Redaccion y presentacion de documentos cientificos en quimica

1.

Redaccion de un documento cientifico

Una de las principales tareas del cientifico es comunicar sus conocimientos.[[1] Para ello hay que desarrollar
la capacidad para redactar una comunicacién cientifica razonada que parta de unos datos fiables y llegue a unas
conclusiones convincentes. Asi, es importante aprender no sélo a realizar un trabajo competente en el laboratorio
sino, también, a presentar una memoria que exponga de manera concisa, inteligible y clara los resultados y conclu-
siones a los que ha llegado cumpliendo con dos objetivos basicos: que el texto sea autoconsistente y que permita
la reproduccién del experimento.

Con el fin de conseguir estos objetivos, claridad y autoconsistencia, e§ importante que la redaccion se realice
en correcto castellano, prestando especial atencién a su gramadtica y a(su‘ertografia.[2] Es por tanto fundamental
evitar el uso de abreviaturas, modismos, neologismos, etc, que son de consumo personal pero ininteligibles para
otras personas.

En cuanto al estilo cientifico, es recomendable seguir una‘serie de normas que facilitan la redaccion:

= Frases cortas pero que expresen correctamente las.ideas del-autor.

= Ausencia en la medida de lo posible de formas, verbales condicionales.

= Ausencia de formas subjuntivas.

= Ausencia de formas o giros subjetivos.

= Disefio sobrio. No hay que abusar'del"uso del color, ni de los disefios espectaculares de la portada o los

2.

textos.

Tipos de documentos cientificos

De mayor a menot extension, se clasifican en:

1.

Libro o monografia. Texto que desarrolla una investigacién documental y en la que se presentan los conoci-
mientos sobre un tema.

Tesis. Documento académico escrito que tiene como contenido los resultados de un trabajo de investigacién
que acredita los méritos para la obtencion del titulo de Doctor.

Manual. Documento que contiene la descripcion de las caracteristicas y actividades que deben seguirse en
la utilizacién de un aparato o programa.

Revision. Texto escrito que informa a la comunidad cientifica acerca del estado en el que se encuentra la
investigacion sobre un tépico de interés disciplinar.

Informe. Texto por el cual se informa acerca del estado de avance de una investigacidn, se proponen acciones
técnicas para la solucién de un problema o se da cuenta de un estudio que haya permitido diagnosticarlo.

Articulo cientifico. Informe escrito y publicado tras un proceso de revision por pares, que describe resultados
originales de investigacion (referencia primaria).[3]]

Presentaciones, comunicaciones a congresos, poster, abstracts, etc.
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3. La estructura de una memoria

En esta secciéon vamos a describir como debe ser la estructura de una memoria cientifica. Asi, tendremos en
cuenta que las partes de una comunicacién son principalmente:[[1} 3]

1. Titulo y autores.

2. Introduccioén.

3. Descripcion del trabajo.
4. Resultados.

5. Discusioén.

6. Conclusiones.

7. Bibliografia.

Dependiendo del tipo de documento cientifico ademds pueden incluirse otros apartados, como indices, prélogo,
lista de acrénimos utilizados, apéndices, etc.

3.1. Introduccion

En la introduccién se deben plantear los objetivos del prebléma ‘que se va a tratar. Para ello es conveniente
realizar ademds una breve descripcidon de los conocimientes previos sobre éste, aportindose todos los resultados
anteriores que justifiquen la necesidad de realizar el experimento-o estudio que se incluye en la memoria.

3.2. Descripcion del trabajo

En este apartado, que también podemos deneminar Metodologia, se debe explicar cuidadosamente los detalles
de la investigacion. Para ello, si el trabajo es experimental, hay que describir el disefio experimental y los materiales
de los que se disponen. Ademds en este’apattado se puede incluir el fundamento tedrico necesario para comprender
el trabajo. La idea final de este apartado esyque el lector conozca los detalles del experimento y, eventualmente,
pueda repetirlo. Se deben describir los\aparatos que se usaron y su disposicién asi como la secuencia del experi-
mento, es decir, el orden cronolégico ‘en que se hicieron las cosas. También es necesario describir cualquier detalle
que afecte directa o indirectamente al experimento como por ejemplo las condiciones ambientales.

3.3. Resultados

Como su nombre indica, en la seccion Resultados se presentan de forma ordenada y clara los resultados expe-
rimentales obtenidos. Normalmente no es necesario presentar cdlculos en esta seccion. La labor mds importante
radica en el trabajo de seleccidn y ordenacién de los datos del laboratorio: de un conjunto de notas, normalmente
mal escritas y desordenadas que se toman en un laboratorio, hay que sacar un conjunto de datos perfectamente
estructurados y ordenados y que sirvan para llegar a alguna conclusién. Para mejorar la presentacién de estos re-
sultados y el impacto al lector se incluyen cuantas graficas, tablas y esquemas sean necesarios para apoyar la tesis
del trabajo.

3.4. Discusion

La seccién Discusion es quizd la mas importante. En ella se usan los resultados experimentales, se tratan
matematicamente, se combinan con andlisis tedricos para llegar a obtener un resultado nuevo. Este es el quid de
todo trabajo cientifico: el avance mediante un resultado nuevo. La carga grifica y matemadtica de este apartado es
muy importante: se trata de demostrar a alguien que hemos descubierto algo nuevo.
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3.5. Conclusiones

Finalmente la seccién Conclusiones es un pequefio resumen del trabajo realizado haciendo especial hincapié
en los nuevos resultados que se hayan obtenido. También deben incluirse reflexiones sobre el método de trabajo
utilizado incluyendo posibilidades de mejora y andlisis de las fuentes de error del trabajo. Una critica constructiva
asf como el planteamiento de investigaciones futuras relacionadas con el trabajo son también deseables.

3.6. Bibliografia

En esta seccién se incluyen las referencias de las obras publicadas mas relacionadas con la investigacién que
se ha realizado. Las referencias a datos no publicados no deben abarrotar esta seccién.

4. El procesador de textos

En esta seccién vamos a utilizar un procesador de textos, es decir, una aplicacién informética destinada a la
creacion o modificacion de documentos escritos por medio de un ordenador. Existen actualmente muchos procesa-
dores de textos, como el editor de textos Writer incluido en la suite ofimética OpenOffice.org[4]. Nosotros vamos
a utilizar un editor de textos, el LyX, que utiliza el lenguaje de preparaciénide documentos denominado I&TEX,
aunque para utilizarlo no es necesario tener conocimientos previos de I&gX»Presenta la ventaja sobre este tltimo
de que es un editor de textos grafico del tipo WYSIWYM (What You See Is What You Mean). LyX presenta una
gran diferencia con respecto a otros procesadores de texto, ya quela mayoria de ellos requiere que el usuario haga
a mano todo el proceso de edicion (espaciado, cambios de tipo.de'letra, etc.) Asi, no sélo se escribe el documento,
sino que ademds se acaba realizando todo el trabajo de formato y,composicién. LyX realiza este trabajo por ti de
forma consistente, dejando que te centres en lo mas importante:*el’contenido del documento.

Existen varias versiones del editor LyX. En este caso’hemos instalado una de las dltimas versiones, la 1.5.1.
Teclead desde un terminal la instruccién lyx y aparécerd un.editor como el mostrado en la figura|[T}

B OEFIE WS =

Tutorial de LyX B

por Amir Karger y el Equipo de LyX«
traduccion al espafiol: Sergio Garcia Reust
revision y actualizacion: Luis Guillermo Cota

Indice general

Capitulo 1
Introduccién

1.1 ;Bienvenido a LyX! @

Fuerte: Grandisima

Figura 1: Procesador de textos LyX

El editor consta de una barra de menus en la parte superior, que nos permitird abrir y cerrar documentos
(Archivo), elegir el estilo del texto (Editar), ver el resultado del documento (Ver), insertar figuras, tablas y
formulas (Insertar), navegar por el indice del documento (Navegar), definir el tipo de documento y el tipo de
letra (Documento), entre otros mends (Herramientas y Ayuda). Muchos de estos comandos se obtienen también
con los botones de la barra de comandos, situada debajo de la de ments. Colocando el cursor encima de cada botén
obtendremos informacién sobre lo que hacen. También dispone de una ayuda en el mend Ayuda.
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4.1. Eleccion del tipo de documento

El primer paso a la hora de utilizar un procesador de textos es la eleccion de las caracteristicas del documento
(tipo, idioma, etc). En LyX, las caracteristicas del documento se configuran en Documento/Configuracion, tal y
como se muestra en la figura 2]

Clase del documento
Fuentes Clase del documento: [am:le -

Disefio del texto
Disefio de pagina

Margenes de pagina
Idioma Controlador postscript: | Predeterminado %

Numeracidn & IG
Bibliografia
Ecuaciones

Posicién de flotantes
Marcas

Ramas

Predmbulo LaTeX

Opgiones:

[ Usar predeterminados de clase l [ Guardar como valores predeterminados ]

|

Figura 2: Configuracion-de LyX

Lo primero es configurar la Clase del documento,entre-todas las posibles. LyX posee los tipos de documentos
cientificos definidos en la pagina 2} por ejemplo, book para escribir un libro, report para un informe y article para
un articulo. Las opciones y mentis de LyX cambian dependiendo del tipo de documento elegido, adaptandose a las
caracteristicas de éste.

Ademads, se pueden modificar otrasicaracteristicas del documento. Una de ellas es el idioma que vamos a
utilizar. Asi, si queremos utilizar el Espafiolyen la opcioén Idioma es importante poner el Idioma Espariol, mientras
que en el campo Codificacion se debe elegir latinl con el fin de que se reconozcan de una forma correcta los
acentos. También podemos modificarotras caracteristicas del documento, como son las Fuentes o tipos de letras,
el Disefio de texto y de pagina; etc.

4.2. Escribir texto

Una vez que hemos’entrado en el editor de la forma anteriormente indicada, se puede escribir texto con el
[Normal

teclado. Pulsando el icono que contiene la flecha aparece un menud que permite escribir un
documento cientifico teniendo en cuenta la estructura que hemos visto en la pagina[3} titulo del documento, autores,
secciones (como introduccidn, descripcion del trabajo, etc), subsecciones, bibliografia, etc.

4.2.1. Ejercicio 1

Escribid en LyX parte de estos apuntes. Cread el documento teniendo en cuenta las secciones y subsecciones
de éste.

4.3. Procesar un fichero

Aunque LyX es un editor de textos de tipo WYSIWYM, para visualizar en pantalla el documento tal y como
aparecera cuando lo mandemos imprimir, es necesario procesarlo. Esto se hace en el mend Ver/PDF para verlo
en formato pdf o Ver/PostScript para el caso de formato postscript. Aparecerd una ventana donde se muestra el
fichero procesado, tal y como aparecerd una vez impreso.

VA
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4.4. Listas

Para crear listas, hay que pulsar el icono que contiene la ﬂecha[ Normal | h ], y seleccionar alguno de los

tipos de listas que tiene: Lista (lista descriptiva simple), Enumeracién (enumeradas), Enumeracion* (simples) o
Descripcion (descriptiva). Cuando se termina de crear la lista hay que volver a poner el texto en modo Normal.

4.4.1. Ejercicio 2
Reproducid la lista siguiente, después modificadla con los otros tipos de listas:
1. Primera linea
2. Segunda linea

3. Tercera linea

4.5. Tablas de datos

La forma mds comtn de presentar los datos experimentales es mediante, tablas de datos. Asi, las principales
caracteristicas de una tabla son:

Cabecera, en la que se describen las magnitudes junto con las unidadeside medida y sus incertidumbres.
Cuerpo, en el que se listan, de forma ordenada, los valores numéricos.

Pie de tabla, leyenda o titulo en el que se describe de forma breve qué es lo que se estd presentando.

Para crear una tabla pulsad el icono situado en la parte derecha del panel ~ ™ . Aparecerd una ventana donde
elegimos el nimero de filas y columnas de la tabla. Para escribir texto en cada casilla nos podemos mover con el
ratén o con las teclas del cursor. Pulsando el botén derecho del ratén podemos realizar una serie de manipulaciones

@J .

en la tabla. También se puede incluir en la parte inferior un panel para modificar la tabla, pulsando el icono

4.5.1. Ejercicio 3

Reproducid la siguiente'tabla de datos:

Tabla 1: Experimento nimero 1, en el que se ha medido la temperatura del vapor saturado de agua y la presion
ambiental. En las columnas tres y cuatro se representan el inverso de la temperatura y el logaritmo de la presion,
respectivamente.

T/K(£0.1) | P/mmde Hg (£1) | T-1/107° KT [ log (P/Pa)
54.3 80 3.05 9.27
59.3 152 3.01 9.91

Notese que en el encabezado de la tabla se describen las magnitudes junto con las unidades de medida, de tal
manera que cada una de las casillas es el valor numérico que toma la magnitud que se representa. Asi, por ejemplo,
el primer valor de la tercera columna se obtiene igualando su cabecera con su valor:

T '/103 K ' =3.05 (1)

de donde, despejando, podemos obtener el valor de T~! = 3.05 x 1073 K~ 1.

VA

1° de C. Quimicas UNIVERSIDAD ACTONOVA



Aplicaciones Informaticas en Quimica (2009/10) 6

4.6. Figuras

Las figuras son una de las formas en las que se puede mostrar la informacién obtenida en los experimentos,
ya sea porque permiten incluir esquemas o diagramas para hacer mas comprensible el experimento o porque se
representan los resultados experimentales en forma grafica. Presentan la ventaja sobre las tablas de que permiten
mostrar la tendencia de los resultados. Al igual que en el caso de las tablas, para que una gréfica sea autoconsistente
debe incluir:

Pie de figura o titulo, en el que se indica claramente lo que se estd representando.

Etiquetas de los ejes, en los que se representan las magnitudes fisicas junto con su unidad, en la forma Magni-
tud/unidad.

Leyenda, para cada uno de los simbolos que se representa (excepto si no se puede producir confusién o éstos se
han descrito en el pie de figura).

Para insertar figuras pinchar en el icono y se desplegard un menu para incluir la imagen o figura. LyX
creard un espacio reservado para el tipo de figura elegido. Pinchando con el botén izquierdo del ratén sobre el
espacio reservado a la figura aparecerd una ventana que permite indicar (el fichero que contiene la figura (en el
campo que aparece en la parte superior, denominado Archivo) y las opciones.

4.6.1. Ejercicio 4

Con los datos de la tabla[3] representad la figura[3]e incluidla en'el documento.

11.5 = T T T n T T
N Ajuste aunarecta -

1t :

-

= 105} e 1

a

[a)] T

9 10} Sl ]
9.5 |

9 Il 1 1
265 27 275 28 285 29 2985 3 305 3.1
ThK!

Figura 3: Experimento nimero 1, en el que se ha medido la temperatura del vapor saturado de agua y la presion
ambiental. En la figura se representa la dependencia lineal del logaritmo de la presién de vapor frente al reciproco
de la temperatura de saturacion.

4.7. Formulas matematicas

&+é
Para escribir ecuaciones matemdticas pinchad sobre el botén - | que permite escribir férmulas matematicas
en la linea en la que tenemos el cursor. Si deseamos escribir férmulas matematicas centradas en el texto (para el
caso de férmulas grandes), utilizaremos el mend Insertar/Ecuacién/Presentacion. También se puede incluir en la
21
parte inferior un panel para modificar las férmulas, pulsando el icono =l En dicho panel se incluyen muchos
de los simbolos matematicos.
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4.7.1. Ejercicio 5

Escribid los teoremas de integrales de Gauss y Stokes, y representad la matriz A.

//?d?:///?-?dv
f?-d?://ﬁx?)-d?

ayy a2 a3 di4 ais
A=\ ax axn a3 axy ax
a1 ax 4z 4y ass

Nota: Al crear la matriz, es aconsejable poner primero los paréntesis y después los elementos de la matriz.

4.8. Crear un fichero ‘“pdf”

LyX permite crear ficheros de otros formatos, como pueden ser “pdf” o IATEX. Asf, para crear un fichero “pdf”,
pinchad en Archivo/Exportar/Pdf, creard un fichero con el mismo nombre que el fichero LyX y con la extensién
.pdf. Para crear un fichero IATEX (y por tanto con extension .tex), pinchad en-Archivo/Exportar/LaTgX.

4.9. Bibliografia

Para incluir bibliografia hay que incluir la secion Bibliografia. ‘Automaticamente aparece una seccién de Re-
ferencias con una primera referencia etiquetada como «key-1, [1]». A continuacién se debe de escribir el contenido
de la referencia.

5. Insercion de ecuaciones quimicas.

Para insertar férmulas quimicas vamos a utilizar el programa BKchem,[5] que es un editor de moléculas en 2D
(y 3D) de distribucién libre. Con este programa se pueden obtener facilmente las férmulas y ecuaciones quimicas e
incluirlas en el LyX como figuras graficas.de tipo “png” (ver secciones correspondientes). Para ello, teclead desde
un terminal la instruccién bkchem

BKchem - 0O X

File Edit Align Object Chemistry Options Pluging ﬂelp|

A /0@ A2 =]+ | []6]eS o]
oo 2] 1] ]3] s con

/

f- ~

{416, 9

2
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5.1. Hidrocarburos, alcoholes, aldehidos, ...

El programa BKchem tiene una serie de mends en la parte superior que nos permitiran crear las formulas. Asi,

y

|
el bot6én permite crear enlaces, mientras que A permite incluir los 4tomos entre los enlaces. Empezaremos

NN
dibujando la férmula de un hidrocarburo, como es el hexano , 'y de un alcohol, como es el
etanol:
iR
H —(li _{T-: —-0—H
H H

=
Otra de las opciones permite cambiar el tipo de enlace de simple a doble ﬁ o atriple ﬂ Asi, a partir del
etanol, crearemos la férmula del etanal

5.2. Ciclos

Usando el botén JC podemos crear todo tipo'deicicles, sean aromaticos o no. Asi, representaremos el dcido
benzoico

i
OH

y a partir de él, el 4cido acetilsalicilico. Para ello, primero rotaremos la molécula de 4cido benzoico, usando
> T gy ¢ ,
=lo . Después afiadiremos el grupo éster

O.__CH

r

o

También se pueden representar facilmente los hidrocarburos policiclicos aromadticos, como son el naftaleno o

el antraceno

También se puede representar el ciclohexano en su conformacion silla, con o sin los hidrégenos
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5.3. Reacciones

También podemos utilizar el BKchem para escribir reacciones quimicas. Por ejemplo, dibujaremos la reaccion
de disociacién de la aspirina

5.4. Exportar las formulas a un fichero “png”

Se pueden exportar las férmulas a un fichero grafico de tipo “png” y, por tanto, ficil de incluir en el LyX. Si
queremos que la férmula tenga un tamafio reducido, tenemos primero que modificar las propiedades del fichero que
genera, para que ocupe sélo el tamafio de la férmula y no toda una pégina. Para ello modificaremos las opciones
en File/File properties y marcaremos la casilla Auto crop image in SVG. Después exportaremos la férmula a un
fichero “png” utilizando el menu File/Export/PNG (Cairo).

5.5. Algunos ejercicios

Ejercicio: Representar las siguientes férmulas quimicas:

&

= ciclopentanona

= citosina
NH,
~ "N
o
H
= anhidrido maleico
0
| ©
(e}

= ibuprofeno

OH
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= camfeno (del grupo de los terpenos)
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