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1. ASIGNATURA / COURSE

1.1. Nombre / Course Title

USO DE HERRAMIENTAS INFORMATICAS EN LAS CIENCIAS EXPERIMENTALES
1.2. Cddigo / Course Code

15965

1.3. Tipo / Type of course

Oferta especifica

1.4. Nivel / Level of course

Grado

1.5. Curso / Year of course

Cualquiera

1.6. Semestre / Semester

10

1.7. Numero de créditos / Number of Credits Allocated
6

1.8. Requisitos Previos / Prerequisites

No se exigen conocimientos previos.

1.9. ¢ Es obligatoria la asistencia ? / Is attendance to
class mandatory?

Si
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1.10. Datos del profesor/a / profesores / Faculty Data

Manuel Alcami Pertejo(coordinador) Departamento de Quimica

Al Mokhtar Lamsabhi Facultad de Ciencias

Pablo Sanz Mercado Teléfono: 914973857

Yang Wang e-mail: manuel.alcami@uam.es
Luis Errea Ruiz Pagina web:

www.uam.es/quimica/alcami
Horario de Tutorias Generales:

1.11. OBJETIVOS DEL CURSO /OBJETIVE OF THE COURSE
OBJETIVOS

e Aprender técnicas computacionales de utilidad para estudiantes de
carreras de ciencias

e Aumentar los conocimientos de sistemas operativos, bases de datos
cientificos y programas de simulacion.

COMPETENCIAS

e Saber manejarse en un entorno linux.

e Ser capaz de realizar una busqueda bibliografica compleja.

e Saber acceder a busquedas de datos de estructuras moleculares,
propiedades termodinamicas de compuestos quimicos y datos de
proteonémica y gendémica

e Ser capaz de simular propiedades sencillas de moléculas y procesos
guimicos.
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1.12. Contenidos del Programa / Course Contents

1.- Conceptos basicos de sistemas operativos.

2.-

Introduccidn a los sistemas operativos, conceptos basicos.

Editores de textos

Conceptos béasicos de comunicaciones. Acceso remoto a ordenadores.
Acceso a servidores de software y servicios de la UAM

Sistemas de archivos, ficheros compartidos

Comandos bésicos de Linux

Conceptos basicos de seguridad

Uso de Paquetes informaticos para el estudio de la estructura y

propiedades moleculares.

Programas de simulacion: Spartan.
Programas de simulacion de espectros
Manejo de programas de representacion 3D de moléculas.

3.- Acceso a base de datos de interés en Ciencias.

Busquedas bibliograficas y acceso a revistas cientificas.
Busqueda de datos fisico-quimicos y estructurales de moléculas
Simulaciones de cinética quimica

Bases de datos de interés en Bioquimica.

4.- Simulacién de procesos fisicoquimicos con aplicaciones industriales.

Empleo de métodos computacionales para la simulacion de sistemas
guimicos con aplicacién industrial.

Reactores quimicos en serie. Equilibrio entre varias reacciones.
Interpolacion en tablas y ajuste de datos.

Simulacion de un reactor catalitico.

5.- Del enlace quimico a la dindmica microscopica.

Enlace: Estados moleculares y estados atomicos. Diagramas de energias.
Interacciones culombianas e interacciones dinamicas. Equivalencias.
Modelos sencillos para reproducir interacciones. Calculo de magnitudes
dinamicas.

Aplicacion al estudio de un proceso de transferencia de un electron.
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2 Metodos Docentes / Teaching methods

Actividades presenciales

- Clases teoérico/practicas

Los temas se expondran en clase en sesiones de hora y media. En cada sesién
se presentara los fundamentos tedricos necesarios (maximo media hora) y se
realizaran casos practicos.

Las clases se realizaran en el aula de informatica.

Los materiales especificos para la asignatura estaran disponibles en la pagina
de la asignatura con antelacion.

e Actividades dirigidas

- Trabajos individuales

Cada alumno tendra que entregar un guion por cada sesién de trabajo en el
aula.

3 Tiempo estimado de Trabajo del
Estudiante / Estimated workload for the
student

- Una hora para la realizacion del trabajo por cada hora y media
presencial.
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4 Meétodos de Evaluacion y Porcentaje en la
Calificacion Final / Assessment Methods
and Percentage In the Final marks

e Descripcion detallada del procedimiento para la evaluacion

La nota final sera la media de los trabajos presentados. Al final del periodo
lectivo no se realizara ningin examen.

5 Cronograma de Actividades (opcional) /
Activities Chronogram (optional)

e Calendario de pruebas periddicas:

La evaluacién sera continua, se entregaran los trabajos una semana después de
realizar la practica correspondiente



