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Ciencias

Fundamentos de Programacion
Cientifica en Quimica

Programacion Cientifica en

Quirnica Materia

Modulo

Grado Grado en Quimica m

Curso 4° Semestre  1° Créditos 6 Tipo Optativa

PRERREQUISITOS Y/O RECOMENDACIONES

No se exigen

BREVE DESCRIPCION DE CONTENIDOS (Seglin memoria de verificacién del Grado)

« Conceptos basicos sobre Programacion.

« Lenguajes de alto nivel orientados al calculo cientifico.
« Datos, estructuras de control y funciones.

* Ficheros.

 Representacion grafica y visualizacion de datos.

» Métodos informaticos para el analisis de datos.

COMPETENCIAS ASOCIADAS A MATERIA/ASIGNATURA

COMPETENCIAS GENERALES

e CGoO1 - El alumno debera adquirir la capacidad de analizar y sintetizar

e CGO3 - El alumno debera adquirir la capacidad de comunicarse de forma oral y escrita en
la lengua oficial del Grado

 CGO5 - El alumno debera adquirir la capacidad de gestionar datos y generar informacion /
conocimiento

» CGO6 - El alumno debera adquirir la capacidad de resolver problemas

» CGO9 - El alumno debera adquirir la capacidad de razonar criticamente

» CG10 - El alumno debera adquirir la capacidad de realizar un aprendizaje autonomo para
su desarrollo continuo profesional

COMPETENCIAS ESPECIFICAS
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» CE30 - El alumno debera saber hacer o tener la capacidad de utilizar razonadamente las
herramientas matematicas e informaticas para trabajar con datos quimicos

» CE46 - El alumno debera saber o conocer los fundamentos o principios de otras
disciplinas necesarios para las distintas areas de la Quimica.

RESULTADOS DE APRENDIZAJE (Objetivos)

Al finalizar esta materia el alumnado debera:
 Programar en un lenguaje relevante para el calculo cientifico.
« Utilizar herramientas informaticas orientadas a aplicaciones cientifico-técnicas para el
analisis de datos y la simulacién de sistemas quimicos.
» Identificar las posibilidades y limitaciones de los ordenadores como herramienta para el
avance del conocimiento cientifico y para el desarrollo profesional.

PROGRAMA DE CONTENIDOS TEORICOS Y PRACTICOS

TEORICO

« BLOQUE 1. Conceptos basicos sobre Programacion de Ordenadores: Informatica, sistema
informatico, datos e informacion. Arquitectura basica de un computador. El sistema
operativo. Programacion de ordenadores. Informatica, programacion de ordenadores y
Quimica. Quimica computacional.

» BLOQUE 2. Introduccion a Python: Entornos de programacion. Tipos de datos basicos.
Cadenas de caracteres. Funciones predefinidas. M6dulos e importacion de funciones y
variables.

» BLOQUE 3. Programas: Escritura y ejecucion. Entrada/salida. Legibilidad y comentarios

» BLOQUE 4. Programacion estructurada: sentencias condicionales, iterativas y capturay
tratamiento de excepciones. Resolucion de problemas cientificos de optimizaciony
minimizacion.

* BLOQUE 5. Datos estructurados. Cadenas, listas y tuplas. Diccionarios.

» BLOQUE 6. Arrays y visualizacion de resultados

* BLOQUE 7. Funciones. Clases y objetos. Ficheros.

» BLOQUE 8: Aplicaciones avanzadas utilizando Programacion en Quimica. Analisis de
datos Quimicos, Calibracion en Quimica. Clasificacién. Regresion. Simulacién de procesos
quimicos. Uso de plataformas de altas prestaciones para aplicaciones quimicas.

PRACTICO

Seminarios/Talleres
* Introduccién a Servicios del C.S.L.LR.C. de la U.G.R.
* Introduccidn a la programacion y control de procesos con Arduino (complementado con
sesiones en teoria y practicas).
e Calibracion y Validacién en Quimica.
Practicas de Laboratorio:
« Bloque I. Entorno de programacion y programacion basica con Python.
« Bloque II. Tipos de datos basicos. Cadenas de caracteres.
* Bloque III. Primeros programas. Entrada y salida de datos.
« Bloque IV. Programacion estructurada en Python.
* Bloque V. Programacion estructurada en Python IL
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« Bloque VL. Verificacién y Depuracién de programas.

* Bloque VII. Eficiencia.

* Bloque VIII. Funciones y estructuras de datos compuestas.
* Bloque IX. Calibracién en Quimica.

BIBLIOGRAFIA

BIBLIOGRAFiA FUNDAMENTAL

e Introduction to Python for Engineers and Scientists. Sandeep Nagar. Apress 2018.
https://doi.org/10.1007/978-1-4842-3204-0

» Andrés Marzal Varo, Isabel Gracia Luengo, Pedro Garcia Sevilla. Introduccion a la
Programacion con Python 3. Publicacions de la Universitat Jaume I, 2014.
http://dx.doi.org/10.6035/Sapientiag3

» Numerical Python. A Practical Techniques Approach for Industry. Apress. 2015.
https://doi.org/10.1007/978-1-4842-0553-2

 Python for Chemists. Christian Hill. Cambridge University Press. 2023.
https://doi.org/10.1017/9781009106696

BIBLIOGRAFIA COMPLEMENTARIA

* Python for Chemists. Kiyoto Aramis TanemuraDiego Sierra-CostaKenneth M. Merz Jr..
American Chemical Society. 2022. http://doi.org/10.1021/acsinfocus.7e5030
e Python 3. Los fundamentos del lenguaje. Chazallet, Sébastien. 2020.

ENLACES RECOMENDADOS

 Documentacion de Python: https://www.python.org/doc/

* https://weisscharlesj.github.io/SciCompforChemists/
 Software disponible en la UGR:

http://csirc.ugr.es/informatica/ServiciosCorporativos/software

METODOLOGIA DOCENTE

e MDOo1 - Lecciéon magistral/expositiva.

e MDO2 - Resolucion de problemas y estudios de casos practicos.
e MDo5 - Practicas en sala de informatica.

e MD06 - Seminarios.

e MDO08 - Realizacion de trabajos en grupo.

e MDO9 - Realizacion de trabajos individuales.

EVALUACION (instrumentos de evaluacion, criterios de evaluacion y porcentaje sobre la

calificacion final)

EVALUACION ORDINARIA
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La evaluacion de la adquisicion de las competencias de esta materia se realizara, de forma
individualizada, a partir mecanismos que combinen un seguimiento continuo y un examen final.
Se basara en los siguientes componentes principales, independientemente del régimen de
asistencia (presencial o virtual):
« Asistencia y participacion en las sesiones presenciales, realizando los ejercicios que se
iran proponiendo a lo largo de las sesiones.
« Realizacion de las diferentes practicas de ordenador.
« El examen final consiste en la resolucion de diversos problemas de Programacion (en
muchos casos similares a los que se trataran en teoria y practicas).
« Sera necesario superar el examen final para superar la asignatura.
« La ponderacion aproximada de cada una de las partes de los criterios de evaluacion sera la
siguiente:
o Asistencia, participacion 10%.
o Examen final 45%.
o Practicas de laboratorio 45%.

EVALUACION EXTRAORDINARIA

En la convocatoria extraordinaria, la evaluacion se basara en:
* Sera necesario superar el examen final para superar la asignatura.
» La calificacién final sera el MAXIMO entre la nota del examen final, y la ponderacién
anterior (asistencia y participacion 10%; examen final 45%; practicas de laboratorio

45%).
EVALUACION UNICA FINAL

En virtud al Articulo 8 de la Normativa de Evaluacion y Calificacion de los Estudiantes de la
Universidad de Granada, el alumno puede examinarse mediante la evaluacion tnica final. Para
acogerse a esta opcion, el estudiante ha de solicitarlo al director del Departamento en las dos
primeras semanas de imparticion de la asignatura, alegando y acreditando las razones que le
asisten para no poder seguir el sistema de evaluacién continua.

La prueba tnica consistira en un examen de ejercicios de programacion, relacionados con el
temario impartido en la asignatura. Durante la prueba, dichos ejercicios podran ser practicados
en el ordenador, y en cualquier caso seran entregados al profesor.

INFORMACION ADICIONAL

Informacion de interés para estudiantado con discapacidad y/o Necesidades Especificas de Apoyo

Educativo (NEAE): Gestion de servicios v apoyos (https://ve.ugr.es/servicios/atencion-
social/estudiantes-con-discapacidad).

SOFTWARE LIBRE

e Anaconda
 Spyder

* Jupyter Notebooks
e Thonny
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