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Resumen

Las herramientas de modelizacion molecular son de uso comun en investigacion y
permiten explorar las estructuras de las entidades quimicas y predecir las
propiedades de las mismas. Del mismo modo, estos recursos son cada vez mas
accesibles para el contexto educativo. Se presentan en este articulo tres de estos
recursos: PubChem, Models 360 y Molview. Estos permiten acceder a modelos
moleculares simulados y estudiarlos accediendo a algunas de sus propiedades.
Asimismo se proponen distintas actividades para abordar el enlace quimico y la

estructura de las especies quimicas en la ensefianza secundaria.

Palabras clave

enlace quimico, ensefianza secundaria, simulacion molecular, molécula, estructura

gigante

Introduccion

La modelizacion molecular se usa de forma rutinaria en la investigaciéon quimica para

estudiar las caracteristicas de las moléculas y sus interacciones, por ejemplo en la
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investigacion farmacéutica, en la biotecnoldgica o en la modelizacion de sistemas
quimicos complejos. Por ello, son cada vez mas accesibles datos y simulaciones
moleculares que permiten observar y analizar los enlaces y las estructuras de
distintas moléculas.

En este articulo se presentan algunos de los recursos disponibles (PubChem, Models
360 y Molview) y se proponen actividades basadas en los mismos, para el

aprendizaje de los enlaces quimicos y sus caracteristicas.

Tres recursos ejemplares

Aunque existen otros recursos y opciones que permiten utilizar facilmente las
simulaciones moleculares, optamos en este trabajo por limitarnos a presentar tres de
ellos: PubChem, una de las bases de datos de estructuras moleculares mas usadas
en investigacion quimica y farmacolégica; Models 360, un recurso desarrollado para
facilitar la utilizacion de simulaciones moleculares en la ensefianza de la quimica; y
Molview, un recurso, creado de nuevo con finalidades didacticas, que facilita la
visualizacion de los modelos moleculares existentes en PubChem y otras bases de

datos. Los tres recursos son de acceso gratuito.

PubChem

La base de datos PubChem (Kim y otros, 2016) es una base de datos de compuestos
quimicos y ensayos biomédicos, desarrollada y mantenida por el National Institute of
Health. A junio de 2016, contiene informacion de mas de 89 millones de compuestos,
integrando datos experimentales de distintas fuentes bibliograficas. Buscando por el
nombre del compuesto o cualquiera de los identificadores quimicos mas habituales,
el usuario puede acceder a informacién del compuesto incluyendo sus distintos
nombres, férmula molecular, propiedades fisicoquimicas, propiedades farmacoldgicas
(toxicidad, actividad biologica) y seguridad, entre otras. Ademas permite interaccionar
con la estructura quimica en tres dimensiones, obtenida a partir de simulaciones

computacionales.
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Aunque en las actividades que se proponen en este trabajo no se utiliza directamente
una base de datos de compuestos quimicos, los recursos que se citan a continuacion
se basan en una misma idea: una base de datos de compuestos quimicos cuya

estructura tridimensional esta optimizada mediante programas de modelizacién.

Models 360

La interfaz de Models 360 (“ChemEd”, s.f.) se muestra en la Figura 1. Desarrollada
inicialmente por el Dr. Xavier Prat-Resina y ampliada al amparo del proyecto ChemEd
DL, comprende una base de datos propia que contiene informacién de mas de 900
especies quimicas pequeias, inorganicas u organicas, optimizadas y validadas para
su uso educativo. Presenta la estructura tridimensional de dichas especies, y
diversos controles que permiten mostrar u ocultar informaciones importantes para la
ensefianza de la quimica, como son la polaridad de la entidad quimica o de los
enlaces, la geometria de los enlaces, la simetria molecular, los modos de vibracion y
el espectro de infrarrojos simulados, y las estructuras de los orbitales moleculares.

Para la visualizacion de la estructura tridimensional, Models 360 permite usar
diferentes modos de representacion: bolas y varillas o esferas con el radio de van der
Waals -a partir de la interfaz principal- u otros, como alambres, superficies de puntos

o visualizaciones estereograficas -a través del menu contextual de Jmol (“dmol”, s.f.)-.
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Figura 1. Interfaz de Models 360

Ademas de la visualizacion de especies quimicas de pequeno tamafio, Models 360
incorpora una pequefa base de datos de estructuras de sodlidos que permiten
visualizar y discutir la estructura tridimensional de algunas estructuras gigantes. En
estos casos, debe alertarse a los alumnos que las lineas entre atomos no
representan enlaces sino que definen la celda unidad de la estructura. En la Figura 2,
se muestra la estructura del litio en fase sdlida en condiciones ambientales

(estructura cubica centrada en el cuerpo).
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Figura 2. Estructura tridimensional del litio en fase soélida

Por ultimo, Molview (Bergwerf, 2015) constituye un excelente recurso en linea para
visualizar la estructura tridimensional de sistemas moleculares y acceder de una
forma sencilla a la informacion del compuesto disponible en la red. Ademas de
disponer de una interfaz grafica atractiva y facil de utilizar, Molview permite realizar
busquedas en las principales bases de datos de moléculas pequefias, datos
cristalograficos y sistemas macromoleculares, e integrar los resultados en una unica
pagina web (véase Figura 3). Esto significa que, ademas de poder interactuar con la
estructura tridimensional simulada, el usuario puede acceder facilmente a otras
informaciones, incluso datos espectroscopicos.

De forma similar a Models 360, Molview da opcion a diferentes modos de
representacion (alambres, varillas, bolas y varillas, esferas con el radio de van der
Waalls...). Otra caracteristica muy interesante de esta herramienta es que dispone de
un editor de sistemas moleculares. Ademas de facilitar la busqueda, en caso de no

conocer el nombre de la sustancia, permite modificar facilmente la estructura de un
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compuesto y poder evaluar de forma casi inmediata como se ven modificadas sus

propiedades.
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Figura 3. Interfaz de Molview

Cuatro propuestas de actividades

Los recursos en linea presentados anteriormente permiten la visualizacion de
moléculas y evaluar su estructura tridimensional. Aunque sea el fruto de una
simulacién, dichas representaciones pueden ser de mucha utilidad para determinar
distintas caracteristicas estructurales (tales como longitudes y angulos de enlace),
que den pie a trabajar los distintos contenidos que, en el tema del enlace quimico,

forman parte del curriculum de la ensehanza secundaria.

¢ Coémo son los enlaces C-H?

Una primera actividad que puede proponerse para abordar el concepto de enlace
consiste en observar la existencia de un fendmeno estable, en este caso, la distancia

entre el atomo de carbono y el atomo de hidrégeno en las moléculas organicas.
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Para ello puede proponerse a los alumnos que escojan una molécula organica y la
busquen en Molview o Models 360. A continuacidn se les propondra que determinen
la longitud de los enlaces C-H que aparezcan en la misma, utilizando la visualizacién
basada en Jmol, capaz de medir la distancia entre atomos. La Figura 4 muestra un

ejemplo de resolucion.

Figura 4. Calculo de las longitudes de los enlaces C-H en el propeno con Models 360.

¢, Son iguales todos los enlaces C-C?

La capacidad de los atomos de carbono de presentar distintas hibridaciones permite
que se establezcan enlaces C-C con distinto orden de enlace (principalmente enlace
simple, doble o triple).

Siendo enlaces entre atomos del mismo elemento, las diferencias son tan sutiles que
pueden ser dificiles de apreciar graficamente por los alumnos. Las simulaciones
mediante Models 360 o Molview pueden resultar utiles para constatar dichas
diferencias, a través de la medida de distancias entre atomos de C (de forma analoga
a la actividad anterior), en compuestos sencillos como el etano, el etileno y el

acetileno. Aunque las diferencias entre angulos de enlace son mas obvias, puede
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resultar también interesante proponer a los alumnos determinar los angulos de

enlace (véase Figura 5).

Figura 5. Medidas de longitudes y angulos de enlace H-C-C de las moléculas de

etano, etileno y acetileno. Las representaciones se han realizado con Models 360.

Si se desean explorar los limites de las estructuras de Lewis e introducir el concepto
de la resonancia, otra actividad interesante consiste en discutir la geometria de los

enlaces en moléculas como el benceno o en iones como el fosfato.

¢, Qué forma tienen las moléculas?

El estudio de las geometrias moleculares y su relacién con los enlaces y los pares
electrénicos no compartidos es otro de los conceptos clave en la ensefianza de la
quimica. Usando estos recursos, se puede visualizar con facilidad la forma que
adoptan las moléculas, pudiendo usarse distintos modos de representacion molecular
(esferas, barras y esferas...) o incluso visualizando sus elementos de simetria (solo

en Models 360). Distintos ejemplos se muestran en la Figura 6.
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Figura 6. Visualizacion del agua, el dioxido de carbono, el amoniaco y el metano en
Models 360, usando distintos modos de representacion.

Visualizando estructuras gigantes

Tanto Models 360 como Molview disponen de opciones para la visualizacion de la
estructura de solidos cristalinos que pueden resultar utiles en la descripcion de las
estructuras gigantes (metalicas, ionicas o covalentes). En el caso de Models 360, un
numero limitado de estructuras esta disponible en el apartado “Solids” de la

aplicacién web. En el caso de Molview, esta representacion esta disponible para
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aquellas estructuras que provienen de la Crystallography Open Database (Grazulis y

otros, 2012). La Figura 7 muestra la estructura de la halita en Molview.

Figura 7. Estructura cristalina de la halita (NaCl): (a) una celda unidad, (b) 2 x 2

celdas unidad.

Conclusiones

La disponibilidad de recursos en linea de simulacion y visualizacion molecular
permiten el desarrollo facil y asequible de actividades que facilitan el aprendizaje de
los conceptos relacionados con el enlace quimico y las estructuras de las especies
quimicas. Hasta dénde queramos llegar con nuestros alumnos en la exploracion de la
quimica que muestran estos recursos solo dependera de nuestra curiosidad y del
tiempo disponible.
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