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RESUMEN

El objetivo de este trabajo es presentar un proyecto basado en el computador, para el que se ha escrito el
logicial POLAR y una version de PAPID para el estudio del tema de la resonancia en Quimica. Ambos algoritmos
permiten una mejor estrategia didactica y adaptacion metodoldgica al estudio de las propiedades moleculares en
docencia Quimica. Los profesores encontraran las opciones de POLAR y PAPID muy Utiles para demostraciones.
Queda todavia por explorar la acomodacion metodoldgica de estos programas informaticos para enriquecer las
actuales técnicas de ensefanza. Realizar nuevos algoritmos en situaciones de aprendizaje es técnicamente
sencillo, pero comprobar su utilidad en la practica de la docencia es extraordinariamente complejo y requiere
una investigacion que apenas ha comenzado. El tema de la resonancia en Quimica representa una oportunidad
para la integracion de la docencia y la investigacién dentro del Espacio Europeo de Educacidon Superior.

ABSTRACT

The objective of this study is to present a computer-based project, for which our program POLAR and our
version of PAPID were written for the study of the subject of resonance in chemistry. Both algorithms allow a
better didactic strategy and methodological adaptation for the study of molecular properties in chemical
education. Teachers will find the options of POLAR and PAPID useful for demonstrations. It is still to be explored
the methodological application of these computational programs enriching the present teaching techniques.
Implementing new algorithms in learning situations is technically simple, but checking their usefulness in
teaching practice is extraordinarily complex and requires a research that has hardly begun. The topic of
resonance in chemistry represents an opportunity for the integration of teaching and research into the European
Space for Higher Education.

Palabras clave: visualizacion de propiedad; proyecto basado en computador; estrategia didactica; adaptacion
metodoldgica
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INTRODUCCION

Una simple manera de entender la emergencia de varios efectos dpticos en muchas substancias se basa en un
modelo de dipolos atdmicos que obran reciprocamente. Se mira los atomos de una molécula como particulas
isdtropas, las cuales obran reciprocamente via los momentos dipolares inducidos en ellos por un campo
eléctrico externo. En una molécula diatdbmica AB cuyos atomos presentan polarizabilidades isétropas ax y o,
respectivamente, el modelo aditivo de polarizabilidad permite calcular la polarizabilidad molecular isétropa
tmol = ap + ap. La forma diagonal de ome muestra un solo componente:

O, +05p 0 0
Aoy = 0 A +OLB 0 (1)
0 0 O, +0g

En el modelo de polarizacién por dipolos inducidos que obran reciprocamente, la polarizabilidad molecular de AB
se puede expresar en forma simple y explicita. La forma diagonal de amy anisétropa presenta dos distintos
componentes ¢, y a,, paralelo y perpendicular, respectivamente, al eje del enlace. Las ecuaciones de Silberstein
para este caso resultan (Silberstein, 1917a, 1917b, 1917c¢):

3
_a,tagtdaag]r

oy, =
” 1-4a,0,/r (2)
+a,—2 }
a, = Oa IO‘B aAOéB/r 3)
—a,a,lr
[, 0 0]
o, =0 a ol (4)
L 0 O aHJ
La polarizabilidad media , y anisotropia & se definen por:
a=(o+2a, )3 (5)
5=(o, ~a)a (6)

Como un ejemplo de la manera en la cual la polarizabilidad molecular depende de las polarizabilidades atémicas,
se considera la molécula isotropa metano (CH,) (Applequist et al, 1972). Ciertas caracteristicas de esta
dependencia se ilustran en la superficie de la Figura 1. La aditividad de las polarizabilidades atdmicas requeriria
que la superficie fuera un plano, lo cual es aproximadamente cierto en la vecindad del origen donde las acciones
reciprocas son pequefias. Sin embargo, la polarizabildad experimental del CH,4 resulta 2.6243, la cual se alcanza
solo en regiones de la superficie donde la influencia de las acciones reciprocas es marcada. Note una curva de
discontinuidad a lo largo de la cual la polarizabilidad tiende a +. Este comportamiento se ve en las superficies
de polarizabilidad de varias moléculas que se ha explorado de manera similar. Su emergencia para moléculas
diatomicas se puede ver en las Ecuaciones (2) y (3) donde los denominadores se anulan cuando aaoz tiende a
/4 o P, respectivamente. Para este caso @, y ag se relacionan inversamente a lo largo de la curva de
discontinuidad, la cual en el plano ay—ac cumple la relacion ayac = 0.193A° que es de la forma esperada para
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las moléculas diatdmicas, aunque la constante numérica no es predecible a partir de las Ecuaciones (2) o (3). El
significado de una polarizabilidad £« es que la molécula esta en un estado de resonancia y absorbe energia del
campo eléctrico aplicado, lo que ocurre a pesar del hecho de que no se introduce ninguna propiedad de
absorcién de los atomos. El comportamiento del modelo se puede entender a partir de su proxima relacion con
el clasico sistema de N osciladores acoplados el cual, asimismo, muestra resonancia bajo otras condiciones
diferentes de las de resonancia de los osciladores aislados (Kauzmann, 1957). Se puede predecir las
propiedades de absorcion (Mahan, 1964; Philpott, 1969; Rhodes & Chase, 1967) de algunos tipos de sistemas a
partir de la aproximacion de dipolos puntuales que obran reciprocamente usada en el presente informe, pero
parece dudoso que esto pudiera ser hecho de forma fidedigna para moléculas con el modelo; el desprecio del
intercambio electrénico entre atomos es probablemente serio. En la inmediata vecindad de la condicion de
resonancia, la polarizabilidad estd obligada a ser erronea porque el modelo no tiene en cuenta efectos de
amortiguacién, los cuales prevendrian que la polarizabilidad tendiera a infinito. Se mira las condiciones de
resonancia, dondequiera que aparezcan, simplemente como indicaciones de que el acoplamiento entre los
atomos excede de lejos el alcance que se puede tratar con el modelo.

En publicaciones anteriores se presentd las didacticas empiricas de la congelacion del agua y forma molecular,
representacion de propiedades moleculares, filogénesis de los simios antropoides, analisis fractal de la
estructura terciaria de las proteinas, analisis de orbitales hibridos fractales en la estructura terciaria de proteinas
modelo, modelado de sistemas multicelulares complejos, competicion tumor—células inmunes, clasificacion
estructural de moléculas complejas, diversidad molecular via técnicas de inteligencia artificial, teoria de la
informacion, entropia informacional y conjetura de equiparticion y nueva herramienta para la interrogacion de la
estructura macromolecular. La abstraccion asociada al tema de los campos polarizantes de fuerza conduce al
uso de modelos y teorias diferentes para comprender el concepto de resonancia, haciendo que esta materia sea
bastante compleja.

El objetivo del presente estudio es presentar un proyecto basado en el ordenador para una nueva aproximacion
metodoldgica al estudio del tema de la resonancia en Quimica, en ensefianza superior en el Grado en Quimica, y
analizar si representa una oportunidad para la integracion de la docencia y la investigacion dentro del Espacio
Europeo de Educacién Superior.

Fig. 1: Polarizabilidad de CH,4 vs. polarizabilidades de H y C (Applequist et a/.,, 1972). Unidades son A>. Dibujado con la
subrutina THREED (H. Jespersen, Iowa State University Computation Center). La coordenada vertical se truncaa 7 y -2
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METODOLOGIA

La polarizabilidad dipolo—dipolo a se calcula con el modelo de polarizacion por dipolos inducidos que obran
reciprocamente después de Silberstein, el cual calcula tensores puntuales anisétropos de polarizabilidad efectiva
por el método de Applequist et al. Polarizabilidad molecular a;,™ es respuesta lineal al campo eléctrico externo:

' = e B )

donde ya‘”d es el momento dipolar molecular inducido y g, b, ¢.. denotan coordenadas cartesianas (Torrens,
2002, 2003a, 2004a, 2004b; Torrens & Castellano, 2009). Considerando un conjunto de N polarizabilidades
atémicas que obran reciprocamente, el momento dipolar inducido en cada atomo presenta también una
contribucion de los otros atomos:

N
i ) @

q#p

donde T,qu? es el tensor gradiente del campo eléctrico:

3r r )

(2) _ Z pg.a pgb ab
7;%“” - s - P (9)
Pa Pq

donde r,q es la distancia entre los dtomos p y g, y & representa la funcion delta de Kronecker: &a,b) = 1 si
a= by &ab) =0si a=+ b. La polarizabilidad molecular se puede escribir como:

N N
mol eff
aab = Zap,ab = zqu,ab (10)
P q.r

donde aEﬁp es la polarizabilidad efectiva del atomo p, y B el tensor de relevos de los N-cuerpos (en notacion
supertensorial):

B=(a'-7?) (11)

La diferencia entre el logicial POLAR propuesto y la version del programa PAPID utilizada esta en los diferentes
esquemas de parametrizacion usados para las iniciales polarizabilidades atdmicas. El algoritmo PAPID usa
valores atdmicos «, ajustados a calculos de alta calidad, mientras POLAR lleva a cabo un calculo individual mas
simple para cada molécula, con vistas a explotar la diferencia entre diferentes atomos en diversos grupos
funcionales en varios ambientes moleculares. Se ha introducido mejoras en el modelo de polarizacién:

1. Para construir el tensor de relevos B, el tensor de polarizabilidades atémicas a, = o, + ;" se ha usado en
lugar de la polarizabilidad escalar «,. El tensor de polarizabilidad atémica se calcula de acuerdo con:

[ 0 0] 1o 0

o a0 0l=2% 001 o | (12)

of = ZL =
bonds @) +20; L 0 0 aﬂ bonas3-676 LO 0 1.676J

donde el eje z es la direccién del enlace en cada conexion. La diagonal de a° contiene dos componentes: & y
o, paralelo y perpendicular al eje de enlace. El parametro o°/o°, = 1.676 se obtuvo ajustando las is6tropas
polarizabilidades de enlace de Vogel (1948). Se introdujo las polarizabilidades de enlace en la base de datos del
logicial SIBFA (Gresh et al., 1979). Se evalud las escalares polarizabilidades atdmicas = con una modificacién del
método de orbitales moleculares de Hickel. El parametro g de Hiickel se varia vs. el angulo de torsion:
B = pycos°0, donde B, es el del benceno (Joachim et al., 1992). El tensor de polarizabilidad atémica = resulta:
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o 0 o lo 0 1.741]

donde el plano x—y es el plano c. Las & y ", son paralela y perpendicular al plano o, respectivamente. El
parametro o”,/d"| = 1.741 se obtuvo ajustando las polarizabilidades experimentales de moléculas aromaticas.

2. Se usa funciones de amortiguacién en el calculo del tensor de acciones reciprocas para prevenir que la
polarizabilidad tienda a infinito (Birge 1980; Voisin & Cartier, 1993; Voisin et al, 1992). Thole (1981), propuso:

4 3 4
™ 3qurpqsarpq,/f _ (4qu — 3qu)5aﬂ (14)
pg.off — rS r3
iz iz

donde Vg = fg/Sq Si g < Sq; de otro modo g = 1. El factor s,, = 1.662(apaq)®. Miller (1990a, 1990b)
sugirio:

e [3 oy %JL_ F_( r jlo—ﬂF
e rpq 111 L xpL O'7ppq JJ (15)

COoN ppq = pp + pq (Suma de los radios de van der Waals).

3. Se desprecia las acciones reciprocas entre atomos enlazados y aqueIIos a una distancia en [/, r“'“p] Los
iniciales valores son [0, 10°°] u.a. El célculo comienza con un valor de r , g, r 0 y aumenta 7 en una
unidad atomica (Ar = 1 u.a.) cada vez que se detecta condiciones de resonancia hasta e

4. Cuatro pruebas indican una condicién de resonancia: ensayar si el tensor B es singular, si el tensor B no se
define positivo, si el tensor B no se define positivo y si algun tensor efectivo B, no se define positivo.

5. Se obtiene correcciones vibracionales por una modificacion de incrementos de polarizabilidades atémicas.

6. Se ha incluido las polarizabilidades experimentales en la base de datos (Applequist, 1977).

La optimizada version del codigo POLAR se ha introducido en el cédigo de mecanica molecular (MM2) (Allinger,
1977), su extensidon a complejos de coordinacion de metales de transicion (MMX) (Deiters et al, 1977) y el

codigo de energia conformacional empirica para péptidos (ECEPP2) (Némethy et a/., 1983). Estas versiones se
llaman MMID2, MMXID2 (Torrens, 2003b, 2004c, 2004d, 2004¢) y ECEPPID2.

Tabla 1: Correcciones vibracionales para las polarizabilidades atomicas efectivas y molecular media del metano

Atomo o Ric? o CH,)® R"P, I a® i’ o"®(CH,)?
H 0.135 - 0.123 - 1.233 0.159 0.146
C 0.878 - 1.288 - -2.081 0.838 1.308
CH, 1.418 1.113 1.779 1.094 - 1.474 1.892

2 Polarizabilidades isétropas atémicas y molecular aditiva media (A3), ° Longitud del enlace C-H (&), ©Polarizabilidades atémicas efectivas medias y molecular
media (A%). ¢Longitud del enlace C-H (R) de referencia para calcular «’ ©Derivadas de polarizabilidad para los modos vibracionales H-C y C-H (&?).
f Polarizabilidades isétropas atémicas corregidas por vibracion y molecular aditiva media (A3). ¢ Polarizabilidades atémicas efectivas medias y molecular media
corregidas por vibracion (A3).
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RESULTADOS

La derivada del tensor de polarizabilidad molecular «” con respecto a la coordenada normal de vibracion Q es:

a=-2 B (A")B (16)

i, j:k!

donde (A% es la derivada de A* con respecto a @, A* el tensor inverso de polarizabilidad Ap = E, p el vector
momento dipolar inducido, E el vector campo eléctrico y B = A™! el tensor de relevos de polarizabilidad. La
derivada (A’)" se calcula para j# k, a partir del tensor de transformacién desde un sistema de coordenadas
cartesianas en coordenadas normales para el modo vibracional A% = T* (vj+ k), donde T*es el tensor
gradiente del campo eléctrico. Sin embargo, se calcula los elementos diagonales (A”)’ puesto que el modelo
tiene en cuenta la dependencia de las polarizabilidades atomicas vs. la longitud de los enlaces, lo cual conduce a
imponer una indispensable Ajpotesis suplementaria: la correccion vibracional de polarizabilidades atémicas para
promediar modos vibracionales moleculares de tension. Las modificadas polarizabilidades atdmicas resultan:

a;=a; + Z(%j R, (17)

donde R, es el desplazamiento de la n-€sima longitud de enlace desde su valor experimental en equilibrio y
la polarizabilidad atémica de la unidad jen la configuracion de reposo de la molécula. Optimizando las relaciones
dej dR, para representar los valores experimentales de la derivada del tensor de polarizabilidad molecular «; es
posible modelar las variaciones de polarizabilidad molecular durante las vibraciones de enlace. La ecuacién (17)
es una hipdtesis indispensable para una adecuada representacion de o sin la cual las registradas variaciones
serian de signo opuesto a las magnitudes experimentales. La Tabla 1 lista las correcciones vibracionales para las
polarizabilidades atomicas efectivas y molecular del CH,4. Se incluye mejoras:

1. Para el tensor de relevos de polarizabilidad A se usa tensores atdmicos a,; = a,”+a,” en lugar de escalares o
2. Se usa un tensor amortiguado de acciones reciprocas para prevenir que la polarizabilidad tienda a infinito.

a. Bottcher propuso:

T(Z) _ 3r[’%argg,§ _ iﬁ
pacp = 5 K (18)
P4 'z
donde T? es el tensor gradiente del campo eléctrico E y & representa la funcién delta de Kronecker.
b. Thole sugirio:
4 3 4
T — 3qurpq-arpq,ﬁ' (4qu B 3qu off 19
ra.of 5 - 3 (19)
rpq rpq

donde Vg = g/ Spq Si pq < Spq, de otro modo w,q = 1. Las a, parametrizan por ab initio Hartree—Fock acoplado.

c. Miller propuso:

3r r o ( [ ( r 10'”
@ _| 2paatpes  Cap |y | —"pe
O e i n el @

CON ppq = pp + pq (Suma de los radios de van der Waals).
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3. Se desprecia las acciones reciprocas entre atomos enlazados y entre aquellos a una distancia en [/, #**]. Los
. inf . .
iniciales valores son [0, 10°°] u.a. y 7 aumenta si se detecta resonancia.

N

. Se incluye los siguientes ensayos que indican una condicién de resonancia.

a. Ensayo de si el tensor B! es singular, donde B es el tensor de relevos de polarizabilidad.

b. Ensayo de si el tensor B™ no se define positivo.

c. Ensayo de si el tensor B no se define positivo.

d. Ensayo de si algun tensor efectivo B, no se define positivo.

5. Las polarizabilidades atdmicas mejoran con correcciones vibracionales para modos vibracionales de tension.
6. Las polarizabilidades atdmicas permiten seleccionar entre valores optimizados ab initio y experimentales.
7. Las clases atdmicas se pueden bien leer desde el archivo de entrada, bien asignar por el logicial.

8. La molécula se puede reorientar por sus ejes principales de inercia.

O

. Se incluye en la base de datos las polarizabilidades de los atomos He—-B, Ne-S, Ar-Se, Kr-Te y Xe.

10. Se incluye los optimizados parametros experimentales de polarizacién en la base de datos para las clases de
H (alcano, alcohol, aldehido, amida, amina y aromatico), C (alcano, carbonilo, nitrilo y aromatico), N (amida,
amina y nitrilo), O (alcohol, éter y carbonilo), F, Cl, Br e I (haloalcano).

DISCUSION

El término resonancia se refiere a un conjunto de fendmenos relacionados con los movimientos periddicos o casi
periodicos, en que se produce reforzamiento de una oscilacion al someter el sistema a oscilaciones de una
frecuencia determinada. Mas concretamente el término puede referirse en mecanica a la resonancia mecanica
de una estructura o cuerpo, la cual es el aumento en la amplitud del movimiento de un sistema debido a la
aplicacion de fuerza pequena en fase con el movimiento. Un ejemplo familiar de resonancia es empujar a una
persona en un columpio del patio de recreo, el cual actia como un péndulo.

El concepto de resonancia es fundamental en Fisica y Quimica. La interaccion de la radiacion electromagnética
con la materia se soporta en la resonancia, y su asimilacion es importante para la comprension de los diferentes
aspectos relacionados con la estructura interna de la materia y de las propiedades macroscopicas y
microscopicas de las substancias.

La resonancia ocurre cuando un sistema es capaz de almacenar y transferir facilmente energia entre dos o mas
diferentes modos de almacenamiento, e.g., energias cinética y potencial en el caso de un péndulo. Sin embargo,
nuestro modelo no tiene en cuenta que la molécula pueda absorber energia del campo eléctrico aplicado porque
no se introduce ninguna propiedad de absorcion de los atomos. Por lo tanto, se mira las condiciones de
resonancia simplemente como indicaciones de que el acoplamiento entre los atomos excede de lejos el alcance
que se puede tratar con el modelo. El estudio de la resonancia se incorpord en diferentes fases del Grado de
Quimica en la Universitat de Valéncia. La herramienta propuesta ayudd a la comprension del concepto de
resonancia e interaccion de la radiacién electromagnética con la materia.

http://www.exeedu.com/publishing.cl/av_cienc_ing/ 87



Avances en Ciencias e Ingenieria - ISSN: 0718-8706
Av. cien. ing.: 5(1), 81-91 (Enero/Marzo, 2014) Torrens et al.

El analisis de la resonancia es mas sencillo que el de la reaccién quimica oscilante (reloj quimico) de Belousov—
Zhabotinsky, ciclo del acido citrico o de los acidos tricarboxilicos de Krebs, bandadas de pajaros, bancos de
peces o comportamiento de dérganos bioldgicos. El examen de las células vivas es incluso mas elaborado.
Ademas, existen los complicados sistemas cadticos: ecuaciones predador—presa de Lotka—Volterra, extincién de
especies, resilencia (capacidad de las comunidades de soportar, adaptarse y recuperarse a perturbaciones
ambientales adquiriendo nuevas herramientas) de ecosistemas, meteorologia, clima, efc.

Reiniciar el interés en los alumnos que desean estudiar Quimica al nivel de Grado y mas alla es con mucho ofrecer
interesantes cursos y practicas sesiones, las cuales permitan a los alumnos usar moderna instrumentacion que
ponga la teoria del libro de texto en sus manos de una manera facil de usar y directa. Este reto es para los
profesores y los que trabajan en desarrollar relevantes logiciales informaticos que exciten a los quimicos del
manana. No se sabe si el modelo de formacion experimentado con esta herramienta didactica va a ser ejercido o
no para los futuros profesores en su vida profesional, pero se cree que se ha dado un primer paso en esa direccién.

El Profesor Michael W. Tausch (Universidad de Wuppertal, Alemania), propuso un proyecto para la
modernizacion del curriculum en educacion quimica, el cual resalta el papel de la luz, sobre quimica para un
mundo sostenible: (1) Investigacién en educacién quimica. Sin embargo, écuanta teoria se necesita para
ensefar fotoquimica? (2) éPor qué fotoquimica? (3) Experimentos y aplicaciones. El experimento se requiere
didacticamente conciso y cientificamente consistente, tanto el experimento del profesor (para demostrar el
efecto) como los experimentos de los estudiantes (para investigar la influencia de los parametros). ¢Cémo
disefarlo? Pensando en las propiedades del sistema.

La inversion comercial en educacion practica (en Quimica Practica, Fisica Practica, efc.) es una decision sabia. La
idea de formacién del aprendiz no es nueva o inusual; ha estado funcionando desde la Edad Media. Rolls-Royce
paga regularmente a 900 aprendices para asegurarse una permanente fuerza de trabajo competente. Esta
accion es buena para la compaiiia, sus clientes, trabajadores y la economia. Alemania ha estado apoyando este
concepto durante afios.

Las determinadas polarizabilidades atdmicas son adecuadas para calcular polarizabilidades moleculares
razonablemente exactas de moléculas poliatdmicas y tienen mayor validez, en general, que los valores aditivos
para calcular acciones reciprocas entre atomos en moléculas. Se puede atribuir ampliamente las anisotropias de
una vasta variedad de moléculas poliatdomicas a dipolos atomicos que obran reciprocamente, en apoyo de las
sugerencias de Silberstein y Applequist. La variedad de propiedades moleculares de las cuales se puede dar
cuenta sugiere, al menos aproximadamente, que el modelo de dipolos atdmicos que obran reciprocamente es
una razonable reproduccion de las moléculas reales. El modelo es atractivo porque requiere relativamente poca
informacion para practicos calculos. Se espera que subsiguiente investigacion en el modelo conducira a
refinamientos y expansiones a otras propiedades; e.g., la teoria se ha extendido para incluir efectos debidos a la
no lineal respuesta de los atomos a un campo eléctrico aplicado y considerar el papel de mas altas acciones
reciprocas multipolares en rotacion dptica. Ambos desarrollos deberian tener significativos efectos sobre las
propiedades discutidas en este informe. Incluso si uno esta interesado sélo en la respuesta dipolar del sistema,
la cual se expresa por apropiados elementos del tensor A}, esa contestacidn viene influida por todos los
drdenes de respuesta multipolar en virtud de la dependencia de cada elemento de A™* de todos los elementos
de A. Una hipotesis suplementaria es indispensable para una adecuada representacion de la derivada de la
polarizabilidad, sin la cual las registradas variaciones serian de signo opuesto a las magnitudes experimentales.
El modelo de atomos puntuales es no sélo una aproximacién matematica para las moléculas reales sino también
un sistema bien definido, cuyo comportamiento se puede calcular hasta un alto grado de exactitud sobre la base
de conocidas leyes fisicas: donde el comportamiento de una molécula real es semejante al del modelo, uno se
forma una idea de las emergencias del comportamiento; donde se encuentran discrepancias, e.g., resonancias,
se puede concluir que la molécula no es como el modelo. Los resultados del presente trabajo claramente indican
que, a causa de las diferencias observadas entre los célculos de polarizabilidad molecular con el logicial POLAR y
la version del programa PAPID propuestos, se deberia recalibrar POLAR. Los valores computados con POLAR son
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bastante mayores que aquellos obtenidos con el algoritmo de referencia PAPID, y los valores de polarizabilidad
de POLAR no aumentan monotdnicamente con las distancias de enlace.

CONCLUSIONES
A partir de los presentes resultados y discusion se puede extraer las siguientes conclusiones.

1. Se ha escrito el logicial POLAR vy la version de PAPID para el estudio del tema de la resonancia en Quimica.
Ambos programas permiten una mejor estrategia didactica y adaptacion metodoldgica al estudio de las
propiedades moleculares en la ensefianza de la Quimica. Los profesores encontraran las opciones de POLAR vy
PAPID muy utiles para demostraciones. Ademas, se puede usar ambos algoritmos por los estudiantes para
explorar el concepto de resonancia y sus implicaciones en Quimica.

2. El estudio de la resonancia se incorpor6 en diferentes fases del Grado de Quimica. La herramienta ayudo6 a la
comprension del concepto de resonancia e interaccion de la radiacion electromagnética con la materia.

3. Queda todavia por explorar la acomodacion metodoldgica de estos logiciales informaticos para enriquecer las
actuales técnicas de ensefianza. Escribir nuevos programas en situaciones de aprendizaje es técnicamente
sencillo, pero comprobar su utilidad en la practica de la docencia es extraordinariamente complejo y requiere
una investigacion que apenas ha comenzado.

4. El tema de la resonancia en Quimica representa una oportunidad para la integracion de la docencia y la
investigacion dentro del Espacio Europeo de Educacién Superior. Un trabajo en progreso adecuara el estudio de
la resonancia en Quimica a una estrategia docente basada en el planteamiento de un caso y aprendizaje basado
en problemas.
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