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1. Denominacion de la asignatura:

|HERRAMIENTAS INFORMATICAS EN QUIMICA

Titulacion

|Grado en Quimica

Cédigo

16300

2. Materia o modulo a la que pertenece la asignatura:

|Formacién avanzada multidisciplinar

3. Departamento(s) responsable(s) de la asignatura:

| Quimica

4.a Profesor/a que imparte la docencia (Si fuese impartida por mas de uno/a
incluir todos/as) :

|Tomés Torroba Pérez, Santiago Aparicio Martinez, Gustavo Espino Ordoéiez

4.b Coordinador/a de la asignatura

| Santiago Aparicio Martinez

5. Curso y semestre en el que se imparte la asignatura:

|4° curso, 7° semestre

6. Tipo de la asignatura: (Basica, obligatoria u optativa)

| Optativa
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7. Numero de créditos ECTS de la asignatura:

3

8. Competencias // Resultados de aprendizaje

Competencias Transversales: T2-T6, T8-T11, T17-T21.

Competencias Generales: G1, G12, G16, G18

Competencias Especificas: E1, E6

Competencias Basicas: B1-B5

La vinculacion entre los objetivos ODS y las competencias del Grado en Quimica se
encuentra disponible en https://www.ubu.es/grado-en-quimica/informacion-
basica/objetivos-y-competencias.

9. Programa de la asignatura

9.1- Objetivos docentes

Al final de este curso debe ser capaz de representar moleculas para insertarlas en
informes. También debe procesar espectros y predecirlos en funcién de la estructura
molecular. Debe interpretar propiedades moleculares en relacion con la estructura
cristalografica. Debe analizar datos experimentales con ayuda de hojas de célculo
(Excel) y con programas de calculo numérico (MATLAB) y/o simbélico (MAPLE) y
hacer representaciones de correlacion entre datos.

9.2- Unidades docentes (Bloques de contenidos)

Representacion 2D
Representaciones moleculares 2D
Dibujado de moléculas sencillas. Dibujado de sistemas aromaticos. Dibujado de
moléculas con estereocentros. Dibujado 3D. Plantillas y herramientas de dibujo
avanzado.

Procesado de espectros de RMN
Espectros de RMN monodimensionales
Procesado FT de la FID. Ajuste de fase. Ajuste de la linea base. Referenciado.
Integracion.
Espectros de RMN bidimensionales
Procesado de espectros RMN bidimensionales. Ajuste de fase. Analisis de las dos
fases del espectro.
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Aspectos estructurales moleculares
Base de datos estructural de Cambridge
Introduccién al sistema ConQuest. Buisquedas elementales. Buisquedas avanzadas.
Andlisis de datos estructurales.

Tratamiento de datos en quimica
Hojas de calculo. Programas de calculo simbélico y numérico
Analisis de datos. Regresiones. Representaciones de datos en diagramas
bidimensionales. Representaciones de datos en diagramas tridimensionales. Manejo
de software 1til para el andlisis de datos en quimica: EXCEL, MATLAB, MAPLE,
GNUPLOT

9.3- Acceso a la Bibliografia Recomendada desde Leganto

https://leganto.ubu.es/leganto/public/34BUC_UBU/lists?courseCode=6300&auth=SAML

10. Metodologia de ensefianza y aprendizaje y su relacion con las
competencias/resultados de aprendizaje que debe adquirir/alcanzar el/la
estudiante:

La asignatura consta de un nimero de sesiones presenciales (que completan 27 horas)
y trabajo no presencial (tanto individual como en grupos reducidos para completar las
48 horas restantes).

Las sesiones presenciales se dividen en clases que simultanean dinamicas expositivo-
magistrales con ejercicios practicos, seminarios fundamentalmente practicos y
actividades de evaluacion.

El trabajo no presencial esta dirigido a la realizacion de actividades y problemas
relacionados con la materia impartida. Las dificultades encontradas en estas
actividades seran objeto de discusion en seminarios y tutorias.

Metodologia Competencia/resulta| Horas Horas de Total de
do de aprendizaje [presenciales| trabajo horas
relacionado
Clases teorico- T2-T6, T8-T11, 10 15 25

T17-T21. G1, G12,
G16, G18. E1, E6

practicas

T2-T6, T8-T11, 10 15 25
T17-T21. G1, G12,

Clases practicas
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G16, G18. E1, E6

Seminarios, tutorias |T2-T6, T8-T11,
T17-T21. G1, G12,

G16, G18. E1, E6

12

Actividades de
evaluacion

T2-T6, T8-T11,
T17-T21. G1, G12,
G16, G18. E1, E6

10

13

Total

27

48

75

11. Sistemas de evaluacion:

tabla.

Para aprobar la asignatura se requerira alcanzar en cada uno de los procedimientos de
evaluacion una calificacién minima de 3 sobre 10.

La asignatura se aprobara con un minimo de 5 puntos sobre 10 en la nota ponderada
que incluye todos los procedimientos de evaluacion que se muestran en la siguiente

Todas las actividades evaluables son recuperables en segunda convocatoria.

En cumplimiento con el articulo 17 del reglamento de evaluacion de la Universidad de
Burgos, "Los alumnos estan obligados a observar las reglas basicas sobre autenticidad

y autoria en la realizacion de cualquier prueba de evaluacion ya sea presencial o no. La
realizacion fraudulenta de alguna prueba o de los trabajos exigidos en la evaluacién de

alguna asignatura comportara una calificacion de cero en la asignatura correspondiente
al curso académico en el que se produzca el fraude. La responsabilidad de la aplicacion
de esta norma corresponde al profesor/coordinador de la Asignatura."

Procedimiento Peso Peso
primera segunda
convocatoria [convocatoria
Evaluacion continua de entregas 30 % 30 %
Seminarios, cuestiones a lo largo de la asignatura 30 % 30 %
Examenes 40 % 40 %
Total 100 % 100 %
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Evaluacion excepcional:

Para la evaluacion excepcional el estudiante debera realizar las mismas entregas que el
resto de estudiantes a las que tendréa acceso a través de la plataforma (30%), debera
responder a cuestiones puntuales realizadas a través de la plataforma (30%) y debera
realizar una prueba escrita final que sera presencial (40%).

En el caso de los alumnos que participen en el programa Universitario Cantera, la
calificacién se determinara en funcién del desempefio de las tareas que les sean
asignadas en el marco del programa

12. Recursos de aprendizaje y apoyo tutorial:

| Plataforma Moodle. Bibliografia.

13. Calendarios y horarios:

|Ver http://www.ubu.es

14. Idioma en que se imparte:

| Castellano
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