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Resumen

La percepcion de las moléculas como entidadesniiasionales es una destreza esencial en
quimica y biologia. Muchas herramientas informéaticadecuadas dependen de la
disponibilidad de archivos de coordenadas. Es,, piuesesante disponer de una herramienta
que permita a cualquiera construir a voluntad urdeiwm para cualquier molécula. La
aplicacion presentada aqui, “Brico-moléculas”, jsewga en un navegador web sin software
especial y puede usarse tanto localmente (p. EROM) como en internet. La interfaz
integra un panel para dibujar la estructura quimioa mecanismo para generar una
conformacién optimizada y otro panel interactivadi® se muestra ésta en tres dimensiones.
Ademas, la optimizacién en tiempo real de la esiracplana hacia una conformacion
tridimensional afiade un gran valor pedagdgico, puesuario ve como los enlaces se estiran
y agitan hasta que el modelo alcanza una esteremgutorrecta. EI modelo generado se
puede grabar o enviar al profesor para su evaluacio
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Abstract

Perception of molecules as three-dimensional esti an essential ability in Chemistry and
Biology. Many suitable computerized tools dependt@navailability of coordinate files. It is,
hence, interesting to have a tool that allows aaytonbuild a model at will for any desired
molecule. The application here presented, “Bricdéawlas” (or Do-It-Yourself Molecules),
runs within a web browser without any special safevand may be used both locally (e.g.
from a CD-ROM) and via the internet. The interfantegrates a panel for sketching the
chemical structure, a mechanism for generating ptmised conformation and another
interactive panel where the latter is displayeéddkimensionally. In addition, optimisation in
real time of the initially flat structure towardstfree-dimensional conformation adds a great
pedagogical value, since the user sees the bamdshsand wiggle until the model reaches a
correct stereochemistry. The generated model magaved or sent to the instructor for
assessment
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Introduccién

La percepcion de las moléculas como entidadesneidsionales es una capacidad
esencial que los estudiantes deben adquirir efrdéas de quimica y biologia. Existen hoy
en dia numerosas herramientas informaticas que itparnta visualizacion de las
estructuras quimicas en tres dimensiones e, indasateraccion con tales modelos en la
pantalla del ordenador empleando el raton, eldeclacontroles de interfaz de usuario
como botones 0 menus desplegables.
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Aunque resultan muy utiles, la mayoria de estasamentas dependen de la
disponibilidad de archivos informaticos que contndas coordenadas atdmicas -y,
opcionalmente, otras propiedades— para cada malébtjgto de estudio. Tales archivos
pueden o no estar a disposicion del profesor yuehr@o, o ser mas o menos dificiles de
encontrar. Por ello, es interesante disponer dehamamienta que permita a cualquiera
construir a voluntad un modelo para cualquier mdééque desee. Adicionalmente, los
procesos de construir su propia estructura y deeatarla conceptualmente con la
geometria resultante en tres dimensiones posegaloineducativo notable, asi como la
posibilidad de hacer pequefios cambios sobre lacoal§ ver los resultados. EI método
puede también aplicarse en tareas encomendadamabay en pruebas de evaluacion.

Por lo comun, los procedimientos existentes parestaar modelos moleculares
requieren programas informaticos separados pamgadiblas estructuras y mostrar los
resultados, asi como la grabacion intermedia deekdtados, la instalacion local de los
programas adecuados y el aprendizaje del uso ds. é%r ello, aunque son valiosos,
conllevan una limitacion para un uso generalizadgtgndido.

Con todo esto en mente, se ha disefiado una agticaae permite con facilidad a
cualquiera dibujar moléculas y construir su modietihmensional en un Unico espacio de
trabajo. La hemos bautizado “Brico-moléculas” (ldem, 2010). Esta aplicacion se ejecuta
dentro de un navegador web sin necesidad de instdtavare especial, no requiere el uso
de un servidor web y puede asi usarse localmertieigd desde un soporte de sélo lectura
como un CD-ROM) del mismo modo que a través deriatebajo la mayoria de sistemas
operativos. Sigue un disefio de actuacién paso @ eastegra instrucciones breves, de
modo que el aprendizaje pueda ser sencillo y rapido

Interfaz y disefo

Todas las operaciones se realizan en una Unicangewptpagina del navegador web.
La interfaz (Fig. 1) incluye etapas numeradas, ameppara el dibujo de la estructura
quimica en dos dimensiones, unos pocos botones didga la generacion de una
conformacion optimizada en energia y otro panetld@® muestra dicha conformacién en
tres dimensiones y es posible examinarla e intenaaccon ella.

Para los casos en que la estructura generada eaasamente la que se pretendia,
como por ejemplo una estereoisomeria incorrecisteaxalgunas herramientas avanzadas
gue permiten la correccion del modelo. Tales “apesoavanzadas” no son necesarias en la
mayor parte de los casos y estan por ello ocultasraienzo para evitar distraer o
confundir al usuario.
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Figura 1. Interfaz de usuario de la aplicacBrco-moléculas, incluyendo un ejemplo de
estructura dibujada (izquierda) y el modelo tridisienal generado (derecha).

Implementacion delsoftware

La construccion de la aplicacién en una paginaapeita como ventajas un entorno
familiar para la mayoria de usuarios y un accesergé sin necesidad de instalacion, bajo
cualquier sistema operativo compatible con Javatqt&/indows como Macintosh o
Linux, entre otros). Ademas, se puede usar tarmocooexion a internet como sin ella.
Todos los programas informaticos implicados sortugos y de cédigo abierto. La
aplicacionBrico-moléculasse ofrece bajo licencia Creative Commons Recorienim —
No comercial — Compartir igual.

Existen diversas opciones para el dibujo de laiesira. En este momento, la mas
desarrollada y recomendada Brico-moléculases la miniaplicacion JChemPainteb
JChemPaint Entre otras ventajas, ofrece mas opciones degtiimico, esta traducida al
espafiol e incluye varias plantillas, estructura$apricadas a partir de las que es mas facil
dibujar la deseada.

La generacion y representacion de la estructutianensional se lleva a cabo con la
miniaplicacion Jmolweb Jmadl. Se trata de usoftwarepotente que, aparte de mostrar el
modelo, permite al usuario interaccionar con éhegar una imagen y guardar o enviar el
modelo resultante. Esta asimismo traducido al edpafitre otros muchos idiomas. La
version actual ddBrico-moléculasutiliza la version “no firmada” de la miniaplicaci
Jmol, para evitar algunas advertencias de segurigatestas por Java que podrian asustar
a los usuarios; esto conlleva la necesidad de nsacas algo rebuscados para poder
guardar en disco los resultados. Si se desea sédegoonseguir permisos de acceso mas
amplios y guardar directamente, cambiando al usa aéniaplicaciéon Jmol “firmada”.
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Una de las prestaciones mas importantes de Jnlal espacidad de calcular una
geometria tridimensional optimizada a partir dbLgh bidimensional. Para ello, emplea el
campo de fuerzas universal (UFF) (Martin, 2005; g€ad992;Universal Force Field
FAQ, 2001). Ademas de ello, Jmol puede opcionalmeiaeialos atomos implicitos de
hidrégeno, ausentes del dibujo. Para una corrg@timiaacion 3D es esencial disponer de
todos los atomos de hidrogeno. El editor JChemRain¢ aun de una limitacion que, en
algunos casos, impide la adicion correcta de ttmdokidrogenos implicitos y por ello esta
etapa no se ha podido implementar de forma autcanétti el editor 2D. En este momento,
se ofrecen las dos opciones alternativas paraeguel sisuario quien las active: bien afiadir
los hidrégenos al dibujo 2D o bien afiadirlos emetielo 3D justo antes del célculo de la
geometria optimizada.

La conexion entre los diferentes médulos —editor Bipresentacion 3D, datos
moleculares o imagen exportados, envio...— se raakhante codigo JavaScript incluido
en la pagina. En particular, el intercambio de slatoleculares entre los paneles 2D y 3D
se realiza en formato MOLfile (Symyx, 2010), gestido mediante JavaScript.

La aplicacién incluye asimismo un guion PHP queniter enviar el modelo 3D
resultante (en forma de texto con formato MOLf#éa direccion de correo electronico del
profesor. Para que esto funcione, la aplicaBidoo-moléculasiebe residir en un servidor
web que admita el lenguaje PHP, asi como su usogba&nvio de correo electronico; esta
prestacion es frecuente en las instalaciones laddstule servidores. Como alternativa, el
alumno puede grabar su modelo al disco local yo@efjuntarlo a un mensaje electronico
gue escriba y envie manualmente usando su progiante de correo habitual.

Usos practicos

La interfaz es lo suficientemente sencilla para cuelquier usuario ocasional se
pueda familiarizar con ella rapidamente y comieaceroducir sus propios modelos
tridimensionales. Esto permite que el profesomalee como apoyo durante sus clases, o
bien que se la transmita a los alumnos para quiquan por su cuenta, o —idealmente—
para que trabajen en ejercicios propuestos paoégor. Pensando en esto se preparo el
mecanismo que permite el envio directo del modetaprreo electrénico.

El proceso de trazar la formula estructural planaey como se convierte de
inmediato en una estructura tridimensional puedespmismo aportar un valor formativo
notable. Mas aun, el sistema ofrece oportunidagiesilks para “jugar” con la estructura
ensayando variaciones de la estructura propuestalnmente. Aparte de esto, la
optimizacion de la estructura plana hacia una cordoidn tridimensional se muestra en
tiempo real, lo que también afiade un gran valoag&gico, al ver el usuario como los
enlaces se estiran y agitan hasta que el modelozalaina estereoquimica correcta. En la
misma linea, una de las opciones avanzadas pdimaitde un atomo empleando el raton
y ver de inmediato como los atomos se agitan parseguir de nuevo posiciones
compatibles con la estereoquimica —aunque no neEmesate la misma que tenian
anteriormente—.

Ademas de la funcionalidad basica se han incluigonas utilidades. EI modelo
tridimensional mostrado puede duplicarse en unataman grande (que puede
redimensionarse para llenar la pantalla), lo gselta Gtil por ejemplo para un analisis
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detallado de la estructura o para la proyeccioel enla. Asimismo, se puede capturar una
imagen estatica del modelo y luego copiarla o gulreén un archivo.

La aplicacionBrico-moléculasesta disponible de forma gratuita para su uso en
http://biomodel.uah.es/quimica/. La interfaz seecdr tanto en espafiol como en inglés;
seria sencillo acordar la traduccion a otros idenha instalacion de una copia en un
servidor, o incluso localmente en un aula con aderes, es sencilla (basta con copiar
varios archivos, menos de 9 MB en total). Todso#wareempleado es de codigo abierto
y multiplataforma, y la aplicacion se ofrece bajoercia Creative Commons
Reconocimiento — No comercial — Compartir igual.

Fin de redaccion del articulo: 15 de enero de 2012
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