Visualizacion de estructuras moleculares en 3D y su
utilizacién en la practica docente

Objetivos

* Introduccién al uso de recursos informaticos detifieacion y visualizacién de
moléculas en 3D.
» Aplicacion para la preparacion de materiales dg@plocente, en forma de
presentaciones interactivas o de paginas web.
El contenido del curso se podra adaptar para apastalas necesidades e intereses de
los asistentes.

Competencias a adquirir

» Identificacion de recursos existentes que puedarsesomo apoyo para la
docencia o para el desarrollo de actividades dendzaje.

» Discriminacion de la utilidad y aplicabilidad dedearecurso.

» Capacidad para emplear el programa Jmol en laliaaggn de modelos que
ilustren las propiedades de las moléculas acorties@bjetivos docentes.

» Autoria de materiales educativos adaptados a l@ssitmdes particulares.

Método

Presentaciones y demostraciones multimedia. Trabaghante ejemplos con los
asistentes. Actividades practicas de construcotdmalerial por los asistentes.

Requisitos: ordenador con Java instalado (cualgiségma operativo); navegador de
paginas web.

Programa tentativo

1. Demostracion de recursos disponibles, Utiles pamgpecender la estructura
tridimensional de moléculas o materiales. Revisiériuentes de datos donde
obtener modelos estructurales.

0 Acceso a estructuras quimicas a partir de su nomigtentificador:
servidor CACTUS NIH Chemical Identifier Resolver.
o Dibujo de moléculas sencillas y generacion del nw@pb.
0 Obtencion de estructuras moleculares desde baskgake Por ej.:
= 3Dchem.com, University of Oxford
= The Virtual Museum of Minerals and Molecules
= Inorganic Crystal Structure Database
= American Mineralogist Crystal Structure Database
= Mineralogy Database
» Database of Zeolite Structures

2. Entrenamiento en el uso deftware Jmol para visualizar estructuras y para
prepararlas para su uso en el aula o en actividampsesenciales.

0 Modalidades de uso de Jmol. Caracteristicas. Doees de referencia.
Descarga y uso basico.

o Estilos de representaciéon de la molécula.

0 Uso del color para transmitir informacion.

o Seleccién de partes del modelo para la aplicacidestilos.
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Medicion de distancias, enlaces y angulos.

Seleccion por proximidad.

Superficies moleculares.

Identificacion de soluciones adecuadas a las raadss de los
asistentes.

3. Procedimiento para guardar los modelos resultg@essu uso posterior en el

aula.
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Archivos autdbnomos para usar con la aplicacion Jmol
Paginas web sencillas generadas desde Jmol
Integracion en "aulas virtuales"

4. Prestaciones especializadas
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Celdilla cristalografica
Operaciones de simetria

Modos de vibracion de la molécula
Animacion de modelos mdltiples
Orbitales atbmicos y moleculares
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