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Capitulo 1

Resumen

FEn la ensefianza de la Fisica y la Quimica, la experimentacién en el aula juega un papel
fundamental para que los estudiantes establezcan una relacion entre la teoria y el entorno.
Sin embargo, esto no siempre es factible, como ocurre en el caso de fenémenos en la escala
atomica. Hemos llevado a cabo una propuesta de innovacién educativa para introducir el
uso de simulaciones en el aula, empleando softwares de Quimica computacional de alto ren-
dimiento como herramienta para el aprendizaje de la Quimica en alumnos de Bachillerato.
Aprovechando las funcionalidades de estas herramientas, empleadas casi exclusivamente en
la investigacion, los estudiantes son capaces de calcular y visualizar propiedades de atomos
y moléculas en un contexto mecanocuantico, asi como de aumentar su motivacion al afron-
tar la asignatura y establecer contacto con las aplicaciones y la relevancia de la Quimica

computacional en la investigacién e industria.

Palabras clave: Quimica computacional, laboratorios virtuales, Bachillerato.



Abstract

When teaching natural sciences, such as Physics and Chemistry, experimentation plays
a crucial role in order for the students to establish a link between theory and the reality
of their surroundings. However, some experiments are not feasible, as happens with phe-
nomena in the atomic scale. We designed an innovative educational proposal in order to
implement the use of simulations in high school education, employing high-performance
computational Chemistry packages as a tool for teaching. By making use of their functio-
nalities and capabilities, mainly used in scientific research, we aim to give the students
the chance to perform calculations and visualize properties of atoms and molecules within
a quantum-mechanical formalism, enhancing their motivation and providing an insight of
the state of the art and relevance of computational Chemistry in the context of research

and industry.

Key words: computational Chemistry, virtual laboratories, high school



Capitulo 2

Introduccion

2.1. Justificacion del trabajo

La combinacién de clases tedricas y clases practicas o de laboratorio es un plantea-
miento fundamental en la ensefianza de la Fisica y la Quimica, resultando de gran ayuda a
los estudiantes a la hora de comprender los fenémenos abordados de manera teérica en el
aula y afianzar conocimientos [1]. Sin embargo, este planteamiento resulta complicado de
poner en practica, debido fundamentalmente a las limitaciones temporales y de recursos,
lo que conlleva que el curso académico se centre fundamentalmente en la clase tedrica, en
detrimento del uso de laboratorios y experimentacién, que pasan a un segundo plano o se
emplean como recursos muy ocasionales. Esta carencia de experiencias que pongan de ma-
nifiesto conocimientos tedricos aplicados provoca que muchos estudiantes no integren los
conocimientos y suplan estas carencias recurriendo al aprendizaje memoristico de teorias

y conceptos fundamentales de la Fisica y la Quimica.

Al abordar el estudio de la Quimica y la Fisica en el Bachillerato, encontramos los cam-
pos de la mecanica cuantica y la Quimica atémica y molecular, que resultan especialmente
abstractos dentro de la materia por el cambio de paradigma que suponen sus principios
[2]. Sumado a esto, las dimensiones nanométricas de los a&tomos objeto de estudio impiden
la realizacion de experimentos en el aula, por lo que los alumnos carecen de la dimensién
experimental que pueda servirles de apoyo a para asimilar los conceptos tedricos involucra-
dos. En este contexto, las herramientas digitales como simulaciones y laboratorios virtuales
se presentan como una alternativa de gran utilidad para que el alumno pueda visualizar
los atomos, orbitales y enlaces atémicos. Existen numerosos recursos web de uso libre a

disposicion de docentes y estudiantes. Sin embargo, algunos de ellos se presentan con una

3
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interfaz infantilizada poco atractiva para los adolescentes [3], no profundizan suficiente-
mente en la materia o no proporcionan experiencias de calidad, pues se tratan en realidad
de animaciones que dan la sensacién de interaccién, pero en las que el alumno esté limitado

a pulsar un botén, no pudiendo variar los parametros libremente.

Por otra parte, en los iltimos anos, dentro del ambito de la investigacion cientifica, los
avances en el hardware de los equipos informéaticos, asi como el desarrollo de softwares de
Quimica cuantica computacional cada vez mas sofisticados y optimizados, han supuesto
una gran reduccién de los tiempos requeridos para realizar simulaciones atémicas de ma-
teriales, hasta el punto de poder obtener resultados de alto nivel y precisién para sistemas

de varios 4tomos en apenas unos segundos.

En este trabajo pretendemos aprovechar estas herramientas, que se encuentran, por lo
general, alejadas de la ensenanza en institutos, para introducir a los alumnos de Bachillera-
to al uso de las simulaciones atémicas y modelos mecano-cuénticos avanzados como recurso
educativo innovador. Mediante la introduccién de estos modelos complejos, adaptados al
nivel del alumnado, e incorporando metodologias TIC, pretendemos ampliar la perspectiva
de los estudiantes mas allé del objetivo de superar la asignatura, provocando un aumento en
su motivacién en el aprendizaje de la Quimica [4]. El uso de herramientas de computacién
avanzada permite realizar en el aula experimentacién a nivel atémico, que, por su escala,
resultaria inaccesible mediante experimentacién directa en este contexto. Para ello, propo-
nemos WebMO [5], una interfaz online para diferentes paquetes de Quimica computacional
disponible via web y app, complementado con una serie de laboratorios virtuales y recursos
online integrados en el transcurso de las clases. Asi, empleando sus propios dispositivos,
como ordenadores y smartphones, los estudiantes son capaces de realizar simulaciones de
moléculas sencillas, optimizando y visualizando sus geometrias y orbitales, midiendo di-
versos parametros e interpretando sus propiedades a través de los resultados obtenidos,
fomentando el pensamiento critico, el emprendimiento y la creatividad. Ademds, de ma-
nera paralela, el contacto con estas herramientas sofisticadas les proporciona perspectiva
y conocimiento acerca de la importancia que tiene la computacién en la investigacién e

industria para el desarrollo de la sociedad moderna.

Esta propuesta se enmarca dentro del Proyecto de innovacién docente Simulaciones
virtuales como herramienta TIC para la ensenanza de la Quimica Fisica (PID-002-2022-

23) de la Universidad de Valladolid, cuyo objetivo es utilizar simulaciones y laboratorios
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virtuales en la ensenanza de la Quimica a nivel universitario. En particular, en su plan-

teamiento actual, resulta especialmente adecuada en la asignatura de Quimica de primer

curso de titulaciones como el Grado en Fisica o en Ingenierias, a las que un porcentaje

significativo de estudiantes acceden sin haber cursado la asignatura de Quimica durante el

ultimo curso de Bachillerato, y, ampliando y adaptando las actividades propuestas, para

asignaturas de Quimica Fisica e Inorgénica del Grado en Quimica.

2.2.

Objetivos

Establecemos los siguientes objetivos como lineas de accién para la presente propuesta:

L.

II.

III.

IV.

VL

Conocer el estado del arte del uso de paquetes de Quimica computacional avanzados

en la ensefianza.

Introducir a los estudiantes herramientas de computacién avanzada empleadas en el

mundo de la investigacion.

Desarrollar una propuesta didactica para integrar dichas herramientas en el aula de
Bachillerato, de acuerdo con el curriculo de la Comunidad Auténoma de Castilla y

Ledn.

Aumentar la motivacién del alumnado mediante el uso de la experimentacién en el

aula, el aprendizaje significativo y el uso de TIC.

Mejorar el grado de comprensién y afianzar el conocimiento acerca de la estructura

de la materia en estudiantes de Bachillerato.

Incorporar los recursos desarrollados a la ensenanza de la Quimica en los primeros
cursos de titulaciones universitarias, dentro del marco del Proyecto de Innovacién Do-
cente Simulaciones virtuales como herramienta TIC para la ensenanza de la Quimica
Fisica (PID-002-2022-23) de la Universidad de Valladolid.



Capitulo 3

Contextualizacion

A la hora de planificar la integracién de una nueva herramienta en el aula resulta
imprescindible enmarcarla en un contexto, tanto desde el punto de vista curricular como
desde el competencial. En este capitulo realizamos una revision curricular de las asignaturas
de Fisica y Quimica, correspondiente al curso de 1° de Bachillerato, y Quimica, de 2° de
Bachillerato, para poner de manifiesto aquellos contenidos curriculares que esta propuesta
educativa aborda, de acuerdo con las directrices de la Comunidad Auténoma de Castilla
y Leén. Seguidamente, indicamos su impacto en la adquisicion de competencias clave y su

relacién con los Objetivos de Desarrollo Sostenible de la Agenda 2030.

3.1. Contexto educativo

Relacionamos el contenido curricular de Castilla y Ledn, descrito en el Decreto 40/2022,
de 29 de septiembre del BOCYL [6], con los aspectos tedricos que se abordan en el trans-

curso de esta propuesta innovadora.

Hemos decidido orientar nuestra propuesta hacia la etapa educativa de Bachillerato,
pues es en estos cursos cuando se empieza a profundizar en los conceptos que se abordaran
utilizando la Quimica computacional. Ademaés, se trata de una etapa en la que los estu-
diantes han elegido seguir un itinerario formativo cientifico, por lo que cabe esperar que

sus niveles de interés, predisposicién y motivacion sean elevados.

En este punto creemos necesario mencionar que, a pesar de que parte del contenido
que aborda este proyecto se puede enmarcar en el bloque D: Fisica relativista, cudntica,

nuclear y de particulas de asignatura Fisica de 2° de Bachillerato, hemos decidido plantearlo
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como un proyecto interdisciplinar, ya que tanto la Fisica como la Quimica son asignaturas
optativas en el curso y un porcentaje significativo de alumnos no escoge cursar ambas.
No obstante, la investigaciéon en Quimica computacional involucra tanto a fisicos como a
quimicos. La importancia de ambas disciplinas y su sinergia en este ambito se pone de

manifiesto abiertamente a lo largo de la implementacion.

3.1.1. Fisica y Quimica - 1° Bachillerato

Dentro del curriculo de la asignatura de Fisica y Quimica, relacionamos el proyecto con
el bloque A: Enlace quimico y estructura de la materia. De entre los contenidos del curso

que indica el texto, abordamos los siguientes:

» FEstructura electrénica de los dtomos tras el andlisis de su interaccion con la radiacion
electromagnética: explicacion de la posicion de un elemento en la tabla periddica y de

la similitud en las propiedades de los elementos quimicos de cada grupo.

n Teorias sobre la estabilidad de los dtomos e iones: prediccion de la formacion de
enlaces entre los elementos, representacion de estos mediante estructuras de Lewis y
deduccion de cudles son las propiedades de las sustancias quimicas. Comprobacion a

través de la observacion y la experimentacion.

FEn relacién al primer punto, profundizamos en la estructura electronica de los dtomos
mediante la visualizacién de orbitales electrénicos, asi como las similitudes entre distintos
elementos de un mismo grupo para explicar estas tendencias periddicas. En cuanto al
segundo punto, proponemos la realizacién de comprobaciones de estructuras predichas
mediante el modelo de Lewis a partir de la simulaciéon de moléculas sencillas, para después
estudiar la naturaleza de los enlaces observando la distribucién de cargas en la molécula.
Cabe destacar que el texto destaca en este bloque la importancia de la experimentacion, a

pesar de que, como ya hemos indicado, se trata de una escala nanométrica.

3.1.2. Quimica - 2° Bachillerato

En cuanto a la asignatura de Quimica, abarcamos principalmente el bloque A: Enlace

quimico y estructura de la materia. Abordamos los siguientes contenidos curriculares:
2. Principios cudnticos de la estructura atéomica:

» Relacion entre el fenémeno de los espectros atomicos y la cuantizacion de la
energia, introduccion a la teoria de Planck. Del modelo de Bohr a los modelos

mecano-cudnticos: necesidad de una estructura electronica en diferentes niveles.
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s Principio de incertidumbre de Heisenberg y doble naturaleza onda-corpisculo

del electron. Naturaleza probabilistica del concepto de orbital.

= Numeros cudnticos y principio de exclusion de Pauli, principio de minima ener-
gia y de mdzxima multiplicidad. Estructura electronica del dtomo. Utilizacion del
diagrama de Méller para escribir la configuracion electronica de los elementos

quimicos.

Abordamos el estudio de los diferentes modelos atémicos empleando como apoyo simu-
laciones y recursos online que permitan visualizar los conceptos desarrollados en la clase
tedrica. La visualizacion de los orbitales atémicos de distintos elementos permite compren-
der el significado de las configuraciones electréonicas y descartar la asociacion de orbital

con orbita, asimilando el concepto de probabilidad desde un punto de vista cudntico.

3. Tuabla periddica y propiedades de los dtomos:

» Naturaleza experimental del origen de la tabla periodica en cuanto al agrupa-
miento de los elementos segun sus propiedades. La teoria atomica actual y su

relacion con las leyes experimentales observadas.

= Posicion de un elemento en la tabla periddica a partir de su configuracion elec-

tronica.

s Tendencias periodicas. Aplicacion a la prediccion de los valores de las propieda-

des de los elementos de la tabla a partir de su posicion en la misma.
= FEnlace quimico y fuerzas intermoleculares.

= Tipos de enlace a partir de las caracteristicas de los elementos individuales que
lo forman. Energia implicada en la formacion de moléculas, de cristales y de

estructuras macroscopicas. Propiedades de las sustancias quimicas.

s Describir las caracteristicas bdsicas del enlace covalente empleando los Mode-
los de Lewis, RPECYV e hibridacion de orbitales. Configuracion geométrica de

compuestos moleculares y las caracteristicas de los solidos.

s Modelos de la nube electronica y la teoria de bandas para explicar las propiedades

caracteristicas de los cristales metdlicos.

Continuamos relacionando la estructura electrénica con las propiedades quimicas de
los elementos y su posicién en la tabla periédica a través de tablas interactivas. Una vez
se aborde el estudio del enlace atémico, proponemos a los alumnos diferentes experiencias

basadas en el uso de softwares sofisticados, con el fin de comprobar las propiedades de los
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enlaces atémicos en relacion con las propiedades de los atomos que involucran. Asimismo,
mediante la obtencién de la geometria de diversas moléculas se constata de forma expe-
rimental la validez de las predicciones de los modelos de Lewis, RPECV e hibridacién de

orbitales.

Finalmente, incorporamos de nuevo el uso de estas herramientas en el dltimo bloque

que establece el texto, el C: Quimica orgdnica, aplicindolo a los siguientes contenidos:

6. Isomeria

s Formulas moleculares y desarrolladas de compuestos orgdanicos. Diferentes tipos

de isomeria estructural.

s Modelos moleculares o técnicas de representacion 3D de moléculas. Isomeros

espaciales de un compuesto y sus propiedades.

7. Reactividad organica

» Principales propiedades quimicas de las distintas funciones orgdnicas. Compor-

tamiento en disolucion o en reacciones quimicas.

Al igual que en el primer bloque de la asignatura, proponemos la visualizacion de
moléculas en tres dimensiones, asi como sus orbitales y distribuciones de carga. En el caso
de moléculas organicas se emplea ademas para comparar diferentes isémeros, visualizando
el tipo de isomeria con ayuda de las simetrias de las moléculas. La distribucién de cargas en
las moléculas se podré relacionar con su polaridad y con propiedades como la solubilidad,
la temperatura de ebullicién y la temperatura de fusién. Finalmente, mediante la obtencién
de las energias de las geometrias moleculares optimizadas se podran hacer hipdtesis acerca

de la estabilidad de distintos isémeros.

3.2. Competencias clave

La recientemente implantada LOMLOE [7] establece que el proceso de aprendizaje se
llevara a cabo mediante la adquisicién de una serie de competencias clave. En linea con

esta metodologia de aprendizaje, este proyecto contribuye a su adquisicion:

I. Competencia en Lectoescritura. Los alumnos desarrollan esta competencia a

través de la lectura e interpretacién de trabajos cientificos, asi como a través de su
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II.

IIT1.

IV.

VI

VII.

propia produccién escrita y oral, exponiendo resultados y conclusiones de su pro-
yecto de manera ordenada y coherente, y mediante el debate constructivo con sus

companeros.

Competencia Multilingiie. Esta competencia resulta imprescindible en el desa-
rrollo cientifico, dado que el conocimiento se transmite entre centros de investigacion
de todo el mundo empleando principalmente como lengua comun el inglés. Dentro
del proyecto, se manejard un programa cuya interfaz se encuentra en este idioma vy,
adicionalmente, se propondra a los alumnos la lectura de articulos de investigacion

de revistas internacionales.

Competencia Matematica y Competencia en Ciencia, Tecnologia e Inge-
nieria. Esta competencia es inherente a las asignaturas cientificas, como es el caso
de la Fisica y la Quimica, que permiten al alumnado desarrollar su razonamiento,
su pensamiento logico-matematico e interpretar fenémenos cotidianos a partir de las
ciencias fundamentales. En este proyecto incorporamos de manera explicita la im-
portancia de la tecnologia a través del uso de TIC en el aula, relacionando ademas

lo aprendido en el aula con su aplicacién en el entorno.

Competencia Digital. Se desarrolla de manera explicita en este proyecto, pues se
fundamenta en la integracion de elementos TIC en el aula. Los alumnos desarrollaran
este proyecto empleando smartphones o tablets, asi como softwares para la obtencion

y el tratamiento de datos.

Competencia Personal, Social y de Aprender a Aprender. El aprendizaje
colaborativo y basado en proyectos fomenta la autonomia, capacidad de planifica-
cién y gestion de recursos materiales y temporales por parte de los alumnos, asi
como la interaccién entre pares para reforzar el proceso de aprendizaje mediante una

comunicacion constructiva.

Competencia Ciudadana. A través de la introducciéon de la investigacién en las
aulas de instituto se pone de manifiesto la importancia de la ciencia en el desarrollo de
la sociedad moderna. Los alumnos se beneficiardn del acercamiento a los problemas y
retos que afronta el ser humano y como los conocimientos que adquieren en las aulas

se aplican para contribuir a su solucién.

Competencia Emprendedora. Uno de los objetivos a la hora de implementar

de esta propuesta es que sean los propios estudiantes quienes tomen la iniciativa
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para escoger el sistema o propiedades que seran objeto de estudio en sus proyectos,

defendiendo su criterio y justificindolo en base a sus resultados.

viil. Competencia en Conciencia y Expresiones Culturales. Finalmente, esta com-
petencia se trabaja de manera transversal a través del desarrollo de la creatividad,
de la imaginacién y del pensamiento divergente. Tal y como mencionamos en los
objetivos del presente trabajo, pretendemos acercar a los alumnos al mundo de la
investigacién cientifica. Si bien no se suelen asociar habilidades como la creatividad
a la ciencia, resulta evidente la necesidad de emplearlas a la hora de proponer y

desarrollar nuevos avances cientificos y tecnolégicos.

3.3. Objetivos de Desarrollo Sostenible

En el afio 2015, los jefes de Estado de distintos paises miembros de las Naciones Unidas
desarrollaron la llamada Agenda 2030, un plan de accién compuesto de 17 actuaciones
u Objetivos de Desarrollo Sostenible (ODS) [8], que amplian los Objetivos de Desarrollo
del Milenio. Los ODS parten de la idea de que todo pais, cualquiera que sea su riqueza o
nivel de desarrollo, asuma la responsabilidad de promover la prosperidad y de proteger el

medioambiente.

Tal y como planteamos esta propuesta educativa, pretendemos establecer un puente
entre los conocimientos en el aula y su aplicaciéon en la vida real. Desde este enfoque,
desarrollamos una serie de ODS que se relacionan con aplicaciones directas y de actuali-

dad de campos de investigacion donde se emplean herramientas de Quimica computacional

SALUD EDUCACION
Y BIENESTAR DE CALIDAD

“w/> N

INDUSTRIA, 1 ACCION
INNOVACION E POR EL CLIMA
INFRAESTRUCTURA

Figura 3.1: Principales objetivos de desarrollo sostenible abordados en la propuesta edu-
cativa.
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(Fig.3.1). Entre ellos, destaca el ODS4, Educacién de Calidad, pues es imprescindible e in-
evitable en un contexto educativo. Adicionalmente, los alumnos adquieren conciencia de la
relevancia de la investigacién en Quimica y Fisica en el desarrollo de tratamientos médicos,

nuevas energias renovables, materiales sostenibles y poco contaminantes o tratamiento de

residuos, entre otras muchas.



Capitulo 4

Marco teoérico

Dedicamos este capitulo a describir el marco tedérico en el que se ha fundamentado esta
propuesta. Cabe distinguir dos enfoques: en primer lugar el marco teérico desde un punto
de vista puramente cientifico, donde introducimos los contenidos quimicos que desarrolla
el proyecto educativo, y en segundo lugar un marco didactico, con el que justificamos la

elecciéon de metodologias y actuaciones.

4.1. Introduccién a la Quimica Computacional

El estudio de la estructura atémica de la materia se introduce en el curriculo de Edu-
cacién Secundaria Obligatoria, de acuerdo con el Decreto 39/2022, de 29 de septiembre del

BOCYL [9], abordédndose con mayor profundidad en los cursos posteriores [6].

4.1.1. Estructura de la materia. Modelos atémicos

La palabra atomo procede del griego. Etimolégicamente, su significado es que no se
puede cortar. El concepto de dtomo fue introducido por la escuela atomista griega, quie-
nes postulaban su existencia como las particulas indivisibles que constituyen la materia.
Este postulado constituye la base del modelo de Dalton del 4tomo indivisible, propuesto a
principios del siglo XIX. No fue hasta el final del siglo cuando la experiencia de Thomson
constaté que un haz de rayos catddicos puede ser desviado de su trayectoria mediante un
campo eléctrico. Asi, demostro la existencia de una particula subatémica cargada, el elec-
trén, dando lugar a su modelo atémico, también conocido como budin de pasas, segtun el
cual los atomos estan conformados por una masa esférica con carga positiva en la que se

encuentran imbuidos los electrones.

13
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Este modelo fue sucedido por el de Rutherford, quien, apoyandose en la experiencia de
la ldmina de oro, propuso un modelo atémico planetario en el que se introduce el concepto
de niicleo atémico. Mediante esta experiencia, Rutherford comprobd que al hacer incidir
un haz de particulas alfa, con carga positiva, sobre una ldmina de oro, la mayoria man-
tienen su trayectoria recta, mientras que una pequena proporcién se desvia en distintos
angulos. A partir de esta experiencia, Rutherford postula que el atomo estda constituido
mayoritariamente por espacio vacio, contando con un nicleo en el que se concentra toda

la carga positiva y alrededor del cual orbitan los electrones.

Sin embargo, este modelo no es capaz de justificar el hecho de que un electrén pueda
orbitar de manera estable sin colapsar al niicleo ni la existencia de espectros atémicos. Pa-
ra responder a estas cuestiones, Bohr presenta un nuevo modelo atémico [10] que incluye
la cuantizacién, postulando la existencia de ciertas érbitas estables con un determinado
momento angular, multiplo de la constante de Planck &, en las que los electrones orbitan
sin radiar, pudiendo moverse entre estas 6rbitas (o capas) al absorber o emitir ciertas can-

tidades de energia.

A principios del siglo XX, con la llegada de la Fisica cuantica y el principio de inde-
terminacion, Schrodinger [11] deja atras los modelos hasta ahora clasicos e introduce un
modelo cuantico. En este modelo, el electron se describe mediante una funcién de onda W,
cuyo cuadrado determina una densidad de probabilidad de encontrarlo en una regién del
espacio. Esta probabilidad constituye el concepto de orbitales y sustituye a las orbitas de
modelos anteriores. En este punto, es importante subrayar que la solucién a la ecuacion de
Schrédinger arroja los niimeros cudnticos n, [ y m, pero no incluye la existencia del spin s,
pues la deduccién matematica de este nimero cudntico requiere de un modelo relativista

como es el de Dirac [12].

4.1.2. Estructura electrénica.

Los diferentes elementos de la tabla periédica se caracterizan por el nimero de protones
de su nucleo, representados por el nimero atémico Z. Cuando un dtomo es eléctricamente
neutro, posee esa misma cantidad de electrones, distribuidos en orbitales atémicos carac-
terizados por los nimeros cudnticos (n,l,m). De acuerdo con el principio de exclusién de
Pauli, no puede haber mas de un electréon en el mismo estado cudntico, por lo que, inclu-

yendo el spin, cada orbital puede contener dos electrones. El estado de un electrén queda
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completamente definido mediante sus ntimeros cudnticos (n,l,m,s). Asi, los electrones se
distribuyen en los orbitales en orden creciente de energia. En las aulas de Fisica y Quimica,
es comun recurrir al diagrama de Moller para ensefar este orden a los alumnos, junto con
la regla de maxima multiplicidad de Hund. Segiin ésta, la configuracion més estable para
un atomo es aquella en que los electrones se encuentran mas desapareados, con orientacién

de spin paralela. En la tabla periédica existen algunas excepciones a estas reglas.

Las propiedades quimicas de los elementos vienen determinadas fundamentalmente
por el nimero de electrones que poseen en su capa mas externa o de valencia. La tabla
periddica ordena los elementos de acuerdo a estas configuraciones electronicas, de manera
que los elementos de cada grupo poseen el mismo niimero de electrones de valencia y, en

consecuencia, propiedades quimicas similares.

4.1.3. Enlace quimico

El enlace quimico consiste en la unién de dos atomos mediante un equilibrio de fuerzas
entre los electrones de valencia y los ntcleos, de tal manera que la energia del sistema
enlazado es menor que la energia total de ambos dtomos por separado. Distinguimos tres

tipos de enlace en funcién del comportamiento de los electrones:

» Enlace i6nico: se produce una transferencia de electrones de un atomo a otro, dando

lugar a iones unidos por atraccién electrostética.
= Enlace covalente: los &tomos comparten electrones de valencia, formando moléculas.

» Enlace metdlico: un gran nimero de cationes comparte sus electrones de valencia

como una nube electrénica.

Ademas, estos 4tomos no se enlazan de cualquier manera, sino que buscan una confi-
guracién electréonica de gran estabilidad similar a la de un gas noble, es decir, que cedan,
acepten o compartan electrones hasta contar con ocho en tultima capa o capa de valen-
cia. Lewis propuso este principio como la regla del octeto y desarrollé un sistema para
representar los enlaces conocido como estructuras de Lewis [13]. La estructura de Lewis
de un ion o molécula representa la distribucién de los electrones de la capa de valencia
en pares. Por lo general, su uso en la ensefianza de la Quimica se utiliza para describir
enlaces covalentes. Los pares que no forman parte del enlace se llaman pares solitarios,
mientras que los pares compartidos entre atomos se llaman pares enlazantes. El niimero de

pares compartidos entre dos dtomos determina el orden simple, doble o triple del enlace.
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Mostramos el ejemplo de la estructura de Lewis de la molécula de agua, HoO, con dos

enlaces simples y dos pares solitarios:
H- + -0- + *H — H-0O-H

Las estructuras de Lewis constituyen una herramienta sencilla y practica para represen-
tar la distribucién de los pares de electrones en una molécula sobre el papel. Sin embargo,
no es capaz de arrojar informacion acerca de las geometrias moleculares en un espacio
tridimensional. Para poder obtener informacion acerca de la colocacién de los atomos en
el espacio, la teoria de repulsién de pares de electrones de valencia (TRPEV) [14], desa-
rrollada a mediados del siglo XX, proporciona un modelo sencillo que predice de forma
cualitativa las geometrias moleculares. Su postulado principal es que la configuracién mas
estable se alcanza cuando los pares de electrones de un dtomo (tanto solitarios como enla-
zantes) se separan entre si tanto como les es posible alrededor del nticleo, de forma que se

minimicen las fuerzas repulsivas entre ellos.

4.1.4. Mas alla de la TRPEV

Dada la sencillez de la TRPEV para predecir estructuras con un grado aceptable de
precisién, su uso se ha extendido en la docencia de la Quimica de instituto [15]. Sin em-
bargo, no deja de ser un modelo: es conveniente, pero no estd exento de limitaciones. Sin
ir mas lejos, podemos recurrir de nuevo a la molécula de agua, empleada a menudo como

ejemplo por su sencillez, pero que este modelo no describe cuantitativamente [16], pues el

e
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(a) Angulo predicho por la TRPEV. (b) Angulo real de la molécula H2O.

Figura 4.1: Representacién de la molécula de agua HoO y sus pares solitarios segin la
TRPEV. La geometria electrénica es tetraédrica, mientras que la molecular es angular.
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angulo predicho difiere unos grados del angulo real (Fig.4.1).

Ademas, bajo la premisa de la TRPEV, dos moléculas con igual disposicién de pares
deberian tener la misma geometria. Tomemos como contraejemplo el caso de las molécu-
las de HyO y HsS (Fig.4.2), donde la similitud es meramente cualitativa, pues la segunda

presenta un angulo casi recto frente a los 109, 5° predichos por el modelo.

(a) Molécula de HO. (b) Molécula de HsS.

Figura 4.2: Los dngulos de las moléculas de HoO y H3S no coinciden entre si ni con la
prediccion de la TRPEV.

Llegados a este punto, se suplen las carencias de estos modelos recurriendo a diversas
correcciones para explicar las diferentes desviaciones del modelo [17], tales como una di-
ferencia entre la repulsién que ejercen los pares enlazados y los solitarios o la influencia
del tamano del atomo central. No debemos olvidar ademés que tanto la TRPEV como la
representacion de Lewis asumen la localizacién de los pares de electrones. Es necesario por
tanto abordar el enlace atomico desde un punto de vista cuantico y dar un salto de las

propiedades cualitativas a las cuantitativas.

En el curriculo de Bachillerato, este salto se produce mediante la teoria del enlace de
valencia, segun la cual el enlace atémico se produce por el solapamiento o combinaciéon de
dos orbitales atémicos (OA) con un electrén cada uno. Al producirse este solapamiento se
forma un orbital molecular de enlace (OM) que abarca los dos dtomos. En funcién de la
orientacién en que se produzca, se pueden distinguir enlaces o, por solapamiento frontal,
y enlaces 7, por solapamiento lateral. En el marco de las teoria cuanticas se aborda tam-
bién el estudio de la hibridacién de orbitales atémicos. En ocasiones, un electréon apareado
puede promocionar a un orbital desocupado, dando lugar a una configuracién electronica

excitada. Asi, orbitales atémicos de distintas geometrias se combinan para dar lugar a
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orbitales atémicos hibridos e idénticos, con geometrias intermedias. El caso més estudia-
do, por su relevancia en la Quimica organica, es el del carbono. Su configuracién base es
152 252 2p?, produciéndose promocién de un electrén 2s al orbital 2p vacio, para dar lugar
a la configuracién excitada 1s? 2s! 2pl 2p; 2pl . Estos cuatro orbitales atémicos 2y y 2p se

hibridan dando lugar cuatro orbitales sp? idénticos.

Existen modelos considerablemente méas complejos que describen de forma mas precisa
las geometrias moleculares, pese a exceder con creces los objetivos de la etapa de Bachi-
llerato. No obstante, es comun que el alumno se detenga en este punto, sin plantearse la
posibilidad de esta existencia y aceptando los modelos conocidos hasta el momento como

una verdad absoluta.

4.1.5. Quimica computacional

Uno de los objetivos principales de la Quimica cuantica es la resolucién de la ecuacién de
Schrodinger (ES), que permite determinar la estructura electrénica de 4&tomos y moléculas.
En la practica, dada la complejidad de esta tarea incluso para un ordenador, se recurre a
una serie de técnicas y aproximaciones que permiten que sea computacionalmente factible.

Existen dos vias a la hora de abordar la resolucién el problema electrénico:

= Métodos semiempiricos: emplean modelos sencillos para el hamiltoniano y una serie
de parametros ajustables que se obtienen de datos experimentales. Permiten realizar

calculos en tiempos razonables.

= Métodos ab initio o de primeros principios: resuelven el problema empleando tan
sOlo el nimero atémico de los nicleos y valores de constantes fundamentales. Son
modelos derivados directamente de principios tedricos y su precisién viene dada por
lo sofisticado que sea el modelo con el que representan la funcién de onda del sistema.
La Teoria del Funcional de la Densidad (DFT) es uno de los métodos ab initio
més empleados, pues reduce drasticamente la complejidad de la ES sustituyendo

un sistema de N electrones acoplados por una densidad electrénica global.

4.2. Experimentacion y simulaciones en el aula de Fisica y
Quimica

Experimentar es, segtin su cuarta acepcion en el diccionario de la Real Academia Espa-

nola, en las ciencias fisicoquimicas y naturales, hacer operaciones destinadas a descubrir,
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comprobar o demostrar determinados fendmenos o principios cientificos [19]. En la ense-
nanza de la Fisica y la Quimica, como ciencias que describen el entorno, la experimentacién
juega un papel fundamental para que el alumno comprenda la teoria y contextualice el co-
nocimiento, a través de experimentos bésicos que permitan inducir teorias de sus resultados
[20], y como un proceso de interaccién fisica e intelectual [21]. La experimentacién ofrece
al estudiante la posibilidad de reflexionar y hacerse nuevas preguntas, ademés de tener un

impacto positivo en su motivacién [1].

Sin embargo, en la realidad en nuestro sistema educativo, las clases de laboratorio su-
ponen una serie de complicaciones adicionales que dificultan su uso recurrente, entre las
que destacan la falta de tiempo, la complejidad para organizar el aula o la participacion
desigual de los estudiantes [22], sin olvidar también que requieren de una serie de recursos
materiales como equipamiento, instrumental de medida o reactivos, con su correspondiente

coste econdmico.

El uso de las TIC en el aula tiende a percibirse como un fenémeno del siglo XXI. Sin
embargo, los docentes llevan valiéndose de las nuevas tecnologias disponibles en su época
como herramientas innovadoras desde hace décadas, como lo fue en los anos 40 el uso de
videos para explicar técnicas de laboratorio de Quimica a grupos numerosos de alumnos
previamente a su realizacién [23]. Ochenta anos después, nos encontramos en un escena-
rio en que el desarrollo de las TIC avanza a mayor velocidad y de manera accesible para
la mayoria de los individuos de nuestra sociedad, abriendo muchas puertas en todos los
ambitos de nuestras vidas. Resulta légico y necesario, tal y como quedé claro durante la
situacién derivada de la reciente pandemia por Covid-19 [24], que, como docentes de cien-
cias, actualicemos y enriquezcamos las metodologias presentes en el aula con las nuevas

herramientas de las que disponemos.

Los laboratorios virtuales o simulaciones constituyen un acercamiento a la experimen-
tacién que evita los problemas logisticos de un laboratorio convencional [25]. Mediante
modelos matematicos de fenémenos fisicoquimicos, estas simulaciones permiten interac-
tuar con escenarios de interés cientifico y observar resultados que imitan los que arrojaria
un experimento real. Ademds, permiten visualizar fenémenos que de otra manera no serian
accesibles en el aula, por su complejidad, peligro, coste, escala u otros impedimentos. Es
patente que el uso complementario de laboratorios reales y virtuales, teniendo en cuenta

las fortalezas de cada uno, resulta més efectivo que utilizar cada uno por separado [26].
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Basta una busqueda rapida en internet para encontrar numerosas webs de simulacio-
nes, muchas de ellas gratuitas. No obstante, no todos estos recursos son cientificamente
rigurosos. El profesor debe escogerlos cuidadosamente, ya que para que una simulacion sea
cientificamente 1til, deben basarse en datos reales o ser consistentes con las ecuaciones que
representan [27], o no sélo no contribuirdn al aprendizaje, sino que confundirdn a los alum-
nos. Estudios recientes indican que mas de la mitad de profesores de educacién secundaria
y superior de ciencias recurren de forma puntual al uso de simulaciones para complementar

sus clases [28] y es de esperar que esta popularidad siga aumentando.

En el ambito de la Quimica, las simulaciones ofrecen la posibilidad de visualizar fe-
némenos a escala nanométrica y experimentar a nivel atémico, permitiendo alcanzar un
mayor grado de entendimiento [29]. En el &mbito de la investigacién, el uso de softwares
computacionales de alto nivel permite modelar nuevas moléculas y materiales prediciendo
con precisién sus propiedades en base a la mecdnica cuantica. Sin embargo, pese su poten-
cial y a que muchos de estos softwares son gratuitos y/o de cédigo abierto, apenas existen
publicaciones acerca de su uso en la ensefianza. Dado que la base tedrica en que se sustenta
involucra conceptos muy avanzados de mecanica cuantica, y que incluso sus fundamentos
resultan complejos de introducir a los alumnos [2], es probable que un docente ni siquiera
se plantee la posibilidad de que este tipo de herramientas profesionales pueda tener alguna
aplicacién en sus aulas. Sin embargo, es posible instruir a los estudiantes en su manejo sin

necesidad de profundizar en el fundamento tedrico.

Tras revisar la bibliogafia existente acerca del uso de softwares de Quimica compu-
tacional en la educacién, encontramos reportes a nivel universitario y de instituto. Entre
los estudios aplicados en cursos universitarios, Zdanovskaia et al. [30] y, posteriormente,
Esselman y Hill [31] integran el uso de calculos computacionales en curso experimental de
Quimica orgénica empleando WebMO como interfaz para las simulaciones, reportando be-
neficios en los resultados de los alumnos. Bendavid propone recientemente su introduccién
en un curso de Quimica fisica que dote a los alumnos de unas nociones iniciales sobre su
funcionamiento [32], con el fin fomentar su uso auténomo en etapas futuras de su formacién

y carrera.

Respecto a su uso en institutos, considerablemente menos extendido, encontramos que

Ochterski [3] implementa el uso de softwares de célculo y visualizacién en dltimos cursos
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de instituto. Entre sus resultados senala que muchos de los recursos online que se enfocan
a niveles de instituto tienen una interfaz infantil no acorde con la edad de su publico
objetivo, lo que desalienta a los alumnos, constatando que el uso de softwares de calidad
provoca en los estudiantes un mejor desempefio ante la creencia de que se les toma en serio
[3]. Finalmente, con un enfoque diferente a los anteriores, Ericsson et al. involucran a un
grupo de estudiantes de instituto en cdlculos DFT con grafeno [33], en colaboracién con
investigadores universitarios, con el objetivo de desarrollar un mejor entendimiento de la

mecanica cuantica y ganar conciencia de la actividad cientifica y su impacto en la sociedad.

4.3. Motivacion en el alumnado de Fisica y Quimica

La Real Academia Espanola define la motivacion como el conjunto de factores internos
o externos que determinan en parte las acciones de una persona [19]. Al analizar la natu-
raleza de estos factores subyacentes que determinan la actuacion, distinguimos dos tipos

de motivacién [34]:

= Motivacion intrinseca: realizacion de una tarea por factores internos, como autoexi-

gencia, disfrute o autodeterminacién, sin esperar recompensa externa.

= Motivacién extrinseca: realizacién de una tarea en funcién de factores externos, tanto

individuales como colectivos, para conseguir éxito o evitar fracaso.

Cuando la naturaleza de la motivaciéon de una tarea es intrinseca, aumentan tanto el
interés como el disfrute en el transcurso de ésta, ya que su mero desarrollo constituye un
fin en si mismo [35]. Es por tanto este tipo de motivacién el que, como docentes, debemos
tratar de despertar en nuestros alumnos. Sin embargo, el estudio de asignaturas cientificas
como la Fisica y la Quimica no suele gozar de buena reputacién entre los estudiantes. La
creencia de que son materias complicadas y desafiantes predispone a parte del alumnado a
mostrar una baja motivacion al afrontar su estudio [36]. Como docentes, es imprescindible

abordar esta problematica para cambiar esta percepcién.

Estudios sefialan que el uso de las TIC y de metodologias cooperativas en la ensefianza
de la Fisica y la Quimica, frente a las metodologias tradicionales, supone un aumento del
interés, la atencién, la constancia y el esfuerzo de los alumnos en la asignatura [37], asi
como se constata también que su uso conlleva un aumento de emociones positivas [38].
Estos factores son a su vez indicadores de una mayor motivacién intrinseca. Sin embargo,

el mero hecho de incorporar TIC en el aula no implica una mejora en la motivacién o en
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los resultados académicos [39], sino que se debe entender como un factor mas a la hora
de enriquecer la docencia. A pesar de vivir en una sociedad dominada por la tecnologia,
existe un gran desconocimiento de los recursos educativos a los que ésta da acceso, tanto
por parte de los alumnos como de los docentes [4]. Finalmente, no debemos olvidar que
la actitud y motivacion del propio profesor a la hora de implementar nuevas metodologias
en el aula cobra gran relevancia en el proceso de aprendizaje de los estudiantes y en cé6mo

reciben su uso [40].



Capitulo 5
Metodologia

En esta seccion desarrollamos brevemente las principales metodologias de aprendizaje

en las que apoyamos nuestra propuesta de innovaciéon educativa.

5.1. Metodologias activas

Las metodologias activas en la ensenanza son enfoques educativos centrados en el
alumno. Estos modelos se centran en promover la adquisicién de habilidades y competen-
cias involucrando al estudiante en su propio proceso aprendizaje a través de participacién
activa [41]. Asi, el aprendizaje se concibe como proceso constructivo, frente a la concepcién

receptiva de las metodologias tradicionales.

Estas metodologias comparten varias de sus premisas con las teorias constructivistas
del aprendizaje surgidas en el siglo XX. Una de las més relevantes es la teoria el aprendi-
zaje significativo de Ausubel [42], segun la cual el aprendizaje se produce de manera eficaz
o significativa cuando el alumno es capaz de dotar a la informacién de una estructura
logica, relaciondandola con una serie de conocimientos previamente existentes en su estruc-
tura cognitiva que actian como cimientos para integrar el nuevo conocimiento. Asimismo
encontramos la teoria del aprendizaje por descubrimiento, propuesta por Bruner [43], que
defiende que el individuo se apropia del conocimiento cuando participa como sujeto activo
en el proceso de aprendizaje, empleando sus propias herramientas para construir su cogni-
cién. Asi, este tipo de aprendizajes se oponen al modelo memoristico en el que el alumno

es un agente pasivo.

23
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5.1.1. Aprendizaje Basado en Problemas

El Aprendizaje Basado en Problemas (ABPb) propone integrar en el curriculo la re-
solucion de problemas basados en casos reales, mediante los cuales el alumno se plantea
una serie de dudas y realiza un proceso de investigacién con el fin de hallar una respuesta.
Estos problemas se disenan de manera que hallar su respuesta requiera haber satisfecho

una serie de objetivos de aprendizaje [44].

5.1.2. Aprendizaje Basado en Proyectos

El Aprendizaje Basado en Proyectos (ABPy) propone que los alumnos realicen un
conjunto de tareas que involucran la resolucién de problemas y la investigacién auténoma,
asi como la presentacion de sus resultados ante la clase [45]. Se fundamenta en el aprendizaje

competencial, de manera que el alumno sea capaz de construir su propio conocimiento [46].

5.1.3. Aprendizaje colaborativo

En este modelo de aprendizaje, los alumnos trabajan en pequefios grupos, de manera
conjunta y coordinada, para alcanzar una meta comin. La diferencia entre aprendizaje
colaborativo y aprendizaje cooperativo es que en el primero los estudiantes pueden disefiar
y tomar decisiones acerca de su proceso de aprendizaje como grupo, mientras que en el

segundo es el docente quien mantiene fundamentalmente el control de las actividades [47].

5.1.4. Flipped-learning o aula invertida

Esta metodologia plantea que sea el alumno adquiera los tedricos conocimientos fuera
del aula, mediante estudio auténomo, de manera que el aula se transforme en un espacio
dedicado a la aplicacion de éstos en casos practicos, resolucién de problemas o dindmicas
interactivas, guiados por el docente [48]. Para ello, el profesor proporciona a los alumnos
recursos de estudio con los que puedan trabajar de manera auténoma, gestionando su propio

tiempo, relacionado con la Competencia Personal, Social y de Aprender a Aprender.

5.2. La importancia del aprendizaje vivencial

A pesar de que el uso de nuevas metodologias en las aulas es un tema de actualidad,
la realidad de nuestro sistema educativo sigue aferrada al modelo de clase magistral como
principal metodologia en las aulas. En el contexto del aula de ciencias, este modelo provo-

ca que los contenidos curriculares resulten abstractos, impositivos y carentes de utilidad,
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generando una imagen deshumanizada de las ciencias [49]. Es necesario romper con este
modelo de ensefanza, pues los alumnos se encuentran en un estado de desconexién entre
lo que se les cuenta en el aula y sus experiencias en el mundo real. La consecuciéon de un
proceso de ensenanza-aprendizaje de éxito, que contribuya a la formacién del alumno como
individuo, requiere necesariamente de la relacién e interaccién con su entorno natural y
social [50]. Asi, en etapas de educaciéon media y preuniversitaria, resulta evidente que la
principal finalidad de la ensenanza de las ciencias debe ser formar ciudadanos con una

actitud positiva hacia la ciencia [51].

El aprendizaje vivencial se propone como una metodologia alternativa al aula tradicio-
nal capaz de contextualizar la ciencia en el entorno. Dotar al aprendizaje de un contexto
conocido o atractivo genera en los alumnos curiosidad e interés. Para lograrlo, el proce-
so de aprendizaje vivencial debe tomar como punto de partida la vida y el entorno del
estudiante, llevando al aula situaciones y procesos cotidianos, asi como problemas de la
sociedad actual [52]. De forma reciproca, esta contextualizacién de la ciencia en el entorno
favorece la creacién de una sociedad que valore y promueva la actividad cientifica, que es

motor necesario para el progreso socioeconémico [51].



Capitulo 6

Propuesta de implementacién en el

aula

En este capitulo desarrollamos nuestra propuesta de implementacion en el aula de Qui-
mica de 2° de Bachillerato. Teniendo en cuenta el contenido curricular de la asignatura,
consideramos que este curso resulta idéneo para que los alumnos se beneficien del uso de
este tipo de herramientas. Adicionalmente, el curso de 2° de Bachillerato suele limitarse
a la preparacion de las pruebas de acceso a la Universidad, induciendo a los alumnos un
elevado grado de presién y estrés y convirtiendo la asignatura de Quimica en resolucion
monoétona de problemas. Mediante la introducciéon de esta propuesta innovadora se preten-
de romper con dicha dindmica desmotivadora, de manera que el fin tltimo de este curso no
se limite a obtener la méxima calificacién en una prueba mediante memoristica, sino a que

los alumnos integren los conocimientos a través de un aprendizaje significativo y motivador.

No obstante, tal y como detallamos en la contextualizacién, parte del contenido curri-
cular de la propuesta también se aborda en menor profundidad en la Fisica y Quimica de
1° de Bachillerato, por lo que describimos también adaptaciones de actividades y recursos
que se pueden realizar en este curso a modo de introduccién a la materia, de manera que

el proyecto pueda tener continuidad a lo largo de ambos cursos de la etapa educativa.

6.1. Estructura

Planteamos este proyecto como un recorrido de la mano con las clases tedricas, que
apoye de manera visual y experimental los conceptos a medida que se explican en el aula.

En la primera etapa, a medida que avanzamos en este recorrido, el alumno va integrando

26
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conocimientos y estructurando sus ideas de manera légica y significativa. Seguidamente,
una vez comprendan las teorias y modelos abordados en el curriculo, comienza una segun-
da etapa intermedia, donde haremos hincapié en la existencia de otros modelos de mayor
complejidad que se emplean en campos activos de la investigaciéon. Los alumnos aprenden
a manejar herramientas de Quimica computacional y las emplean para visualizar propie-
dades atéomicas y moleculares de manera guiada. Finalmente, la propuesta termina con
una ultima etapa en la que el alumno es el principal agente activo. Consiste en la elabo-
raciéon de un proyecto en el que, basandose en los ejemplos vistos en clase, los alumnos
deben plantear una probleméatica que puedan resolver mediante Quimica computacional.
Ademas, proponemos la realizaciéon de un proyecto de investigacién acerca de ambitos de

aplicacién de este tipo de herramientas y simulaciones en la ciencia, innovacioén e industria.

6.2. Temporalizaciéon

El proyecto se desarrollard a lo largo de todo el curso académico, a medida que se
vayan tratando los diferentes aspectos del curriculo susceptibles de interés. A pesar de que
estructuramos las actividades en sesiones, éstas no tienen una duracién definida, sino que
pueden ocupar una fraccién de la hora de clase o extenderse a lo largo de dos, en funcién

de su contenido, del progreso durante su transcurso y del feedback de los estudiantes.

6.3. Actividades

6.3.1. Sesién 1. El experimento de Rutherford

A medida que se introducen los modelos atémicos en el aula, se explica el contexto
histérico de los experimentos que han servido para proponerlos o rechazarlos. Incorpora-
mos a estas explicaciones una herramienta que simula el experimento de la lamina de oro
de Rutherford. Empleamos la herramienta web Dispersién de Rutherford [Web.1]. Esta
herramienta representa a escala atéomica las trayectorias que seguirian las particulas alfa
al impactar con una ldmina de oro, que podemos escoger representar mediante un modelo

de dtomo nuclear (Rutherford) o un modelo de budin de pasas (Thomson).

Para manejar la interfaz, debemos pulsar el botén del candn, situado a la izquierda de
la pantalla. En el centro se muestran a escala atéomica las trayectorias de las particulas
alfa. A la derecha aparecen algunos pardmetros variables: en ambos casos podemos escoger

la energia cinética de las particulas alfa y si dibujar sus trazas. El modelo de Rutherford


https://phet.colorado.edu/sims/html/rutherford-scattering/latest/rutherford-scattering_es.html
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permite ademds variar el nimero de protones o neutrones del nicleo atémico.
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(a) Simulacién en el modelo atémico de Rutherford.
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(b) Simulacién en el modelo atémico de Thomson.

Figura 6.1: Interfaz de la herramienta web Dispersion de Rutherford.

A través de esta herramienta, se propone que los alumnos realicen una hipotesis inicial
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acerca del comportamiento que esperan encontrar en ambos modelos. Posteriormente, con
ayuda de la simulacién, comprueban si sus hipdtesis se verifican y estudian el efecto de
variar la energia y los pardmetros del ntcleo. Se propone una serie de preguntas a contestar

al finalizar la experiencia:

s ;Qué diferencias observas entre el modelo atémico de Thomson y el de Rutherford?

= Varia los pardmetros nucleares en el modelo de Rutherford. ; Como afecta a la expe-

riencia el material del que estd hecho la ldmina?

= Observa el experimento en el modelo de Thomson. ;Cémo justificas que las particulas

alfa no sean desviadas de su trayectoria al pasar cerca de un electréon?

6.3.2. Sesién II. Tabla periédica. Propiedades atémicas y configuraciones
electronicas

A la hora de estudiar las configuraciones electréonicas de los atomos, los estudiantes
pueden tener ideas preconcebidas erréneas, como la tendencia a asociar mayor energia a
los orbitales con mayor nimero cuantico principal n, aunque este orden depende tanto de
n como de [. Ademas, ciertos niveles modifican ligeramente sus energias a medida que se

llenan, alterando el orden usual y dando lugar a excepciones a la regla de aufbau. Para
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Figura 6.2: Interfaz de Ptable. Pestana de propiedades atémicas.
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Figura 6.3: Pestana de configuraciéon electronica de Ptable.

afrontarlo, presentamos a los estudiantes el uso del recurso web Ptable [Web.2|, una ta-
bla periédica interactiva que recoge diferentes propiedades de los elementos, tales como la

electronegatividad, la afinidad electrénica, el radio molecular y los estados de oxidacién.

Este recurso se introduce, méas que como una actividad per se, como una herramienta
de consulta para los estudiantes que puedan emplear a lo largo del curso, de forma que

tengan acceso a una tabla periddica completa desde sus dispositivos modviles.

En particular, nos detenemos en el andlisis de las configuraciones electronicas, al que
se accede desde el ment superior. En la Figura 6.3 mostramos una captura de la interfaz,
que devuelve los estados de oxidacién, configuraciones electrénicas y una representacion
tridimensional del dltimo orbital atémico ocupado (HOAO) del elemento seleccionado.
Los elementos destacados en granate son aquellos que presentan alteraciones a la regla de

aufbau en el orden de llenado.

6.3.3. Sesion III. Geometria molecular y la TRPEV

El estudio de las geometrias de las moléculas mediante la TRPEV requiere del uso
de la visién espacial, una cualidad que no todos los estudiantes tienen igual de desarro-
llada. Ademas, la diferencia entre geometria electrénica y geometria molecular induce en

ocasiones a confusiones entre los alumnos. Con el propédsito de proporcionar apoyo visual
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Figura 6.4: Interfaz de la herramienta web Forma de la molécula. Representacion de molé-
culas reales.

a estas cuestiones, introducimos la herramienta web Forma de la molécula [Web.3]. Este
recurso permite observar las geometrias electrénica y molecular de diversas moléculas se-
gun la TRPEV y compararlas con las disposiciones atémicas reales, observando diferencias

cuantitativas.

La interfaz tiene un desplegable con las moléculas disponibles en la parte derecha de
la pantalla (Fig.6.4(a)), asi como la opcién de mostrar los pares solitarios y los dngulos de

enlace. En la parte inferior muestra el nombre de las geometrias electrénicas y moleculares,

Enlace

: Par Solitario :
~ RemoverTodo
Opciones
(W Mostrar Pares Solitarios
(W Mostrar angulos de enlace
Nombre
(M Geometria del Electron (W Geometria de la Molécula
Octaédrico Cuadrado Plano \_)

Forma de la Molécula

Figura 6.5: Interfaz para la construccién libre de moléculas.
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remarcando la diferencia entre ellas. También cuenta con una herramienta para construir
moléculas a la carta, afladiendo pares solitarios o enlaces a un atomo central, y observar

c6mo la repulsién entre pares reordena sus posiciones atémicas (Fig.6.5).

Como actividad, proponemos a los alumnos escoger dos moléculas con formulas simila-
res que no compartan geometrias moleculares y justificar esta diferencia. Un ejemplo son el
COg2 y el SO4 (Fig. 6.4). Ambas moléculas poseen un dtomo central enlazado a los oxigenos.
Sin embargo, el carbono posee cuatro pares enlazantes que generan una estructura linear,
mientras que el azufre cuenta con un par solitario y dos enlaces dobles, dando lugar a un
angulo. En esta tltima, el &tomo de azufre con cinco pares de electrones es un ejemplo de

excepcion a la regla del octeto.

6.3.4. Sesién IV: Visualizacién de moléculas. Distancias interatémicas

Para visualizar moléculas proponemos la interfaz de softwares de computacién Web-
MO [5]. Podemos emplear tanto la app WebMO [Web.4] en smartphones, que en su versién
gratuita permite hacer calculos de hasta 9 atomos con el software semiempirico MOPAC,
como el servidor Demo de WebMO [Web.5] mediante un navegador web, con las creden-
ciales de acceso guest como nombre de usuario y contrasena, en el que no hay limite de
atomos, pero si de tiempo de computacién, y permite escoger entre varios softwares de
calculo semiempiricos o ab initio. En esta memoria emplearemos el servidor Demo por su
mayor versatilidad. Es posible obtener una licencia gratuita para instalar la versién basi-

ca, pero el servidor Demo no requiere instalaciones y es suficiente para nuestros propésitos.

Existen dos maneras de emplear WebMO como herramienta de visualizacién. La prime-
ra consiste en emplear la base de datos de la propia interfaz, que se encuentra en la barra
superior, pulsando en la pestana Lookup — Import by — Name. A continuacién escribimos
la formula de la molécula o su nombre en inglés para que el programa realice una busqueda.

Si tiene éxito, la molécula aparece en pantalla y podemos moverla y manipularla (Fig. 6.6).

Para manipular la orientacion de la molécula pulsamos el tercer icono de la parte iz-
quierda, correspondiente a una flecha, y la movemos haciendo clic en ella. Para seleccionar
atomos pulsamos el quinto icono de la parte izquierda, correspondiente a un puntero. Al
hacer clic en dos atomos, el programa muestra en la parte inferior la distancia interatémica.

Si se clica un tercer 4tomo, se muestra el dngulo que forman.


https://play.google.com/store/apps/details?id=net.webmo.android.moledit&hl=es_419&gl=US
https://www.webmo.net/demo/
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Figura 6.6: Moléculas representadas en la interfaz WebMO a partir de su base de datos.
Haciendo clic en dos dtomos, como en (a), se obtiene su distancia interatémica.

La segunda manera de representar con WebMO es importar geometrias moleculares.
Para ello, podemos recurrir a bases de datos online, como por ejemplo la web 3D Structures
de la Universidad de Milan [Web.6], de donde podemos descargar ficheros en formato .xyz
que WebMO procesa. Para importarlos, pulsamos en la barra superior en File — Import
Molecule y cargamos el archivo, indicando su formato y si queremos representar o no los
enlaces interatémicos. En la Figura 6.7 hemos importado las geometrias del grafito y la sal

comun NaCl, en las que los estudiantes pueden apreciar una periodicidad.

File Edit Tools View Cleanup Calculate Lookup File Edit Tools View Cleanup Calculate Lookup
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(a) Estructura del grafito. (b) Estructura del NaCl.

Figura 6.7: Estructuras periddicas representadas en WebMO, importadas de una base de
datos externos.
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6.3.5. Sesion V: Orbitales moleculares y simetrias

Otros parametros que podemos obtener con WebMO son los orbitales moleculares y las
simetrias, empleando tanto el servidor web Demo como la app mévil. Describimos aqui el

procedimiento a través del servidor web.

Para visualizar los orbitales moleculares, una vez hemos representado nuestra molécula
de interés, escogemos la opcién Calculate — Huckel — Molecular Orbitals. En el lateral
derecho aparecerd un ment mostrando la energia de los diferentes orbitales (Figenvalues)
y sus ocupaciones (Occ.). Pulsando en cada energia visualizamos la forma del orbital en el

espacio (Fig. 6.8).
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Figura 6.8: Orbitales moleculares del benceno. La subfigura (a) representa el tltimo orbital
ocupado (HOMO), mientras que la (b) representa el primer orbital desocupado (LUMO).

Las simetrias de una molécula tienen gran relevancia en sus propiedades. Existe una
relacién entre la simetria de una molécula y la forma que toman sus orbitales moleculares,
asi como con la manera en que sus atomos vibran, que no procede discutir en este nivel
educativo. Aun asi, representar los elementos de simetria ayuda a los estudiantes a desarro-
llar una mejor visién espacial y puede emplearse para deducir algunas propiedades, como
indicamos mas adelante en el documento. Para visualizarlos sobre la molécula, selecciona-
mos Calculate — Symmetry — Display Symmetry Elements. El programa representa los
planos y ejes de simetria sobre la molécula (Fig. 6.9). También podemos representarlos de
uno en uno pulsando Cualculate — Symmetry — Select Symmetry Elements y escogiendo

en el desplegable.
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(a) Simetrias del benceno. (b) Simetrias del agua.

Figura 6.9: Representacion de los elementos de simetria de las moléculas de benceno (a) y
agua (b). El benceno es mas simétrico que el agua.

6.3.6. Sesion VI: Calculo de geometrias

Hasta ahora hemos trabajado con geometrias moleculares obtenidas de bases de datos,
pero los programas de Quimica computacional permiten optimizar una geometria molecu-
lar hasta alcanzar su configuracién de energia minima mediante cdlculos autoconsistentes.
Instruimos a los alumnos en el calculo de geometrias empleando WebMO para que puedan
obtener sus propios datos e interpretar los resultados obtenidos. Ilustramos el procedimien-

to obteniendo la geometria de la molécula de agua.

Para construir el input, seleccionamos el segundo icono de la barra lateral, correspon-

File Edit Tools Build Cleanup Calculate Lookup Help

Periodic Table

Cancel

Build - H (click = add atom; drag = add bond; click & drag = add atom & bond; letter = change atom) Build - H (click = add atom; drag = add bond; click & drag = add atom & bond; letter = change atom)

(a) Seleccion de elemento. (b) Estructura inicial o input.

Figura 6.10: Construcciéon de un input con WebMO.
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diente a una tabla periddica, escogemos un elemento y hacemos clic en el area de trabajo

para colocar un dtomo (Fig. 6.10).

Una vez tenemos listo el input, clicamos en la flecha de la esquina inferior derecha para
seleccionar las opciones de célculo. Escogemos como motor PSI4 (Fig. 6.11(a)). En la si-
guiente pestafia, escogemos la opcidon Geometry optimization en el desplegable Calculations
(Fig. 6.11(b)). Dado que es un servidor gratuito y compartido, podemos dar un nombre
a la tarea para distinguirla en la lista. No modificamos el resto de parametros, pues son
demasiado complejos para el propésito de esta actividad. Volvemos a pulsar siguiente para
iniciar el cdlculo, accediendo al gestor de tareas (Fig. 6.11(c)). Para visualizar la geome-
tria optimizada de la molécula, hacemos clic el icono de la lupa (izquierda), mientras que

el icono del folio lleva a un fichero con diversos datos de salida y del cdlculo autoconsistente.

e o

O Gamess Ab initic and semi-empirical calculations
C Gaussian Ab initio and semi-empirical calculations
O Molpog gelniiclca Bl Job Options || Advanced | Preview | Motes |
O Mopac Semi-empirical calculations
o Job Name | H20 |
NWChem Ab initio calculations i —
Calculation [ Geometry Optimization ~|
) ORCA Ab initio calculations Method Hartree-Fock v
©® psia Ab initio calculations DFT Functional ~ B3LYP
Basis Set [Routine: 6-31G(d) ~|
O Quantum Espresso Periodic plane wave DFT
Charge |0 |
O achem Ab initio calculations Multiplicity Singlet v
) TeraChem GPU-accelerated ab initio calculations Reference | Restricted v |
O Tinker Molecular mechanics calculations
@] XTB Tight binding calculations
Select Server buchner.chem.hope.edu v
(a) Seleccién de motor de célculo. (b) Seleccién de pardmetros de cdlculo.

" NewJob ~ | Refresh |-} Download ~ % MoveTo ~ () Delete % Utiities ~ % Logout

Show all v Show all hd Show all v [ | Showall v

B Number Name Description Date Status

Geometry Optimization -

[ 1286189 H20 6/13/2023 15:22  Complete 10sec 2 =

(c) Gestor de tareas.

Figura 6.11: Opciones de configuracion en el cdlculo y gestor de tareas.
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Clicamos en la lupa para visualizar nuestra molécula y su geometria. Podemos medir
su distancia de enlace (0,974 A) y su dngulo de enlace (105,49°) haciendo clic en dos o en
tres atomos respectivamente. Debajo del drea de trabajo aparecen una serie de resultados
del calculo con iconos de lupa. Haciendo clic en las lupas podemos visualizar sobre la
molécula propiedades como la distribucién de cargas (Fig. 6.12(b)) o el momento dipolar

que presenta la molécula (Fig. 6.12(c)).
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< 1] [ e dob Using i Goormty | » [iow 3o Using This Goomety | » « [Resotviewsr ) [ow 3 Using i Goomety | >

(a) Geometria optimizada. (b) Distribucién de cargas. (¢c) Momento dipolar.

Figura 6.12: Resultado de la optimizacion.

6.3.7. Sesion VII: Estabilidad de una molécula

La energia molecular es uno de los parametros que se pueden calcular mediante WebMO.
Aprovechando esta informacién, proponemos a los alumnos determinar si la reaccién de
formacion de una molécula es favorable desde el punto de vista energético, comparando
la del producto con la de los reactivos por separado. Los alumnos deben escoger una
molécula y su reaccién de formacion. Ilustramos con el caso de la formacién de agua a

partir de oxigeno e hidrégeno:

2 Hy + Oy — 2 H,0O

Accedemos al servidor Demo de WebMO mediante un navegador web. En primer lugar
calculamos la energia molecular de las especies involucradas en la reaccién. En este caso,
no hemos realizado el calculo de las geometrias, sino que las hemos buscado en la base de
datos de WebMO.


https://www.webmo.net/demo/
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Adjust - Bond Length: 0.760 A

a

Adjust - O, Hybridization: sp3, charge: 0

(a) Molécula de Os. (b) Molécula de H,.

Figura 6.13: Moléculas de O2 y Hy representadas en la interfaz WebMO.

Para realizar el célculo pulsamos en la flecha de la esquina inferior derecha, escogemos
el programa Gaussian y, en la siguiente ventana, la opcién Molecular Energy en el desple-
gable Calculations (Fig. 6.14).

) Gamess Ab initio and semi-empirical calculations
® Gaussian Ab initio and semi-empirical calculations
o Ab inftio calculations Job Options || Advanced | Preview | Notes \
pro
emi-empirical calculations ob Name
OMOPHG Semi irical calculati Job N H2
) NWChem Ab initio calculations Calculation | Molecular Energy ~]
Theory Hartree-Fock v
) ORCA Ab initio calculations - -
Basis Set  |Routine: 6-31G(d) |
) psi4 Ab initio calculations Charge |D |
O Quantum Espresso Periodic plane wave DFT Multiplicity Singlet ~
Unrestricted | Default hd
© achem Ab initio calculations
) TeraChem GPU-accelerated ab initio calculations
) Tinker Molecular mechanics calculations
@] XTB Tight binding calculations
Select Server buchner.chem.hope.edu v

(a) Seleccién de motor de calculo. (b) Seleccién de pardmetros de célculo.

Figura 6.14: Opciones de selecciéon de calculo.

Una vez finalizados los célculos, pulsamos la lupa y, consultando en la parte inferior

al drea de trabajo, anotamos la energia molecular RHF Energy (Restricted Hartree-Fock)


https://www.webmo.net/demo/

Capitulo 6. Propuesta de implementacion en el aula 39

expresada en Hartree (Fig.6.15). Esta informacion también se puede consultar en el fichero
de output (Fig.6.16).

Job History 1286610
Route #N HF/6-31G(d) SP Geom=Connectivity
Method HF

Stoichiometry  H,0

Symmetry cav

Basis 6-31G(d)

RHF Energy -75.9914343671 Hartneel

Dipole Moment 5 500 Debye +~

Server buchner.chem.hope.edu (31740)
CPU time 1.1 sec

Figura 6.15: Resumen de los resultados del cdlculo de la molécula H5O.

Requested convergence on MAX density matrix=1.00D-06.

Requested convergence on energy=1.00D-06.

No special actions if energy rises.

SCF Done: E(RHF) = -1.12620565382 A.U. after 4 cycles
NFock= 4 Conv=0.81D-09 -V/T= 2.0185

Figura 6.16: Fragmento de un output, con la energia molecular (Hartee) en amarillo.

Teniendo en cuenta la estequiometria de la reaccién, verificamos que, en este caso,
nuestra hipotesis inicial se verifica y la suma de la energia de los productos es menor que

la de los reactivos por separado:

Molécula  Energia (Ha)

H, ~1,13
O —149, 40
H,0 —75,99
2H, + O,  —151,66
2 H,0 ~151,98

Cuadro 6.1: Energias moleculares.
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6.3.8. Sesion VIII. Frecuencias de vibracion

Los enlaces interatémicos de las moléculas no son fijos, sino que oscilan en torno a
sus posiciones. Estos movimientos se pueden describir como combinacién de una serie de
vibraciones, con unos movimientos interatémicos determinados, a los que se llama modos
normales de vibracién. El niimero de modos normales de vibraciéon que posee una molécula
es 3N-6, siendo N el nimero de atomos, salvo en el caso de moléculas lineales, que es 3N-5.
Cada modo normal tiene una frecuencia de oscilacién caracteristica, de manera que si se
representan todas en una grafica se obtiene el espectro vibracional de la molécula. Cuando
una molécula se somete a sus frecuencias normales, se produce un fenémeno de resonancia
y sus atomos comienzan a vibrar. Este es el fundamento fisico del funcionamiento de un
microondas, que aprovecha los modos normales de la molécula de agua para generar calor

por medio de vibraciones y calentar los alimentos.

Frequency Raman

Mode & Symmetry $ {em) 4 [IRIntensity $ Intensity * Actions
1 A (S;c:i?oss) 0.0194 0.0000 p B
2 A ?fr?éﬁ?oraa; 105.8637 0.0002 FSI - |
3 A ?ﬁ%;;nag} 0.0022 3.6884 pel =
4 A :ﬂ%_"% e 0.0000 0.0003 2 B
s A (132072 GO0 1eTm S B
6 A (1355;;;252) 0.0000 416914 P B
7 A (11“5395?"_"?1 74 6.4796 0.0001 P B
8 A :f:??é‘.asam 0) 0.0000 21.0554 P B
9 A (2:2“.?3‘._9331 " 26.9008 0.0007 »2 A
10 A (2;25958-"_’13932) 0.0000 182.5622 FS I - |
1 A (33???@3.9(?8?6) 0.0000 119.4329 )
12 A (33?;9951892?) 37.2071 0.0005 )
Frequency Scale Factor 0.899 S
Nermal Mode Amplitude
Animation Speed @
IR Spectrum e
Raman Spectrum e

Figura 6.17: Lista de las doce frecuencias de los modos normales de vibracién de la molécula
de etileno e intensidad de sus picos en los espectros infrarrojo y Raman.
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Para visualizar las frecuencias de vibracion a través del servidor Demo de WebMO,
es preciso realizar un calculo previo. De manera similar a como procedimos en la seccién
anterior, una vez obtengamos una geometria molecular mediante calculos o bases de datos,
pulsamos la flecha inferior derecha. Escogemos como motor de cdlculo Gaussian y, en el
desplegable Calculations, la opcion Vibrational frequencies. Una vez la tarea finaliza, pul-

samos la lupa para ver los resultados.

Debajo de la ventana de trabajo encontramos una lista con las frecuencias o modos de
vibracién de la molécula (Fig. 6.23). WebMO ofrece dos formas de visualizacién. La lupa
sefiala con flechas la direccién de movimiento de cada dtomo (Fig. 6.18). El video muestra
una animacién del movimiento de los atomos en ese modo. También es posible visualizar

en una grafica los espectros infrarrojo y Raman de la molécula.

R Bt VIoW o Cloaip, o Colotiate, o LooKD, o Holp File  Edt  View  Cleanup  Calculate  Lookup  Help

Figura 6.18: Algunos modos de vibracién del etileno representados con flechas.

Como tarea de aplicacién, proponemos a los alumnos estudiar las frecuencias de vibra-
ciéon de la molécula de agua para encontrar, con la ayuda del manual de instrucciones de

un microondas, qué frecuencia es la que se emplea para calentar los alimentos.

6.3.9. Sesiéon IX: Quimica organica

Segun la distribuciéon que se sigue en la mayoria de centros, la Quimica orgénica se
sitia en el tercer trimestre, cerca del final del curso, por lo que es este momento los es-
tudiantes ya estaran familiarizados con las funcionalidades de WebMO y tendran mayor

capacidad de trabajo auténomo. Proponemos a los alumnos un proyecto libre, en el marco
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de la Quimica orgéanica, en el que simulen una o varias moléculas de su eleccion y justi-
fiquen alguna de las propiedades estudiadas en las clases tedricas en base los resultados
que obtengan. Proporcionamos a los alumnos algunos ejemplos a modo de orientacién e
inspiracion, que describimos aqui con fines de documentacién para ilustrar algunos de los

proyectos susceptibles de ser escogidos en el aula.

Isomeria

Al igual que ocurre en el caso de las geometrias TRPEV, la vision espacial juega un
papel importante en la Quimica orgdnica y en el estudio de isémeros. Es frecuente que
los estudiantes del Grado en Quimica empleen maquetas atémicas para ayudarse, pero los

alumnos de instituto no suelen tener estas herramientas a su disposicion.

Una alternativa es representar diferentes isémeros a través de la base de datos de
WebMO, que permite rotar y mover los atomos y mostrar sus elementos de simetria, como
apoyo a la hora de identificar tipos de isomeria. A partir de las geometrias y el grado de
simetria de los diferentes isémeros se pueden establecer relaciones entre algunas de sus

propiedades, como el punto de fusién o ebullicién.
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(a) Molécula de butano. (b) Molécula de isobutano.

Figura 6.19: Isémeros estructurales del C4H1g, representados con sus elementos de simetria.

Asimismo, podemos representar los orbitales moleculares de ambos isémeros para ob-

servar que la diferente distribucion atémica cambia tanto sus formas como sus energias.
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(b) Molécula de isobutano.

Figura 6.20: Isémeros estructurales del C4Hjpg, representados con uno de sus orbitales

moleculares (c,d).
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Polaridad

Otra propiedad interesante que podemos observar es el potencial electrostatico, que se
deriva de la distribucién de cargas a lo largo de la molécula. Para ello, pulsamos en la
pestafia Calculate — Huckel — Electrostatic potential. Este potencial nos permite obtener
informacién sobre la polaridad de la molécula. La presencia de un dipolo afecta a los enla-
ces intermoleculares que puede formar una molécula, y esto, a su vez, a propiedades como
la solubilidad.

En el ejemplo de la Figura 6.21 representamos el potencial electrostatico para las molé-
culas de etano, etanol y dimetil éter. Podemos observar que el etano no presenta momento
dipolar, pues las cargas se compensan a lo largo de toda la molécula. La adicién del oxi-
geno, que es muy electronegativo, genera una redistribucién de cargas, de manera que el
etanol y el dimetil éter si presentan dipolos. El dipolo del etanol se localiza en el grupo
—OH, mediante el que puede formar puentes de hidrégeno. En el caso del dimetil éter, la

forma angular de la molécula induce un dipolo global.

6.4. Evaluacion

La evaluacion es el conjunto de herramientas que permite determinar si un estudiante
ha satisfecho una serie de requisitos en su proceso de aprendizaje. Para ello, el profesor
se vale de una serie de métodos de evaluacién, asi como de unos criterios de evaluacién
que se establecen mediante una ribrica. En esta secciéon describimos cémo se evalia a los

alumnos en esta propuesta de innovacién.

A pesar de ser un proyecto que se alarga durante todo el curso, su evaluacién se plan-

tea con distintos enfoques en cada trimestre, pues tiene una carga desigual en sus curriculos.

Durante el primer trimestre evaluamos la realizacién de las actividades en el aula y el
desarrollo de un proyecto de libre eleccién. Este proyecto se elabora en grupos reducidos de
3 0 4 alumnos con orientaciéon del tutor. Se entregard una memoria con extensién maxima
de 8 paginas y se realizard una exposicién ante la clase de entre 5 y 10 minutos. El proyecto

supondra un 20 % de la nota trimestral, distribuida de la siguiente manera:

Actividades en el aula Memoria del proyecto grupal Exposicion

5% 5% 10 %
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En el segundo trimestre se plantea un proyecto de investigacion de caracter voluntario
en el que, mediante la revisién de noticias y articulos cientificos, se ponga de manifiesto la
utilidad de la Quimica computacional en la sociedad. Se realizara en grupos reducidos de 2
o 3 alumnos. Se entregard una memoria con extensién maxima de 4 paginas y se realizara
una breve exposicién de 5 minutos ante la clase seguido de 5 minutos de debate con el
resto de compaifieros. Participar activamente en todos los debates serd también valorado.
Los alumnos que realicen esta tarea podran optar a un maximo de un punto extra, que se

sumara a la nota del trimestre, distribuido de la siguiente manera:

Memoria del proyecto grupal Exposicion Participacion en los debates

hasta 0,4 puntos hasta 0,4 puntos hasta 0,2 puntos

Finalmente, en la tercer trimestre se plantea un proyecto en el que se apliquen los
recursos aprendidos a estudiar un problema en el area de la Quimica organica. Se realizard
en grupos reducidos de 2 o 3 alumnos. Se entregard una memoria con extension maxima
de 8 paginas y se realizara una breve exposicién de 5 minutos ante la clase. Al igual que en
la evaluacion anterior, los alumnos que realicen esta tarea podran optar a un maximo de

un punto extra, que se sumara a la nota del trimestre, distribuido de la siguiente maneras:

Memoria del proyecto grupal Exposicién en el aula

hasta 0,4 puntos hasta 0,6 puntos

Para evaluar cada parte el profesor se vale de una rubrica, elaborada en base a la adqui-
sicién de competencias especificas de la asignatura que se regulan en el Decreto 40/2022,
de 29 de septiembre del BOCYL [6]. El grado de adquisicién de las competencias se deter-
mina a través de una serie de indicadores de logro. En lineas generales, los aspectos a tener
en cuenta seran el orden y la coherencia, el uso de un vocabulario cientifico adecuado, el
uso de magnitudes cientificas y de sus correspondientes unidades y la justificacion de los

resultados obtenidos en base a teorias cientificas.

De igual manera, al incorporar propuestas educativas innovadoras en el aula es impor-
tante realizar una evaluacién de la actividad y del profesor que la lleva a cabo con el fin de
corroborar su eficacia y si satisface los objetivos planteados. Para ello, ademéas de contar
con los materiales entregados por los alumnos y la observacion en el aula, prevemos realizar

un cuestionario entre los estudiantes en el que expliquen brevemente sus impresiones y va-
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loren en una escala numérica su grado de satisfaccién con aspectos como la adecuacién de
los contenidos, el equilibrio entre explicaciones y practicas, la variedad de las actividades,

la organizacién y el papel del profesor como guia.

6.5. Adaptacion a Fisica y Quimica de 1° Bachillerato con

uso del smartphone

De acuerdo con el calendario académico de nuestra comunidad auténoma, las evalua-
ciones ordinarias de los alumnos se deben completar a principios del mes de junio, lo que
provoca que los alumnos que han superado las asignaturas se encuentren con alrededor
de tres semanas en las que no hay temario que impartir. Aprovechando este periodo, se
plantea que los alumnos de 1° de Bachillerato realicen algunas de las actividades descri-
tas anteriormente, que no serdn evaluables, de forma que quienes contintien estudiando
Quimica en 2° cuenten con una introduccién a la propuesta que desarrollardn en el curso

siguiente y, quienes no cursen la asignatura, adquieran algunas nociones de la materia.

Para esta adaptacién proponemos el uso de la app WebMO en dispositivos méviles. A
pesar de que tiene mas limitaciones que el servidor web, su interfaz es méas sencilla y el uso
de smartphones resulta atractivo para los alumnos. Abordamos de manera simplificada las
sesiones IV, V, VIII y IX, pues consideramos que son las mas visuales y atractivas para
que el alumno desarrolle motivacién de cara al curso siguiente o, en caso de no continuar,

conserve un buen recuerdo de su paso por la Quimica y una actitud positiva hacia la ciencia.

El uso de la aplicacién WebMO es anédlogo al del servidor web, con una interfaz simpli-
ficada. En la parte inferior de la pantalla se encuentra el mend principal y en la superior

el subment de cada apartado.

La pestana Build permite construir moléculas escogiendo elementos de la tabla periédi-
ca (P-table). La pestana Adjust permite manipular las distancias interatémicas y déngulos al
pulsar en los distintos dtomos. La pestana Calculate permite mostrar en pantalla propieda-
des como los orbitales moleculares, el potencial electrostatico y las simetrias. En la pestana
Lookup se pueden importar estructuras (Importar) y obtener informacién de la molécula
representada (Info/Databases) mediante bases de datos. La pestaia WebMO permite ini-

ciar calculos (Submit) y acceder al gestor de tareas (Job Manager).


https://play.google.com/store/apps/details?id=net.webmo.android.moledit&hl=es_419&gl=US
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Figura 6.22: Capturas de algunas funcionalidades de la app WebMO.

Para calcular frecuencias vibracionales, representamos nuestra molécula y comenzamos
un calculo pulsando Submit. En el caso de la app, hay menos parametros variables que
en el servidor web. Escogemos Optimize + Vib Freq en el desplegable para asegurar que
la geometria molecular estda optimizada y obtener las frecuencias. El gestor de tareas es
idéntico al de la version web. Pulsando en la lupa se muestra la molécula optimizada. En la
esquina superior izquierda, pulsando Results, accedemos a un resumen de las propiedades
calculadas, entre las que encontraremos la lista de modos normales de vibracion y las
intensidades de sus picos. Al igual que en la web, podemos ver los modos indicados con

flechas, una animacién de cada modo de vibracién y el espectro IR de la molécula.

S— == =

Figura 6.23: Capturas de la animaciéon de un modo de vibracién del COs.
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Figura 6.24: Capturas del calculo de frecuencias vibracionales para el H2O.

6.6. Atencion a la diversidad

Dada la diversidad y unicidad de cada estudiante, es frecuente encontrar uno o varios
casos de alumnos con necesidades especiales en las aulas. Los recursos TIC y las metodo-
logias activas proporcionan una gran flexibilidad a la hora de realizar adaptaciones a las

circunstancias de cada uno.

El uso de laboratorios virtuales a través de ordenadores y smartphones resulta muy
positivo a la hora de integrar a aquellos alumnos que presenten limitaciones motrices, ya
que no requieren una manipulacién como es el caso de los laboratorios convencionales.
En el caso de existir alumnos con hipoacusia se les proporcionard un guién de las presen-
taciones que el docente hace previamente a la realizacion de las actividades, de manera
que puedan revisarlo con antelacién y seguir las explicaciones sin problema. En relacion
a trastornos de déficit de atencion e hiperactividad (TDAH), el uso de las TIC reduce

los sintomas y actividades distractorias [53]. De igual manera, facilitan la integracién de
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los alumnos con trastorno del espectro autista (TEA) en el desarrollo de una actividad [54].

A la hora de abordar la diversidad intelectual en el Bachillerato, la versatilidad de
estas herramientas y la libertad en la eleccién de una tematica permite adaptar el nivel de
profundizacién. Un abordaje més superficial y divulgativo, en la linea de la adaptacion al
primer curso de Bachillerato, consistiria en representar de moléculas obtenidas a partir de
un banco de datos y visualizar sus propiedades cualitativamente, mientras que aumentar
el nivel para una adaptacion a altas capacidades podria abordar el estudio del fundamento
cuantico de la Quimica computacional, la simulacién de sistemas de complejidad, como
sélidos cristalinos y sus estructuras de bandas o el andlisis de los distintos pardmetros de

salida en mayor profundidad.



Capitulo 7
Conclusiones y perspectivas

Hemos desarrollado una propuesta innovadora para llevar al aula de Quimica de Bachi-
llerato el uso de herramientas sofisticadas de Quimica computacional, que se integran en el
desarrollo del curso académico, aportando una nueva perspectiva experimental a un area
de la Quimica en la que los alumnos de instituto no tienen posibilidad de realizar experien-
cias de laboratorio. El apoyo visual y la posibilidad de manipular estructuras de atomos y
moléculas contribuyen a la mejora de la visién espacial de los alumnos, que desarrollan una
mayor sensibilidad para predecir geometrias moleculares a través de la interaccién directa
con diferentes sistemas. A pesar de que existen pocos precedentes de su uso, creemos que
la introduccién de softwares de computacion en la Quimica de instituto se plantea como

un campo prometedor entre las metodologias de aprendizaje innovadoras.

Nuestra propuesta tiene un cardcter motivador, basdndose en el uso de metodologias
activas y TIC, que fomentan la adquisicién de competencias y hacen de los estudiantes
los protagonistas de su proceso de aprendizaje. Ofreciendo al alumno las herramientas
necesarias para resolver problemas de manera auténoma, fomentamos su creatividad y em-
prendimiento. Ademsds, el uso de softwares de investigacién contribuyen a educar en un
contexto global que ponga de manifiesto los desafios de las sociedades modernas y cémo,

a través de la ciencia y la investigacion, avanzamos hacia un futuro tecnoldgico y sostenible.

Como perspectivas para la continuacién de este proyecto planteamos la implementa-
cién de las propuestas desarrolladas en un aula de instituto, el anélisis de su impacto en el
alumnado y la adaptacién y ampliacion de las actividades realizadas en funciéon de su de-
sempefio. Asimismo, se prevé su integracién en aulas universitarias como parte del proyecto
de innovacién PID-002-2022-23 de la UVa.
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