas y problemas de caracter quimico que
puedan surgir durante cualquier etapa del desarrollo del aprendizaje.

- CE1. Aspectos principales de terminologia quimica, nomenclatura, convenios y unidades.

- CE13. Capacidad para demostrar el conocimiento y comprensién de los hechos esenciales, conceptos,
principios y teorias relacionadas con las areas de la Quimica.

- CE14. Resolucion de problemas cualitativos y cuantitativos segin modelos previamente desarrollados.

- CE16. Evaluacion, interpretacion y sintesis y datos e informacién Quimica.

- CE20. Interpretacion de datos procedentes de observaciones y medidas en el laboratorio en términos de
su significacidn y de las teorias que la sustentan.

- CE24. Comprension de los aspectos cualitativos y cuantitativos de los problemas quimicos.

4.3 Competencias transversales y de materia

- Competencia 1. CM1 Proporcionar a los estudiantes la capacidad de uso de las instrucciones y
procedimientos basicos de aplicaciones informaticas de interés cientifico o técnico en general, y en
particular para los estudios de Quimica.

- Competencia 2. CM2 Conocer ejemplos de aplicaciones que les permitan manejar u obtener resultados
cientificamente correctos relacionados con: (a) Hojas de calculo. (b) Representacion y ajuste grafico de
datos. (c) Manipulacién algebraica. (d) Representacion y construccion de estructuras moleculares.

- Competencia 3. CM3 Proporcionar habilidades para buscar y seleccionar informacion en el &mbito de la
Quimica y otros conocimientos de interés haciendo uso de las herramientas y servicios de red.

- Competencia 4. CT1 Saber utilizar el entorno virtual de la Universidad de Murcia (Aula Virtual) y ser
capaces de recibir los correos del Aula Virtual en su teléfono mévil.

- Competencia 5. CT2 Conocer ejemplos de aplicaciones que les permitan utilizar recursos de red para la
busqueda de informacién, navegacion por la red y descarga de datos e informaciones.

- Competencia 6. CT3 Ser capaz de gestionar la informacién y el conocimiento en su ambito disciplinar,
incluyendo saber utilizar como usuario las herramientas béasicas en TIC
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- Competencia 7. CT4 Comprender la importancia del calculo numérico en la obtencion de respuestas
cuantitativas en Quimica y como se utilizan las aplicaciones informéticas para ese objetivo.

- Competencia 8. CT5: Ser capaz de gestionar la informacién y el conocimiento en su ambito disciplinar,
incluyendo saber utilizar como usuario las herramientas basicas en TIC

5. Contenidos

Bloque 1: Introduccidn a lainformatica
TEMA 1. El entorno virtual de la Universidad de Murcia.
TEMA 2. Introduccién a lainformatica. Estructura basicay funcionamiento de un ordenador.
Sistema operativo.
TEMA 3. Redes de ordenadores. Internet. Recursos de quimica en la red.
TEMA 4. Elaboracidn de presentaciones.
Bloque 2: Aplicacion informatica ChemSketch
TEMA 1. Lo basico de ChemSketch.

1.1 Objetivos

1.2 Iniciando ChemSketch interfaces

1.3 Establecer las asociaciaciones de archivos
1.4 Establecer los directorios por defecto

1.5 Salir de ChemSketch
TEMA 2. Dibujo de estructuras sencillas.

2.1 Objetivos
2.2 Dibujando &tomos y enlaces
2.3 Girar estructuras

2.4 Guardar el trabajo
TEMA 3. Dibujando estructuras mas complejas.

3.1 Objetivos

3.2 Uso de la tabla de sustituyentes
3.3 Borrar &tomos y fragmentos

3.4 Reemplazar 4&tomos

3.5 Cargas, aniones y cationes

3.6 Enlaces Markus
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3.7 Generar estero descriptores
3.8 Dibujar enlaces de coordinacién
3.9 Cargas deslocalizadas

3.10 Otros tipos de enlaces
TEMA 4. Estructuras avanzadas, notaciones SMILES e InChl y esquemas de reaccién.

4.1 Objetivos

4.2 Optimizacion 2D
4.3 Notacion SMILES
4.4 Notacion InChl
4.5 Optimizacion 3D

4.6 Dibujar, etiquetar y hacer mapa de reacciones
TEMA 5. Plantillas.

5.1 Objetivos

5.2 Generalidades

5.3 Tabla de Radicales

5.4 Herramienta de "Plantilla Instantanea”

5.5 Ventana de Plantillas

5.6 Dibujar estructuras complejas de biomoléculas

5.7 Definicion de una plantilla de usuario

Blogue 3: Manipulador algebraico
TEMA 1. Introduccién al manipulador algebraico: sintaxis bésica para funciones, expresiones,
listas y operadores.
TEMA 2. Representaciones gréaficas de funciones y de listas de puntos con el manipulador
algebraico en 2D y 3D. Aplicaciones a problemas de interés quimico.
TEMA 3. Resolucién de ecuaciones y sistemas de ecuaciones con el manipulador algebraico.
Aplicacién a problemas de interés quimico.
TEMA 4. Obtencion de derivadas explicitas y calculo de integrales con el manipulador
algebraico. Aplicacion a problemas de interés quimico.
TEMA 5. Integracién de ecuaciones diferenciales ordinarias con el manipulador algebraico.

Aplicacién a problemas de interés quimico.
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TEMA 6. Introduccién a la programacion con el manipulador algebraico y sus aplicaciones.
Bloque 4: Hojas de célculo

TEMA 1. Introduccién de texto y férmulas en Excel (Hoja de calculo de Microsoft Office).

TEMA 2. Construccion de una hoja de calculo para la evaluacién repetida de operaciones

matematicas. Propagacion de celdas.

TEMA 3. Importando y manejando datos desde fuentes externas. Funciones de blusqueday

seleccion de datos dentro de una matriz.

TEMA 4. Error aleatorio y datos distribuidos normalmente. Histogramas. Funciéon de Gauss.

Media y desviacion estandar de un grupo de resultados.

TEMA 5. Teoria general de la propagacion del error aleatorio.

TEMA 6. Comparacion paramétrica entre dos grupos de medidas. Calibracion

6. Metodologia Docente

Actividad Horas Trabajo Volumen
Metodologia
Formativa Presenciales| Autonomo | de trabajo

Lecciéon magistral de
teoria. Se presentarany
desarrollaran en el aula los
conceptos y procedimientos
asociados a los contenidos
AF1 Asistencia y
de la materia, aclarando
participacion en M.1 6 12 18
las dudas que planteen
clases tedricas.
los alumnos y fomentando
la participacion de los
mismos mediante la

inclusion de cuestiones

y debates ocasionales.
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Actividad Horas Trabajo Volumen
Metodologia
Formativa Presenciales| Autonomo | de trabajo
Resolucion de ejercicios
y problemas: Se
desarrollaran y se
resolveran problemas
relacionados con los
conceptos tedricos
AF5 Asistencia y
correspondientes a la
participacion en
materia. Se fomentara
clases practicas M.2 43 64 107
la participacién de los
con ordenadores en
alumnos procurando que
aula de informatica.
vayan resolviendo ellos
mismos los problemas
planteados. Esta
metodologia se empleara
en las clases practicas
de aula o seminarios
Estudio de casos:
Planteamiento por parte
del profesor de algun
AF7 Asistencia caso teorico-practico
y participacion M.3 para su resolucion 4 4 8

en tutoria ECTS.

individual o grupal por
parte de los alumnos. Esta
metodologia se empleara

en los seminarios.

10
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Actividad

Formativa

Metodologia

Horas

Presenciales

Trabajo

Auténomo

Volumen

de trabajo

AF8 Realizacién
de las pruebas

de evaluacién

M.6

Practicas con ordenador:
actividades de los
alumnos en aulas de
informatica, realizadas
en grupos reducidos o
individualmente, dirigidas
al uso y conocimiento de
TIC, supervisadas por el
profesor. Esta metodologia
se empleard en las clases
practicas con ordenadores

en aula de informatica.

10

17

Total

60

90

150

7. Horario de la asignatura

http://www.um.es/web/quimica/contenido/estudios/grados/quimica/2018-19#horarios

8. Sistema de Evaluacion

Métodos /

Instrumentos

Pruebas escritas (exdmenes): pruebas objetivas, de desarrollo, de respuesta corta, de ejecucion

de tareas, de escala de actitudes realizadas por los alumnos para mostrar los conocimientos|

tedricos y practicos adquiridos.

Criterios de Valoracion

Correccion de las respuestas

Ponderaciéon

60

Métodos /

Instrumentos

Ejecucién de tareas practicas: realizacion de actividades encaminadas a que el alumno muestre

el saber hacer en una disciplina determinada.

Criterios de Valoraciéon

Correccion de los trabajos

Ponderacion

30

11


http://www.um.es/web/quimica/contenido/estudios/grados/quimica/2018-19#horarios

GUIA DE LA ASIGNATURA DE GRADO "APLICACIONES UNIVERSIDAD DE
INFORMATICAS PARA LA QUIMICA" 2018/2019 MURCIA

Métodos /

Instrumentos

Procedimientos de observacion del trabajo del estudiante: registros de participacion, de

realizacion de actividades, cumplimiento de plazos, participacion en foros

Criterios de Valoracion

Participacion en los debates

Ponderacion

10

Fechas de exdmenes
http://www.um.es/web/quimica/contenido/estudios/grados/quimica/2018-19#examenes

9. Resultados del Aprendizaje

» Capacidad para usar las instrucciones y procedimientos basicos de aplicaciones informaticas de interés

cientifico o técnico en general, y en particular para los estudios de Quimica.

* Saber utilizar el

entorno virtual de la Universidad de Murcia (SUMA)

e Conocer ejemplos de aplicaciones que les permitan utilizar recursos de red para la basqueda de

informacion, navegacion por la red y descarga de datos e informaciones.

» Conaocer ejemplos de aplicaciones que les permitan manejar u obtener resultados cientificamente

correctos relacionados con :

- Hojas de célculo.

- Representacion y ajuste grafico de datos.

- Manipulacidn algebraica.

- Representacion y construccién de estructuras moleculares.

» Saber utilizar las aplicaciones informaticas basicas en problemas basicos de Quimica.

« Comprender la importancia del calculo numeérico en la obtencién de respuestas cuantitativas en Quimica

y como se utilizan las aplicaciones informaticas para ese objetivo.

« Comprender la importancia y limitaciones del concepto simple de modelo, por medio de una aplicacion

de representaciones moleculares.

» Capacidad para plantear y resolver problemas numéricos en Quimica, asi como para interpretar los

resultados obtenidos.

12
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» Habilidades para buscar y seleccionar informacion en el ambito de la Quimica y otros conocimientos de

interés haciendo uso de las herramientas y servicios de red.
10. Bibliografia

Bibliografia Basica

@ BLOQUE 1 Introduccion a la informéatica / Alberto Prieto Espinosa, Antonio LLoris Ruiz, Juan Carlos
Torres Cantero. -- 42 ed. -- Madrid : McGraw-Hill, 2006

@ BLOQUE 1 Informatica aplicada a la quimica / Josep Planelles Fuster, Roque Serrano Gallego. --
Castellon de la Plana : Publicacions de la Universitat Jaume | , D.L.2002

BLOQUE 3 Manualico para Maxima, J. M. Mira Ros
BLOQUE 3 Primeros pasos en Maxima, M.Rodriguez Riotorto, 2008
BLOQUE 3 Mathematics for physical chemistry -- 2nd. ed. -- San Diego : Academic Press, cop. 1999

BLOQUE 4 Applications of Microsoft Excel in analytical chemistry / Stanley R. Crouch, F. James Holler.
-- Belmont (California) : Thomson Brooks/Cole, cop. 2004; 22 edicién 2014

BLOQUE 4 Excel for Chemist: A Comprehensive Guide, E. Joseph Billo, 32 edicion (2011), Wiley, ISBN:

@ 0 ® @

978-0-470-38123-6.

11. Observaciones y recomendaciones

Dado el caracter eminentemente practico de esta asignatura, los alumnos que a lo largo del curso falten a diez

sesiones no superaran la asignatura en junio, pudiendo examinarse en las convocatorias extraordinarias.
La ponderacion de los bloques es:
Bloque 1: 13%; Bloque 2: 20%; Bloque 3: 42%; Bloque 4: 25%.

Participacion (SEB6). La valoracion de la asistencia dependera del nimero de faltas de asistencia en cada

blogue, perdiéndose esa valoracion si las faltas son:
Bloque 1: 1 falta; Bloque 2: 1 falta; Bloque 3: 2 faltas; Bloque 4: 1 falta.

No es necesario justificar las faltas. Valoracion global: 10%
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Tareas practicas (SE5). La evaluacién continua del aprendizaje se llevard a cabo mediante tareas que se

enviaran a través de la herramienta “Tareas” del Aula Virtual. Valoracion global: 30%

Pruebas escritas (SE1). Las pruebas escritas de caracter practico se realizaran al finalizar la imparticion de

cada uno de los bloques. Valoracion global: 60%.

Para superar la asignatura se tiene que dar

» a)tener una nota de 3 puntos (sobre 10) o mas en la Prueba escrita de cada uno de los bloques y

* b) que la nota media de la asignatura, obtenida por ponderacion de los bloques, sea igual o superior a 5

(sobre 10).

Los alumnos que no hayan superado la asignatura mediante las evaluaciones realizadas a lo largo del curso
deberan repetir en la convocatoria de junio la Prueba escrita de los bloques en que no hayan alcanzado
el minimo de 3 (sobre 10). Ademas podran repetir cualquier Prueba escrita para que la calificacion final

ponderada sea 5 o superior.

En las convocatorias extraordinarias de julio y enero se hara un examen final ponderado por bloques, que

supondra el 100% de la calificacion.

La asistencia a las actividades realizadas por la Facultad de Quimica (conferencias, charlas
informativas, etc.) podra ser tenida en cuenta como una actividad adicional y evaluable de los

seminarios de la asignatura, si procede.

Aquellos estudiantes con discapacidad o necesidades educativas especiales pueden dirigirse al Servicio

de Atencién a la Diversidad y Voluntariado (ADYV; http://www.um.es/adyv/) para recibir la orientacién o
asesoramiento oportunos para un mejor aprovechamiento de su proceso formativo. De igual forma podran
solicitar la puesta en marcha de las adaptaciones curriculares individualizadas de contenidos, metodologia y
evaluacion necesarias que garanticen la igualdad de oportunidades en su desarrollo académico. El tratamiento

de la informacién sobre este alumnado, en cumplimiento con la LOPD, es de estricta confidencialidad.
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