uimica

La Quimica Computacional como mediacion pedagogica para el
aprendizaje de conceptos inorganicos

Computational chemistry as pedagogical mediation for learning inorganic concepts

Maria del Carmen Sudrez Milldn y Juan Pablo Betancourt Arango’

Recepcion: 27/09/2020
Aceptacion: 30/09/2022

Resumen

En el mundo de hoy han surgido diversas areas
que permiten apoyar los procesos de ensefianza-
aprendizaje para las generaciones actuales de
docentes y estudiantes. Un ejemplo es la quimica
computacional, la cual ha sido muy representativa
como mediacién pedagégica, debido a que, con el
desarrollo de diferentes softwares y aplicativos
tecnoloégicos que se dedican al andlisis predictivo de
las propiedades quimicas y avances investigativos
en el tratamiento de enfermedades, también han
presentado un auge al momento de utilizarlos en el
aula de clase, para propiciar una comprension de los
conceptos para el aprendizaje de la quimica. De esta
manera, a través del uso del aplicativo tecnoldgico
MolecularARweb, se llevd a cabo una intervencion
en un aula de clase, en donde se pudo analizar de
forma cualitativa la asimilacion y el entendimiento de
conceptos inorganicos, y el rol pedagégico que a su vez
proporciona el uso de este tipo de aplicaciones, para
explicar conceptos que no son entendibles a simple
vista por los estudiantes, logrando asi, una variacion
significativa en el aprendizaje al momento de utilizar
dicha herramienta pedagdgica.
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Abstract

In today’s world, various areas have emerged to
support teaching-learning processes for today’s
generations of teachers and students. An example
is computational chemistry, which has been highly
representative as pedagogical mediation, because,
with the development of different software and
technological applications dedicated to predictive
analysis of chemical properties and research advances
in the treatment of diseases, they have also presented
a boom when used in the classroom, to foster an
understanding of the concepts for learning chemistry.
In this way, through the use of the technological
application  MolecularARweb, an intervention
was carried out in a classroom, in which it was
possible to analyze qualitatively the assimilation
and understanding of inorganic concepts, and the
pedagogical role that in turn provides the use of
such applications, to explain concepts that are not
understandable to the naked eye by students, thus
achieving a significant variation in learning when
using such a pedagogical tool.
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Introduccion

n la actualidad, es necesario que los estudiantes adquieran nuevas habilidades que

permitan su preparacién y adaptacion a los rapidos cambios que el mismo mundo del

conocimiento les impone a través del desarrollo de diferentes tecnologias emergentes,
debido a que estas, proporcionan nuevos procesos de innovacion e investigacién (Flores et
al,, 2019), a través de la interaccién que se presenta hoy en dia entre la Ciencia, Tecnologia
y Sociedad (CST), cuyo objetivo de estudio estd enmarcado en la comprensién del
conocimiento cientifico-tecnolégico y sus implicaciones en ambitos sociales, ambientales
y culturales, favoreciendo asi los procesos de reflexion sobre las problematicas actuales
educativas y sus posibles soluciones frente al uso de la tecnologia (Cano y Alberto, 2010). Un
ejemplo de esto, son los avances que estan enmarcados por el desarrollo de investigaciones
que utilizan la quimica computacional (QC), entendiéndose esta, como la unién entre la
quimicay latecnologia, la cual, tienen un papel crucial frente ala aplicacién de simulaciones,
analisis predictivo de sistemas que se pueden encontrar dentro de la quimica y la creacién
de nuevos materiales educativos (Parada y Hernandez, 2009).

De esta forma, la QC se caracteriza por ser una rama joven que cuenta con
diferentes aplicabilidades tanto en la mecanica molecular (MM), como en la mecanica
cuantica (MQ) (Leiva y Estrin, 2011; Ardévol, 2013). Histéricamente, esta ciencia emana
desde los avances cientificos proporcionados por el fisico austriaco Erwin Schrédinger,
quien en 1925 desarrollé una ecuacion, en la cual, con dicha formulacién demuestra la
cuantizacién de la materia sin necesidad de introducirla como en el modelo de Bohr (M6
y Yafiez, 2011). Por ello, el hecho de que la ecuacién de Schrodinger fuese resuelta para
sistemas monoelectrénicos indica que hay un progreso continuo en las investigaciones,
demostrando asi por medio de aproximaciones, el desarrollo de la QC y la fundamentacién
teorica suficiente para lograr interpretar estos fendmenos (M6 y Yafiez, 2011).

Cuando esta ciencia esta aplicada a la MM, pues lo que pretende este método, es
basarse en el modelamiento matematico de una molécula compuesta por atomos que se
mantienen unidos por enlaces, asumiendo un comportamiento hidrogenoide para atomos
diferentes a hidrégeno y ademas se utilizan parametros de fuerza de tension y flexion, lo cual
permite las interacciones entre los atomos no enlazados, logrando asf la construccién de
una expresion de la energia potencial, que puede ser aplicada a sistemas biol6gicos mucho
mas complejos como los son por ejemplo: las proteinas y las enzimas (Valles-Sanchez et
al,, 2014). Ademas, cuando esta ciencia es aplicada a la MQ lo que pretende es describir las
moléculas en términos de interacciones explicitas entre nucleos y electrones, con el fin de
analizar la correlacion electron-electrdén y electron-ntcleo (Cjuno y Arroyo, 2003; Valles-
Sanchez et al,, 2014). Por ello, este tipo de andlisis permiten determinan la distribucién
espacial del ntcleo, los electrones, sus energias y la funcién de probabilidad normalizada,
logrando asi determinar la probabilidad de encontrar un electrén en ese estado (Valles-
Sanchez et al.,, 2014).

Pero no solamente se utiliza esta rama de la quimica para realizar predicciones en
diferentes sistemas de baja y alta complejidad, sino que también se esta utilizando para el
disefio de nuevos materiales educativos computacionales, que permitan el desarrollo de
competencias cientificas como lo es, por ejemplo, el pensamiento computacional en las
ciencias (Zapotecatl, 2018), y el pensamiento viso-espacial (Cadavid y Tamayo, 2013). Es
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por ello por lo que, esta ciencia demuestra ser una aplicacidon de las nuevas tecnologias
electronicas y las matematicas, para ayudar a comprender de una mejor manera, las
diferentes propiedades fisicoquimicas que posee un determinado sistema, ademas es
utilizada por estudiantes y profesionales en areas afines, como nueva una forma o método
de estudio que potencialice el entendimiento hacia el mundo de la quimica (Valles- Sanchez
etal,, 2014).

De esta manera, la QC esta en un proceso de desarrollo debido al aumento de la
tecnologia, por lo cual, esta rama de la quimica esta correlacionada con los diferentes
avances cientifico-tecnolégicos que van surgiendo en la actualidad, y que, por medio de
esto, se permite dar desarrollo a problemas clasicos de la quimica teoérica, al igual que,
a nuevos enigmas que van surgiendo a partir de los avances que se den en esta ciencia
(M6 y Yaiiez, 2011). Hoy por hoy, en esta rama de la quimica, hace uso de herramientas
tecnologicas tanto de software como de hardware, asi como también de las areas de las
ciencias exactas, por ejemplo: las matematicas, la fisica, la biologia y la quimica (M6 y
Yafiez, 2011). Por ello, todo esto conllevaria al progreso constante en la produccion de
nuevos descubrimientos cientificos, pero si se analiza desde otro punto de vista, la QC es
una herramienta que da la posibilidad de mostrarles a los estudiantes algunos fenémenos
que no se pueden ver a simple vista, permitiendo asi, un mayor entendimiento frente a los
conceptos de quimica que son impartidos en el aula de clase (Bedolla y Olvera, 2009).

Por otro lado, muchos investigadores afirman que esta rama de las ciencias exactas
nace con la necesidad de comprender aspectos importantes que no se pueden resolver
de forma practica como, por ejemplo, el analisis de sistemas en condiciones extremas de
temperatura o presion, el comportamiento de materiales o el estudio de sistemas quimicos
que experimentalmente genera un alto costo (Valles-Sanchez et al.,, 2014). De esta forma, la
QC resulta ser un gran método de estudio, ya que los programas de esta rama actualmente
contienen los avances cientificos de la disciplina de las ultimas décadas, pero en cuanto
a su manejo pleno, es dificil y requiere del dominio de algunos aspectos con relacién a
los fundamentos de la quimica cuantica y computacional (Bedolla y Olvera, 2009). Sin
embargo, es posible su empleo limitado dentro del proceso de formacién de estudiantes de
secundaria, para hacer calculos sencillos con pardmetros estandar que funcionen bien, y
que, en la mayoria de los casos, pueden ser llevados al aula de clase, con el fin de utilizarse
como una buena herramienta didactica (Bedolla y Olvera, 2009), debido a que, es posible
emplear la QC como un modelo de mediaciéon pedagdgica que permita tanto al docente
como al estudiante, mediar los diferentes procesos de ensefianza-aprendizaje a través
de la quimica mas la tecnologia, por medio del uso de diferentes softwares para reforzar,
ampliar e interiorizar mucho mas facil aquellos conceptos impartidos en clase que no se
pueden analizar a simple vista (Figura 1).

Otro aspecto que es importante analizar segin Parada y Hernandez, (2009), en su
investigacion Material Educativo Computacional Para El Desarrollo de Competencias
Cientificas, es el hecho de desarrollar nuevas estrategias para la ensefianza de la quimica,
por lo cual, la QC representa ese camino a seguir para transformar la forma en que se
ensefia y se aprende dicha asignatura (Parada y Hernandez, 2009). Por ello, dichos autores
plantean el uso de la QC para la elaboracion de nuevos materiales educativos que permitan
al estudiante incentivar su creatividad con la ayuda de dichos softwares, demostrando asi,
que, si la tecnologia estuviera ligada a la ensefianza de dicha ciencia, la contribucién al
desarrollo de competencias cientificas en los estudiantes seria cada dia mas notoria,
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FIGURA 1.
Esquematizacién de
los ejes centrales de

interés para la presente
investigacion.
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emotiva e innovadora (Parada y Hernandez, 2009). Una ilustracion de lo anterior, es la
forma en la que se utiliza la bioinformatica en entornos colaborativos virtuales y de
animaciones computacionales para el aprendizaje de otras ciencias como la biologia
molecular, permitiendo asi, introducir al estudiante en la practica y la formacién
investigativa, convirtiendo las practicas en simulaciones de situaciones experimentales y
en puntos metodolédgicos, para los cuales tanto el estudiante como el docente puede
analizar y profundizar (Pérez y Rodriguez, 2007).

Mediacion Pedagogica

Ensefianza Aprendizaje

Ademas de la utilizacion de la QC en los procesos de mediaciéon pedagégica, esta ciencia
también permite que los docentes en la actualidad fomenten el desarrollo de habilidades
visoespaciales, ya que estas funciones estan presentes en cada minuto de nuestro dia, y las
utilizamos, por ejemplo: “cuando nos desplazamos a nuestros hogares, sitios de estudio y de
trabajo, o al momento de conducir un carro, leer un mapa u orientarnos en la ciudad donde
vivimos” (Cadavid y Tamayo, 2013). Por ende, todas estas caracteristicas se ven reflejadas
a través del desarrollo del pensamiento viso—espacial que una persona deberia de poseer,
pero que actualmente es dificil su ensefianza y ain mas su aprendizaje, debido al poco
interés que representa esta tematica.

Hay algunas investigaciones que abordan este campo, con el fin de incentivar el
desarrollo de este tipo de habilidades, un ejemplo de esto es la investigacion realizada por
Cadavid y Tamayo, (2013) en donde, se plantearon cuestionamientos relacionados al cémo
interacttian la inteligencia viso-espacial y la metacognicion en el proceso de resolucion de
problemas para el campo de la estereoquimica (Cadavid y Tamayo, 2013). De esta manera,
a través del desarrollo de un instrumento de lapiz y papel, los autores presentan una serie
de preguntas metacognitivas enfocados en el tema de estereoquimica (imagen especular
y quiralidad), para determinar conjuntamente las habilidades viso-espaciales que son
incentivadas a través del aprendizaje de esta tematica y los procesos metacognitivos que
llevan a cabo los estudiantes cuando resuelven ejercicios de estereoquimica (Cadavid y
Tamayo, 2013).
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Por ello, vemos la importancia que tiene el desarrollo de este pensamiento y su
relacion con los diferentes procesos metacognitivos que se pueden presentar al momento
de analizar la estereoquimica de las moléculas, donde junto con la QC representaria una
alternativa para proporcionar a los estudiantes, con el fin de incentivar al desarrollo de
habilidades viso—espaciales, dado que, una ventaja que representa el uso dela QC en el aula
de clase, es que podemos poner al sujeto a interaccionar con el programa, permitiendo asi
que mire la geometria molecular de gran variedad de compuestos que esté desee analizar
y realice calculos sencillos a través de dichos softwares (Harle y Tows, 2011; Patifio, 2017),
ademas, es de resaltar que la QC le permite al estudiante la realizacién de movimientos en
la molécula y analizarla desde otras perspectivas que no sean posibles de ver con el ojo
humano, por lo cual, se ve expresado la necesidad de llevar a cabo procesos de mediacion
pedagogica (Forero etal.,, 2017), que conlleven a un mayor entendimiento de los diferentes
fenémenos quimicos, las interacciones entre moléculas y las formas en las que se pueden
enlazar los compuestos de una forma mas practica y observacional.

Todo esto es debido a que, actualmente los estudiantes aprenden e interiorizan
dichos conceptos de quimica de una manera mas practica a través de la observacién y la
experimentacion, por lo cual, el rol del docente actual, estd enmarcado en la aplicacién
de nuevos procesos de ensefianza-aprendizaje que estén articulados con el uso de las
diferentes herramientas tecnolégicas, como lo es por ejemplo la QC, para incentivar la
practica a través de la experimentacién en dicha ciencia (Sepulveda, 2014; Martinez
y Saavedra, 2017). De esta manera, es importante aplicar todo lo anterior en el aula de
clase, debido a que, es necesario evolucionar en estos espacios y cambiar la metodologia
magistral que se ha manejado hasta el momento al impartir esta ciencia en la educacién
secundaria, debido a que, la ensefianza-aprendizaje de la quimica, ha pasado por
diferentes momentos en cuanto a la formulacién de sus finalidades, contenidos y métodos
didacticos, por ejemplo, en los afios setenta, la ensefianza de la quimica estaba centrada
en el conocimiento descriptivo de las sustancias y reacciones quimicas, y ya en los afos
ochenta, se establecié un cambio importante al centrarse dicha ensefianza en los aspectos
conceptuales de la quimica, colocdndose un énfasis en los principios quimicos mas que, en
las propiedades de las sustancias y sus reacciones concretas (Caamafio y Ofiorbe, 2004).

Conla QC, el sujeto puede lograr un mayor entendimiento de aquellos fenémenos que
no se pueden entender a primera instancia, debido a que no son observables a través de la
cotidianidad, y para ello, actualmente se reportan programas como Eduquim (Castillo et al.,
2017; Tovar et al., 2020), MolecularARweb (Rodriguez et al., 2020), ChemSketch (Campos,
2013), Avogadro (Hanwell et al., 2012; Torres et al., 2017), UFCS Chimera (Pettersen et al.,
2004; Hertig et al., 2015), GaussView (Antony et al.,, 2008; Antony et al,, 2011) y Visual
Molecular Dynamics (VMD) (Humphrey et al., 1996), los cuales se caracterizan por ser
herramientas de las tecnologias de la informacién y la comunicacién (TIC) que permiten la
visualizacién de estructuras moleculares de baja y alta complejidad (Gamboa-Carballo et
al,, 2017), logrando acceder a una gran variedad de andlisis quimicos, como por ejemplo, la
distribucién de cargas, la determinacion de los orbitales frontera HOMO/LUMO, el calculo
de valores energéticos de entalpia, entropia y energia libre de Gibbs, ademas de permitir
la observacién de macromoléculas a nivel biolégico para la determinacién de sus sitios
activos, posibles andlisis farmacocinéticos, farmacodindmicos y acoplamiento molecular
(docking molecular), como se puede observar a través de la Figura 2.



http://dx.doi.org/10.22201/fq.18708404e.2023.1.77684

FIGURA 2. Ilustracién de
sistemas quimicos de
baja y alta complejidad,
obtenidos a través de los
programas de QC de libre
acceso ChemSketch y
UFCS Chimera.
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Todo esto nos lleva a entender el potencial aplicativo que tiene la QC en todos los &mbitos
de las ciencias quimicas, y el poder predictivo que se tiene a través del desarrollo de
calculos computaciones, para dar entendimiento de una forma teorica a diferentes
fendémenos quimicos. Ahora bien, es importante entender el rol que puede representar la
QC al momento de ser llevada al aula de clase para dar complementariedad a los procesos
de ensenanza-aprendizaje de la quimica, es por ello, que surge el siguiente planteamiento
¢;De qué manera la Quimica Computacional puede ser utilizada como mediacién pedagdgica
para el aprendizaje de conceptos inorgdnicos?

Metodologia

La investigacion es de tipo cualitativa, establecida por Mayring, (2000) y Duran, (2012),
quienes plantean que:

El andlisis cualitativo de contenido, se define asi mismo dentro del marco de trabajo
como una aproximacion empirica, de analisis metodolégicamente controlado de
textos al interior de sus contextos de comunicacion, siguiendo reglas analiticas de
contenido y modelos paso a paso, sin cuantificaciéon de por medio. (Mayring, 2000).

De igual forma,

expresa un enfoque multiple en el cual, se refleja una profunda comprensién del
fendémeno en cuestién convirtiéndose en una alternativa para captar la realidad a
través de los ojos de cada sujeto con su percepcion del fendémeno natural, adoptando
asf una postura metodoldégica de andlisis, para producir conocimiento sobre la
realidad humana. (Duran, 2012).

Por ende, mediante un analisis cualitativo, se pretende comprender el como la QC puede
ser utilizada en los procesos de mediacidn pedagogica para potencializar el aprendizaje de
conceptos inorganicos en el aula de clase. Por ello, para poder entender dichos procesos
de mediacion, se procede a trabajar con una poblaciéon de estudiantes que hacen parte
de una institucion educativa perteneciente a la ciudad de Manizales, Caldas, Colombia, y
que se encuentran cursando el grado décimo durante el afio 2020. De dicha poblacién, se
seleccion¢ el grado décimo uno, con un total de diecisiete estudiantes como muestra de
estudio, para analizar los resultados frente ala aplicaciéon dela QC, a través de la elaboracién
y ejecucion de las siguientes etapas.

Inicialmente en la primera etapa, se realiz6 una exploraciéon de ideas previas a
través de la aplicacién de un instrumento de pretest, el cual estd conformado por cinco
interrogantes que permitieron identificar los conocimientos previos que tiene cada
estudiante, frente a conceptos de quimica como: 1) Modelo Atédmico, 2) Orbital, 3) Enlace

&
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Quimico, ademas de preguntarle por 4) el entendimiento que se tiene frente a la idea de
si es posible o no, la unién entre la quimica y la tecnologia, y 5) la experiencia que tenga el
estudiante con relacién al manejo de algin software de QC que le permita complementar el
aprendizaje durante las clases de quimica.

En la segunda etapa, se llevo acabo la implementacién de un aplicativo tecnologico
de acceso libre como MoleculARweb, el cual se puede categorizar como una plataforma de
facil manejo dentro del ambito de la escuela secundaria, ya que permite la unién entre la
tecnologia y la quimica, ademas de la utilizacién de la realidad aumentada; llevando a cabo
un proceso de intervencion en el aula de clase, con el fin de visualizar estructuras quimicas
de gran variedad de compuestos. De esta forma, al poder observar diversas estructuras
quimicas con dicho software, se genera un espacio de aprendizaje, en donde se puede
ampliar la tematica de estos conceptos, con el fin, de darle a entender al estudiante por
medio de la visualizacidn de estructuras con el aplicativo tecnolégico, el como interaccionan
y se unen los atomos para formar uno o mas compuestos, a través de la formaciéon del
enlace por medio de sus orbitales; ademas se utilizaron este tipo de representaciones para
aclarar el concepto de modelo atémico, con el fin de que, el estudiante comprenda e integre
en su proceso de aprendizaje una realidad de cambio, es decir, una transiciéon del modelo
atomico de Dalton (representado a través de esferas) al modelo atémico de Schrodinger
(expresado en forma de ecuaciones matematicas).

Finalmente, en la tercera etapa, se realizd un postest el cual contenia las mismas
preguntas que se realizaron durante el pretest, con el fin de observar si se gener6 una variacion
significativa en el aprendizaje de los estudiantes con relacidn a dichos conceptos trabajados,
analizando de esta manera, el proceso de formacién que impulsa al cambio conceptual en
los estudiantes, al momento de incorporar en su sistema cognitivo nuevos conocimientos
proporcionados a través de la aplicacién de la QC, como una forma de mediacién pedagdgica
para el aprendizaje de dichos conceptos inorganicos en el aula de clase.

Resultados y discusion

Llevando a cabo el proceso metodolégico anteriormente establecido, con el uso del
aplicativo tecnolégico MoleculARweb (Antes llamado Molecular Mirror) se realizé una gran
variedad de aplicabilidades, con el fin de visualizar estructuras quimicas de compuestos
(Figura 3) y generar un mayor aprendizaje para estos conceptos trabajados. De esta manera,
se realiz6 un comparativo entre los resultados obtenidos con relaciéon al instrumento
aplicado, haciendo analisis entre el antes (pretest) y el después (postest) para cada una de
las preguntas que se les hizo a los estudiantes, y de los cuales, dichos resultados se pueden
observar a través de las tablas 1 a 5.

Conrelacion al pretest para la primera pregunta (Tabla 1), en donde se indag6 por los
presaberes que tienen los estudiantes sobre como creen que esta constituida la materia, se
evidencia que la mayoria no elaboran representaciones del atomo para expresar la
respuesta a dicha pregunta, sin embargo, otros estudiantes realizan dibujos en donde se
observan errores conceptuales frente a los diferentes modelos atémicos, debido a que,
algunos estudiantes realizaron cuatro representaciones del &tomo, con base a los modelos
de Dalton, Thomson, Bohr y Sommerfeld. Otros estudiantes, expresaron una confusién
entre el modelo atémico de Rutherford y el de Sommerfeld, debido a que dibujan ambas
representaciones, y otra pequefia parte de estudiantes, demostraron la constituciéon de la

@
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FiGURA 3. Ilustracién de
sistemas quimicos de
baja y alta complejidad,
obtenidos a través de los
programas de QC de libre
acceso ChemSketch y
UFCS Chimera.

TABLA 1. Anélisis
resultados pretest'y
postest con relacion a la
pregunta niimero uno.
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materia a partir del modelo atémico de Bohr o el de Sommerfeld de manera independiente,
y cuando se analiz6 las explicaciones de los respectivos dibujos, se observo que los
estudiantes tienen conocimiento de que la materia esta constituida por atomos, también se
evidenciaron errores y confusiones conceptuales entre un modelo atémico y otro.

En el postest (Tabla 1), se observo un cambio en las respuestas, dado que los estudiantes
elaboraron dibujos relacionados con el modelo atomico de Sommerfeld, dejando la
confusion que se presentd anteriormente con el modelo de Rutherford, ademas se noté en
algunos estudiantes, la utilizacién de representaciones a través del modelo de Dalton o de
Bohr. De igual forma, también surgieron respuestas frente a esta pregunta, como por
ejemplo, estudiantes que explicaron el concepto de atomo desde el desarrollo de un dibujo
que hace alusion a los orbitales y otros que no realizan ningtn tipo de representacién con
lo cual, se puede dar a entender una aproximaciéon al modelo mecanico-cudntico, pero
cuando se mira la explicaciéon a dicha representaciéon no se evidencia una justificacion
desde la aproximacion al entendimiento a este modelo, mostrando asi, una predominancia
del modelo atémico de Arnold Sommerfeld y una transicién progresiva hacia el concepto
de atomo actual.
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1. ;:Cémo crees qué esta constituida la materia? Dibuja y explica tu respuesta

Frente al pretest de la segunda pregunta (Tabla 2), en el cual se indaga por el concepto de
orbital, se pudo observar que la mayoria de los estudiantes realizaron representaciones del
modelo atémico de Sommerfeld o de Rutherford para dar explicacién al concepto. Otros
estudiantes, por el contrario, no comprenden que es el orbital o en algunos casos intentan
realizar unarepresentacion de este concepto, al hacer un circulo amodo de esquematizacion
del sistema solar. Ademas, cuando se comienza a analizar las explicaciones de dichos
dibujos,losestudiantesafirmanqueel conceptodeorbital estddelimitadoalarepresentaciéon
o dibujo realizado, y lo expresan como una linea transparente, en la cual, un cuerpo se
mueve alrededor de algo o como una especie de aro, afirmando que, el orbital es el espacio
que tiene el modelo atémico realizado y es una parte en la que se puede encontrar los
protones.
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2. ;/Qué entiende por orbital? Dibuja y explica el dibujo realizado

En el postest (Tabla 2), se observd un desarrollo progresivo al momento de dar explicacién
sobre el concepto de orbital atémico, debido a que la mayoria de los estudiantes realizaron
una representacion en dos o tres dimensiones a través de las lineas cartesianas, al hacer
una esfera, interpretando esto como el orbital S, en donde, se sigue evidenciando que los
estudiantes utilizan el modelo atémico de Bohr o el de Sommerfield para dar explicacién
a dicho concepto y la elaboracién de lineas suspensivas para delimitar la region en el
espacio. Otros estudiantes, por el contrario, siguen entendiendo el concepto como una
representacion del sistema planetario, al realizar circulos o elipses. Los resultados en forma
global indicaron que los estudiantes demuestran un avance en el proceso de comprension
sobre el concepto al realizar representaciones en 2D o 3D, pero en las explicaciones se
observaron respuestas poco argumentadas desde el lenguaje propio de la quimica, ya que,
dan a entender este concepto como un modelo planetario, mas no como una regién en el
espacio en el cual es probable encontrar el electrén.

Conrelacion al pretest para el concepto de enlace quimico (Tabla 3), la mayoria de los
estudiantes no responden a dicha pregunta debido a que no entienden que son las
interacciones quimicas. Otros estudiantes dan una explicacidn de este concepto usando el
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modelo atomico de Bohr o el de Sommerfeld, en otros casos, realizaron un dibujo de los dos
tipos de representaciones, explicando este concepto como una especie de unién entre
cargas positivas, neutras y negativas, por el contrario, entienden el enlace quimico como
una interaccién entre atomos cuando hay espacio para que los electrones salten de un
atomo a otro buscando un proceso de estabilidad.
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3. ;Como crees que interaccionan los atomos? Realiza un dibujo en el cuadro
uno y en el cuadro dos describa la explicacion del dibujo

Al momento de analizar los resultados del postest (Tabla 3), se observa una mayor
comprension para el concepto, debido a que, los estudiantes implementan representaciones
con base en el lenguaje propio de la quimica al realizar lineas para indicar una unién de un
elemento con otro, pero no se evidencia una profundidad conceptual en sus explicaciones,
debido a que atin asumen el enlace quimico como una linea, en lugar de entender esté como
una distancia generada por la atraccion de cargas y regulada por el tipo de enlace (sencillo,
doble, triple). Por otro lado, en los dibujos, utilizan los modelos atémicos para tratar de
dar una explicacion a dicho fendmeno, como el modelo de Thomson, el de Bohr y el de
Sommerfeld. Con el modelo de Bohr y el de Sommerfeld se muestra como los electrones
pasan de un atomo a otro con el fin de buscar estabilidad durante el enlace quimico y asi
dar cumplimiento a la regla del octeto. Pero con el modelo de Thomson, no se evidencia
una profundidad conceptual, asi que los estudiantes expresan el enlace quimico como una
especie de contacto entre un &tomo y otro en términos de esferas.

Cuando se les pregunta a los estudiantes si es posible que la quimica se pueda
fusionar con la tecnologia (Tabla 4), en dicho pretest se observa que de forma mayoritaria
responden que, si es posible dicha unioén, lo cual se ve sustentado por las explicaciones que
presentan, al afirmar que, con la ayuda de la tecnologia, la quimica ha evolucionado y se
generaron diferentes avances cientificos. De igual forma, otros estudiantes expresaron
dicha fusién al decir que, sin quimica no habria tecnologia, y que con ambas se puede
generar una relacién entre el uso de la tecnologia, la quimica para el aprendizaje. Esto lo
dicen con el fin, de resaltar la importancia de estas dos disciplinas, ya que ambas ciencias
han avanzado para dar solucién a problematicas como, por ejemplo: “...curar un arbol que
este enfermo a través de los avances nanotecnoldgicos... (escrito textualmente por ellos)”.
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En definitiva, la mayoria de los estudiantes entiende que, con la evolucion de la tecnologia
se puede generar un mayor progreso en la quimica y por ende en las investigaciones, pero
también se encontr6 estudiantes que no respondieron a dicha pregunta o por el contrario
contestaron que no creen que se pueda unir estas dos areas de estudio, debido a que segin
lo expresado en el pretest, la quimica no es necesaria para un futuro, ni para la salud de los
seres humanos, ni mucho menos para la tecnologia, llegando a la conclusién que no seria
necesario su estudio,
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4. ;Considera que la quimica se puede fusionar con la tecnologia? Si_____ No_____
Argumente su respuesta

Al momento de analizar esta pregunta en dicho postest (Tabla 4), se demuestra una
variacién significativa en el proceso del aprendizaje, debido a que los estudiantes que
consideraron que la quimica no se puede unir con la tecnologia, pues ahora reportan de
manera afirmativa la unién de estas dos ciencias. De igual forma, estos mismos estudiantes
en los que se gener6 este cambio de ideas, comienzan a expresar justificaciones en las
cuales reconocen que con la ayuda de la tecnologia la quimica ha crecido en diferentes
avances investigativos, permitiendo asi, generar una mayor comprension y facilidad en la
transmision de conocimientos aplicados en la intervencion de los procesos de ensefianza-
aprendizaje de la quimica.

Por ultimo, cuando se les pregunta a los estudiantes en el pretest frente al manejo
de algun software que les permita apoyar el aprendizaje de la quimica (Tabla 5), en donde
se obtuvo que, la mayoria de los estudiantes responden que, si conocen algin software,
otros dicen que no, una pequefia parte de los estudiantes, no respondieron o escribieron
en el pretest que no saben. Por ello, cuando se analizd las respuestas de los estudiantes que
contestaron que si a esta pregunta, se descubre que algunos han utilizado programas como
sololearn, chem balancer, cloud labs el cual es un laboratorio virtual interactivo debido a
que se esta implementado en el colegio, chem lab, otros por el contrario, manifiestan que la
aplicacion encarta habla de quimica, y que también estd khan academy la cual, es utilizada
para todas las asignaturas de ciencias naturales debido a que tiene videos explicativos
y una buena eficacia en la educacién. De igual manera, hay estudiantes que manifiestan,
no recordar el nombre del programa que utilizan, por el contrario, algunos estudiantes
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expresan que no utilizan ningin software pero que saben que hay muchos con buena
afinidad para el aprendizaje.

Con relacion al postest (Tabla 5) se observa un cambio en los estudiantes que no
responden o no saben, debido a que, comienzan hacer parte de la poblacién que responden
que si tienen algin conocimiento de softwares de quimica, que les permite apoyarse para
un mejor aprendizaje de esta ciencia, con lo cual, se puede ver que hay estudiantes que, si
conocen algin software, pero en la explicaciéon hacia las respuestas del instrumento, se
vuelve a dar conocimiento sobre las mismas aplicaciones que se han utilizado en la
institucion como sololearn, chem balancer, cloud labs, de las cuales, chem balancer, cloud
labs 'y chem lab, son aplicaciones para el aprendizaje propiamente de la quimica y sololearn
es un aplicativo para el aprendizaje de programacion basica. Por otro lado, hay otros
estudiantes que tratan de expresar su conocimiento sobre programas como Avogadro y
Molecular Mirror, para la observacién de moléculas en 3D. De igual manera, se sigue
evidenciando estudiantes que expresaron no utilizar ninguna herramienta tecnoldgica
para generar un mayor aprendizaje de la quimica, pero hacen la aclaraciéon de que saben
que hay muchos aplicativos con buena afinidad para profundizar y trabajar de una manera
mas didactica las clases de quimica, escribiendo en dicha explicacién que no recuerdan el
nombre de los aplicativos.
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5. ¢;Conoces algin Software que apoya los aprendizajes de la quimica? Si_____ No
Explica tu respuesta

Conclusiones

Actualmente la QC tiene dos connotaciones, una desde las ciencias quimicas y otra desde
las ciencias de la educacion. Cuando hablamos de la QC desde las ciencias quimicas, esta
disciplina es entendida como una integracién de programas informaticos y ordenadores
con la quimica, para dar resolucién a problemas de este ambito, mediante el desarrollo
e incorporacién de teorias, conceptos y nuevos modelos de la quimica tedrica, para
la determinaciéon de calculos estructurales, propiedades moleculares, simulaciones y

&



http://dx.doi.org/10.22201/fq.18708404e.2023.1.77684

“La Quimica Computacional como mediacién pedagdgica para el aprendizaje de conceptos inorganicos”,
Maria del Carmen Suarez Millan y Juan Pablo Betancourt Arango
Volumen 34 | Nimero 1 | Paginas 70-85 | enero-marzo 2023
http://dx.doi.org/10.22201/fq.18708404e.2023.1.77684

uimica

predicciones que son de gran apoyo en investigaciones experimentales. Por otro lado,
cuando, se habla de esta disciplina desde las ciencias de la educacion, es analizada desde
un nivel conceptual superficial, debido a que es utilizada para momentos de intervencion
en el aula de clase, en donde se pueda ayudar a dar claridad a conceptos abstractos, con
los que se puede presentar dificultades en el aprendizaje, por ello, desde las ciencias de
la educacién, se aprovecha la QC, para la elaboracidn de recursos didacticos y como una
forma de incorporar la quimica con la tecnologia.

Mediante el uso del aplicativo tecnolégico MolecularARweb, se llevé a cabo una
intervencion en un aula de clase, en donde se analiz6 de forma cualitativa la comprension
de conceptos quimicos inorganicos, ademas del rol como mediacién pedagodgica que a su
vez proporcioné el uso de esta aplicacion, al momento de explicar conceptos que no son
entendibles a simple vista por los estudiantes, logrando asi, una variacion significativa en
el aprendizaje al momento de utilizar dicha herramienta pedagogica.

Los resultados obtenidos al final de este proceso de investigacion muestran
variacion significativa en el aprendizaje de los conceptos trabajos durante el afio 2020,
identificando avances paulatinos en el cambio conceptual que tienen los estudiantes
sobre estos conceptos. De igual forma, también se encontré una desmotivacion en algunos
estudiantes que se vio reflejado en las respuestas del pretest, dado que no conocian
herramientas tecnoldgicas que les permitieran un mayor entendimiento de los conceptos
de quimica, ademas, otros estudiantes afirmaron que la quimica no se puede unir con la
tecnologicas porque son ramas o lineas de trabajo independientes. Por ende, se demuestra
que inicialmente la mayoria de los estudiantes desconocen la variedad de herramientas
tecnologias que estan disponibles en la red y que pueden ser de utilidad para el aprendizaje
como mediacién pedagégica, en el progreso de ellos mismos.

La aplicacién de la QC y los diferentes aplicativos tecnolégicos pueden llevar a cabo
procesos de mediacion pedagogica de la mejor manera, ya que pueden ser ttiles, para
aquellos estudiantes que son muy visuales en el aprendizaje, puedan entender con mayor
claridad el concepto que se esta trabajando, y ademas de permitir interaccionar con dicha
herramienta. Todos estos aplicativos tecnolégicos pueden ser llevados al aula de clase
dependiendo de dos factores, en primer lugar, esta el nivel de profundidad conceptual al
que quiera llegar el docente con sus estudiantes marcando asi la diferencia el aprendizaje
significativo de dicha tematica, debido a que hay docentes que solamente se dedican a la
ensefianza de los conceptos basicos establecidos por los estdndares de competencias o por
desempefios de trabajo.

Y, en segundo lugar, también es necesario tener en consideraciéon el tipo de
instituciéon y la metodologia de trabajo, dado que hay instituciones en las cuales no se
cuentan con los recursos necesarios para realizar este tipo de aplicaciones tecnoldgicas
en la enseflanza-aprendizaje de la quimica, por ende, puede ser limitante en este aspecto.
De igual manera, esta el desconocimiento que pueden tener algunos docentes sobre el
manejo de las herramientas tecnolégicas, pero en este aspecto, se hace la aclaracion de
que, no es necesario que un docente tenga un grado superior de profundidad conceptual
para la utilizacion de dichas aplicaciones, pero si es necesario que tenga conocimiento
basico de ofimatica para utilizar las interfaces y que tengan un proceso de motivacion para
implementar estrategias en el aula de clase, con el fin de contribuir en el mejoramiento de
los procesos de enseflanza-aprendizaje de la quimica.

@



http://dx.doi.org/10.22201/fq.18708404e.2023.1.77684

“La Quimica Computacional como mediacién pedagdgica para el aprendizaje de conceptos inorganicos”,
Maria del Carmen Suarez Millan y Juan Pablo Betancourt Arango
Volumen 34 | Nimero 1 | Paginas 70-85 | enero-marzo 2023
http://dx.doi.org/10.22201/fq.18708404e.2023.1.77684

uimica

Agradecimientos

Los autores expresan sus agradecimientos al Semillero de Investigacion Pedagégica y al
Grupo de Investigacidn Innov-accion Educativa, que pertenecen a la Universidad de Caldas,
por las diferentes contribuciones realizadas al presente proyecto.

Referencias

Ardévol, A. (2013). Métodos de simulacion QM / MM y de mecdnica estadistica: una
aproximacion tedrica a la biologia molecular. Real Sociedad Espafiola de Quimica,
109(4), 268-275.

Antony, |., Frisch, M. ]., y Rendell, A. P. (2008). Modelling the Performance of the Gaussian
Chemistry Code on x86 Architectures. Modeling, Simulation and Optimization of
Complex Processes, 49-58. https://doi.org/10.1007/978-3-540-79409-7_4

Antony, ]., Rendell, A. P, Yang, R., Trucks, G., y Frisch, M. ]. (2011). Modelling the runtime
of the gaussian computational chemistry application and assessing the impacts of
microarchitectural variations. Procedia Computer Science, 4, 281-291. https://doi.
org/10.1016/j.procs.2011.04.030

Bedolla, C. A., y Olvera, C. 0. (2009). La quimica computacional en el saléon de clase.
Educacién Quimica, 20(2), 182-186. https://doi.org/10.1016/S0187-893X(18)30025-9

Caamafio, A., y Ofiorbe, A. (2004). La enseflanza de la quimica: conceptos y teorias,
dificultades de aprendizaje y replanteamientos curriculares. Alambique: Didactica de
Las Ciencias Experimentales, 41, 68-81.

Cadavid, V., y Tamayo, 0. (2013). Metacognicién en la ensefianza y en el aprendizaje de
conceptos en Quimica Organica. Revista EDUCyT, 7, 546-550.

Castillo, W., Martinez, F., Alamo, L. M., Sojo, V., Ramirez, B., Peraza, A., Rojas, L., Sanchez,
M., Echeverria, M., Alfonzo, F., Rondén, P., Martinez, M., y Ruette, F. (2017). EduQuim,
una herramienta para el aprendizaje computacional y la enseflanza de Quimica en
la escuela secundaria. Educere, 21(68), 127-141. http://www.redalyc.org/articulo.
0a?id=35652744013

Campos, D. (2013). ChemSketch (software gratuito para quimica y biologia). Alambique,
Didactica de Las Ciencias Experimentales, 74, 84-91. https://docplayer.es/21542735-
Chemsketch-software-gratuito-para-quimica-y-biologia.html

Cano, Q., y Alberto, C. (2010). Enfoque Ciencia, Tecnologia y Sociedad (CTS): perspectivas
educativas para Colombia. Zona Préxima, 12, 222-239.

Cjuno, A., y Arroyo, J. (2003). La Quimica Teérica Y La Quimica Cuantica Computacional.
Csi Boletin, 48(2), 16-19.

Duran, M. M. (2012). El estudio de caso en la investigacién cualitativa. Revista Nacional de
Administracion, 3(1), 121-134. https://doi.org/10.22458/rna.v3i1.477

®



http://dx.doi.org/10.22201/fq.18708404e.2023.1.77684
https://doi.org/10.1007/978-3-540-79409-7_4
https://doi.org/10.1016/j.procs.2011.04.030
https://doi.org/10.1016/j.procs.2011.04.030
https://doi.org/10.1016/S0187-893X(18)30025-9
http://www.redalyc.org/articulo.oa?id=35652744013
http://www.redalyc.org/articulo.oa?id=35652744013
https://docplayer.es/21542735-Chemsketch-software-gratuito-para-quimica-y-biologia.html
https://docplayer.es/21542735-Chemsketch-software-gratuito-para-quimica-y-biologia.html
https://doi.org/10.22458/rna.v3i1.477

“La Quimica Computacional como mediacién pedagdgica para el aprendizaje de conceptos inorganicos”,
Maria del Carmen Suarez Millan y Juan Pablo Betancourt Arango
Volumen 34 | Nimero 1 | Paginas 70-85 | enero-marzo 2023
http://dx.doi.org/10.22201/fq.18708404e.2023.1.77684

uimica

Forero, E. F,, Jaramillo, C. I., y Pdez, A. C. (2017). La Mediacion pedagdgica, una propuesta
para generar un cambio hacia una cultura aprendiente. Revista REDpensar, 5(1), 23-
35. https://doi.org/10.15332/dt.inv.2021.02172

Flores, A., Rodriguez, ]., y Chavez, G. (2019). La transformacién de la educacion basica en
México desde la perspectiva de la Educacion 4.0. 103-111. https://bit.ly/37zKFyR

Gamboa-Carballo, ]., Ferino-Pérez, A., Lau-Gonzalez, M., Hernandez-Garcés, A., Corona-
Hernandez, ]., y Jauregui-Haza, U. (2017). Las TIC como herramienta para visualizar
estructuras moleculares en la enseflanza de la Quimica General.. Rev. Cubana Quim,
29(3), 466-479. http://ojs.uo.edu.cu/index.php/cq

Harle, M., y Towns, M. (2011). A review of spatial ability literature, its connection to
chemistry, and implications for instruction. Journal of Chemical Education, 88(3), 351-
360. https://doi.org/10.1021/ed900003n

Hanwell, M. D., Curtis, D. E., Lonie, D. C., Vandermeersch, T., Zurek, E., y Hutchison,
G. R. (2012). Avogadro: an advanced semantic chemical editor, visualization, and
analysis platform. Journal of Cheminformatics, 4, 17. https://doi.org/https://doi.
org/10.1186/1758-2946-4-17

Hertig, S., Goddard, T. D., Johnson, G. T., y Ferrin, T. E. (2015). Multidomain assembler
(MDA) generates models of large multidomain proteins. Biophysical Journal, 108(9),
2097-2102. https://doi.org/10.1016/j.bpj.2015.03.051

Humphrey, W., Dalke, A., y Schulten, K. (1996). VMD: Visual Molecular Dynamics. ] Mol
Graphics, 14(1), 33-38. https://doi.org/10.1016/0263-7855(96)00018-5

Leiva, E., y Estrin, D. (2011). Simulaciones matematicas del comportamiento de &tomos y
moléculas. Quimica Computacional, 21(124), 50-54.

Martinez, E., y Saavedra, J. (2017). Quimica Computacional. Una Revisiéon Historica.
Universidad Pedagégica Nacional. http://hdl.handle.net/20.500.12209/9606

Mayring, P. (2000). Qualitative Inhaltsanalyse. Forum Qualitative Sozialforschung, 1(2),
Art. 20. http://www.qualitative-research.net/fqs/

Mo, O., y Yafiez, M. (2011). La quimica computacional en la nueva frontera. Arbor Ciencia,
Pensamiento y Cultura, 187, 143-155. https://doi.org/10.3989/arbor.2011.extran1119

Patifio, D.(2017). Uso De La Quimica Computacional Como Herramienta Para La Ensefianza
De La Quimica En Instituciones Educativas. Universidad de Ciencias Aplicadas y
Ambientales, 60. https://repository.udca.edu.co/bitstream/11158/657/1/Uso de la
quimica computacional como herramienta.pdf

Parada, A., y Hernandez, M. (2009). Material educativo computacional para el desarrollo de
competenciascientificas.RevistaStudiositas,4(1),17-26.http://hdl.handle.net/10983/540

Pettersen, E.F., Goddard, T.D., Huang, C.C., Couch, G.S. Greenblatt, D.M., Meng, E.C,,
Ferrin, T.E. (2004). UCSF Chimera-A visualization system for exploratory research
and analysis. Journal of Computational Chemistry, 25, 1605-1612. http://dx.doi.
org/10.1002/jcc.20084



http://dx.doi.org/10.22201/fq.18708404e.2023.1.77684
https://doi.org/10.15332/dt.inv.2021.02172
https://bit.ly/37zKFyR
http://ojs.uo.edu.cu/index.php/cq
https://doi.org/10.1021/ed900003n
https://doi.org/https
http://doi.org/10.1186/1758-2946-4-17
http://doi.org/10.1186/1758-2946-4-17
https://doi.org/10.1016/j.bpj.2015.03.051
https://doi.org/10.1016/0263-7855(96)00018-5
http://hdl.handle.net/20.500.12209/9606
http://www.qualitative-research.net/fqs/
https://doi.org/10.3989/arbor.2011.extran1119
https://repository.udca.edu.co/bitstream/11158/657/1/Uso
http://hdl.handle.net/10983/540
http://dx.doi.org/10.1002/jcc.20084
http://dx.doi.org/10.1002/jcc.20084

“La Quimica Computacional como mediacién pedagdgica para el aprendizaje de conceptos inorganicos”,
Maria del Carmen Suarez Millan y Juan Pablo Betancourt Arango
Volumen 34 | Nimero 1 | Paginas 70-85 | enero-marzo 2023
http://dx.doi.org/10.22201/fq.18708404e.2023.1.77684

uimica

Pérez, C., y Rodriguez, ]. (2007). De la tactica didactica a la practica investigativa:
experiencia desde la bioinformatica From Didactic Tactics to Investigative Practice :
An Experience from Bioinformatics. 1-12.

Rodriguez, F. C., Frattini, G., Krapp, L. F., Martinez-Huang, H., Moreno, D. M., Salomdn, .,
Stemkoski, L., Trager, S., Peraro, M. D., y Abriata, L. A. (2020). Molecul ARweb: a website
for chemistry and structural biology education through interactive augmented
reality out of the box in commodity devices. ChemRxiv, 2. https://doi.org/10.26434/
chemrxiv.13012463.v1

Sepulveda, L. (2014). La incorporacion de la tecnologia en la ensefianza de la quimica.
Universidad Del Valle. https://bibliotecadigital.univalle.edu.co/handle/10893/7189

Torres, C., Varela, P, Frias, M. V., y Flores-Morales, P. (2017). Implementacién de Avogadro
como visualizador y constructor de moléculas para alumnos de primer afio de
Odontologia en la asignatura Quimica General y Organica. Educacion Quimica, 28(1),
22-29. https://doi.org/10.1016/j.eq.2016.09.003

Tovar, M.L.,Sanchez, M., Serny, K.,y Ruette, F. (2020). La estructuracion de una herramienta
para la enseflanza de la quimica de bachillerato (EduQuim) utilizando la plataforma
Moodle. IKASTORRATZA.e-Journal on Didactics, 5911(october), 208-227. https://doi.
org/10.37261/25_alea/8

Valles-Sanchez, A., Rosales-Marines, L., Serrato-Villegas, L., y Farias-Cepeda, L. (2014).
Métodos y Usos de la Quimica Computacional. Chemistry Methods and its Applications.
Revista Cientifica de La Universidad Autéonoma de Coahuila Métodos, 6(11), 16-21.

Zapotecatl, L. L. ]. (2018). Introduccién al pensamiento computacional: conceptos basicos
para todos. Academia Mexicana de Computacién A.C, 1-221.



http://dx.doi.org/10.22201/fq.18708404e.2023.1.77684
https://doi.org/10.26434/chemrxiv.13012463.v1
https://doi.org/10.26434/chemrxiv.13012463.v1
https://bibliotecadigital.univalle.edu.co/handle/10893/7189
https://doi.org/10.1016/j.eq.2016.09.003
https://doi.org/10.37261/25_alea/8
https://doi.org/10.37261/25_alea/8

