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Presentacion

Enel proceso de la Revolucién Educativa con Revolucion Docente que encara el
Estado Plurinacional de Bolivia en concordancia con el mandato constitucional
yla Ley N° 070 de la Educacion ‘Avelino Sinani - Elizardo Pérez’, en los tltimos
anos se han alcanzado importantes e inéditos avances y resultados en lo
referente a la formacion de maestras y maestros como actores estratégicos
del proceso educativo, respondiendo a las exigencias de la implementacion del
Modelo Educativo Sociocomunitario Productivo-MESCP y contribuyendo a la
mejora de la calidad educativa con mayor pertinencia, relevancia y equidad.

Entre estos avances se destacan las acciones formativas de maestras y
maestros en ejercicio a través de Itinerarios Formativos a cargo de la Unidad
Especializada de Formacion Continua-UNEFCO; una de ellas es el proceso
formativo sobre el uso de TIC en la prdctica educativa, ejecutado en los tltimos
2 anos acompanando la dotacion de computadoras KUAA a estudiantes
de Educacion Secundaria Comunitaria Productiva a cargo del Ministerio de
Desarrollo Productivo y Economia Plural.

En la perspectiva de aportar desde esta experiencia al proceso de liberacion
tecnoldgica iniciado en el pais, bajo la directriz de la soberania cientifica y
tecnologica con identidad propia expresada en la Agenda Patriotica 2025, se ha
priorizado la continuidad de los cursos para maestras y maestros de Educacion
Secundaria Comunitaria Productiva en el uso de TIC en la prdctica educativa
bajo el Modelo Educativo Sociocomunitario Productivo, enmarcados en la
metodologia de los Itinerarios Formativos, promoviendo la profundizacion de
prdcticas educativas transformadoras del MESCP y generando condiciones y
capacidades en el campo tecnolégico y cientifico que permitan a maestras y
maestros y estudiantes de este nivel el uso adecuado de computadoras como
herramientas tecnoldgicas en los campos y dreas de saberes y conocimientos.



La estrategia formativa ajustada de los cursos mencionados comprende
las modalidades presencial, virtual y autoasistida, cuya implementacion
estard a cargo de la UNEFCO como instancia autorizada del Ministerio
de Educacion, en coordinacion con las instancias departamentales y
distritales de educacion hasta las Unidades Educativas. Estas modalidades
responden a las caracteristicas de las maestras y los maestros en el manejo
de herramientas TICs.

En este proceso, es fundamental el rol de las y los Directores de Unidades
Educativas como actores que propicien, motiven y dinamicen el uso de
herramientas TICs en los procesos educativos.

El presente cuaderno es un material de apoyo para el ciclo formativo, de
una serie de cuatro cursos, que incluye objetivos holisticos, actividades
prdcticas, evaluativas y contenidos. Este material permitird a maestras vy
maestros mejorar sus prdcticas educativas transformadoras bajo el MESCP.

Roberto Aguilar Gémez
MINISTRO DE EDUCACION



Datos generales del cuaderno

ESTRUCTURA CURSOS TIC EN LA PRACTICA EDUCATIVA

CICLO: Recursos Techo os del Aula en el Modelo Educati
Sociocomunitario Productivo(MESCP)

Interactuando en el Aula a través de las TIC

Iniciando el uso de las TIC en las areas Iniciando el uso de

e o3 i) las Tic en el Area de
de Matematica, Fisica y Quimica Biologia - Geografia

CURSO 1

CURSO 2

Herramientas | Herramientas [| Herramientas Herramientas TIC
TIC para TIC para el TIC para para el drea de

el area de area de Fisica el area de Biologia-Geografia
Matematica Quimica

CURSO 3

Recursos Recursos
TIC para TIC para la Recursos Recursos TIC como

desarrollar el simulacién TIC para el herramientas

pensamiento de un Labor:—;to‘no pedagogicas en el Area
Légico- Laboratorio de Quimica de Biologia-Geografia

Matematico de Fisica

CURSO 4

Ubicacion del Curso en el Ciclo

El contenido de este cuaderno de Formacion Continua corresponde al curso
“Herramientas TIC para el area de Quimica” que es parte del Ciclo Formati-
vo “Recursos Tecnoldgicos del Aula en el Modelo Educativo Sociocomunita-
rio Productivo (MESCP).

En el campo de las TIC existen diferentes recursos que pueden aplicarse al
ambito educativo; recursos tecnoldgicos (hardwarey software), programas,
aplicaciones y otras herramientas que resultan muy Utiles a la hora de desa-
rrollar los procesos pedagogicos.

En el presente curso, se pone a consideracion diferentes herramientas de
aplicaciéon para desarrollar los procesos educativos de la Quimica.



Objetivo Holistico del Ciclo

Fortalecemos nuestros conocimientos y capacidades en el uso de herra-
mientas TIC a través de espacios comunitarios de formacion, desde el
aprendizaje en el uso y aplicacion de programas vy recursos especificos,
aplicando a situaciones concretas de la practica pedagégica, contribuyen-
do a su transformaciony mejora.

Objetivo Holistico del curso

Fortalecemos nuestros conocimientos y capacidades enel usoy aplicacion
de herramientas TIC para el &rea de saberes y conocimientos de Quimica
a través del anélisis vy reflexion de diferentes herramientas tecnolégicas,

contribuyendo a la transformacion y mejora de la practica pedagogica.




Tema §: Uso educativo

de animaciones
interactivas inmersivas
fiash y applets java en el
estudio de la quimica

Animaciones interactivas flash en la ensefianza y
aprendizaje de la quimica

Dando continuidad a este proceso de formacion en el uso educativodelas TIC
para el aprendizaje de las ciencias vy, en este caso especifico, de la quimica; en
este curso describiremos algunos de los muchos materiales que se encuentran
enlaredde Internet.

Enla pagina www.educaplus.org (como se puede ver en el gréfico siguiente) se
encuentra variedad de animaciones interactivas, las cuales pueden ser utiliza-
das conectadas a Internet (online); sin embargo, algunas de ellas pueden guar-
darseeneldiscoduro paraluego ser utilizadas sin conexién a Internet (offline).

@ 0 | @ wewn educaphus.ony mdes php meid=3% B @ ||~ Applets de QUIVICA Bachitierst:

-E (DRSS | Pembres Contactar Livinr d ut At £0us o5 biuCaghs?
i '

N Gmall for Business
W N

ase mis profesional con & e-mall personalizado de Google ADps
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¢Cémo guardar una animacion interactiva flash en la
computadora?

Los pasos pararealizar esta tarea en el navegador Mozilla Firefox son:

10 Acceda a la animacion interactiva conectado a Internet. En este

PASO ejemplo accederemos a un material del portal www.educaplus.org

para abordar el contenido de Propiedades de los elementos qui-

micos cuya direccion electronica es: http://www.educaplus.org/
play-332-Propiedades-de-los-elementos.html

20 Yacargado el recurso interactivo en la pantalla de su computadora,

haga clic en el botén secundario en algtin sitio de la pantalla y debe

PASO aparecer un menu contextual del cual deberd elegir la opcién Ver
informacion de la pagina como se muestra en la siguiente imagen:

&

Taidn > Hamacien 5 Aropiadadac lalos alamantee - 0,14 (M8)

e R R |
Sgiene
s PRI E e o a SR R PRCR R rET)
‘Alack £33 pigina amarcadores : =l -
Suarier cm... Han -
Vertmagn e tonde 2 W O
selecionastodo L

W Downioattieper qu O x c

A CichGot . Daresguitods,  Cld ¥

P Crrgelain.

&2 Fashiat - Opclones
i fomtesiels phgha Hniifica izs progiecades del siamento styada en 13 posicide &
Nerpfomacinde b pigie g  concucter siecnagn | D rmecn
e 2 séida 9 no condhcin ) baja readvidad
Convdtirpigina Wab o Adkba PDF..
At phgias ek BOF aiteats R Gmaa

Snomest

. En la ventana Ver informacion de la pagina elija la pestafia Medios
3 y a continuacion, en el listado de archivos, ubique uno que tenga la
PASO extension SWF (aplicaciéon shockwave flash), seleccione el mismo
conunclicdel raton, paraluego hacer clic en guardar. Se debe acla-
rar que el portal no permite descargar mas de nueve; sin embargo,
registrandose y luego accediendo como usuario tiene mayores op-
ciones, aunque también se debe resaltar que no todas las animacio-
nes son descargables, es decir, no todas funcionaran offlline. En la

siguiente imagen se observa el proceso paso a paso.
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Aqui se muestra

informacion del

archivo

[ Bloguesr imégenes de www.educsplus.ong

Vit prekminar del mecko 3° Clic aqui para

guardar

Los pasos para guardar una animacion flash en el navegador Google Chrome
son:

. Abra el menu Herramientas — Herramientas de desarrollador con lo
1 que aparecera un marco en la parte inferior.

PASO

Lo >> Elemestes > Constructor da stomas - 0.05 (M8)
Pestahas recientes.

Puisa en ol simbalo pora selecconar [
un slemento

Sigus lus instruccionss R —
seleccionas la masa y ls carga cel
#0ma s ién.

Extensiones
Administiacor de tareas
Borar dter de navegacién...

Avtastia los protones, netionssy
electrones hasts su kugar adecusdo.

Puedes repasar las reglas sabrola -
estructea aldmica pulsando of bolén —
Rogiat. Sa supons qus stamas -

Consals JoSeript

Anencios Gosgle & Constncin Ao Py p— s

En el marco de herramientas de desarrollador que aparece en la
parte inferior haga clic en el icono con forma de lupa (1°); luego
dar un clic en la animacion que desee descargar (2°), con lo cual
aparecerd la direccion electronica en la ventana de herramientas
de desarrollador, direccién del archivo que debe tener la extensién
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SWEF, donde usted maestra y usted maestro hace clic secundario
(3°) y posteriormente copie la direccién del menl emergente que
aparezca (4°).

ey = 5

£+ CAD §/play-74-Constructor-de htl =l

RS | Mo | Contactae | Emviaa s A | hm0n Lbacashen

[ o e
CopymHmA ot s 33

Copy <53 pu owar n
Copy an = | [syres | computes evennisenen. =
esre sodk. eteTiohan

ek on.. . |emosaattribtes Strle] ¢

;s 670px;
Pelgpt e 3000n;

- s b .
dnmsoes dwaoer_dvorien Wbacit Body  Mewtews vt dvorior Suirtbon i suspees_ Gwwoneices [RRRECIY 7o i i
Conicle. Seamch [ miston | Renderna

° La direccion copiada la pega en una nueva ventana del navegador,
PASO la cual debe terminar con la extension “SWF”; luego presione las
teclas Control+S o clic en Guardar pagina como... y salve el archivo

Verificar que la

extension sea SWF

© 3006, rervs sdducaphes ory




Iniciando el uso de las TIC en las dreas de Matemdtica, Fisica y Quimica

000000000000 00000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000000:

Los pasos para guardar una animacion flash en el navegador MS | Explorer son:

El proceso consiste en abrir la carpeta de los Archivos Temporales
del navegador y tomar la animacion de ahi. Seria mas o menos as:
clic en Herramientas - Opciones de Internet.

ﬁl -,‘,xlhu, rE

X Flash 8 Media Copture. ) Madia = [ Viden cache | AusoSave: 3 Images ) (5 Flash D) F3 Video ) llﬁth | %9
S Fovorncs | [l Uy de b geacs i Gones edhocaphn g B0 v @ v paee st [P
a

E - edumplmery

10

PASO

:
|

55 Volver a sbei ditiena sesidn de Exploracion

[ Bloquesdor de elementos emergentes
T Admeatrar complamentos

Inkin > Ganey > Loy 0 Jos gages Wbaies - D.35 (MB)

& T — G wmx -

20 En la pestana General ubique el botdon Configuraciéon y haga clic
INJe) cnel
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X Flash & Media Capture ) Media = [ Video cache | AutoSave: _ Images (0) s Flash @) F2 Video @) §|]1¥0~
i Favoritos -._,,a.. ga G ahecanhi [

Para crear pestafias de pégina prncpal, escriba cada drecadn
@ en una inea independeente.
hittp://www.google.com/ -

[ uvssrocns ][ usaer | [ usar pégna en blanco
Historial de exploracidn —

‘t) Elmine archivos temporales, historial, cookies, contraserias
Quardadas e informacdn de formularios web.
|] Exminar e historial de exploracidn al salir

e |

ot e s =
predetermnadas de busqueda.

Busqueda

Pestafias

e e [ configwactn |
oy

aparendia

[ coores ][ idomas J[ rusnmes ][ )

sonido

) o) [
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Conservar pignas en el bistorial por esins dlos:. 20

senide

En la nueva ventana apareceran todos los archivos temporales. Se
sugiere ordenarlos por tipo y ubicar el o los archivos Flash, para
luego copiar vy pegar los mismos en otra carpeta del disco duro de
su computadora.

4°
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s O
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Herramientas TIC en el Area de Quimica
A continuacién se presenta una lista de algunas direcciones electrénicas para
acceder a materiales interactivos flash que usted puede utilizar para reforzar
el aprendizaje de los contenidos de quimica:

CONTENIDO DEL PORTAL DIRECCION ELECTRONICA

Animaciones interactivas parael

aprendizaje de las ciencias http://www.educaplus.org

http://rabfis15.uco.es/labquimica/

Laboratorio virtual de quimica Pagina_Inicio.aspx

http://group.chem.iastate.edu/
Simulaciones de experimentos quimicos | Greenbowe/sections/projectfolder/
simDownload/index4.html

http://ntic.educacion.es/w3/eos/
Leyes de los gases MaterialesEducativos/mem2003/
gases/

http://www.fisica-quimica-secun-
daria-bachillerato.es/quimica_inte-
ractiva.htm

Animaciones flash interactivas para
aprender quimica

http://fisicayquimicaenflash.es/

Précticas de quimica quimicapractica.htm

Aprendizaje de la nomenclatura y formulacion quimica
utilizando animaciones explicativas flash

En el portal de José Carlos Alonso! (http://www.alonsoformula.com/) se en-
cuentra un interesante recurso interactivo para el aprendizaje de la formula-
cion y nomenclatura quimica tanto orgénica como inorgénica, puesto que los
actuales planes y programas de estudio del curriculo base se inician con el es-
tudio de ambos de manera simultédnea (organica e inorgénica), esto porque en
el pasado sdlo se abordaba el estudio de la quimica orgénica en el Ultimo afo
de secundaria, siendo que en la vida diaria de las personas la quimica organica
esta presente en casi la mayoria de los objetos y sustancias y no tanto asi lo
inorgénico (que es la parte de la quimica en la que mas énfasis se hacia). Es en
este sentido que ustedes maestras y maestros deben idear estrategias meto-
doldgicas que permitirdn ensenar la nomenclaturay formulacion de compues-
tos organicos e inorganicos desde el inicio del estudio de la quimica. Por ello,
tener a mano materiales interactivos que ademas permitan desarrollar proce-
sos de autoaprendizaje deberia ser una tarea constante en estaerade las TIC
y las TAC.

1 Maestro de educacion secundaria en fisica-quimica del |.E.S. Ricardo Mella de Vigo,
Galicia, Espana
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La siguiente imagen es la pagina inicial del portal de Carlos Alonso:

[l T s | @ prtcntn o vee o, | semtacion.. | Y aninacione.. Eshtchup chs| @ w5 8. | Echamisry .| 100 sppits | ] Formute x SRR
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www.alonsoformula.c

A 3°F@Rnug.<.;

nerganica Proble umica

Formulicion Quimics Organica
(en espaial) ==

Juimica Inorganica
)

Formulacién Quimica Organica

(en galego) &N

Actividades de aplicacion

Seleccione cinco ani-maciones interactivas y proceda a elaborar una guia
de uso de los mismos que contemple la aplicacion de los momen-tos me-
todoldgicos (practica-teoria-valoracion-produccién) para su aplicacién en
eldesarrollo de los contenidos previstos en los planes y programas de edu-
cacion secundaria comunitaria productiva.

Uso de applets java en la enseilanza y aprendizaje de la
quimica

Eneste apartado se abordaran ideas sugerentes para el desarrollo de con-te-
nidos utilizando este recurso digital.

Asi, por ejemplo, en la modelizacion molecular se tienen programas de disefio
y Vvisualizadores. Como primer ejemplo veremos las caracteristicas y uso de
Jmol, que es un programa libre con el cual podemos observar gran cantidad de
moléculas quimicas en diferentes formatos, el cual sirve para aprender varios
conceptos quimicos, como: dtomo, molécula, enlace simple, doble, triple, orbi-
tales, tamano comparativo, etc.

Visualizar moléculas quimicas con IJmol

et ekt e [ ——




Jmol es una mini aplicacion (eninglés, applet), es decir, un programa escri-
to empleando el lenguaje Java y que se ejecuta dentro de una pagina web.
Permite la visualizacién de modelos moleculares en paginas web a partir
de archivos de coordenadas moleculares incluidos en dichas paginas.

Los archivos de coordenadas moleculares que son leidos por Jmol tienen
formatos correspondientes a distintos programas de visualizacion mo-
lecular. EI formato més corriente para estructuras de proteinas y acidos
nucleicos determinadas experimentalmente es el de la base de datos Pro-
teinDatabank (PDB) mantenida por Re- search Collaborative for Structu-
ral Bioinformatics.

Basicamente, todos ellos son archivos en formato de texto donde se en-
cuentran una serie de nimeros y letras que definen los tipos vy situacion
espacial de los dtomos y los enlaces que posee una molécula. Estos valores
se determinan por resonancia magnética nuclear (RMN) o por difraccién
derayos X. La creacion de archivos de coordenadas moleculares de biomo-
léculas a partir de ellos es muy complejay la llevan a cabo especialistas en
macromoléculas utilizando complicados programas informaticos.

Jmol ha sido creado por voluntarios y es de libre distribucion y cédigo
abierto. Es compatible conel juego de instrucciones de RasMol, un progra-
ma de visualizacién molecular creado por Roger Sayle de la Universidad de
Edimburgo y el Departamento de Estructura BioMolecular, Investigacion
y Desarrollo de Glaxo, en Greenford, Reino Unido.

Control de moléculas en el visualizador Imol

Para girar manualmente la estructura, hacer clic
sobre el modelo y, manteniendo pulsado el botéon ‘$)
principal del ratén, arrastrar el puntero.

Para agrandar o achicar el modelo, mantener
pulsada la tecla de Mayusculas y arrastrar el 2 ‘
puntero en vertical. Otros métodos: \_23

si el ratén tiene rueda, solo debemos girarlo;

si el ratén tiene un botdn central, arrastrar con él
el puntero en vertical.
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Para girar la molécula alrededor del eje

perpendicular a la pantalla, mantener pulsada

la tecla Mayusculas y arrastra el puntero en e
horizontal. Otros métodos, sin riesgo de cambiar D
la ampliacién.

>

Si el raton tiene un botdn central, arrastrar con el
puntero en horizontal. e

Usando el botén secundario mantener pulsada
la tecla Mayusculas y arrastra el puntero en
horizontal. @ <=

Para trasladar el modelo, mantener pulsada la @

tecla Control, pulsar el botén secundario del ratén =55 $

y arrastrar el puntero. m

Si el ratén tiene un solo botén, mantener pulsada

la tecla de Mayusculas, hacer doble clicy, sin . 56

soltar el botén del raton, arrastrar el puntero. @ ‘i’
Menus desplegables

Al pulsar el botén secundario del raton sobre la molécula aparece un menu
desplegable, flotante o contextual como se muestraen laimagen siguiente:

1CRN »
Seleccionar »
Estilo 4
Etiquetas 4
Color »
Tamaiio »
Giro »
Animacion »
{ Mediciones »
Cristal 4
Opciones »
Consola... »
Acerca de Jmol »

Delmenu desplegable puede elegir con el clic del ratdon la opcidn que nece-
site para visualizar una molécula.
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Antes de indicar cémo se pueden seleccionar los distintos modos de repre-
sentacion de las moléculas vamos a tratar brevemente sobre las caracteristi-
cas principales de los distintos tipos de modelos moleculares.

Las estructuras tridimensionales de las moléculas pueden visualizarse con
Jmol siguiendo el siguiente codigo de representacion (originalmente basado
en el programa RasMol):

Alambre : Varillas
Se muestran sélo los enlaces, como . Se muestran s6lo los enlaces, como :
lineas delgadas . lineas gruesas. Este modelo es adecuado
) para ver la estructura de moléculas
grandes.

Bolas y varillas Esferas (esferas CPK)

Los enlaces son varillas y los atomos
© pequenas esferas. No reflejaniel
* tamano ni laforma real de la molécula,
* pero permite distinguir claramente Ios
: diferentes atomos y enlaces.

: Serepresentan todos los &tomos como
5 esferas solidas con sus radios de van der
Waals (es lo mas semejante al volumen
real ocupado por el 4&tomo)

: Muestra el tamafio y la forma reales de la:
. molécula pero dificulta la percepcion de :
: su estructura :
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Esqueleto

Representa el esqueleto del

. polipéptido como una serie de varillas :

que conectan los carbonos alfa
consecutivos de cada aminoécido en
una cadena (en acidos nucleicos, se
conectan los &tomos de fosforo). No
se muestran las cadenas laterales. Es
una representacién interesante para
percibir el plegamiento global del
polipéptido o acido nucleico.

Trazo

Es similar al esqueleto, pero suavizado,
sin dngulos (un corddn curvilineo).

Cintas lisas

Visualiza la proteina o acido nucleico
como una superficie de “cintas”
densay lisa que recorre el esqueleto
polipeptidico o polinucleotidico de la
molécula.

Esquematico

Extiende la representacion de cintas
para permitir mostrar la representacion
de Richardson (MolScript).

Es similar al modelo de cintas pero
muestra mediante puntas de flecha la
orientacion de las cadenas en hebras
y hélices, y los tramos sin estructura

secundaria son cordones en lugar

de cintas. Muy util para visualizar la
estructura secundaria de las proteinas.
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Cintas en filamentos : Bloques
Visualiza la proteina o 4cido © Cada tramo de hélice alfa se muestra
nucleico como una “cinta que : como un cilindro con punta (un
recorre el esqueleto polipeptidicoo  : “cohete”) y cada tramo de hebra beta,
polinucleotidico, perolacintaesta  : como unaflecha gruesa, rectay plana

compuesta de una serie de filamentos
(por defecto, cinco) que corren
paralelos entre si.

Para modificar el color de un modelo molecular:

¢ Active el menudesplegable: cologue el punterodel ratonsobre el recuadro
de lamoléculay pulse el botdon secundario del raton (o bien haga clic sobre
el logotipo “Jmol”, o clic mientras mantenemos pulsada la tecla Control).

* Elijala opcién “Color >Atomos> Patrén”

| Por elemento (CPK)
Enlaces » Aminoacidos
Enlaces de hidrégeno » Por estructura secundaria
Enlaces disulfuro Ld Rojo » Por cadena
M amanma || - o Con Tormal
Trazo * wverde »| PO Cargaparcial
|« » E " Azul »
| consola... | RChSRE Y
Acerca de Jmol »| EUauetas %
———————— Fondo »
Vectores »

(Use la opcién Atomos porque los enlaces v el resto de elementos (esque-
leto, trazo, cintas...) “heredan” el color de los 4tomos).
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Seleccione una de las posibilidades que a continuacion se describen.

e Por elemento (CPK): se utiliza el esquema de Corey-Pauling-Koltun.
Los colores de los d&tomos mas usuales son:

e Hidrogeno ® Azufre

e Aminoacidos: este patrén o combinacién colorea los aminoacidos de
acuerdo con sus propiedades. Los colores sirven para identificar los
aminoacidos en un ambiente inusual o “sorprendente”. Las partes exter-
nas de una proteina que son polares son colores visibles (brillantes) vy
los residuos no polares, mas oscuros. El esquema de color completo es:

Cys, Met,

Asn, Gin, Gly,

e  Por estructura secundaria: Se colorean selectivamente las zonas con
estructura secundaria en hélice alfa, hoja beta, giros y estructura al
azar (en blanco). Este tipo de modelo se suele utilizar para analizar la
estructura secundaria de las proteinas.

e Por cadena: Cada cadena se colorea de un color. Muy Util para visuali-
zar répidamente la estructura cuaternaria de las proteinas.

Puentes de hidrégeno y puentes disulfuro

Para mostrar los puentes de hidrégeno de una molécula seguimos estos
pasos:

e Activar el menu desplegable: coloque el puntero del ratén sobre el re-
cuadro de la molécula y pulse el botdon secundario del ratén (o bien
haga clic sobre el logotipo “Jmol”, o clic mientras mantenemos pulsada
la tecla Control).

e Seleccionar Estilo > Enlaces de hidrégeno

Activo mostrard los enlaces de hidrégeno que estén especificados en
el archivo de coordenadas. Normalmente, no hay tales enlaces, por lo
que debemos pedira Jmol que calcule, basandose en lageometriadela
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molécula’, qué d&tomos formaran un puente de hidrégeno.

Calcular hace que Jmol calcule los enlaces de hidrégeno vy los mues-
tre como lineas delgadas de trazos (dificiles de ver si la molécula es
grande; acércala usando la rueda del ratdn o con Mayusculas+arras-
tre vertical).

No oculta los enlaces de hidrogeno (si ya estan calculados, bastara
mas tarde usar Activo para mostrarlos de nuevo).

Varias opciones numéricas en A hacen que se muestren los enlaces
(como Activo) pero como lineas gruesas (varillas, pero discontinuas).

Seleccionar

¥ Estilo Patrén
Etiquetas Atomos »
Color Enlaces »
Tamafio Enlaces de hidrégeno ¥ Calcular
Giro » Enlaces disulfuro * No
Animacion Estructuras y Activo
Mediciones ' vectores » Alacadena lateral
Cristal Mg aterografia , Alesqueleto
Opciones 0.10 &
s
0.25 &
0304

(*) jAtencion! Jmol solo calcula enlaces de hidrégeno entre los grupos
peptidicos de una proteina (carbonilo y amino); no calcula enlaces en-
tre las cadenas laterales de los residuos aminodcidos. En consecuen-
cia,no muestra todos los enlaces de hidrégeno existentes en una protei-
na. En los acidos nucleicos, sélo calcula los enlaces de hidrogeno
tipicos de los pares de bases.

Para visualizar los puentes disulfuro, se trabaja de forma andloga pero
utilizando el menu Estilo > Enlaces disulfuro.

Modelos en estéreo

Con Jmol es posible visualizar las moléculas en estéreo. Para verlas son
necesarias unas gafas de visién estereoscopica, o bien cierta habilidad en
desenfocar la vista para ver imégenes tridimensionales, algo no recomen-
dable con los estudiantes.
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e Activar el menu desplegable: coloque el puntero del ratén sobre el re-
cuadro de la molécula y pulse el botdn secundario del ratén (o bien
haga clic sobre el logotipo “Jmol”, o clic mientras mantiene pulsada la
tecla Control).

Seleccionar
" Estilo Patron

Etiquetas Atomos »
Color

Enlaces ’
Enlaces de hidrégeno i! Calcular
Giro » Enlaces disulfuro } No

Estructuras »| Activo

Tamaiio

Animacion

Mediciones * vectores »| Alacadena lateral
Cristal [ e »| A esqueleto
Opciones 0104
Consola... 0154
Acerca de Jmol » 0204

0254

0.30 &

e Seleccionar Estilo > Estereografia y:

Para verlo con gafas, dependiendo del color de los cristales (aparecen
dos imégenes ligeramente desfasadas):

* @Gafas rojo+cian
* Gafas rojo+azul
* Gafas rojo+verde

Para verlo sin gafas, desenfocando la vista (aparecen en el recuadro
dos moléculas):

*Vision bizca o
*Vision paralela (aquélla a la cuales nos adaptemos mejor)

A veces es necesario reducir o alejar las moléculas grandes con la op-
cion Tamano para poder visualizar correctamente la imagen doble.

e Para eliminar las imagenes en estéreo: Estilo > Estereografia > Nada.

Actividades de aplicacion

Busque en internet portales que contengan galerias de moléculas quimi-
cas, descarguelas y organice en carpetas segln sus funciones o tipo de
productos, luego de visualizarlas con Jmol, proceda a la elaboracion de una



Herramientas TIC en el Area de Quimica
guiade uso de los mismos para abordar diferentes capitulos del estudio de
la quimica. Esta actividad seria mas productiva si la complementa con la
construccion de moléculas quimicas utilizando esferas (plasticas, plasto-
formo, goma, plastilina) y palitos de madera u otro material.

Coleccién de applets del portal Phet para la ensefianza y
aprendizaje de la quimica

En la pagina Simulaciones interactivas Phet de la Universidad de Colora-
do?, existe gran cantidad de animaciones interactivas muy Utiles para tra-
bajar contenidos de quimica.

INTERACTIVE Sit

Donate now:
“Buld Teach wih PRET- | Bring Circut Sim to Pad

inicio
# Simulaciones.
Nuevas Simulaciones
Fisica
Biologia

» Quimica

Quimica General

Quimica Cuéntica
Ciencias de la Tierra
Matematica

Investigaciones avanzadas

“"c@EBrn

Segin el grado escolar

medécads
Mantente conectado

Powvoneienll — CEN TN
Asi, por ejemplo, los constructores de dtomos y moléculas son dos intere-
santes propuestas para entender la estructura de los elementos quimicos
de la tabla periddica, constituyéndose en animaciones muy motivadoras

para que lasy los estudiantes comprendan el concepto de enlace y forma-
cién de compuestos quimicos a nivel molecular y en tres dimensiones.

L J =
carga - -,
. e | r - | = ECTI
-

— == Pyanpn

2 Cuya direccion electronica es: https://phet.colorado.edu/es/simulations/cate-gory/
chemistry
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Asimismo, el applet de simulacion de soluciones salinas y azucaradas nos
permite estudiar el comportamiento electrolitico y de conductividad de
las sales y el azticar en diferentes concentraciones:

Otra animacion muy ilustrativay motivadora es en la que se trabaja el con-
ceptodereactivo limitante y/o sobrante dentro del contenido de estequio-
metria, empleando un ejemplo andlogo con la preparacion de sdndwiches:

| — e e — e e—.
|

we 1CH, % 20, =+ 1C0, # 2H,0

s e

Somte e G ® et G e
s & VETS & 3 —p 1 T

Astes do ia Rmaccotm Desguts de ls Reacoon s .

g .=
] | nl m |

—
. 1 |

[ 1 0 2 ) W 2
f - - "~ I = |
@ o @, W o, o, ~J ) =/

Actividades de aplicaciéon

Seleccione un conjunto de applets java y elabore una guia metodoldgica
que contemple los cuatro momentos (practica-teoria-valoracién-produc-
cién) de uso de los mismos para abordar diferentes contenidod del estudio
de la quimica.




- Tema 2: Modelacion
molecular (geometria molecular)
en el aprendizaje de ia quimica

Dibujando moléculas con Avogadro

En el tema anterior vimos como utilizar moléculas ya construidas; sin em-
bargo, en este tema se abordaran sugerencias e ideas de como construir
las mismas con programas especializados; asi, por ejemplo, iniciamos con
eluso de software libre, en este caso se trata del programa Avogadro, cuya
direccién electroénica es:

http://avogadro.cc/wiki/Main_page de la cual descargara la version 2013-
12-11 que es mas estable.

ars Bhbi bkl {sscackiss bawiimmimiai Sygit
| Bt - (1 operncias OF.. = |l bepisc.tiwngees = |
(43 & egasoce Mo Poge - | |B- wopmozapeid »

From Avogadro - Free cross-platform molecule editor

Avogadro

high quality rendering and s powerful plugin architecrure.

* Cross-Platform: Molecular builder/editor for Windows, Lo, and Mac OS X.

* Free, Open Source: Easy to install and all source code 1s available under the GNU GPL.

* International: Tramlations into Chinese, French, German, Iralian, Russian, Spanish, and others, with mors languages to come

« Intuitive: Built 10 work easily for snedents and advanced researchers both.

« Fast: Supports mult-threaded rendering and computation

* Extensible: Plugin archs for developers, imeractive tools, commands, and Python screpts

® Flexible: Features inchude Open Babs] import of chemical files, input ry packages, cry
« How to gite Avogadra: The Avogadro Paper

* Tell others: O snitt BI¥55 . Share the paper

Navigation News
* 2013-12-23 Avogadro 2072

m

+ 2013-12-11 Avogadro L11

* Documentation Release Notes

Avogadro is an advanced molecule editor and visualizer designed for cross-platform se in computational chemistry. molecular modeling. bioinformatics, materials science, and related areas. It offers fexible | |

* Frequeatly Asked s * 2013-12-02 Avogadro 20.7.0
o Cevmam aate Releass Nowes
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Bienvenido al Asistente de T B BT
Instalacién de Avogadro2
Este programa instalerd Avogadro2 en s ordenador. By defout not Kl

Se recomenda que Gerre todas las demés apkcacones antes
del'mlnmﬂaﬂ!‘\ Esto hara posible actuakzar archivos

con el sisterna sin tener que reinicar su  Co not add AvogadroZ to the system PATH

crdenaci. ‘Add Avogadrod to the system PATH for o users
[ Adkd Avogacko? to the system PATH for cusrent user

¥] Create Avogadro2 Deskiop fcon

[Ccavis |[Somme>] [ comcer
Tnstalando s
Completando el Asislente de
Por favor espere mientras Avogadroz se nstala. b B de e

Avogadro2 ha sido instalado en su sistema.

Directorio de saida: C:\Program Files\ivogadro2

Presione Terminar para cerrar este asistente,

ks || Suente i Ao =

Una vez instalado el programa se procede a construir, como ejemplo, una
molécula de didxido de carbono, etano, ciclohexano vy, finalmente, una de
4cido sulfurico. Para ello se iniciard conociendo el entorno de trabajo

Abra el programay emergerd la siguiente pantalla:
SR ——————————
Bl 00 Yoew fuid Selet Eptensions Crystalogughy  Sefngs

hen o fiSve  COme Eou Ecgagglwoﬁﬁ
Ducley Troes. ax Vew 1
Aqui elegimos los

el tipo o forma de area de
visualizacion de la construccion

molécula molecular

Aqui elegimos los
elementos
quimicos a utilizar

en la molécula
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Barra de : ¢
herramientas §1/@h2 @ k d 5 .

Herramientade :
dibujo (F8) :

Insertar

Herramientas de
navegacion (F9): :

Agrandar/Achicar

Herramientas para medir :
angulos:

Clic sostenido
sobre el atomo
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Agrandar/Achicar

Hacer clic para seleccionar dtomos individuales y clic+arrastrar para
seleccionar varios atomos

Permite rotar la molécula con el botén izquierdo del ratén, el largo y la
direccion de la linea que se dibuja indica la direccién y la velocidad de la
rotacion.

Seccionar hasta tres

atomos para conocer la

distancia entre ellos.

Actividades de aplicaciéon

Actividad 1: Crear una molécula de CO2 y optimizar su estructura

1. Para crear el modelo molecular del didxido de carbono, seleccione la
herramienta dibujo , de la paleta Draw Settings del lado izquierdo de
la pantalla elija el elemento Carbono (verificar que las casilla Adjust
Hydrogens no esté etiqueada) luego solamente haga clic en cualquier
parte del &rea de construccion, luego agregar dos atomos de oxigeno
teniendo en cuenta que sean con doble enlace.
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Esta casilla de

verificacion no

debe estar
tiqueada

Clic aqui para
seleccionar el

tipo de enlace

2. Optimice la molécula haciendo clic en la herramienta optimizar o
bien haciendo clic en la barra de menu Extensions - Optimize geome-
try o presionando las teclas Control+Alt+O

Bl fde Yew fuld Select
Preakdt=
Desstay Troes
=
¥ Ball and Seck
Canoen
Dpete
Farca
 Myogen fond
¥ tabet
| des || Ouplcsee || Re

Erom Serngs.

Bersd e (e v |
At vogers

fie fie You fuld Jeet Egeewoes  Crystslogaphy  Sefngs by
4ok M=
Dongley Trows.

U

Molécula de 2 e

CO, optimizada

i
H
. - I ‘.h\ \\.‘\‘: -

3. Para concluir con esta molécula puede rotarla en 3D, para ello haga
clicen la herramienta de navegacién vy luego con el raton puede mo-
verlo en cualquier direccion.
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Con la rueda del
A ratén aumentamos o
Clic en la herramienta disminuimos el

navegacion para tamafio (zoom)

mover  (rotar) la @

molécula en 3D. l

- m—

Con clic secundario
movemos la

molécula a otro sitio.

Actividad 2: Dibujar una molécula de C2H6 (etano) y optimizar su estructura.

1. Para dibujar la molécula de etano, sélo agregue dos dtomos de car-
bono con enlace simple, para ello hacemos clic en el botén con for-
ma de lapiz de la barra de herramientas, luego haga clic en el drea de
construccion y aparecerd una molécula de metano, en seguida haga
clic sobre esta y arrastre a un lado, apare-cera un segundo carbono
que se autocompletara con los hidroge-nos respectivos, si no se auto-
completara, haga clic en la barra de menus Build y a continuacion clic
en Add hydrogens

[r—— Change H to Methyl

s Add Hydrogens
|@ d Hydrogens for pH...
| ave Hydrogens.

s et B

€] Hydrogen Bont :

7l Lvel Iwert Chirality

[ ][ SvperCoMbuiden.
= Nanotube Builder...

Con esta casilla seleccionada al *
momento de agregar los carbonos

también se ajustan los hidrégenos

Actividad 3: Dibujar una molécula de ciclohexano y optimizar su estructura.

1. Dibujar el ciclohexano, constituye una tarea un tanto compleja, sin
embargo no dificil, para ello primeramente haga clic en la herramienta
Dibujo (boton lapiz) luego verifique que la casilla Adjust Hydrogens
de la paleta Draw settings no esté seleccionada, a continuacién sélo
hacer clic en el drea de construccién para dibujar un nuevo carbono
sucesivamente hasta tener el ciclohexano que por supuesto no tendra
las medidas ni distancias exactas ni estara enlazado con los hidroge-
nos, para que esto suceda serd necesario utilizar la herramienta de

auto-optimizacion descrita en las actividades anteriores.
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herramienta de auto-
= optimizacion

Clic aqui para
optimizar la molécula

Actividad 4: Dibujar una molécula de &cido sulfurico y optimizar su
estructura.

1. Paradibujar la molécula de 4cido sulfurico, primero elija del panel de
dibujo (lado izquierdo) el &tomo de azufre, luego dos oxigenos con en-
lace simple y dos con enlace doble.

[N KON Yew PG U CEENONS  LIYRamogrpny Semngs  nep
Oen fdopen s Cciee Elow | [k & k 3§ i o (ko) D]
Diaplay Types 7%

] Axes

[¥] Bail and Stick

Aqui elegimos el tipo
de enlace

2. Luego de completar el dibujo, proceda a optimizarla, como en las ac-
tividades anteriores y el resultado final sera como el de la siguiente
imagen:

Display Types

Aves
@) Ball and Stick
Cartoon
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3. Finalmente guarde la molécula creada, para ello haga clic en el menu
File (archivo) y luego en Save as... se abrird una ventana donde debe
elegir el tipo de formato con el que desee guardar, en este caso elegi-
mos MDL (*mol)

Dok 5 e

HEIR B U

Lahors de joage achpse Curso flash Sparvue Pasco
| ingoistes

HE BB U

1000 frases en

Honbre i cnd -
T (MG i

Al fies " )

Comimn e ot il o3 48"

G

arpets

Aqui elegimos el ﬁbo

de formato

POB
HWChem input ")
Syl Molz o)
N2 )

Dibujando moléculas con Chemsketch

Chemsketch es software propietario de acceso gratuito, es similar al an-
terior (Avogadro), sin embargo tiene algunas herramientas mas desa-
rrolladas, con Chemsketch se pueden dibujar moléculas utilizando lineas
y representarlas en tres dimensiones, ademdas una de las caracteristicas
fundamentales es que el programa nombra las moléculas construidas bajo
normas IUPAC. Asi mismo también permite agregar (importar) imagenes
paraelaborar informes de laboratorio y por supuesto cuanta con un banco
de imégenes con los materiales de laboratorio més utilizados en quimica.
fﬂﬂq-m_-AMIiwa-mm:hL_ - E——

ACD/ChemSketch for Academic and Personal Use

A Free Comprehensive Chemical Drawing Package

Clic aqui para acceder M
al formulario de

descarga

Chemsketch se descarga de manera gratuita previo registro y creaciéon
de una cuenta de usuario de: www.acdlabs.com/resources/freeware/
chemsketch/
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B mamive i,

Register here ta creale a new account
Wiy cresta an account?

By reating 2 frew 3ccount on our wab 588 you wil ba
fyers, and ws

ar for downioad brochurss,
e e g s e o e e . bl s
Roquired Information

THle:" Me. = First Mame:"

Last Name:”

E-mait” Confirm E-mait:"

Password: " Confirm Passward:"
Country:” Please select

Province/State:

Pusition:” Please select

Logaut | Profie | Hewsletiers | Fraemare | Contact Us

Q

Chemistry Software

Freeware Clic  aqui

descargar

313 DrovIOES e 1cBomng CRAmSITy SORWars e 107 DEFSONS, home. nd ecuca0onal uee. To #48 0ur
software on the ACD/Sgectrus and ACD/Percept s, please visit our

oindowe plattorm)
Inchedes 20130107 Downiosd
i

| ACDANME Processar Academic Exition 2010.03-18 Download

|AcDColon Selsctor 010-02-24 Downlosd
S ——

La Ultima version gratuita es la 12.0 liberada en febrero de 2009 vy a la fe-

cha no existe una version actualizada puesto que el programa en realidad
es comercial.

[ — ﬁ-uMEmmn-__ﬂum
(<) & e clabs com 1o

Logout | Profile | Newsietters | Fraeware | Contact Us

Q
P X e A e B AN e |
hloading ACD/ChemSketch Freeware
[P——
e formaticaty begin. it does not, pleasa dickhars. 4
qua a2 detipo: Binary Fle (.2 ME)
s e acubacom rcurty setings parmic dowrioading .axe fles or Contact your systam
st bt acer Frefon com este sl

[——

WS\ VOUR NAME\Downlc ads folder on your hard drive.

o
B e D 2 Satmaet i S Wrd openes.
[y

fine iccnse agreement ang cick

L s i b AR Qv R o 1 SRS I eI 1
abisas of the Software), then cick Next.

6. Cliok Install.

7. ik Firssh,

ACD/Labs does ot provide technical support for our fraeware peoducts. If you have any uestions, plesss refer to the EAD
Bage.

eV T, |
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Una vez descargado se procede a la instalacion siguiendo los siguientes
pasos explicados de manera grafica:

End-User License Agroement

Welcome to the ACD/Labs Software

= Please vead the folowang bcense apreemerd carehly
Setup Wizard =
exiract ACD /Lab ib H =

pa:mge to your compuler and run installation ®
Copyright ©1894-2007 ACD/LABS® END USER LICENSE AGREEMENT
dvanced Chemistry s stiongly ecommended that you exi all Windows progsams
Development Inc before running this SetupWizard. Click Cancel 10 it Setup and ACD/ChemSketch 12.0 Freeware
ARigrts Reserved then close any programs you have runnng. Cick New to
110 Yange Sireet, ‘continus with the Setup. [THIS END USER LICENSE AGREEMENT APPLEES TO ACDLABS
¥ ACDCHEMSKETCH 1.0 FREEWARE (THE "SOFTWARE"), THIS IS A BIXDING
Tororty, Orgiio, e T P ¥ prctacied fy et s s LEGAL ACREEMENT (1115 AGRIEMENT ) BETWEEN ADVANCED
Canada MSC 174 - - CHEMISTRY DEVELOPMENT, INC., ("ACDALABS") AND YOU ('LICENSEE").
ICAREFULLY READ THE FOLLOWING TERMS AND CONDITIONS. ACDLABS
L S m:’f" o g i 2 e o ILICENSES THE SOFTWARE TO YOU ONLY UPON THE CONDITION THAT YOU
;,,(Eﬂsgmw 2" MR E. ACCEPT ALL OF THE TERMS AND CONDITIONS CONTAINED IN THIS
it i SCclab: -
@ [ ocepi e towns n the License Agrsemend
ACD/Labs Scltware, v12.00, Buld: Ma/04/2008 1 do ol acceptthe tems i the License Aieemert

cpock | [CHa] [L36.Cence ] s | e |36 coecel |

Recuerde hacer clic en accept the terms in the License Agreement para
proseguir con lainstalacion.

Custom Setup of ACD/Labs Software Components Installation Process
You can add components of ACD/Labs Scflware Instaling ACD/Labs Soflware
— 1
Plaaze wait whis Setup Wizard installs ACD/Labe Soltware. This may tske several minules.
4 ACD/30 Viewe: Freewase 4783k Copyng les._
¥l ACDA-Lab AddOn 703K
¥ ACD/ChemSketch FieeWare 41 Mb

¥l ACDAUPAL Hame FreeW are Add-On 4N3K
Detais ——— ——— =
Cleay A1

Copyng e
C:AProgram Fle\ACDFREE12DM300PT DLL.

Desciphon ACD/ChemBasic akows you to customize your ACD Labs package

Destination deectony: C:\Program Fles\ACDFREE T2 B
Popreprerpey Tl b |

Total disk space requeed 76 Mb

< Back Hext> X Corcel ik | _vet | Mo

Completing the ACD/Labs S T
Software Setup Dy i cuoes
L L & aTan
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Waad 830 Veewer
Copyright @ 1994- 2007 - S 0 ChamBesc
Advance Cremstry To appl changes and cloze the wizard click Finish. Oacamanies ) Chemse
Ad Fights Reserved Thani you for choosing ACD/Labs Software oo I
110,erge e iy
ol P Accesos directos a los
e e ¥ Dipen ACD/Labs Soitware Fodet vt <y
Ta () e m—p componentes del programa
AW wm com o) Unidad de CO ()

ACDALabs Softwase. v1200, Buld Ma/04/2009

bk | | pk | 38 Coc|
Al finalizar esta accion el asistente de instalacion crea varios accesos direc-
tos para los diferentes componentes del programa, elegir Chemsketch vy
cuando abra por primera vez el programa visualizard una ventana en la que

debe habilitar algunos formatos, dependiendo de sus necesidades, activara
las mismas.
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A continuacion se presenta una descripciéon general paso a paso de cémo
puede usarla para dibujar, por ejemplo, una molécula de metano:

1. Enlaventanade trabajo del programahagaclicen la zona de trabajoy
de manera predeterminada aparecera una molécula de metano:

b b oo o Gpim G ik Vit

v o AFSASE 2 - @ Erge O @ §= % 0 ~i— o e,

a8 LI AT s Wae“s .

R . L 3 i W A w w

» Herramientas de 5
Herramienta de Barra de radicales

©

FCoal ¥

EIEEEEE

seleccion de objetos CH,

2. También se puede cambiar de elementos quimicos, en este caso en la
barra de elementos haga clic en el simbolo del Oxigeno, luego clic en
el drea de trabajo y esta vez se obtendrd una molécula de agua repre-
sentada por su formula H20, a continuacion puede visualizar en 3D,
para ello haga clic en la Barra de Menu ACD/ Labs vy de la lista des-
plegable elegimos 3D viewer (freeware), luego retornamos al progra-
ma principal haciendo clic en la opcién 1-Chemsketch de la barra de
estado en la esquina inferior izquierda de la ventana. Estando ya en
Chemsketch, hacer clicen la opcion 2-Copy to 3D como se observaen
las imagenes siguientes:

w0 DS BBE 9 o @~ T T
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B B B B | et —
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A
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L
x
ol 1i KB
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oct 10 00:00 Meet ACD/Labs' ACD/Labs RSS Feed: sep 9 (
®%¢ llablogin NONAMEO1.SK2 Modified 4¢] Page

| 1-ChemSketch | 2-Copy to 3D | 3-3D View
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3. Enseguida aparecera una esfera que representa al &tomo de oxigeno,
para que aparezcan los dos atomos de hidrogeno, hacer clic en la he-
rramienta Optimizacién 3D de |a barra de herramientas la cual estd
representada por el icono de una molécula de metano

T 161 fom Tk Do 400ty -
i CRY DA R AN AR ST S AR

Clic aqui para
rotar la
molécula en 3D

Clic aqui para
optimizar el
dibujo

.

Este sera el

Clic aqui para
acceder al zoom
rotando la rueda del . resultado luego de
. |a optimizacion

Esta molécula de agua puede ser visualizada en diferentes formatos
como ser:lineas, barrasy esferas, paraello en labarrade herramientas
existen las diferentes acciones:

it Fde Yew Tooh Qptions ACTVLab Help

S0 9 el <xHKumm L oA IS F8 AOREE.

Clic en los iconos
para los tipos de
visualizacion

F AR

¢ %

\ 4

4. Paradibujar moléculas mas complejas utilizando enlaces dobles vy tri-
ples,ademaés con varios elementos distintos se procede de la siguiente
manera: elegir de la Barra de elementos quimicos aquellos necesarios,
asi construye por ejemplo el C9H13Cl.

Primero tome el atomo de carbono y dibuje un ciclohexano, luego de
uno de los carbonos desprender una nueva cadena de 3 carbonos mas,
hacer que los dos Ultimos tengan triple enlace, paraello solo arrastrarel
cursor de ratén dos veces mas entre ellos hasta lograr los tres enlaces,
de este modo se obtiene una molécula como en la siguiente imagen:



Herramientas TIC en el Area de Quimica
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5. Ya concluida la molécula proceda a guardarla, para ello se tienen
varias posibilidades de formatos; en este caso elegir MDL (*mol)
que es un formato estandar y puede ser visualizado en varios pro-
gramas como Jmol y Avogadro.

o ol g eE 9 W88 o - Hrd's B @ 5\ % iy recem somm foan a

e ous ® . » " » " ™ -

cl Cli

ci Cl
tetraclorometano

B TTTTe L oy

Una de las herramientas sobresalientes de este programay que no se
encuentran en ningun otro similar es la de generar nombre de la es-
tructura. Para ello una vez dibujada la molécula, hacer clic en la Barra
de Menu Tools, luego en Generate y finalmente en la opcidon Name for
Structure (de manera abreviada puede acceder presionando las teclas
Control+Mayuscula+l) y el resultado es como se muestra en el siguien-
te grafico:
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De la misma manera el programa posee plantillas que permite insertar
varios elementos a los informes de laboratorio porque tiene varias ga-
lerias con graficos, asi por ejemplo para acceder a la galeria de image-
nes de material de laboratorio, seguir los siguientes pasos:

1. Hacer clic en la Barra de Menu Templates, luego elegir Template
Windows.

Eile Edit Pages Tools

Templates | Options Documents Add-Ons I-Lab ACD/Labs Help
[Slruchlre | Draw (] B QA2 0% -
— s Template Organizer ...
YoraiEs SO+ A e | | R
= Save User Template ...
- 50 70 8
Table of Radicals...  F6 4 L 4 |
A Periodic Table... F
Rny Dictionary... F8

3
Aparecera una ventana de la cual elegira la opcién Lab Kit que esta en
el panel izquierdo, sélo hace clic en el grafico que requiere y lo agrega
alahojadetrabajo.
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Actividades de aplicacion (A)

Dibuje moléculas, genere sus nombres de manera automatica y con-
trastelas con los ejercicios de for-mulacion y nomenclatura quimica
planteadas en la pagina web de Carlos Alonso, vista anteriormente.

Actividades de aplicacion (B)

Construya 28 moléculas. Para ello construird las estructuras de Lewis
conenlacesy pares solitarios. Puede usar una referencia (libro de texto,
sitio web) para asignar las geometrias moleculares y electrénicas para
las hibridaciones (sp, sp2, sp3, dsp3, d2sp3).
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Elemento il mel s | & Fi | Ne

# elect'rones de 1 2 3 4 5 6 7 8
valencia

Tabla 1. Nimero de electrones de valencia de los elementos que pueden
encontrarse en este ejercicio.

En primer lugar prepare una tabla en una hoja de célculo de siete co-
lumnas y 29 filas y nédmbrelas como se muestra en la tabla 3. Se reco-
mienda trabajar las estructuras de Lewis (enlaces, pares de electrones)
en un papel aparte primeramente, y después construirlas en la compu-
tadora. Utilice un programa de dibujo en 2D para construir las estruc-
turas planas de las 28 estructuras.

Realice con sus estudiantes el nivel mas sencillo de un analisis tedrico
(Mecénica Molecular) y la determinacién de distancias de enlace y an-
gulos de enlace de 28 moléculas de uso general.

El modelo de la repulsion de pares de electrones de la capa de valen-
cia (VSEPR) es un modelo que se usa para predecir enlaces, pares de
electrones libres y las geometrias que se derivan de éstos para muchas
de las moléculas pequefias. La Teoria de Orbitales Moleculares (TOM
o MOQT, en inglés) permite la prediccién del orden de enlace vy las ca-
racteristicas paramagnéticas o diamagnéticas de una molécula. Para la
construccién de estas especies, resulta muy Util seguir las reglas que
aparecenenlatabla 2.

Elemento Carbono | Nitrégeno| Oxigeno Fldor Nedn Hidrégeno
# de enlaces 4 B 2 1 0 1
# de pares de
electrones 0 1 2 3 4 0
Total 4 4 4 4 4 1

Tabla 2. Nimero de enlaces y de pares de electrones libres

Tabla 2. Para la construccion de moléculas no metalicas pequenas, el
numero de enlaces y pares de electrones libres sigue las tendencias
indicadas (al menos la mayoria de las veces). De acuerdo con las pro-
piedades periddicas, las moléculas de cloro, bromoy yodo a menudo se
comportan como fllor, y el azufre se comporta como oxigeno.

e BeCl2: La primera molécula a construir es BeCl2. Be es el 4tomo
central y como tal es dtomo clave para determinar hibridacion y
geometrias. Los iones cloruro estan unidos al dtomo central y sus
enlaces y pares solitarios siguen las reglas de la tabla 1. En todas
las estructuras que se construyan en este ejercicio, los dtomos
que estan unidos al &tomo central seguiran las reglas que se re-
sumen en la tabla 1, pero los enlaces vy pares solitarios del 4tomo
central seran determinados por la estructura.
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ElBe donados electrones de valenciay cada cloro donasiete elec-
trones de valencia parauntotal de 16 electrones de valencia. Dos
electrones, sean un enlace o un par solitario, se representan por
unalinea. Siguiendo la tabla 1, poner un simple enlace y tres pares
solitarios alrededor de cada 4tomo de cloro y poner el Be en el
medio. La suma de todos los electrones debe ser 16. Usando una
referencia (ej. Quimica de Chang) esta estructura clasifica como
geometria lineal (AB2) con hibridacion sp.

Para construir esta estructura en Avogadro y/o Chemsketch. Ase-
gurense de guardarlos con un nombre reconocible y en formato
*pdb

Completar la tabla de las moléculas a construir con los siguientes
datos que los obtendréa en los programa de modelizacién mole-
cular:

a) Mida el dngulo de enlace con el &tomo central como el segundo
elemento. Mida el dngulo de todos los enlaces en que participa el
atomo central.

b) Mida las distancias de los &tomos con relacion al &tomo central.
¢) Determine si la molécula es polar o apolar

e SnCl2. La segunda molécula a construir es el cloruro de estano.
Enlatabla periddica el estafio esta debajo del C por lo que tiene
4 electrones de valencia adonar. Cada dtomo de cloro tiene siete
electrones de valencia parauntotal de 18 electrones de valencia
entre tres atomos.

Usando la tabla 1, a cada 4tomo de cloro se le asigna un enlace
y tres pares solitarios para un total de 16 electrones. Esto deja
un par de electrones que no se usay se asigna al &tomo central
Sncomo un par solitario de electrones. Esto resulta en un atomo
central con hibridacion sp2 (AB2L1 0 AB2L).

Asegurarse de guardar y cerrar archivo anterior e iniciar uno
nuevo.

Siga el mismo procedimiento computacional descrito en la cons-
truccion del BeCl2. Copie la estructura y los valores especificos
de las magnitudes calculadas en su reporte (tabla 3).

e (C2H2. El etileno o acetileno tiene 10 electrones de valencia, cua-
tro por cada carbono y uno por cada atomo de hidrogeno. Cada
4tomo de carbono funciona como un dtomo central y los hidro-
genos solo tienen un simple enlace sin pares de electrones solita-
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rios. La estructura resultante tiene un triple enlace y dos enlaces
simples, la cual corresponde con la hibridacion sp.

Comparando esta estructura con el BeCl2 se ve que las dos es-
tructuras se corresponden con la hibridacion sp pero el BeCl2
tiene solo simples enlaces mientras que el C2H2 tiene triple y
simple enlace. La hibridacion del dtomo central y la geometria no
estan dadas por el tipo de enlace (simple, doble o triple) del ato-
mo central, loimportante es el nimero de enlacesy el nimero de
pares solitarios.

Vamos a construir la estructura en Avogadro. El etileno requiere
la seleccion de un dtomo de C que tenga un simple enlace y un
triple enlace que puede encontrarse en el panel de dibujo. Enlace
los dos atomos de C por el triple enlace vy adicione los dtomos de
hidrogeno a los enlaces simples. Una vez construida la estructu-
ra, siga el enfoque computacional que se describe lineas arriba
y, guarde, copie y pegue la estructuray los datos en su informe.

e XeF4.Lacuartamoléculaaconstruir es el tetrafluoruro de xendn.
Xe es un gas inerte y contribuye con 8 electrones de valencia a
la estructura de Lewis. El flGor contribuye con siete electrones
por cada 4tomo para un total de 36 electrones. Cada dtomo de
fltor tiene un enlace simple y tres pares solitarios hasta llegar a
32 electrones (8 x 4 = 32). Esto deja un total de 4 electrones (36-
32 =4) que se asignan al &tomo central como dos pares solitarios.
Esto significa que el Xe, el 4tomo que determina la geometria tie-
ne cuatro enlaces simples y dos pares de electrones solitarios.

Eltetrafloruro de xendn tiene geometria cuadrado planay simple
enlace. El fltor puede seleccionarse del mismo ment y enlazarse
a los cuatro enlaces simples que aparecen en el Xe. Optimice la
estructuray haga los célculos como se describid anteriormente.
Con esta estructura simétrica, se pueden medir dos angulos, 90°
y 180°.

e I3-.Laquintamoléculaaconstruir e insertar ensureporteesel 13-
Cada dtomo de yodo dona siete electrones de valencia para un to-
tal de 21 electrones. En la mayoria de los casos, usted encontrard
un numero par de electrones para distribuir, por lo que siempre
trate de comprobar sus calculos si lo que obtiene es un nimero
impar. En este caso la molécula triatdbmica es ademés un ién por lo
hay que adicionar un electrén para un total de 22 electrones. Uno
de los dtomos de yodo es el &tomo central y los otros dos estan
enlazados a él (ej. I-I-1). Los dos 4tomos enlazados tienen un simple
enlace al &tomo central y tres pares de electrones libres.
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Entre estos dos 4&tomos de yodo se colocan 16 electrones, que-
dando 6 electrones o tres pares sin asignar (22 de valencia - 16
sobre el | = 6 restantes). Estos tres pares de electrones se asig-
nan al dtomo central de yodo, quedando con una geometria
AB2L3 con hibridaciéon sp3d (o dsp3).

e SF6.Lasextay Ultimaestructura que vamos a construir es el hexa-
fluoruro de azufre. El azufre contribuye con 6 electrones de va-
lenciay cadafllor con 7 electrones para un total de 48 electrones
(IxS(6 e-) + 6 x F(7e-) = 48e-). Siguiendo la tabla 1, cada atomo de
fltor tiene un enlace y tres pares de electrones solitarios para un
total de ocho electrones por cada dtomo de fltor. Considerando
los seis atomos de fluor, se consideran 48 electrones en total en
seis enlaces simples 'y 18 pares solitarios (6F x 3), resultando una
geometria octaédrica.

Tabla 3. Configurar su tabla en posicion horizontal, con el siguien-
te formato. Las instrucciones para las primeras seis moléculas se
dieron anteriormente. Su tabla debe tener siete columnas y 29
filas. Use los mismos encabezamientos.

Espe- | ABxLy | Hibrida-| Geome- | Estruc- | Estructura | Propiedades
cle cién, Geo- | tria Mole- | tura de | dibuyjada en | Calculadas
metrial|cuar Lewis Avogadro
electrénica
BeCl A'Bz p lineal C-Be-Cl angulo=180°
2 finoal =g /5o
1,36 A apolar
Snciz A'Bz L 892 angular Sn angulo=100°
trigonal Cl c Cl-Sn=2.32 A
plana (polan)
Csz ABz p lineal HL=CH angulo =180°
lineal C-H1.086A
CC,120A
(apolar)
3, cuadrado F éinguios
XeF, |ABL, |spd® S ok =£0°.180°
octaédrica . Xe-F, 1924 A
(apolar)
3, -
|3_ ABzLa spd lineal HA angulo = 180
bipirdmide . H H=1.026 A
trigonal (apolar)
SF' AB. sp’d® octaedrica F dngulos =
octaedrica F E 160,90
s S-F = 1.6680
A
F E L o
. (apolar)
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