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RESUM

Ja fa temps que les tecnologies de la informacié i la comunicacié (TIC) estan presents a
aula, perd sovint simplement es tracta de substituir el format paper per un format digital,
sense cap valor afegit. Nosaltres pensem que cal anar més enlla i cercar aplicacions d’aquestes
noves tecnologies que realment impliquin un canvi metodologic en el professorat i una millo-
ra en la comprensié de conceptes complexos per part de 'alumnat.

En aquesta comunicacid, volem compartir una experiéncia d’aula basada en la practica
docent reflexiva i consistent en I'is de programari gratuit que permet la generacié de models
moleculars de compostos organics, la seva representacié tridimensional i la seva manipulacio.

Aquesta comunicaci6 és una versié resumida de I'article homonim publicat pels autors a
Educacié Quimica EduQ (Lucas i Giménez, 2010).

PARAULES CLAU
Experiéncia d’aula, practica reflexiva, TIC, models moleculars, SMILES™.

OBJECTIUS

«Una recent campanya publicitaria anuncia la retirada dels aliments que conte-
nen greixos “trans” per part d’'una cadena de distribuci6 alimentaria (Eroski)».

Vam considerar que aquesta informacié reunia els requisits necessaris per pren-
dre-la com a punt de partida de la nostra accié docent a partir de la reflexid segiient:
els nostres alumnes entenen els conceptes cientifics implicats en aquesta noticia?, de
quina manera ens poden ajudar les TIC a millorar aquesta comprensié?
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De seguida vam veure que calia dotar els nostres alumnes de les eines necessaries
perque fossin capagos d’entendre que la disposicié tridimensional dels atoms d’una
molécula és especialment rellevant per entendre algunes de les seves propietats.

FIGURA 1. Diferéncia estructural entre els isomers
«trans» (esquerra) i «cis» (dreta) d’un acid gras.

DESENVOLUPAMENT DE L’EXPERIENCIA

El nostre procés de recerca de I'estrategia més adient per a aquest context va estar
orientat en tot moment pels criteris basics segiients:

— Senzillesa: calia trobar un sistema facil d’aprendre i d’utilitzar sense renunciar
al fet que la solucio triada fos versatil i aplicable a altres contextos.

- Estandarditzacio: el sistema triat havia de ser el més acceptat possible en diver-
sos ambits cientifics.

- Programari lliure o gratuit: calia una solucié que es pogués utilitzar i compartir
sense cost i que fos respectuosa amb les corresponents llicéncies dels seus autors.

Guiats per aquests principis i havent fet una recopilacid i una valoracié6 de diver-
ses solucions, vam arribar a establir una seqiiéncia de treball que implicava 'as de les
eines segiients:

- Un llenguatge de codificacié de molécules: SMILES™.

- Un programari capag de calcular la posicié tridimensional relativa dels atoms
d’una molecula: ChemSketch®.
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- Un visor tridimensional de models moleculars que permet realitzar manipula-
cions i calculs a partir d’aquests models: Jmol.

Un cop establerta i comprovada I'eficacia d’aquesta seqiiéncia, vam dissenyar una
experiencia d’aula en format de seminari per tal d’instruir els nostres alumnes en I'as
del programari triat i en la comprensié de les diferents fases del procés, aixi com de
les correspondéncies entre els models generats i les molécules «reals» representades
per aquests models.

FIGURA 2. Esquema de la seqiiéncia completa.

El seminari s’estructura en dues sessions: una primera sessi¢ introductoria del
llenguatge SMILES™ i del programari i una altra sessi6, més especifica, d’isomeries.
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Al comengament de la primera sessio, els alumnes reben un dossier amb les nor-
mes d’escriptura SMILES™ i un full d’exercicis.

La primera part d’aquesta primera sessié consisteix a explicar als alumnes la ra6
del seminari, els trets més caracteristics del llenguatge SMILES™ i tot el que té a veure
amb la descarrega, la instal-lacid i la manipulacié del programari necessari.

A la segona part de la primera sessid, els alumnes posen en practica el que se’ls ha
explicat, tot realitzant uns exercicis d’aplicacio.

Es convida els alumnes a visitar pagines web en les quals es fa servir SMILES™
com un llenguatge quimic més, com ara ChemSpider (http://www.chemspider.com/
SimpleSearch.aspx) o la versié en angles de Wikipedia (http://en.wikipedia.org/wiki/
main_page).

La segona sessié del seminari es realitza unes setmanes després de la primera i
s’hi tracten essencialment les qiiestions relatives a les isomeries.

L’estructura d’aquesta segona sessié és molt similar a la primera, pero I'exposici6
que fem els professors sobre el llenguatge SMILES™ implicat en aquest apartat és més
especifica, amb més exemples i més comentaris de cada cas.

Els alumnes practiquen amb exercicis preparats per a la sessid, resolen els seus
dubtes, superen les dificultats i marxen cap a casa amb nous exercicis per resoldre.

RESULTATS

Els instruments d’observacié que utilitzem son els segiients:

— A les mateéries de Quimica i de Biologia s’inclouen, a partir d’aquest moment i
amb total naturalitat, referéncies tant al llenguatge SMILES™ com a 'observacié de
models amb Jmol.

- Els alumnes que realitzen treballs de recerca d’aquest ambit hi incorporen els
coneixements adquirits en aquesta activitat.

— Les mateéria de Quimica de 1r de batxillerat inclou I'estudi de I'enlla¢ quimic, en
el qual s’utilitzen, entre altres conceptes, els parametres de I'enllag covalent (energia,
longitud i angle).

- Les implicacions geometriques de certes isomeries resulten més facils de com-
prendre per part dels alumnes.

Finalment, aquesta activitat ens ha permes aprofundir en el concepte model mo-

lecular. Aixi, vam poder explicar facilment als alumnes la diferéncia entre la realitat i
la modelitzacié d’aquesta realitat.
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CONCLUSIONS

Podem concloure que, després d’aquesta experiéncia, els alumnes han mostrat
una major competeéncia en comparaci6 a anys anteriors a I’hora de comprendre els
conceptes implicats. D’altra banda, resulta un fet objectiu que I'is combinat de
SMILES™, ChemSketch® i Jmol proporciona als alumnes unes eines TIC que els aju-
den a entendre algunes qiiestions no precisament trivials relacionades amb I'enllag
quimic.
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