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Resumen Los visualizadores moleculares son hoy una realidad cada vez más presente en el
aula, que permite a los estudiantes desarrollar habilidades de espaciamiento tridimensional de
moléculas. Es por esto que en este estudio se utilizó el visualizador molecular Avogadro de libre
acceso. El programa no solo permitió que los estudiantes se entrenaran en el desarrollo de la
capacidad tridimensional, sino que también lograron asignar más rápidamente la quiralidad de
carbonos en moléculas con isómeros ópticos. De hecho, la velocidad de asignación se redujo a
la mitad comparada con moléculas bidimensionales. Por otro lado, se concluye que los alumnos
son proclives a usar este programa no solo en cursos de química, sino en otros más avanzados.
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training, but in the pointing out of carbons’ quilarity of optical isomers. In fact, the velocity was
reduced to a half part in comparison to bidimensional molecules. On the other hand, students
were prone to the usage of Avogadro in basic and advanced chemical courses.
© 2016 Universidad Nacional Autónoma de México, Facultad de Química. This is an open access
article under the CC BY-NC-ND license (http://creativecommons.org/licenses/by-nc-nd/4.0/).
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Introducción

Con la aparición de la Química Computacional temprana-
mente en 1935 (Pauling y Wilson, 1935), y su posterior rápido
desarrollo, se dio inicio a una nueva área en la química
que demandaba visualizar los átomos y sus enlaces en las
moléculas. Los primeros programas computacionales que se
diseñaron a comienzos de los 70 (ATMOL, GAUSSIAN, IBMOL
y POLYAYTOM) exigían una interfaz gráfica para visualizar
las moléculas. En el caso de GAUSSIAN (Frisch et al., 2009)
---único programa de los mencionados que existe hasta hoy---,
se llama GAUSVIEW (Dennington, Keith y Millam, 2009). De
esta manera, nuevos visualizadores comenzaron a apare-
cer en demanda de la necesidad de observar no solo la
geometría molecular, sino también sus propiedades electró-
nicas una vez finalizado el cálculo computacional. Algunos
ejemplos de estos visualizadores son: VMD (Humphrey, Dalke
y Schulten, 1996), Molden (Schaftenaar y Noordik, 2000),
Chimera (Pettersen et al., 2004), Molekel (Varetto, 2012),
Spartan (Shao, Molnar, Jung, Kussmann, Ochsenfeld et al.,
2006), Avogadro (Hanwell et al., 2012) y PyMol (Schrödinger
foundation, 2016).

El uso de estos visualizadores moleculares en al aula es
un proceso medianamente nuevo (Wegner y Montana, 1993)
que comenzó como una necesidad de incorporar nuevas
tecnologías para hacer más fácil y atrayente el contenido
para los alumnos (Burke, Greenbowe y Windschitl, 1998).
Con el paso del tiempo, la creatividad de los desarrolla-
dores para incorporar estas nuevas tecnologías fue desde
programas para visualizar pequeñas moléculas (Wu, Krajcik
y Soloway, 2001) hasta estructuras más complejas (Canning
y Cox, 2001). En Latinoamérica también se han realizado
algunas experiencias con visualizadores, y solo por nom-
brar algunos, son interesantes los trabajos de Marzocchi,
Marino, D’Amato y Vanzetti. (2012, 2013) y García-Ruiz,
Valdez-Velázquez y Gómez-Sandoval (2012). Los primeros
ponen de manifiesto que es necesario trabajar con un pro-
grama visualizador más estable, aumentar las horas en el
aula dedicadas a su enseñanza y que esté en idioma cas-
tellano, pero que aun así los estudiantes son capaces de
asimilar el efecto de la tridimensionalidad. Los segundos
realizan un estudio de visualización de moléculas en telé-
fonos celulares y concluyen que el uso de estos dispositivos
es adecuado para la comprensión de moléculas pequeñas,
dadas las tendencias actuales. También arguyen que debido
a que los jóvenes incluidos en el estudio son nativos digi-

tales (McCrindle, 2014) podría ser un recurso educativo que
capta la atención de los estudiantes. No obstante, es claro
para los autores que el tamaño de las pantallas limita la

e
d
e

isión detallada de las moléculas, en comparación con el
ismo programa instalado en un ordenador de escritorio.
En la enseñanza de la Química Orgánica siempre ha sido

atural dibujar estructuras moleculares en 2 dimensiones
2D) para mostrar cómo los átomos se enlazan. Esto hace
ue cada molécula tenga distintas propiedades físicas y quí-
icas. El siguiente paso en la enseñanza es que el alumno
ueda llevar las moléculas desde un plano en 2D a otro en
dimensiones (3D).
Para tener la oportunidad de ver moléculas en 3D y, de

lgún modo, «tocarlas» es por lo que se inventaron modelos
e ensamblaje de átomos de bolas y varillas. Los primeros
ueron de madera y luego aparecieron los de plástico (fig. 1).

Esto ayudó mucho a las generaciones anteriores (inclui-
os estos investigadores) a imaginar las moléculas ocupando
n volumen en el espacio. No obstante, estos modelos, al
er caros o de difícil acceso, no siempre estaban disponibles
n las aulas universitarias y se recurría a la plastilina y las
erillas para formar las moléculas.

Fue así como para suplir estas necesidades nacieron los
isualizadores y constructores moleculares ya mencionados.
sto implicó 2 avances en la enseñanza de la química: el
rimero fue el acceso gratuito o de bajo costo de estos
rogramas; y el segundo, la habilidad innata que las gene-
aciones posteriores adquirieron con la tecnología y los
ispositivos móviles (McCrindle, 2014). «Antes, los químicos
reaban modelos de moléculas recurriendo a bolas y varillas
e plástico. Hoy, la modelización se hace por computador»,
eñaló en el año 2013 la Real Academia de las Ciencias Sueca
l otorgar el Premio Nobel de Química a Martin Karplus,
ichael Levitt y Arieh Warshel.

La visualización de moléculas por medio de programas
omputacionales es un área que ha sido explorada por
gliarolo y Muscia (2012), por ejemplo, pero dentro de todos

os visualizadores y constructores moleculares que cumplen
on las características de estabilidad en un ordenador y que
ean de acceso libre destaca Avogadro (Hanwell et al., 2012;
e Jong, Walker y Hanwell, 2013). Avogadro (fig. 2) es un
onstructor y visualizador de moléculas en 3D que es de libre
cceso y fácil de usar y de instalar. Está disponible para los
istemas operativos más comunes: Windows, Mac OS y Linux.
demás, se encuentra en idioma castellano e inglés.

Explicado brevemente, el programa posee un menú hori-
ontal de construcción (figura 2, superior, icono del lápiz) y
tro de visualización (figura 2, esquina superior izquierda).
as moléculas se construyen simplemente clicando sobre el

spacio en negro el átomo deseado, y luego arrastrando
esde este el segundo átomo para así seguir y obtener la
structura deseada.
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Figura 1 Fotografía de una molécula hecha con bolas de madera y varillas de metal (izquierda) y otra con bolas y barras de
plástico (derecha).
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Figura 2 Instantánea del visualiz

Avogadro es un programa de manipulación simple que
ace fácil la visualización en 3D de las moléculas, ya que es
osible aumentar/disminuir su tamaño, moverlas y girarlas.
stas funciones de perspectiva son especialmente importan-
es en cursos de Química donde la tridimensionalidad de
as moléculas es la piedra angular de los contenidos. Más
ún, es vital en cursos de Química Orgánica debido a que las
structuras de estas moléculas son más complejas (como se
precia en la figura 2). Además, existe evidencia de que se
a utilizado Avogadro para enseñar nomenclatura orgánica

n cursos de educación secundaria (Moreno, 2014). Por otro
ado, se ha visto que el uso de estos visualizadores resulta
tractivo para los estudiantes y aumenta su rendimiento
Ugliarolo y Muscia, 2012).

(

n
p

y constructor molecular Avogadro.

Otro aspecto importante en la Química Orgánica es poder
iferenciar 2 moléculas que parecen iguales, pero que una
s la imagen especular de la otra y no son superponibles.
sto origina lo que se conoce como enantiómeros, y a los
lumnos se les enseña a diferenciar entre moléculas que
arecen ser las mismas, pero que no lo son debido a la exis-
encia de centros quirales. La adquisición de esta capacidad
e diferenciación se ha enseñado de distintas maneras. A
odo de ejemplos didácticos, son interesantes los trabajos
e Arroyo-Carmona y Pérez-Benítez (2003) y Pérez-Benítez

2008), en donde se enseña quiralidad utilizando espejos.

Debido a la aceptación que los jóvenes tienen de la tec-
ología y a la accesibilidad del visualizador Avogadro, es
or lo que en este estudio se utilizó dicho programa para
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Implementación de Avogadro como visualizador y constructo

enseñarles a los estudiantes a construir y visualizar molé-
culas orgánicas complejas, y a determinar desde ahí la
quiralidad de los carbonos correspondientes.

Para ello, este artículo está estructurado como sigue:
después de esta introducción, se presenta el contexto en
el cual se desarrolló la investigación, para luego exponer
los antecedentes. En seguida, se describe la metodología
empleada; posteriormente, los resultados y su discusión,
para terminar con algunas conclusiones pertinentes.

Contexto del curso de Química General y Orgánica
para Odontología

El curso de Química General y Orgánica para Odontología se
dicta el primer cuatrimestre de cada año en la Universidad
Arturo Prat, Iquique, Chile. Está enfocado en enseñar los
tópicos de, en su primera parte, Sistema Internacional de
Unidades, Conversiones, Propiedades Periódicas, Estequio-
metría, Estados Físicos de la Materia, Disoluciones, Cinética,
Equilibrio Químico y Óxido-Reducción. La segunda parte
corresponde a Estructura y Clasificación de los Compuestos
Orgánicos y Biomoléculas.

Por esta razón el siguiente estudio estuvo centrado en
desarrollar en los alumnos la visión en 3D de las moléculas
con el programa Avogadro, y poder determinar la quiralidad
de los carbonos en moléculas simples y complejas. Se creó un
manual de uso del programa, así como actividades evaluadas
que se detallan en el apartado de Metodología.

El objetivo principal fue comparar el tiempo que estos
alumnos de Odontología demoraron en asignar la quiralidad
de los carbonos en moléculas planas (2D) versus otras en
Avogadro.

Antecedentes

La incorporación de Avogadro se realizó como experiencia
piloto en los estudiantes de Ingeniería Ambiental (5 parti-
cipantes) en el curso de Química General y Orgánica del
segundo cuatrimestre del año 2013. A los alumnos se les
instruyó en el uso del programa, para lo cual se crearon
manuales que les ayudaron a completar un taller con pre-
guntas.

Este taller consistió en determinar la quiralidad de los
carbonos en moléculas orgánicas utilizando una molécula
en 2D, dibujada con BkChem (Kosata y Danne, 2010), y otra
en 3D, dibujada con Avogadro. El objetivo fue ver cuánto
se demoraban los alumnos en determinar la quiralidad de
los carbonos entre una figura 2D versus otra 3D. El resul-
tado principal fue que viendo la estructura en 3D, el tiempo
promedio de asignación de la quiralidad disminuyó.

Estos datos fueron contrastados con una pregunta de la
misma índole en una evaluación escrita del curso de Quí-
mica Orgánica para la carrera de Química y Farmacia (20
participantes) el mismo cuatrimestre y año. Estos alumnos
debían asignar la quiralidad a los carbonos de una molécula
dada a partir de una figura en 2D representada por cuñas y

rayas. El porcentaje de alumnos que acertó la pregunta fue
del 0%, mientras que los alumnos de Ingeniería Ambiental,
usando Avogadro, fueron capaces de asignar correctamente
la quiralidad a los carbonos de moléculas más complejas.
moléculas 25

Para continuar con esa investigación y validar el estudio
s por lo que se amplió al curso de Química General y Orgá-
ica de la carrera de Odontología, en el primer cuatrimestre
e 2014.

etodología

articipantes

n este estudio participaron los estudiantes de ingreso del
ño 2014 a la carrera de Odontología, de la Universidad
rturo Prat, Iquique, Chile, con edades comprendidas entre

os 17 y los 20 años. El número total de alumnos de la carrera
e Odontología fue de 54, quienes se agruparon en pare-
as para participar, es decir, un total de 27 parejas. Como
rupo control participaron los estudiantes de la carrera de
uímica y Farmacia (20 estudiantes) que el segundo cuatri-
estre de 2013 cursaban la asignatura de Química Orgánica

ver el apartado de Antecedentes).
La muestra poblacional fue heterogénea en cuanto a la

rocedencia del sistema educacional, vale decir, los estu-
iantes vinieron de colegios con distintos regímenes de
studios. La composición étnica de la muestra también fue
eterogénea.

jecución de las actividades para los estudiantes
e Odontología

ara el aprendizaje del programa Avogadro, los estudiantes
rabajaron en parejas, en una única sesión de 3 h, en una sala
e computación disponible en la Universidad. Cada ordena-
or ya tenía instalado el programa y cada pareja tenía un
anual de este en formato pdf. Los estudiantes debían des-

argar el manual previamente desde la plataforma virtual
e la Universidad y leerlo. Sin perjuicio de esto, el docente
cargo explicó los principales menús para dibujar, borrar,

irar, mover, rotar átomos o moléculas, e ir construyéndolas
n el programa.

La primera molécula que debieron construir fue el limo-
eno. El limoneno es una molécula orgánica presente en los
ítricos, lo que les da el olor característico, y que posee un
nico carbono quiral, con lo cual puede existir el R-limoneno
el S-limoneno. El objetivo fue que ellos se dieran cuenta

e cuál de los 2 isómeros habían construido.
Posteriormente, los alumnos debieron descargar desde

a plataforma virtual de la Universidad 2 moléculas con más
e un carbono quiral, y asignar la configuración R o S. Estas
oléculas fueron L-Treosa y D-Treosa, 2 azúcares pequeños.
Finalmente, los estudiantes tuvieron que entregar un

eporte que consistió en:

) Hacer una búsqueda en internet de las moléculas proges-
terona y testosterona en 2D ---con estructura de cuñas y
rayas---, asignar la configuración R o S a cada uno de sus
6 carbonos, y medir el tiempo promedio que se demora-
ron en hacerlo.

) Buscar en Internet las moléculas de sucralosa, ibupro-

feno y metilfenidato. Dibujar en Avogadro la sucralosa y
otra de las moléculas buscadas, a elección. Determinar
la configuración R o S de sus carbonos y medir el tiempo
promedio que se demoraron en hacerlo. En este caso,
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Figura 3 Comparación temporal promedio para la asignación de los carbonos quirales de: A) 2 esteroides, progesterona y testos-
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erona; B) sucralosa y otra molécula (ibuprofeno o metilfenidato
ridimensionales (con Avogadro). Todos los gráficos tienen incor

el número de carbonos quirales, en promedio, entre las
moléculas fue de 11,5.

Este reporte fue evaluado de acuerdo con la escala de
alificación empleada en el país de estudio.

El grupo control (estudiantes de Química y Farmacia)
amás recibió instrucción del programa Avogadro durante
l curso de Química Orgánica. La comparación entre los
studiantes que usaron Avogadro (Odontología) y los que no
Química y Farmacia) se hizo midiendo la asertividad en la
signación entre moléculas con el mismo número de carbo-
os quirales; sucralosa para los estudiantes de Odontología,
tra molécula para los de Química y Farmacia. En el caso de
stos últimos, la molécula se les preguntó en una evaluación
scrita (ver el apartado Antecedentes).

ratamiento de datos

l tiempo que los estudiantes demoraron en asignar la quira-
idad de los carbonos de las distintas moléculas se presenta
n forma de gráficos de barra.

Por otro lado, se realizó una encuesta (on line) con la
erramienta Google Forms (De la Fuente, Pardo y Delgado,

009) para medir la percepción de los alumnos respecto a
vogadro, y también con el fin de contrastar sus repuestas
on los datos obtenidos. La encuesta fue voluntaria, de modo
ue el número de participantes fue de 21.

d
y
E
p

) en moléculas bidimensionales (sin Avogadro) versus moléculas
da la desviación estándar normalizada.

esultados y discusión

as actividades evaluadas 1 y 2, descritas un poco antes (ver
partado de Metodología), arrojaron los siguientes resulta-
os.

signación de la quiralidad a moléculas
n 2 dimensiones

onsiderando la actividad 1, se puede apreciar en la
gura 3A que los alumnos se demoraron, en promedio, 195 s
n determinar la quiralidad de los 6 carbonos de la proges-
erona y 163 s en determinar la quiralidad de los 6 carbonos
e la testosterona. Es claro que el tiempo de asignación para
a segunda molécula fue más rápido que para la primera. Es
robable que el ejercicio con la primera molécula les haya
ervido de práctica para disminuir el tiempo en la asignación
e la segunda.

signación de la quiralidad a moléculas
n 3 dimensiones

i ahora se analizan los resultados de la actividad 2, se puede
preciar que los estudiantes se demoraron menos tiempo en

eterminar la quiralidad de los 9 carbonos para la sucralosa,
mucho menos para metilfenidato, o ibuprofeno (fig. 3B).

sto último no es sorprendente, ya que metilfenidato e ibu-
rofeno poseen 2 y un carbono quiral, respectivamente.
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los valores se entregan en porcentaje.

Comparación entre la asignación bidimensional
y tridimensional

Al comparar ahora el tiempo que los alumnos de Odonto-
logía se demoraron en asignar la quiralidad a los carbonos
de moléculas bidimensionales (fig. 3A) versus las molécu-
las tridimensionales (fig. 3B), aparece la figura 3C. Esta
figura muestra, en la columna «Sin Avogadro», el promedio
del tiempo de asignación entre progesterona y testosterona
(ver figura 3A), mientras que la segunda columna («Con
Avogadro») muestra el promedio del tiempo de asignación
entre sucralosa, metilfenidato e ibuprofeno (ver figura 3B).
Es claro que los estudiantes demoraron menos en asignar
la quiralidad de los carbonos con Avogadro (moléculas tridi-
mensionales) que sin Avogadro (moléculas bidimensionales).
De hecho, el tiempo se reduce casi a la mitad: 179 versus
88,0 s.

Si ahora se realiza una comparación de la asertividad
en la asignación de los carbonos quirales entre estudian-
tes de Odontología (que usaron Avogadro) y los de Química
y Farmacia (que no usaron Avogadro), se concluye que los
estudiantes de Odontología fueron un 100% mejores en asig-
nar los carbonos quirales que los estudiantes de Química y
Farmacia (datos no mostrados). A los alumnos de Química
y Farmacia se les hizo una pregunta de asignación de qui-
ralidad para una molécula con una cantidad equivalente de
carbonos quirales a la sucralosa. Esta pregunta fue hecha en
una evaluación escrita (primer cuatrimestre de 2013) y la
asertividad fue del 0%. Es decir, ningún estudiante fue capaz

de asignar correctamente todos los carbonos quirales.

Esta actividad demuestra que así como antes los modelos
de bolas y varillas ayudaban a la comprensión de la espacia-
lidad de las moléculas, y a la determinación de los centros
a C, pregunta 3; letra D, pregunta 4; letra E, pregunta 5. Todos

uirales en ellas, de igual modo un programa computacio-
al como Avogadro permite a los alumnos observar el espacio
ue ocupan las moléculas (es decir, que no son planas). Ade-
ás, esta herramienta permite a los estudiantes una rápida

signación de los centros quirales al poder mover y rotar la
olécula para verla en la perspectiva deseada.

ncuesta hecha a los estudiantes

na encuesta consistente en 5 preguntas se les realizó a
os alumnos una vez finalizadas las actividades 1 y 2. La
ncuesta fue anónima y voluntaria, de modo que participa-
on 21 estudiantes. Para esto se usó la herramienta Google
orms (De la Fuente et al., 2009).

Las preguntas fueron confeccionadas para medir el grado
e satisfacción de los estudiantes, pero también para com-
arar los resultados de este estudio con la propia impresión
e ellos.

A continuación se exponen los resultados de las pregun-
as:

. ¿Había tenido antes alguna experiencia con este tipo de
visualizadores moleculares?

La figura 4A es clara en mostrar que el 90% de los
alumnos nunca antes había trabajado con este tipo de
programas, lo que implica que solo 2 alumnos sí lo
habían hecho anteriormente. Entonces, Avogadro repre-
sentó una novedad para la mayoría de ellos.

. ¿Cuán de acuerdo está con la utilización de este programa

en el aula?

Ante esta pregunta, en que 1 significaba «muy en
desacuerdo» y 5 «muy de acuerdo», los porcentajes de
la figura 4B indican que el 48% de los alumnos está
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muy de acuerdo en la incorporación de Avogadro en el
aula, y un 38%, de acuerdo. Se colige que la mayoría de
los estudiantes comprendió que estos visualizadores son
necesarios de incorporar para entender mejor la espa-
cialidad y el volumen molecular.

Es importante notar que esta pregunta se hizo en el
contexto en que los estudiantes trabajaron, es decir, en
sesiones dirigidas por el docente a cargo. Por ende, se
concluye de las respuestas de los estudiantes que ellos
están de acuerdo con el uso de Avogadro en la modalidad
de sesiones dirigidas.

. ¿Cree que sería bueno introducir este tipo de programas
en otras asignaturas, como, por ejemplo, Bioquímica?

Esta pregunta tuvo como objetivo ver si los alumnos
eran capaces de reaccionar ante desafíos más grandes,
ya que la última unidad del curso, Compuestos Orgánicos
de Importancia Biológica, los prepara para la asignatura
de Bioquímica. En esta área de la Química es importante
observar y comprender la tridimensionalidad de macro-
moléculas como proteínas y ADN.

Al observar la figura 4C se ve que el 95% respon-
dió que sí estaba de acuerdo con la incorporación de
Avogadro en otras asignaturas. En el caso de la asigna-
tura de Bioquímica, el desafío de ver proteínas en 3D
es mayor, porque son macromoléculas cuyos aminoáci-
dos se superponen en un espacio de 2D. Es por esto
que cuando se usan visualizadores para observar estas
macromoléculas, se hace necesario rotarlas constante-
mente para ver su tridimensionalidad. Probablemente los
estudiantes son conscientes de este desafío (Vella, 1990;
Cox, 2000; Richardson, Richardson, Sirochman, Bateman
y Booth, 2002; Linenberger y Holme, 2015) y por ello
se muestran propicios al uso de visualizadores en esta
asignatura. Cabe señalar que la utilización de programas
para visualizar macromoléculas proteicas con residuos
aminoacídicos mutados ya se ha realizado con estudian-
tes universitarios (Rodríguez-Sotres, Rodríguez-Penagos,
González-Cruz, Rosales-León y Martínez-Castilla, 2009).
En ese estudio los autores emplearon el programa VMD
(Humphrey et al., 1996).

. ¿Cómo describiría su habilidad para ver moléculas en
3 dimensiones después de utilizar Avogadro?

La figura 4D refleja que un 43% creyó haber des-
arrollado una alta habilidad para ver moléculas en 3D,
mientras que un 38% se consideró en un nivel intermedio.
Esto refleja que este primer acercamiento a un visua-
lizador no desarrolla las habilidades moleculares en 3D
de manera uniforme. Es probable que la experiencia tri-
dimensional con la que los estudiantes vienen desde el
colegio en Química Orgánica sea deficiente para algunos
(38%) y mejor para otros (43%), como también es posible
que se necesite más de una sesión de práctica con Avo-
gadro. Esto podría subsanarse si se les asignan ejercicios
para desarrollar autónomamente, ya que el programa es
fácilmente descargable e instalable en cualquier orde-
nador personal.

. En el ejercicio de determinación de quiralidad de los
carbonos, ¿con qué método demoró menos en asignarlos?
En este caso, el resultado es contundente; el 90% de
os estudiantes consideró que demoraron menos usando
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vogadro que utilizando una estructura plana a la hora de
signar la quiralidad de los carbonos (fig. 4E). Esto con-
uerda perfectamente con los resultados de la figura 3C,
n que el tiempo de asignación se redujo a la mitad.

onclusiones

a utilización del programa Avogadro para construir y visuali-
ar moléculas en 3D demuestra que los alumnos son capaces
e asignar la configuración R/S a carbonos quirales en menor
iempo que si lo hacen con moléculas en 2D. Este tipo de
rogramas es posible implementarlos en los primeros cur-
os de Química General, así como en los cursos de Química
rgánica.

Los estudiantes, después de aprender el uso del visua-
izador molecular Avogadro, califican la experiencia como
ositiva y necesaria en otras asignaturas donde las moléculas
ue se estudian son más complejas.

Con todo, se puede catalogar como exitoso este primer
cercamiento a Avogadro y en el futuro sería aconsejable
xtender el estudio a más carreras con Química. Esto debe
r acompañado, eso sí, de una planificación más estructu-
ada que logre que la mayoría de los alumnos desarrollen la
abilidad de ver moléculas en 3D.
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