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resumen

Se revisa el uso de Jmol en visualizacién molecular para la ensefianza y el aprendizaje de la quimica, tanto en forma de
programa Java (Jmol) como de aplicacién HTMLS incluida en paginas web (JSmol). Se presentan en este articulo dieciséis
sitios web destacados de entre los cientos que utilizan la versién de JSmol sin Java.
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resum

Es revisa I's de Jmol en visualitzacié molecular per a I'ensenyament i I'aprenentatge de la quimica, tant en forma de
programa Java (Jmol) com d’aplicacié HTMLS inclosa en pagines web (JSmol). Es presenten en aquest article setze llocs
web destacats entre els centenars que utilitzen la versié de JSmol sense Java.
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abstract

The use of the Jmol molecular visualization in chemical education is reviewed, both as a stand-alone Java application
(Jmol) and as a web-based HTML5 application (JSmol). Sixteen among the hundreds of web sites utilizing the non-java

version of JSmol are presented in this article.
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Introduccién

Jmol es un proyecto comunita-
rio de cédigo abierto para la
visualizacién y el analisis interac-
tivos de la estructura de molécu-
las («Jmol», 2016), en una amplia
diversidad de disciplinas cientifi-
cas y educativas que incluyen
todas las ramas de la quimica,
desde la quimica general a la
inorganica, organica, fisicoquimi-
ca y bioquimica. Se usa, asimis-
mo, en areas interdisciplinares

tales como la ciencia de materia-
les y la biofisica. Programado
inicialmente en lenguaje Java,
hoy Jmol se desarrolla activa-
mente utilizando una técnica que
permite generar en paralelo una
version Java y otra JavaScript.

De este modo, Jmol esté disponi-
ble como programa o aplicacién
Java auténoma (Jmol.jar), como
miniaplicacién Java (JmolApplet.
jar, que sigue siendo util para
usos especializados dentro de

Jmol es un proyecto
comunitario de cédigo
abierto para la visualiza-
cién y el andlisis inter-
activos de la estructura
de moléculas

una pagina web) y como aplica-
cién HTMLS en paginas web
(JSmol), tremendamente popular
y compatible igualmente con
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dispositivos tactiles como las
tabletas. Como mérito adicional,
la interfaz de Jmol/JSmol esta
disponible en veintidés idiomas,
incluidos inglés, espanol, catalan
y vasco, y automaticamente
detecta y adopta el idioma que
tenga el sistema del usuario.

Los datos de uso de JSmol
demuestran su fuerte implan-
tacién en la red: mas de cien
mil usuarios al mes acceden a
mas de veinte mil paginas web
que lo utilizan. A lo largo de
dos anos, entre el 1 de abril de
2014 y el 1 de abril de 2016 (fig. 1),
casi tres millones de usuarios
de todo el mundo utilizaron
JSmol en mas de doce millones
de visitas.

abanico completo de prestaciones
y capacidades de Jmol.

Recursos basados en la web
Quimica general e inorgdnica

Orbitales del hidrégeno

El concepto orbital atémico
puede resultar bastante confuso
para los estudiantes: nodos planos
y radiales, fases, el concepto
orbital como una descripcién de
la «probabilidad» de encontrar el
electrén en una posicién determi-
nada del espacio, etc. Las iméage-
nes sobre el papel no transmiten
lo mismo que un objeto punti-
llista, manipulable y realista,
generado mediante el método

Figura 1. Estadistica de uso de JSmol.

En este articulo, comenzare-
mos con una presentacién de
cémo pueden emplear JSmol los
docentes de quimica sin necesi-
dad de entrenamiento ni expe-
riencia en el disefio de paginas
web, en HTML o en JavaScript.
Primero, nos centraremos en
cémo pueden usarse directamen-
te las paginas web existentes,
escritas por educadores en
quimica de todo el mundo, para
demostraciones en el aula,
actividades y el estudio indivi-
dual. Estas paginas se han
seleccionado por su populari-
dad, su sencillez de uso o su
utilidad general. Terminaremos
presentando los posibles usos
del programa auténomo jmol
(Java) en actividades de aprendi-
zaje que pueden explorar el

de Montecarlo en tiempo real y
diferente cada vez que lo recreas
(fig. 2). Los alumnos pueden
experimentar y disfrutan retando
a su profesor con un orbital 5g_4.
;Cuantos nodos tiene?

The Jmol molecular viewer
(Universidad Estatal de Ohio)

Este sitio (fig. 3) proporciona
un servicio muy completo que
incluye cuatro recursos: un pa-
nel VSEPR (TRePEV o RPECV)
con ejemplos de geometrias
moleculares diversas, desde
lineal hasta bipiramide penta-
gonal (incluyendo los pares
electrénicos aislados, si se desea);
un visor molecular predefinido
con ejemplos desde inorganicos
a biolégicos (muchos incluyen
mapas de potencial electrosta-
tico y varios muestran resonan-
cia de enlaces mediante anima-
ciones); una herramienta para
investigar estructuras cristali-
nas, y mas de cuatrocientas
estructuras procedentes de la
ya desaparecida Klotho: Biochem-
ical Compounds Declarative
Database (Klotho..., 2002).

Cool molecules. A molecular structure
explorer

Este, que fue el primer sitio
con Jmol creado por uno de los
autores (BH), ofrece una coleccién
verificada de mas de novecientas
sesenta estructuras cristalinas
con distancias y angulos reales
(no idealizados) que se muestran
empleando una escala absoluta.
Su propésito es destacar que los
angulos idealizados que se
estudian en el primer afnio de
Quimica estan distorsionados

Figura 2. Orbitales del hidrégeno. http://chemapps.stolaf.edu/jmol/orbitals/ (en inglés).



Figura 3. The Jmol molecular viewer (Universidad Estatal de Ohio). https://under
grad-ed.chemistry.ohio-state.edu/jmol-viewer/ (en inglés).

en las moléculas reales por
razones reales (fig. 4). El sitio se
basé en un libro impreso, Molecu-
lar origami. Precision scale models
from paper (Hanson, 1995), y
proporciona modelos que se pue-
den imprimir, recortar y plegar,
produciendo modelos de papel
que se pueden examinar y
manipular. Casi oculto en este
sitio, se incluye un simulador de
vibraciones animadas «disénialo
t mismo». ;Podrias predecir
cémo es el modo de flexién
simétrica fuera del plano del
triyoduro de boro (Bl;)? jQuiza te
sorprendas! (Hanson, 2013).

Visualizaciones en quimica

Esta extensa sede web emplea
JSmol para mostrar modelos tanto
de compuestos como de procesos,
incluyendo animaciones de los
atomos y moléculas. Contiene,
asimismo, cuestionarios con
autoevaluacién. Los contenidos
estén dirigidos a la ensefanza
secundaria, el bachillerato y los
primeros cursos de universidad
(fig. 5). Se abarcan estructuras
guimicas (organicas e inorgani-
cas), mecanismos de reaccion en
guimica inorganica y simulacio-
nes de procesos. Una seccién
adicional titulada «Test concep-
tuales» aborda especificamente
aquellos conceptos fundamenta-
les que a menudo los estudiantes
tienen dificultad para asimilar.

El concepto orbital
atomico puede resultar
bastante confuso para
los estudiantes: nodos
planos y radiales, fases,
el concepto orbital como
una descripcion de la
«probabilidad» de encon-
trar el electrén en una
posicién determinada
del espacio, etc.

Figura 4. Cool molecules. A molecular structure explorer. http://www.stolaf.edu/

depts/chemistry/mo/struc/ (en inglés).

Figura 5. Visualizaciones en quimica. http://uv.es/quimicajmol/ (en espafiol,

parte en inglés).

Symmetry@Otterbein

Cuando se trata de demostrar
los elementos de simetria mole-
cular (ejes propios e impropios,
planos especulares, centros de
inversién, etc.), no hay sitio web
que se aproxime al valor de este

(fig. 6). Comprende tres secciones:

una guia interactiva sobre grupos
puntuales; un «reto de simetria»

que emplea moléculas reales
junto a un diagrama de flujo
interactivo que cabecea negando
cuando cometes un error, y una
galeria con més de cien ejemplos
de moléculas en cuarenta y un
grupos puntuales diferentes. ;En
cuantos ejemplos quimicos puedes
pensar para el grupo puntual S,?
En este sitio hay cinco.
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Figura 6. Symmetry@Otterbein. http://
symmetry.otterbein.edu/ (en inglés).

Quimica orgdnica

Moléculas sencillas

Este cautivador sitio permite
tanto a profesores como a estu-
diantes mostrar sobre la marcha
moléculas que pueden o no haber-
se sintetizado alguna vez. Aprove-
chando un potente servicio ofre-
cido por el National Cancer Insti-
tute en Frederick (Maryland, EUA),
puedes escribir nombres IUPAC
para que se muestre su estructu-
ra, o bien comenzar con una y
modificarla td mismo con las
herramientas que incluye. Una
animacién del volteo del anillo de
ciclohexano demuestra cémo el
cambio desde una conformaciéon
en silla a la otra no exige pasar
por una en bote (fig. 7). El modo
de minimizacién «arrastra y
suelta» ofrece horas de diversién
adictiva: el usuario puede apuntar
a un atomo con el puntero del
ratén y arrastrarlo fuera de su
lugar, con lo que los enlaces se
deforman; nada mas soltar el
puntero, se ejecuta una minimiza-
cién de energia que devuelve el
atomo a una posicién en la que
las longitudes y los angulos de
enlace sean razonables (pero no

Brico-moléculas permite
una conversion rapida
entre las representa-
ciones 2D y 3D de
cualquier molécula

Figura 7. Moléculas sencillas. http://chemapps.stolaf.edu/jmol/jsmol/simple2 htm

(en inglés).

necesariamente idéntica a la
conformacién original).

Galeria visual 3D de moléculas.
Quimica del carbono

Este sitio incluye modelos de
casi cien estructuras organicas
frecuentes, adecuadas para la
ensenianza secundaria y el bachi-
llerato (fig. 8). La presentacion
predefinida utiliza la versién
WebGL (WebGL..., 2016) de JSmol.
Los cuestionarios asociados permi-
ten a los estudiantes evaluar su
destreza en la nomenclatura de

compuestos organicos en espafol.
Brico-moléculas. DIY-molecules

Esta pagina permite una conver-
sién rapida entre las representa-
ciones 2D y 3D de cualquier molé-
cula (fig. 9). Al igual que otros si-
tios presentados antes, utiliza el ser-
vidor CACTUS (NIH..., 2016) para
obtener las estructuras a partir de
su nombre, asi como para conver-
tir entre 2D y 3D. También es
posible obtener estructuras de la
base de datos PubChem (PubChem,
s. a.), que contiene méas de noven-
ta millones de entradas.

Figura 8. Galeria visual 3D de moléculas. Quimica del carbono. http://iesbinef.edu
ca.aragon.es/fiqui/jmol/organica.htm (en espariol). Téngase en cuenta que este

sitio no ha adoptado las ultimas recomendaciones de nomenclatura de la IUPAC.



ChemTube3D proporcio-
na una coleccion, sin
parangdn en internet,
de reacciones organicas
animadas que cubren
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el espectro completo
de la quimica organica
para la universidad. El
sitio permite mostrar
de forma interactiva las

. . . reacciones de principio
Figura 9. Brico-moléculas. DIY-molecules. http://biomodel.uah.es/en/DIY/JSME/

(en espariol, inglés y francés). a fin

CheMagic virtual model kit

Bajo el lema «Reach out and
touch a molecule» («Alarga la
mano y toca una molécula»), aqui
se explora como en ningun otro
lugar la increible extensién de las
capacidades de Jmol. Este notable
sitio web (fig. 10) conecta con
todo tipo de recursos, incluyendo
PubChem (PubChem, s. a.), NMRDB
(«Nmrdb.org tools for NMR spec-
troscopists», s. a.) (un predictor de
espectros de RMN) y la coleccién
de datos espectrales del NIST
Chemistry WebBook (2016), utili-
zando un ingenioso disenio de
busquedas de imagenes en Google Figura 10. CheMagic virtual model kit. http://chemagic.org/molecules/mini.html
a partir de identificadores qui- (en inglés).
micos (https://goo.gl/qxwMPa).
Enfocado a que cada uno elabore
sus propios modelos moleculares,
este recurso se ha disenado con
una elevada compatibilidad para
los dispositivos tactiles, como
tabletas y teléfonos.

Jmol para ensefiar y aprender quimica

ChemTube3D

Yendo mucho mas allé de lo
que la fig. 11 sugiere, ChemTube-
3D proporciona una coleccién,
sin parangén en internet, de
reacciones organicas animadas
que cubren el espectro completo
de la quimica orgénica para la
universidad. El sitio permite incluyendo la formacién de inter- tanto para el estudio personal
mostrar de forma interactiva mediarios y estados de transicién. como para presentaciones en
las reacciones de principio a fin, Las paginas estan diseniadas gran formato en el aula.

Figura 11. ChemTube3D. http://chemtube3d.com/ (en inglés).
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Prediccién de RMN

Esta pagina (fig. 12) aparen-
temente simple combina la
potencia de JSmol en 3D, el
editor de estructuras quimicas
en 2D JSME y JSpecView, un
visor de espectros con multi-
ples prestaciones (los tres,
programados en JavaScript).
Permite la prediccién rapida
de espectros RMN de ™H (pron-
to incluiréd también 13C) a par-
tir de la estructura dibujada
o del nombre del compuesto,
usando una conexién con el
servidor de prediccién NMRDB,
ubicado en Lausana (Suiza).
La correlaciéon tanto del dibujo
en 2D como del modelo tridi-
mensional con las lineas del
espectro se consigue simple-
mente pulsando sobre los
atomos o los picos del espectro.
Los espectros se pueden ampliar
y reducir, integrar, comparar y
enviar a documentos PDF.

Bioquimica

Biomodel

Esta sede web hace un uso
intenso de JSmol acompanado
de guiones y texto adecuados
para el aprendizaje auténomo
(fig. 13). Se divide en cuatro
secciones principales. La
primera muestra proteinas,
acidos nucleicos y los complejos
entre ambos, a nivel universita-
rio. La segunda se dedica a
componentes lipidicos y mo-
delos de la bicapa. La tercera
incluye un muestrario de molé-
culas adecuadas para la educa-
cién secundaria y el bachillerato,
disenado para poderlo usar
en una sesién practica de
una hora u hora y media
con los alumnos. La cuarta
seccién es una guia sobre
los aspectos estructurales
fundamentales del ADN
(evolucién de un disefio origi-
nal de Martz, 1995) y se ha
traducido a doce idiomas.

Figura 12. Prediccion de RMN. http://chemapps.stolaf.edu/jmol/jsmol/jsv_

predict2.htm (en inglés).

Figura 13. Biomodel. http://biomodel.uah.es/ (en espariol e inglés).

BioMdvil

Con un diseno liviano que
utiliza una versiéon simplificada
de JSmol, esta aplicacién esta
concebida para su uso en el
teléfono movil (fig. 14). Puedes
elegir un nombre y se mostrara
la estructura, o bien ver una
estructura al azar e intentar
responder cudl es su nombre.
Incluye los veintidés aminoacidos
proteicos y las cinco bases
nitrogenadas més comunes.

Prediccién de RMN com-
bina la potencia de
JSmol en 3D, el editor de
estructuras quimicas en
2D JSME y JSpecView
para predecir espectros
de RMN de H

Figura 14. BioMovil. http://biomodel.
uah.es/m/ (en espafiol, inglés, francés,
italiano, portugués y turco).




Estructura de biomoléculas
y macromoléculas en UIB

Este sitio trata con estruc-
turas mas complejas (tales
como asociaciones entre ADN
y proteinas, complejos enzi-
maticos grandes y proteinas
implicadas en el céncer),
pero también presenta los
fundamentos de todos los ti-
pos de biomoléculas (fig. 15).
Complementa las visualizacio-
nes en JSmol con explicaciones
detalladas y algunos graficos
animados. Parte del sitio esta
aun pendiente de su conversion
de Jmol/Java a JSmol.

RCSB Protein Data Bank y Protein
Data Bank in Europe

Estos dos portales dan
acceso al repositorio de referen-
cla para estructuras de ma-
cromoléculas obtenidas
de la experimentacién con
cristalografia de rayos X, difrac-
cién de electrones, RMN y otras
técnicas (fig. 16). JSmol es uno
de los principales visores que se
ofrecen para observar en linea las
estructuras en 3D. RCSB propor-
ciona una vista singular de los
ligandos en su bolsillo de unién,
en la que se destacan en color los
contactos (rojo) y los huecos
libres (azul).

Proteopedia. Life in 3D

Esta enciclopedia gratuita
y colaborativa en 3D de las
proteinas y otras moléculas
es un entorno similar a Wikipe-
dia, mantenido por la comunidad
de usuarios, que incluye herra-
mientas de edicién para crear
paginas en las que la lectura se
ilustra con visualizaciones
interactivas mediante JSmol
(fig. 17). Resulta ser asi una
version de la base de datos
PDB con contenido producido
por la comunidad. jUna platafor-
ma estupenda para proyectos
de aula!

Figura 15. Estructura de biomoléculas y macromoléculas en UIB. http://gmot.uib.es/
difusion.html (en espariol).

Figura 16. RCSB Protein Data Bank. http://rcsb.org/pdb. Protein Data Bank in Europe.
http://pdbe.org.

Figura 17. Proteopedia. Life in 3D. http://proteopedia.org/.

19

Jmol para ensenar y aprender quimica



numero 22

Educacié Quimica EduQ

Opciones de uso auténomo

Todo lo que se ha presentado
hasta ahora son contenidos ya pre-
parados que se pueden usar tal cual
y de forma inmediata en el aula. Al-
gunos de los recursos se han elabo-
rado con poca o ninguna programa-
cidn, tan solo la escritura de unos
pocos guiones (tanto en JavaScript
como en instrucciones de Jmol).
Otros son el resultado de un trabajo
mucho mas elaborado por parte de
sus autores, que actua tras bambali-
nas de formas ingeniosas y comple-
jas. Pero, ademaés de integrado en to-
das estas paginas, Jmol esta dispo-
nible también en forma de progra-
ma Java que puede ejecutarse en
sistemas Windows, MacOS o Linux
(las restricciones de seguridad im-
puestas sobre las «aplicaciones»
Java solo afectan a su uso en un na-
vegador de internet, no como pro-
gramas auténomos). En este forma-
to, es posible utilizar toda la poten-
cia de Jmol mediante menus desple-
gables y contextuales, asi como en
una consola de instrucciones y con
guiones grabados en archivos (fig. 18).
Al ejecutarse mediante Java, solo
estd limitado por la memoria del
equipo y puede, por ejemplo, leer
facilmente la informacién de mode-
los con mas de medio millén de
atomos y permitir su manejo fluido
con el ratén o en animaciones. Hay
guias para su uso en diversos luga-
res de la red (por ejemplo, «Section 1.
Using Jmol as a computer visual-
ization tool», 2010). La documenta-
cién completa para los guiones de
Jmol esta disponible en Hanson (2016).

Consigue tu molécula

Algunos de los ejemplos de
recursos en internet resefiados en
este articulo ya han demostrado
formas de obtener una estructura
en 3D, pero aun hay més:

— Utilizando el ment de la
barra superior en la ventana del
programa Jmol:

— «Archivo > Conseguir un PDB»
localiza y descarga una macromo-
lécula desde la base de datos RCSB

Figura 18. El programa Jmol con su consola de instrucciones.

PDB, si conoces su c6digo o
identificador PDB (cuatro caracte-
res alfanumeéricos).

— «Archivo > Conseguir un
MOL» localiza y descarga una
molécula desde el servidor NCI
CACTUS, si proporcionas uno de
sus nombres en inglés (nombre
comun, sistematico o comercial) o
alglin identificador quimico
(ntmero CAS, InChl, SMILES).

— Descargando el archivo desde
los portales de las bases de datos.
— Es posible descargar una
copia del archivo que usa una pa-
gina web (aunque a menudo el
procedimiento para conseguirlo

no es sencillo).

— Puedes dibujar en 2D la
molécula que deseas, conseguir
su conversion a 3Dy, a continua-
cién, descargar ese archivo. Esto
es posible en algunos de los sitios
antes descritos, asi como en el
portal CACTUS (NIH..., 2016).

— También se puede construir
la molécula directamente en 3D
utilizando el programa Jmol (en su
modalidad model kit mode), o una
pégina web como CheMagic (ya
descrita; Rothenberger, s. a.), o un
programa como Avogadro (Avoga-
dro..., 2016).

Lleva la molécula en el bolsillo
Sin dominar demasiado Jmol,
cualquier profesor o estudiante

puede facilmente aprovechar

el programa para preparar de
antemano una presentacién de la
molécula y luego mostrarla en el
aula rapidamente, sin necesidad
de instalar programas especiales
(salvo Java). Brevemente, estos
serian los pasos a seguir:

1. Consigue el archivo de una
molécula en alguna pagina web
o, especialmente, en una base de
datos como NCI, PubChem o PDB.
Guardalo en tu disco local
(habitualmente, se tratara de un
archivo .mol o .pdb).

2. Descarga el paquete de
«distribucién» de Jmol (un archivo
.zlp) desde https://sf.net/projects/
jmol/files/ y extrae o descomprime
de €l tan solo el archivo Jmol.jar.

3. Inicia el programa Jmol (por
ejemplo, haciendo doble clic en el
archivo Jmol jar) y abre en él el ar-
chivo de la molécula. Usando el
ratén y el ment de Jmol, orienta
el modelo como prefieras y aplica el
estilo que mejor destaque lo que
quieres contar de esa molécula.

4. Una vez estés satisfecho con lo
que se ve, haz clic con el boton dere-
cho del ratén y elige «Archivo > Guar-
dar > Guardar como archivo PNG/
JMOL». El archivo que se guarda pare-
ce un tipico archivo de imagen, pero,
en realidad, contiene también toda la
informacién que necesita Jmol para
recrear la escena interactiva en 3D.



5. Lleva contigo (por ejemplo, en
un dispositivo USB) el archivo
Jmoljar y el archivo .png que grabas-
te. Una vez en el aula, inicia tu co-
pia de Jmol y emplea «Archivo >
Abrir» (o bien arrastra el archivo .png
y suéltalo sobre la ventana de Jmol).

Conclusién

Confiamos en que este articulo
proporcione al lector una percep-
cién de las amplias y diversas apli-
caciones educativas de Jmol, asi
como del potencial para el desarro-
llo de mas sitios web disenados por
educadores. Se trata de una selec-
cién necesariamente limitada en-
tre todo lo que hay disponible; por
ejemplo, una busqueda escribiendo
«Jmol» en la sede del Journal of Chem-
ical Education en internet rinde méas
de ciento setenta y cinco articulos,
y una en Google devuelve cerca de
medio millén de resultados.

Tanto si quieres orientar a tus
alumnos hacia sitios existentes
como si estas dispuesto a unirte
al grupo creciente de educadores
que han encontrado en Jmol una
salida a su imaginacién y su
deseo de comunicar la ciencia de
forma divertida, activa y partici-
pativa, Jmol esté a tu disposicién.
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