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ESIGEN

SUPPORTING INFORMATION GENERATOR

ESlgen es una aplicacion web que permite generar resumenes de
calculos en quimica computacional de forma totalmente automatica. A
través de sus multiples plantillas se pueden conseguir documentos de
apoyo a la publicacion cientifica (Supporting Information) o informes
técnicos adecuados para comunicaciones internas durante el proceso de
investigacion.

La aplicacion puede probarse gratuitamente en http://esi.insilichem.com.

El progreso cientifico esta intimamente vinculado a la comprobaciéon constante de los
resultados. Sin la validacién de otros miembros de la comunidad, cualquier avance o logro
puede quedar en nada. Para ello, cualquier comunicacion cientifica ha de ir acompafiada de
datos que permitan reproducir los experimentos realizados.

Sin embargo, un texto repleto de detalles técnicos puede convertirse en un documento pesado
de leer y seguir. Por ello, la mayoria de datos necesarios para la validacion de los experimentos
suelen recogerse en un documento complementario denominado “Informacién de apoyo” o,
como se le conoce mas comunmente en inglés, “Supporting Information”.

Aun entre los investigadores mas cuidadosos, recopilar todos estos datos es un trabajo tedioso
que puede acabar consumiendo muchas horas. En quimica computacional, implica recorrer
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decenas de archivos en busca de los valores adecuados para después copiarlos y pegarlos en
otro documento. Es un trabajo necesario, pero dolorosamente ineficaz. Afortunadamente, toda
esa labor se reduce a una serie de acciones repetitivas faciimente automatizables con ayuda de
programacion.

ESlgen es una utilidad concebida para aliviar todo este proceso. El usuario sélo necesita cargar
los ficheros pertinentes en la interfaz web y el servidor se encargara de extraer y presentar la
informacion relevante de forma totalmente automatica. Finalmente, el usuario puede elegir entre
exportar toda la informacion generada a servicios de almacenamiento de datos cientificos, como
FigShare o Zenodo, o descargar los datos que le interesen a su PC. Se ha puesto especial
énfasis en proporcionar formatos facilmente incorporables a la investigaciéon, aunque también es
posible obtener documentos PDF listos para imprimir.

Para usuarios avanzados, ESlgen permite procesar archivos en lote a través de su interfaz de
linea de comandos o mediante scripts en Python. Todo el codigo es gratuito y esta disponible en
GitHub.
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