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I1.- OBJETIVOS

B OBJETIVO GENERAL

El objetivo general perseguido en esta asignatura es el de dotar a los estudiantes de las
capacidades suficientes para el manejo de diferentes programas informaticos, de
manera que esto les permita resolver problemas en el dmbito de la Quimica,
relacionados con el célculo general y estadistico, con la creacion y manejo de bases de
datos y con la visualizacién de moléculas y su simetria.

B OBJETIVOS ESPECIFICOS

o Uso de aplicaciones ofimaticas basicas como hojas de calculo y paquetes gréficos y
estadisticos, de forma suficiente para la realizacion de célculos y elaboracion de
informes cientificos.

o Uso de programas con aplicaciones ofimaticas, tipo EXCEL de Microsoft, para la
creacion de bases de datos sencillas.

o Aprender el manejo de bases de datos mas complejas, accesibles a traves de la red,
para la obtencion de informacion quimica especifica (informacion sobre sustancias
quimicas, estructuras, propiedades, etc.) y bibliogréfica.

o Manejo de programas de representacion y visualizacion de moléculas quimicas,
tipo Chem Draw, y otros relacionadas con la visualizacion de la simetria molecular.

I11.- CONOCIMIENTOS PREVIOS Y RECOMENDACIONES

B CONOCIMIENTOS PREVIOS:

Nomenclatura y formulacién quimica (tanto inorganica como organica). Ajuste de
reacciones quimicas sencillas. Unidades habituales de medida de magnitudes fisico-
quimicas.

B RECOMENDACIONES:
Se recomienda tener nociones basicas de informatica (manejo de Windows).
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IV.- CONTENIDOS

B BREVE DESCRIPCION DE LOS CONTENIDOS:

Se realizaran un conjunto de practicas que cubrirdn una gran variedad de aspectos
fundamentales de la quimica (medidas de presion de vapor, cinética de reacciones,
electrolisis, termodinadmica, valoraciones, etc.). Los calculos necesarios y el tratamiento
de los datos generados en las sesiones practicas serdn realizados en las aulas de
informética. Simultaneamente, en sesiones paralelas de seminario, se explicard y
ensefiard a los alumnos el manejo de diferentes programas de uso frecuente en el
ambito de la Quimica, relacionados con el calculo general y estadistico, con la creacion
y manejo de bases de datos y con la visualizacion de moléculas.

B PROGRAMA:
PRACTICO

Practicas a realizar en el laboratorio

1. Representacion y analisis de datos, regresion lineal y linealizacion de funciones:
“Medida de la presién de vapor de un liquido puro™.

2. Representacion y célculo numérico de derivadas: “Valoracion &cido-base con pH-
metro (preparacién de patrdn, factorizacion y valoracion de un problema)”.

3. Representacion y ajustes de datos y regresion lineal: “Electrolisis de una sustancia
puray determinacion del Faraday”.

4. Representacion y analisis de datos, interpolacion y extrapolacién: ““Solubilidad del
borax. Calculo de magnitudes termodinamicas™.

5. Representacion y calculos numéricos de derivadas: “Seguimiento de una reaccion
de cinética lenta mediante conductivimetro. Obtencidn de los 6rdenes parciales y
coeficientes cinéticos™.

6. Resolucion de sistemas lineales de ecuaciones: ‘“Determinacion de la
estequiometria de compuestos de coordinacion”.

Practicas a realizar en aula de informética

1. Visualizacion de moléculas en estructura plana y tridimensional. Manejo del
programa ChemDraw.

2. Resolucion numérica de ecuaciones. Equilibrio de disociacion de &cidos
monopraticos y polipréticos.

TEORICO (SEMINARIOS)

1. Conocimiento y manejo del programa de célculo Microsoft Excel.

Concepto de hojas de célculo. Operaciones béasicas de manejo de una hoja de
calculo. Formulas y operadores para la realizacion de calculos automatizados.
Generacion de graficos. Modelizacion de datos experimentales: regresion lineal y
ajustes de curvas. Calculo de raices de funciones de una variable. Resolucién de
casos practicos.
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2. Conocimiento y manejo del programa estadistico y de representacion de datos
Origin.

Introduccion al manejo de ORIGIN y su entorno. Componentes de un proyecto de
ORIGIN, hojas de trabajo y ventanas de graficos. Conocimiento de las
herramientas de calculo numérico de interés en Quimica. Modelizacion de curvas
experimentales: ajuste lineal y no lineal de curvas. Analisis estadistico. Ejemplos.

3. Creacion de bases de datos sencillas con Microsoft Excel.

Introduccion a las bases de datos: utilidades. Utilizacion de las hojas Excel como
bases de datos sencillas. Ordenacion, filtrado y autofiltrado de datos en hojas Excel.
Ejemplos.

4. Bases de datos de utilidad en quimica.

Manejo y utilidades de la bases en red NIST. Bases de datos de informacion
bibliografica accesibles desde el portal Web of Knowledge.

5. Utilidades informéticas de visualizacion de simetria molecular.
Visualizacion de los elementos de simetria existentes en diferentes moléculas.

6. Evaluaciones estadisticas de los resultados obtenidos en las sesiones de
practicas.

Valores medios globales y desviaciones de los resultados obtenidos por los
alumnos en las sesiones de practicas. Valores medios por practica y grupo. Graficos
comparativos entre grupos.

V.- COMPETENCIAS

B GENERALES:

o CG2: Reconocer la importancia de la Quimica en diversos contextos y
relacionarla con otras areas de conocimiento.

o CG3: Continuar sus estudios en areas especializadas de Quimica o en
areas multidisciplinares.
o CG4: Expresar rigurosamente los conocimientos quimicos adquiridos de
modo que sean bien comprendidos en areas multidisciplinares.
CGeé6: Analizar y resolver problemas cualitativos y cuantitativos.
CGs: Evaluar, interpretar y sintetizar datos e informacién quimica.
CG1z: Interpretar datos procedentes de observaciones y medidas en el
laboratorio en términos de su significacion y de las teorias que las
sustentan.
o CGl3: Desarrollar  buenas practicas cientificas de medida vy

experimentacion.

B ESPECIFICAS:
o CE38-1AQ1: Utilizar diferentes bases de datos.

5-
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o CE38-1AQ2: Interpretar los resultados que se generan en las bases de datos.

o CE39-1AQ1: Utilizar, a nivel de usuario, los paquetes de software mas
empleados para representar datos, moléculas y cristales.

o CE40-1AQ1: Realizar ajustes a funciones sencillas.
o CE40-1AQ2: Utilizar herramientas estadisticas basicas.

B TRANSVERSALES:

o CT3: Demostrar razonamiento critico y autocritico.
o CT4: Adaptarse a nuevas situaciones.
o CTb: Gestionar informacion quimica de calidad, bibliografia y bases de

datos especializadas, y recursos accesibles a través de Internet.

o CTT: Utilizar las herramientas y los programas informéaticos que
facilitan el tratamiento de los resultados experimentales.

o CTil: Desarrollar el trabajo de forma autonoma.

VI. - HORAS DE TRABAJO Y DISTRIBUCION POR ACTIVIDAD

Presencial Trabajo
Actividad auténomo Créditos
(horas)
(horas)
Clases teoricas
Seminarios 20 30 2
Tutorias/Trabajos dirigidos 3 4,5 0,3
Laboratorios 30 45 3
Preparacion de trabajos y exdmenes 7 10,5 0,7
Total 60 90 6

VIl.- METODOLOGIA

La practica docente seguird una metodologia mixta basada en el aprendizaje cooperativo,
el aprendizaje en colaboracion y el autoaprendizaje. Las actividades formativas se llevaran
a cabo mediante clases de seminarios (2 créditos), trabajos en aula de informatica (0,3
créditos) y obtencion de datos en el laboratorio (3 créditos). Durante las sesiones de
seminario se indicaran las aplicaciones méas usuales de diferentes paquetes de software, y
en el aula de informatica se aplicaran a ejemplos concretos que, en algunos casos, pueden
haber sido obtenidos previamente en el laboratorio. La elaboracion de trabajos dirigidos, la
elaboracion de memorias y la realizacion de exdmenes supondran un total de 0,7 créditos.
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Cada alumno realizara una sesion de practicas semanal, en una franja horaria diferente a
sus sesiones de clase. Las sesiones de préacticas constaran de un seminario preliminar de
media hora de duracion, en la que cada profesor explicard o comentara la practica del dia'y
organizara el trabajo de los alumnos, y del trabajo practico, propiamente dicho, que se
llevaré a cabo durante las tres horas siguientes. En total se realizaran seis précticas en el
laboratorio y dos mas en aula de informatica. Cada dos sesiones de practicas se dedicara
una tercera para la realizacion de los céalculos. Esta sesion tendrd lugar en las aulas de
informética y su duracion sera de hora y media. Una vez realizadas las dos sesiones
practicas y la de realizacion de calculos se procedera a la rotacion de profesores y alumnos.
Los estudiantes asignados a cada profesor pasaran a realizar las dos practicas siguientes y
los calculos correspondientes en el siguiente ciclo de tres sesiones. Este proceso ciclico se
repetira hasta que todos los alumnos hayan realizado las seis practicas de laboratorio y las
dos de aula de informatica.

Paralelamente a la realizacion de las practicas, y en un horario que no interfiera con éstas,
un profesor asignado al efecto impartird 15 sesiones de seminario en el aula de
informéatica. En estas sesiones se ensefiard el manejo y las principales aplicaciones de
diferentes programas de utilidad en quimica.

Se utilizara el Campus Virtual para permitir una comunicacion fluida entre profesores y
alumnos y como instrumento para poner a disposicion de los alumnos el material que se
utilizara en las clases préactica y en los seminarios.

VIIL.- BIBLIOGRAFIA

B BASICA:
0 Guiones de practicas de laboratorio Ed. 2013.

o S.R. Crouch; F. James Holler “Application of Microsoft Excel in Analytical
Chemistry”, Thomson Ed., Belmont, CA (USA) 2004.

B COMPLEMENTARIA:

o0 Videotutoriales para Origin 8 (en inglés).
http://www.originlab.com/index.aspx?go=Support/VideoTutorials

o F. Rosino Alonso. “Guia Visual de Excel 2007”7, Anaya Multimedia, Madrid 2008.

En caso necesario, ademés de estos textos, se indicard a los alumnos la bibliografia
especifica para cada sesion de laboratorio.

IX.- EVALUACION

Para poder acceder a la evaluacion final sera necesario que el alumno haya participado al
menos en el 70% del total de sesiones en que se reparten las actividades presenciales
(seminarios, tutorias, practicas y sesiones de célculo). No se permitirdn cambios de grupo
debido a la incompatibilidad con las actividades de otras asignaturas, ni la recuperacion de
practicas no realizadas. La falta de asistencia a una sesién de practicas sera calificada con
un cero en dicha préactica.
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El rendimiento académico del alumno y la calificacion final de la asignatura se
computaran, de forma ponderada, atendiendo a los porcentajes que se muestran en cada
uno de los aspectos recogidos a continuacion. Todas las calificaciones estaran basadas en
la puntuacién absoluta sobre 10 puntos, y de acuerdo con la escala establecida en el RD
1125/2003. Sera necesario alcanzar 5 puntos entre todas las actividades para aprobar la
asignatura. Este criterio se mantendra en todas las convocatorias.

B SESIONES DE LABORATORIO: 20%

Supondran un 20% de la calificacion. Para que un alumno pueda aprobar la asignatura
en la convocatoria ordinaria de junio no podra tener mas de 3 practicas suspensas. La
no asistencia a la sesién de laboratorio supondra la calificacién de cero de la practica y
la no admisidn del informe memoria para la calificacion del trabajo personal.

Para aquellos alumnos que no hayan superado el nimero minimo de practicas se
realizara un examen tedrico-practico en la convocatoria de septiembre, que consistira
en la realizacion de una de las practicas elegida mediante sorteo de entre todas las
realizadas a lo largo del curso, y en contestar por escrito una serie de preguntas sobre
aspectos relacionados con las préacticas y con las clases de seminario.

Competencias evaluadas: CG4, CG6, CG8, CG12, CG13, CE39-I1AQ1, CE40-1AQ1,
CE40-1AQ2, CT3.

B TRABAJO PERSONAL: 20%

Consistira en la confeccion de una memoria o informe y tendrd un porcentaje del 20 %
de la calificacion final. EI alumno debera presentar la memoria o informe al finalizar
las sesiones de laboratorio, en un plazo y de acuerdo a un calendario preestablecido. La
presentacion de la memoria o informe fuera del plazo o de la forma fijada para ello
supondra una penalizacién con una reduccion de la calificacion de la practica. La no
presentacion de dicho informe 0 memoria equivaldra a la no realizacion de esa practica,
por lo que en este caso la calificacion sera de CERO.

Competencias asociadas: CG6, CG8, CG12, CE38-1AQ1, CE38-1AQ2, CE39-1AQ1,
CE40-1AQ1, CE40-1AQ2, CT3, CT5, CT7, CT11.

Una vez finalizado el periodo de préacticas y de presentacion de los informes-memoria,
el profesor emitira una calificacion para cada una de las précticas, con una nota entre 1
y 10 puntos que contemple de forma conjunta estos dos apartados. La calificacion debe
reflejar el trabajo de laboratorio, tanto a nivel de operaciones realizadas en el
transcurso de la sesion como de los resultados obtenidos en la misma, la buena
disposicion del alumno al aprendizaje, correcta presentacion del informe-memoria y la
comprension por parte de éste de los aspectos tedrico-practicos.

B ACTIVIDADES DIRIGIDAS (SEMINARIOS): 10%

En las clases de seminario se propondran la realizacion de problemas y supuestos
practicos que el alumno debera resolver y entregar en el plazo que el profesor de
seminario establezca para cada uno de los casos. La calificacién obtenida por la
realizacion de estos trabajos supondra un 10 % de la calificacién final y se debera
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alcanzar una nota minima de 3 puntos para que el alumno pueda aprobar la asignatura
en la convocatoria ordinaria de junio.

Competencias asociadas: CG6, CG8, CG12, CE38-1AQ1, CE38-1AQ2, CE39-1AQ1,
CE40-1AQ1, CE40-1AQ2, CT3, CT5, CT7, CT11.

B EXAMEN FINAL: 50%

Podréan presentarse a este examen aquellos alumnos que hayan asistido al 70% de
actividades presenciales y tengan superada la parte de practicas y de actividades
dirigidas. A los alumnos que hubieran perdido el derecho a examen final como
consecuencia de no cumplir estos requisitos se les calificara como SUSPENSO en las
actas de junio.

El examen final tendra lugar al finalizar el segundo cuatrimestre, en la fecha, hora y
lugar previamente fijado por las autoridades académicas del centro. En este examen, de
no mas de tres horas de duracion, el alumno debera demostrar la suficiencia de los
conocimientos adquiridos en las sesiones practicas y de seminario, contestando a una
serie de cuestiones teoricas relacionadas con todos los aspectos del trabajo realizado en
el laboratorio y en las aulas de informatica. La calificacion de este examen supondra un
50% de la calificacion final, siendo necesaria, a efectos de ponderacién con las otras
calificaciones, que el alumno obtenga al menos una calificacion de 4 puntos.

A aquellos alumnos que suspendan mas de 3 précticas, o cuya calificacion, una vez
realizada las ponderaciones, no alcance la nota minima de 5 puntos, se les realizara un
examen en la convocatoria de septiembre. Este examen de septiembre sera de caracter
tedrico para aquellos alumnos que, aun habiendo suspendido la asignatura en la
convocatoria de junio, tengan aprobada la parte practica (3 o menos practicas
suspensas). Para los alumnos que perdieron el derecho al examen final ordinario de
junio por la falta de asistencia a las actividades presenciales, por haber suspendido mas
de 3 préacticas, o por no haber superado la calificacion media de 5 puntos en el conjunto
de practicas, el examen sera de cardcter tedrico-practico, teniendo igual peso la parte
tedrica que la préctica. La calificacion final de esta prueba se obtendra de la media
entre ambas partes, siendo necesario, para que el alumno supere la prueba, que obtenga
en cada una de las partes una nota igual o superior a 4 puntos sobre 10.

Competencias asociadas: CG6, CG13, CT3, CT4, CT11.
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PLANIFICACION DE ACTIVIDADES - CRONOGRAMA

SEMINARIOS

TEMA ACTIVIDAD

Conocimiento y manejo del programa de célculo Microsoft
Excel

Conocimiento y manejo del programa estadistico y de
representacion de datos Origin

Creacion de bases de datos sencillas con Microsoft Excel

Clases Seminario

Clases Seminario
Tutoria programada
Clases Seminario
Clases Seminario
Tutoria programada
Clases Seminario

Bases de datos de utilidad en quimica

Utilidades informaticas de visualizacion de simetria molecular

Evaluaciones estadisticas de los resultados obtenidos en las

. P Clases Seminario
sesiones de practicas

Tutoria programada

Horarios de los seminarios

HORAS

N P NDNDN P W W

(Todas las semanas del semestre)

Grupo Horario
A Viernes (8:30 — 9:30)
B Miércoles (15:30 — 16:30)
C Miércoles (8:30 — 9:30)
D Lunes (15:30 — 16:30)
E Jueves (13:30 — 14:30)
F Martes (15:30 — 16:30)

-10-

Aula

QC26
QC26
QC26
QC26
QC26
QC26

GRUPQOS

B WR P W

)

INICIO FIN

12 semana 3% semana

42 semana 62 semana
5% semana

72 semana 8% semana

92 semana 102 semana
102 semana

112 semana 122 semana

132 semana 142 semana
15% semana



Guia Docente:

Grupo

A

Informatica Aplicada a la Quimica

Horarios de Tutorias programadas
(en las semanas asignadas al efecto)

Subgrupo
Aq
Az
Az
B
B
Bs
Cy
C
Cs
D
D,
Ds
E:
E>
Es
F1
F2
Fs

Horario
Lunes (10:30 - 11:30)
Martes (8:30 - 9:30)
Viernes (10:30 - 11:30)
Lunes (15:30 - 16:30)
Martes (15:30 - 16:30)
Viernes (17:30 - 18:30)
Martes (8:30 - 9:30)
Miércoles (10:30 - 11:30)
Jueves (8:30 - 9:30)
Miércoles (15:30 - 16:30)
Jueves (17:30 - 18:30)
Viernes (15:30 - 16:30)
Lunes (11:30 - 12:30)
Miércoles (11:30 - 12:30)
Viernes (11:30 - 12:30)
Lunes (15:30 - 16:30)
Miércoles (15:30 - 16:30)
Jueves (15:30 - 16:30)
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Aula
QC02
QC02
QC02
QC02
QCO02
QCO02
QC04
QC04
QC04
Qc21
QC21
QC21
QC12
QC12
QC12
QC12
QC12
QC12
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(e
A g



Informatica Aplicada a la Quimica

HORARIO DE PRACTICAS

Grupo Horario Aula
A Martes (15:00 -18:30) Laboratorio Integrfa\do de ,E-xp. Quimica
Aula de informatica
B Martes (9:30 - 13:00) Laboratorio Integr.ado de ,E.xp. Quimica
Aula de informatica
c Miércoles  (15:00 -18:30) Laboratorio Integr.ado de ,E.xp. Quimica
Aula de informatica
D Miércoles (9:30 - 13:00) Laboratorio Integr_ado de ,E_xp. Quimica
Aula de informatica
E Jueves (15:00 -18:30) Laboratorio Integr_ado de ,E_xp. Quimica
Aula de informatica
Laboratorio Integrado de Exp. Quimica
F Jueves (9:30 - 13:00)

Aula de informatica

-12-
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Actividad
docente

Seminarios

Tutorias

Laboratorios

Trabajo
personal

Examenes/
Controles

Competencias
asociadas

CG2, CG3, CG4,
CG12, CG13,
CE38-1AQ1, CE38-
IAQ2, CE39-1AQ1,
CE40-1AQ1, CE40-
IAQ2, CT4, CT5,
CT7.

CG4, CG6, CGS,
CG12, CG13,
CE39-1AQ1, CE40-
IAQ1, CE40-1AQ2,
CT3.

CG6, CG8, CG12,
CE38-1AQ1, CE38-
IAQ2, CE39-1AQ1,
CE40-1AQ1, CE40-
IAQ2, CT3, CT5,
CT7,CT11.

CG6, CG13, CT3,
CT4, CT11.

Informatica Aplicada a la Quimica

RESUMEN DE LAS ACTIVIDADES (en horas)

Actividad Profesor

Explicacion de aspectos relevantes para

el desarrollo de las practicas Preparacion = Asistencia y participacion activa
en los mismos. Toma de apuntes.
Formulacion de preguntas y

para la discusion de datos y resultados.
Exposicion de los conocimientos
tedricos necesarios para resolver los
casos practicos.

Direccion y supervisién del estudio y
actividades del alumno. Planteamiento
de cuestiones. Resolucion de dudas.

Supervision y consejo sobre el
procedimiento adecuado para la
realizacion de las practicas. Explicacion
de los aspectos tedricos mas relevantes
de cada sesion.

Ayuda al alumno en la resolucién de
problemas que pudiesen plantearse en la
confeccion de los cuadernos o memorias
requeridas. Ayuda al alumno en el
manejo de los programas informaticos.

Propuesta, vigilancia y correccion de los
controles. Calificacion del alumno.

Actividad alumno

dudas.

Consulta al profesor sobre las
dificultades conceptuales y
metodoldgicas que encuentra al
estudiar la materia. Planteamiento
de cuestiones y respuesta a las

propuestas por el profesor.

Asistencia y realizacion de las

tareas encargadas por el profesor.
Obtencion e interpretacion de los
resultados medidos o calculados.

Confeccion de la memoria o
cuaderno de laboratorio solicitado
por parte del profesor de cada una

de las précticas.

Preparacion y realizacion de los

examenes y/o controles.

Procedimiento de

., P
evaluacion

Calificacion de las
respuestas
(planteamiento y
resultado) realizadas

por escrito para la
resolucién de

gjercicios practicos

y problemas 3
numéricos

Valoracion del
trabajo experimental
y de los
procedimientos
empleados en el
mismo.

30

Revision de las
memorias 0
cuadernos de
laboratorio
presentadas.

Evaluacién de los
trabajos practico y 7
escrito.

P : Presenciales; NP: no presenciales (trabajo auténomo); C: calificacion

13-

NP

30

4,5

45

10,5

Total

50

75

15

10

10%

20%

20%

50%
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