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2. CONTEXTUALIZACION DE LA ASIGNATURA

La asignatura Quimica Informatica (QM 215) corresponde al plan de estudios de la Licenciatura en Quimica se ubica en
el primer (I) semestre del segundo (Il) afio de la carrera. Se desarrolla en 2 horas teoricas y 2 horas de laboratorio

semanales, para un total de 3 créditos.

Esta asignatura es de gran valor académico porque introduce al estudiante en la programacion y el empleo de
ordenadores y paquetes de software en Quimica para el disefio, modelaje, simulacién, analisis e interpretacion de datos

experimentales que permitan mejorar y entender los diversos procesos quimicos.

Se estructura en los siguientes ejes tematicos:

Eje Tematico I: Disefio de estructuras moleculares.
Eje Temético II: Aplicaciones del lenguaje Python en quimica.
Eje Tematico lll: Lenguaje Ry su aplicacion en célculos quimiométricos.

Eje Tematico IV: Aplicacién del lenguaje Javascript en la simulacion de procesos quimicos mediante métodos

estocasticos.

Su desarrollo se realizara a través de diversas estrategias de aprendizajes mediatizadas por la didactica docente que

facilitara el proceso de adquisicion de nuevas competencias formativas.



3. COMPETENCIAS
3.1 COMPETENCIAS GENERICAS

- Capacidad de abstraccion, analisis y sintesis.

- Capacidad de aplicar los conocimientos en la practica.

- Conocimientos sobre el area de estudio y la profesion.

- Habilidades en el uso de las tecnologias de la informacién y de la comunicacion

- Capacidad de investigacion.

- Habilidades para buscar, procesar y analizar informacidn procedente de fuentes diversas.

- Capacidad para identificar, plantear y resolver problemas.

3.2 COMPETENCIAS ESPECIFICAS DE LA ASIGNATURA

- Aplica el conocimiento de ciencias de la computacién y de tecnologias de la informacion para desarrollar
soluciones informaticas aplicadas a la quimica y de disefio de estructuras moleculares.

- Desarrolla, maneja y opera algoritmos informaticos basandose en principios de la quimica utilizando lenguaje
Python

- Utiliza estandares de calidad en el desarrollo y evaluaciéon de soluciones informaticas a problemas quimicos y
utiliza Lenguaje R y célculos quimiométricos.

- Aplica fundamentos matematicos, principios algoritmicos y teorias de Ciencias de la Computacion en la

modelacion y disefio de moléculas y simulaciones quimicas



- Emplea y valora el lenguaje Javascript en la simulacion de procesos quimicos mediante métodos estocésticos
utilizado en metodologias de investigacion en la busqueda y elaboracién de soluciones informaticas para los
procesos quimicos acordes a los cambios tecnoldgicos y cientificos emergentes.

4. AMBIENTES DE APRENDIZAJES

El ambiente de aprendizaje destinado para el desarrollo de esta asignatura, principalmente sera el aula de clases y el
laboratorio de informatica.

5. ESTRUCTURA TEMATICA

CONTENIDOS TEORICOS — PRACTICOS

Eje Tematico I: Disefio de estructuras moleculares

Disefio de moléculas utilizando el programa Avogadro

Optimizacion de estructuras moleculares utilizando algoritmos de MM

Célculo de los pardmetros geométricos de una estructura molecular optimizada
Disefio de estructuras moleculares utilizando el WebMO

Célculo de orbitales moleculares utilizando WebMO

Determinacion de los HOMO y LUMO y sus correspondientes energias relativas
Formatos de archivos utilizados para grabar estructuras moleculares.
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CONTENIDOS PRACTICOS /LABORATORIO
-Disefio de moléculas con el programa Avogadro

-Optimizacién de estructuras moleculares con mecanica clasica
-Orbitales moleculares.

Eje Tematico Il: Aplicaciones del lenguaje Python en quimica

1. Fundamentos del lenguaje Python
2. Comandos del lenguaje Python




Algoritmos

Célculos numéricos utilizando el lenguaje Python

Planteamiento del calculo de una cinética de reaccion a partir de un mecanismo propuesto
Graficacion de los resultados utilizando las librerias apropiadas en Python

Célculos de propiedades termodinamicas utilizando la ecuacion de Shoomate

Manejo y graficacion de datos obtenidos de fuentes externas

Optimizacion

©oOoNOO AW

CONTENIDOS PRACTICOS /LABORATORIO
-Fundamentos de Python

-Célculos numeéricos utilizando Python
-Desarrollo de graficos con Python
-Técnicas de optimizacion de procesos.

Eje Tematico Ill: Lenguaje Ry su aplicacion en célculos quimiométricos
Fundamentos del lenguaje R

Utilizacion de R en la resolucion de problemas en quimica

Estadistica basica con R

Manejo de bases de datos con el lenguaje R

Graficacion en R
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CONTENIDOS PRACTICOS /LABORATORIO
-Fundamentos de lenguaje R

-Estadistica basica con R
-Gréaficas en R

Eje Tematico IV: Aplicacién del lenguaje Javascript en la simulacién de procesos quimicos mediante métodos
estocasticos

1. Fundamentos del lenguaje Javascript
2. Aplicacion de javascript en la simulacion de procesos quimicos
3. Optimizacion utilizando javascript




4. Graficacién en Javascript

CONTENIDOS PRACTICOS /LABORATORIO
-Desarrollo de programas en la Web con javascript

-Simulaciones quimicas con javascript

6. ESTRATEGIAS

ESTRATEGIAS DE DESCRIPCION DE LA ESTRATEGIA RECURSOS

ENSENANZA

Exposicién dialogada Estrategia donde el docente concentra sus | Textos, cuadernos, lapices, laptop,
esfuerzos en tres momentos: preparar la | paginas, tablero, marcadores
presentacion de la clase; conducirla y evaluar el
impacto en los estudiantes. Explicando vy
demostrando con ejemplos visuales o grabados el
tema

Lluvias de ideas El docente presenta el tema mediante preguntas, | Cuadernos, lapices, laptop, paginas,
estimulando la participacion, anotara aportes y |tablero, marcadores, material de
sintetizara las ideas de los estudiantes. referencia.

Topico generativo

Es una metodologia donde el docente representa un
desafio cognitivo para los estudiantes que tendran
que resolver a través de la reflexion. Esto incluye
temas, conceptos, teorias o ideas, los cuales son el
punto de partida para la ensefianza de
comprensiones profundas.

Textos, tablero, marcadores, péaginas,
lapices.

Conversatorio Académico

Es una estrategia que permite que el docente dirija
su participaciéon al grupo de forma que genere
discusion a partir de un tema investigado
previamente, creando espacios de participacion
activa en los estudiantes, a través de sus aportes.

Textos, cuadernos, lapices,
paginas, tablero, marcadores

laptop,




Se reforzardn habilidades de argumentacion,
analisis, discusion y reflexion.

ESTRATEGIAS DE
APRENDIZAJE

DESCRIPCION DE LA ESTRATEGIA

RECURSOS

Talleres préacticos

Acciones desarrolladas por los estudiantes,
aplicadas a partir de la demostracion del docente y
ejecutadas con su guia y ayuda. Pueden
evidenciarse con videos o informes de experiencias.

Cuadernos, lapices, laptop, paginas,
tablero, marcadores, material de
referencia.

ABP

El aprendizaje basado en problemas es una
metodologia en la que se investiga, interpreta,
argumenta y propone la soluciébn a uno o varios
problemas, creando un escenario simulado de
posible solucién y analizando las probables
consecuencias.

Textos, paginas, cuadernos, lapices

marcadores

Estudios de caso

Los estudios de caso constituyen una metodologia
gue describe un suceso real o simulado complejo
que permite al profesionista aplicar sus
conocimientos y habilidades para resolver un
problema.

Caso de estudio, Textos, paginas,
cuadernos, lapices, marcadores

Proyectos

Estrategias que permite aplicar de manera practica
una propuesta que permite solucionar un problema
real desde diversas areas de conocimiento,
centrada en actividades y productos de utilidad
social. Surge del interés de los alumnos.

Textos de referencia, internet, cuaderno
de apuntes, boligrafos, lapices,
marcadores.

Prueba o ejercicio escrito

Es una técnica e instrumento de aprendizaje y
evaluacion, que permite al estudiante demostrar la
adquisicion de un aprendizaje cognoscitivo, o el
desarrollo progresivo de una destreza o habilidad.

Péagina, boligrafo, computadora,
softwares especializados, internet.




Aprendizaje colaborativo

Estrategia que se desarrolla a través de actividades
en pequefios equipos donde se intercambia
informacion, se siguen instrucciones del docente v,
se aprende a través de la colaboracion de todos.

Material de estudio, paginas, lapices.

Practicas de laboratorio

Actividades desarrolladas por los estudiantes y
ejecutadas con la guia del docente en el laboratorio
de informatica. Pueden evidenciarse con reportes
escritos de las experiencias 0 ejecuciones
procedimentales.

Computadora, software especializados,
internet, tablero, marcador, 14piz, papel.

7. COMPROMISOS DEL DOCENTE CON LA ASIGNATURA

- Asistir puntualmente al desarrollo de sus clases presenciales.

- Cumplir con las asignaciones y responsabilidades establecidas para la clase.

- Planificar y organizar conforme a lo requerido institucionalmente sus clases.

- Desarrollar con dominio teérico y técnico los contenidos del curso.

- Desarrollar metodologias centradas en el aprendizaje de los participantes.

- Entregar y discutir los resultados de las evaluaciones realizadas.

- Respetar la diversidad de ideas y planteamientos presentados.

8. SISTEMA DE EVALUACION

En el contexto de la Universidad Autonoma de Chiriqui, se considera lo establecido en el Estatuto Universitario, Capitulo

VI, Régimen Académico, Seccion E del Sistema de Evaluacién de los Estudiantes, Articulo 166 que expresa:

‘Al término de cada periodo académico el estudiante recibira, por asignatura, una calificaciéon final basada en los

siguientes criterios:




Examen parcial (dos como minimo) 30%
Examen Final (obligatorio) 35%
Laboratorio o practica (si hubiere); y otros, por ejemplo: investigaciones, ejercicios 35%
cortos, trabajos individuales o de grupos, estudios de casos.”

9.-FUENTES REFERENCIALES

Implementacion de Avogadro como visualizador y constructor de moléculas (2017). Educacién Quimica. Volumen 28,
Issue 1, Pages 22-29

Rincon, L. (2011). Introduccion a los procesos estocasticos. UNAM.

Sitio web https://chemcompute.net

Sitio Web: http://w3schools.com



https://chemcompute.net/
http://w3schools.com/

