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RESUM

L’ensenyament en I'ambit de les ciencies experimentals recorre frequentment a
I'aprenentatge de models, és a dir, de simplificacions de la realitat emprades per
comprendre els factors clau que determinen el funcionament de la naturalesa.
Aquestes estructures mentals faciliten a 'alumnat interioritzar conceptes o idees
abstractes que no es possible visualitzar en el nostre dia a dia o0 experimentar en
el laboratori. Malgrat tot, la metodologia docent actual déna lloc a molts equivocs
que impedeixen que els estudiants comprenguin bé el significat de “model”, alld
gue estant representant i el seu impacte en la construccié del coneixement. Per
tant, per a corregir aquestes deficiencies curriculars, és necessari un canvi de
paradigma, on I'alumnat aprengui ciéncia a través de la construccio dels seus
propis models i la seva aplicacié per comprovar la validesa de les teories

cientifiques vigents.

Per aquest motiu, aquest treball vol donar a coneixer entre els estudiants i el
professorat d’educacié secundaria el potencial que té la quimica computacional
per a promoure laprenentatge en les matéries de Fisica i Quimica.
Concretament, es presenta una proposta didactica per els cursos de 4rt
d’Educacié Secundaria Obligatoria (ESO) i batxillerat, on els estudiants
participarien en la creacio dels seus propis models. L'objectiu és que assoleixin
una visié més clara i precisa sobre I'estructura i el comportament de la matéria,
a través del modelatge d'estructures moleculars i I'execucio de calculs senzills
per determinar les propietats d'algunes substancies. En particular, també es
busca motivar el seu interes per la ciencia i fomentar la formacio del professorat

en I'us pedagogic d’aquesta disciplina.

Paraules clau: Quimica computacional, model, TIC, didactica de la Fisica i la

Quimica, visualitzadors moleculars.
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ABSTRACT

Teaching in the field of experimental science often goes hand in hand with the
learning of models, that is, simplifications of reality used to understand the key
factors that determine how nature behaves. These mental structures make it
easier for students to grasp abstract concepts or ideas that cannot be observed
on our daily basis or in the laboratory. However, the current teaching
methodology induce many misunderstandings that prevent students from
understanding the meaning of "model”, what they are representing and their
impact on the construction of knowledge. Therefore, in order to correct these
curricular deficiencies, a paradigm shift is necessary, in which students may learn
science through the construction of their own models and their application to
verify the validity of current scientific theories.

For this reason, this work seeks to make known among students and secondary
school teachers the potential of computational chemistry to promote learning in
the subjects of Physics and Chemistry. Specifically, a didactic proposal is
presented for 4th Compulsory Secondary Education (ESO) and baccalaureate
courses, in which students would participate in the creation of their own models.
The objective is to achieve a clearer and more precise view of the structure and
behaviour of matter, through the modelling of molecular structures and the
execution of simple calculations to determine the properties of some substances.
In particular, it also seeks to motivate student’s interest in science and to promote

teacher training in the pedagogical use of this discipline.

Keywords: Computational chemistry, model, ICT, Didactics of Physics and

Chemistry, molecular visualization programs.
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1. INTRODUCCIO

La societat actual es sustenta en el coneixement cientific i tecnologic. Una
formacié adequada en aquestes disciplines resulta essencial per entendre el
mon en que vivim i disposar de les eines necessaries per solucionar el problemes
que afecten el futur de la nostra espécie. Es a les aules dels nostres instituts on

trobem les bases d’aquesta formacio.

Més enlla de transmetre correctament els coneixements, el professorat de
secundaria ha de duu a terme una tasca de gran complexitat: motivar I'interes de
'alumnat per a les ciéncies. L’ensenyament tradicional ha creat en els estudiants
una imatge negativa de les ciencies, com un edifici construit a partir de teories
incomprensibles que cal memoritzar per a solucionar problemes complexes.
Aquesta visié del coneixement cientific ni aporta un aprenentatge correcte dels
seus continguts, ni mostra a la ciencia com un entitat dinamica que constantment
es questiona la realitat, ni crea vocacio. Revertir aquesta imatge requereix un
canvi significatiu de la metodologia docent cap a una forma d’ensenyar que
proporcioni un aprenentatge gradual, que connecti els diferents coneixements

cientifics i els doti de significat.

La innovacié educativa cada vegada esta més present a les aules. Les activitats
gue promouen un aprenentatge significatiu, a partir del treball per projectes o el
treball cooperatiu, fan que I'alumnat posi en practica allo que ha aprés, que
aprengui a raonar d’acord amb el métode cientific i que desenvolupi altres
competencies clau més enlla de la cientifica i matematica. Aquestes activitats
també poden considerar la diversitat a l'aula i oferir una atenci6 més

personalitzada als estudiants.
1.1. Justificacio6 del treball i plantejament del problema

Tot i les passes que s’estan donant per aconseguir un aprenentatge més
significatiu en el camp de les ciéncies, la comprensié dels conceptes més
abstractes que trobem en les materies de Fisica i Quimica continua essent un
obstacle dificil de superar. Aquesta dificultat neix tant de la manera en qué el

docent transmet les teories cientifiques com de la imatge mental que en crea
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alumnat. Es en aquest punt on es les noves tecnologies poden aportar una
solucio eficag, a través de la visualitzacio de les idees més complexes i la seva

manipulacio.

La finalitat d’aquest treball final de master és mostrar la viabilitat i eficacia de la
introduccié del software propi de 'ambit de la recerca en Quimica per corregir els
errors d’aprenentatge de les caracteristiques més importants dels sistemes i
fendmens quimics. La inclusié d’aquestes eines al curriculum de Fisica i Quimica
també permet que I'alumnat sigui protagonista del seu aprenentatge, motivant el

seu interes per la practica cientifica.
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2. OBJECTIUS

L’objectiu principal d’aquest treball és mostrar com la quimica computacional

proporciona les eines adequades per promoure I'aprenentatge de la quimica. Es

proposa al docent que integri I'iUs de visualitzadors moleculars i programes de

calcul per facilitar la representacié mental de conceptes abstractes com els

orbitals o I'enllag quimic.

Per assolir aquest objectiu, el projecte es desenvolupara d’acord amb els

objectius especific seguents:

a)

b)

d)

Analitzar quines dificultats tenen els alumnes per a concebre els
continguts relacionat amb l'estructura de la materia i I'enllag quimic, i
proposar una millora en 'ensenyament d’aquest continguts a través de la

guimica computacional.

Repassar els antecedents que existeixin sobre I'Us de recursos
computacionals a les aules i la seva influéncia en I'aprenentatge i grau de

motivacié de I'alumnat.

Dissenyar una proposta didactica que inclogui activitats on la quimica

computacional sigui el fil conductor de I'aprenentatge.

Valorar si la proposta aporta una millora en I'adquisicié de coneixements

a través de la construccio i estudi de models, aixi com la seva viabilitat.
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3. MARC TEORIC
3.1. Els models i 'aprenentatge de les ciéncies

Els models son representacions parcials d’un objecte, un procés o una idea
(Ingham i Gilbert, 1998; Shusaku i Bret, 2009). S6n abstraccions de les
caracteristiques més importants d’un sistema i, per tant, no sén entitats reals ni
copies del mateix. L'objectiu dels models és simplificar les entitats complexes o
abstractes per afavorir la seva visualitzacid, comprensio i la comunicacié de les
idees que se’n deriven (Gobert, O'Dwyer, Horwitz, Buckley, Tal Levy i Wilensky,
2011). Per tant, tots els models son limitats.

Cada individu es capac de generar un model mental, una representacio personal
d’alld que pretén representar (Rickheit i Sichelschmidt, 1999) o comprendre.
Quan el model es consensuat per un grup social i s’empra pel desenvolupament
del coneixement cientific, llavors parlem de models cientifics. Aquests ultims sén
una representacio simplificada o idealitzada de determinats fenomens o sistemes
naturals complexes o que no podem visualitzar a simple vista (Treagust,
Chittleborough i Mamiala, 2002).

Els models cientifics s’elaboren per explicar les dades experimentals, plantejar-
se noves questions o fer previsions sobre el comportament d’'un sistema en
diferents contextos. S6n susceptibles de ser modificats segons els coneixements
de qué es disposa en un moment determinat. Aixi, quan els models sén
incapacos de racionalitzar un determinat aspecte de la realitat o quan és fan
disponibles noves formes d’explicar-ho, es modifiquen o es creen nous models.
Les revolucions cientifiques han coincidit historicament en époques en les quals
es renovaven els models cientifics acceptats fins el moment. EI models cientifics

descartats s’anomenen models historics (Justi, 2000).
3.1.1. Us dels models en la didactica de les ciéncies

L’ensenyament de les ciencies recorre freqiientment a I'aprenentatge de models.
No obstant, els models cientifics sovint sGn massa intricats i/o requereixen d’un

coneixement superior en matematiques. Per tant, el professors utilitzen formes
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simplificades anomenats models curriculars. Aquests permeten al professorat
transmetre Unicament les caracteristiques més importants de sistemes o
processos dificils d’explicar i/o impossibles de mostrar als estudiants (Coll et al.,
2005). De vegades només interessa remarcar un determinat aspecte dels
models curriculars, recorrent als models d’ensenyament. Aquests ultims
afavoreixen la interioritzacio i visualitzacio dels conceptes abstractes mitjancant

dibuixos, simulacions o analogies, i son molt utilitzats en manuals didactics.

Tradicionalment, els professors s’han limitat a presentar els models que esperen
gue els alumnes aprenguin, sense clarificar que son representacions parcials i
limitades de la realitat, i que existeixen multiples versions per explicar un mateix
procés. Aquest forma d’ensenyar acaba derivant en una mala interpretacié del

contingut de les assignatures de ciéncies.
3.1.2. Problemes en I'aprenentatge dels models curriculars

Nombrosos estudis han mostrat que bona part de I'alumnat no només no té una
comprensié adequada sobre que és un model, sind que també tenen problemes
especifics en l'aprenentatge d’alguns models curriculars. Un exemple son les
investigacions sobre la introduccié de models per a comprendre els conceptes
d’atom (Harrisson i Treagust, 1996) o enlla¢ quimic (Boo, 1998; De Posada,
1999). Aquests estudis revelen que els docents no son capacos de explicar
clarament la naturalesa dels models ni el paper que juguen en racionalitzar els
processos fisicoquimics. Aixi, un estudi sobre la formacié I'enllag covalent
mostra que els estudiants expliguen aquest enllag segons la “tendéncia” o
“necessitat” per completar 'ocupacio de la capa més externa dels atoms (Taber,
1997). No obstant, I'explicacié cientifica correcte per a la formacié d’'un enllag
quimic és la minimitzacio de I'energia lliure del sistema a través de I'equilibri de

les forces electrostatiques entre les substancies que es combinen.

Tampoc s'utilitzen sempre els models més adequats o contenen errors
conceptuals importants. Un exemple son els models hibrids, construits a partir
de diversos models historics (Justi i Gilbert, 2003). Un exemple és quan es pretén

ensenyar que és la cinéetica d’'un procés quimic: s’explica el concepte d'energia
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d'activacié des del punt de vista de la teoria de col-lisio pero es parteix de la idea
de "complex activat" que prové d’una teoria totalment diferent (Justi, 2000). Una
altra exemple és la representacio tipica d’un atom, on es recorre al model nuclear
de Rutherford pero es dibuixen orbites fixes pels electrons tal com estableix el
model de Bohr. Els models hibrids poden ser Utils per a transmetre els continguts
pero creen una imatge distorsionada del procés cientific.

Si volem que lalumnat comprengui plenament els models curriculars, el
professorat hauria de proposar activitats basades en la seva construccio i Us.
D’aquesta manera, adquirira una forma de raonar propera a la utilitzada en
I'ambit cientific, més enlla de la memoritzacié de conceptes i regles, i entendra
el paper dels models en la construccié del coneixement (Chittleborougha i
Treagust, 2007). Es en aquest punt on la informatica pot promoure I'aprenentatge
de les ciencies, oferint la capacitat de visualitzar, manipular i fins i tot crear

models mitjancant entorns grafics.
3.2. L’us de les TIC en I’ensenyament de la Quimica

Les Tecnologies de la Informacio i la Comunicacio (TIC) son tots aquells
recursos, programes i eines destinades a facilitar la obtencié d’'informacié, el seu
processament, emmagatzematge i comparticié a través de dispositius digitals
com ara tabletes, teléfons mobils, ordinadors, etc. En les lltimes décades, les
TIC s’han implementat de manera progressiva en la nostra societat, provocant
grans canvis socials, economics i culturals que han incidit en diferents ambits de
la nostra vida. Avui en dia, la societat considera imprescindibles molts dels
serveis que ens proporcionen les TIC, com el correu electronic, els motors de
cerca d’informacid, la banca per internet o la descarrega de musica i pel-licules.
Llavors, no ha de semblar estrany que comencin a jugar un paper important en

’ambit de 'educacio.

En I'informe de 'OCDE del 2001 ja es destaquen els avantatges tant economics,
socials i pedagogics que suposa la incorporacié de les TIC en el camp de la
'educacié. Pel que fa aquest ultim punt, I'estudi realitzat pel Gabinet de

Comunicacio i Educacié de la UAB i Aula Planeta “Tecnologia y pedagogia en
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las aulas. Perspectiva 2014" conclou que la total digitalitzacié dels continguts
educatius i les eines docents anira acompanyada de la implementacié de nous
meétodes pedagogics que acabaran donant lloc a llarg termini al concepte “d’aula
creativa oberta”. S’argumenta que aquesta futura aula incentivara tant la creacio
com la investigacio per part dels alumnes, fomentant el seu esperit critic, el treball

cooperatiu i donara més pes a les competéncies que als coneixements.

Clarament, la digitalitzacié a l'aula a l'estat espanyol s’ha donat de forma
progressiva entre el 2014 i el 2016 perd no segueix el mateix ritme que proposa
I'estudi anterior. Actualment, les TIC apareixen com un tema del curriculum de
'assignatura de Tecnologia, i cada vegada s'utilitzen més en els centres
educatius per questions administratives o la gestié de 'aula mitjangcant una xarxa
interna per part del professorat, perd el seu Us pedagogic no esta encara
totalment normalitzat. Els docents que busquen noves formes de potenciar
'aprenentatge i el desenvolupament de les competéncies clau de I'alumnat a
través de tasques innovadores o nous enfocs pedagogics haurien de considerar

les potencialitats de les TIC.

Estudis sobre lI'impacte de les TIC en el camp de la quimica realitzats per Gomez
(2006), Gonzélez i Blanco (2011) i Saavedra (2011) conclouen que les TIC
propicien I'experimentacio i la recerca per part de I'estudiant, generant interes
per la matéria, i afavorint un aprenentatge significatiu. La investigacié de Garcia
(2013) sobre l'aplicacioé de les TIC per millorar I'aprenentatge de la formulacié
quimica, conclou que el programari permet a I'estudiant ser protagonista de la
seva educacié, millorant la seva capacitat d'abstraccio. Aixi, tots aquests estudis
recolzen que en una metodologia docent basada en I'is de les TIC es poden
plantejar activitats que permetin a I'alumnat interioritzar conceptes abstractes i

construir models.

Si entenem les TIC com a eines per promoure I'aprenentatge de les assignatures
de Fisica i Quimica, podem emprar-les tant per afavorir alguns aspectes de

'aprenentatge (ajudar en la presentacio oral de resultats, I'autoavaluacio,



Marc teoric Treball final de master

incentivar el debat, etc.), com per a 'estudi de fenomens fisicoquimics a nivell

experimental o a través d’entorns virtuals.

3.2.1. Tipus d’aplicacions

Existeixen multitud d’aplicacions que permeten visualitzar i/o0 modelar I'evolucio
de sistemes o0 processos haturals inaccessibles a nivell quotidia. Aquestes es

poden classificar en tres categories segons el grau d’interaccié amb l'usuari:

a) Animacions:

L’usuari no pot modificar les condicions en qué es regeix el procés fisicoquimic
que es representa. La seva visualitzacio es pot repetir de forma il-limitada, pero
la sequiencia esta predeterminada pel dissenyador. Son utils per mostrar les
caracteristiques més basiques d’alguns processos, il-lustrar idees clau darrere
un model o les caracteristiques d’'un sistema natural, pero la impossibilitat de
intervenir en I'evolucié del sistema no permet a I'usuari establir relacions entre

les variables que el controlen.

A la xarxa podem trobar animacions utils per a I'aprenentatge de la quimica. Un
exemple a destacar és el portal FQSB, que conté moltissimes animacions flash

sobre els continguts de les assignatures de Fisica i Quimica d’ESO i batxillerat.

b) Simulacions:

Soén aplicacions que permeten que l'usuari intervingui en I'evolucioé d’un procés,
analitzant com influeix el canvi d’algun parametre sobre els resultats. Pot veure
qgue passa en diferents circumstancies utilitzant les regles o models preestablerts
pel dissenyador. Les simulacions proporcionen una imatge meés completa del
fenomen o model que s’estudia, facilitant la construccid de representacions
mentals dels mateixos. Aixi, s’assoleix un grau de comprensié que no és possible

a través de les animacions.
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Tot i que les simulacions poden fomentar I'is del métode cientific, existeix el risc
que I'alumnat utilitzi aquestes eines sense entendre allo que esta modificant i els
resultats que se’n deriven. A més, treballar en les situacions ideals que suposen
les simulacions (que eliminen totes les pertorbacions que es donen la realitzacio
dels experiments en el laboratori) i la comoditat de la seva execucio pot provocar
que l'alumnat consideri aquestes com un substitut del treball experimental. El
professor ha d’assegurar-se que hi ha una reflexié prévia sobre la teoria i una
reflexio posterior sobre el resultats obtinguts a través d’aquestes aplicacions i la
necessitat de la tasca experimental per demostrar les lleis naturals darrere

d’aquestes aplicacions.

La Societat Americana de Quimica (ACS) ofereix a la seva pagina web un llistat
de simuladors i blogs que podem trobar a la xarxa per promoure I'aprenentatge
de la quimica, tant a secundaria com a la universitat. D’entre tots aquests,
m’agradaria destacar el simulador del portal ChemReax™. Aquesta aplicacié
permet als usuaris simular reaccions quimiques, per estudiar la seva
termodinamica i cinética en diferents condicions experimentals, i també simular
corbes de valoraci6 acid-base (Figura 1). Considero que és una aplicacié molt

util per reforcar el concepte d’equilibri quimic al batxillerat.
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Thermodynamics: (@ T=295.15 K)

H20 [gas] -241.82 188.86 Standard enthalpy change, AH"(T) 483.63

Standard entropy change, AS9(T}) 0.09 Kl

Standard reaction free energy change,

457.16 KJ
AGO(T)
02 [gas] o TR Reactior.\ free energy change at initial = -0
compasition, AG(T)
H2 [gas] 0.00 130.68 Equilibrium constant, K 8.1006e-081
Temperature range for data 200.00 —> 5000.00 K
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.0z 451 [a.50 -
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0.08 454 |a.82 104
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ST et | +—T—7T 77T 77T T T T T T T T T T T T T T T
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048 767 |3.52 Titrant Volume (L)
e B33 [a.83

Figura 1: Termodinamica de la reacciéo H20(g) = H2(g) + O2(g) a una temperatura de 298.15 K
mitjancant el simulador ChemReaX™ (dalt). A baix, valoracié d'una dissolucié d’acid cianhidric
(HCN) 1M amb una solucié de NaOH 1M.

c) Software de modelitzacio:

L’ensenyament dels models i la modelitzacié és un tema cada vegada més
frequent en el camp de la didactica de les ciéncies experimentals. Els alumnes
necessiten saber com és el procés d’elaboracié dels models per comprendre el
paper que tenen en la ciéncia alhora de racionalitzar el funcionament de
I'Univers. Una forma de d’ensenyar aquests conceptes €s que els propis alumnes

elaborin els seus models.

10
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El software de modalitzacié és tota aplicacié informatica dissenyada per a la
construccié de models. Mitjancant aquestes eines digitals, els estudiants poden
fer les seves representacions d’un procés o fenomen. Una vegada executat,
poden simular-lo i comprovar si es comporta tal com prediuen determinades lleis
o principis cientifics. Mentre que I'estudi a través de les simulacions requereix
relacionar el canvis que s’observen a la pantalla amb alguna llei cientifica, la
modelitzacié implica coneixer tots el components del sistema, la seva relacio i
com representar-lo. Per tant, 'exigéncia cognitiva dels estudiants que aprenen a

través de la modelitzacié és superior que utilitzant animacions o simulacions.

El software de modelitzacié que s’utilitza en el camp de la recerca cientifica fa
accessible la comprensié de fendmens que d’altra forma serien incognoscibles o
molt dificils d’analitzar a nivell experimental. Els avencos en el camp de la
informatica han permeés crear entorns interactius molt intuitius que faciliten I'iis
d’aquestes aplicacions, ajuden a visualitzar fenomens molt complexes i
permeten a l'usuari interaccionar amb el sistema d’estudi. En el camp de la
recerca Quimica, aquest software s’utilitza per modelar processos que es
desenvolupen a escala microscopica. Exemples sén els programes Gaussview,
Chemcraft, VMD o Molden, tots ells dissenyats per construir i/o visualitzar
estructures moleculars (Figura 2). Aquest software s’utilitza conjuntament amb
altres programes de calcul per predir propietats dels sistema quimics i la seva

reactivitat.

& Gl:MINVT - New - u] X
File Edit View Calculate Results Windows Help

S0 (@) FR § 3| Cabon Terahedl =G & & e g% R
KDEH-X| 9 | adx ARLSZF|T L FRA

& 5.+ (Default Scheme) V@ s H

b Builder Fragment: Carbon Tetrahedral

—

J

5 atoms. 10 electrons. neutral. sinlet Build Select Placement

Figura 2: Molécula de meta (CHa) representada amb el Gaussview.
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Es logic pensar que aquests visualitzadors es podrien emprar amb finalitats
pedagogiques i existeixen estudis que ho certifiquen. Concretament, Ingham i
Gilbert (1991) mostren que manipular models moleculars millora I'aprenentatge
del concepte d’estructura molecular. No obstant, una part d’aquest programari
no és lliure i té un cost massa elevat per un centre de secundaria. A més, si és
vol fer un pas meés enlla dels visualitzadors moleculars i introduir I'is de
programari especific per predir les propietats del sistemes quimics, aquest
requereix d’'una formacio superior molt especifica, tant a nivell tedric com practic,
que supera els coneixements en fisica, quimica i matematiques que tenen els
alumnes de secundaria, batxillerat i part del professorat. A tot aixo, cal sumar-hi
que en molts projectes basats en la modelitzacié és necessari accedir a
supercomputadors. No és estrany, doncs, que molts estudis focalitzin els seus
esfor¢os en la possible implementacié d’aquestes eines en els primers anys de

carreres cientifiques (Pearson , 2007; Clauss i Nelsen, 2008).

Per tant, les preguntes que ens fem en aquest treball sén la seguents:

a) Es possible adequar I's d'aquest software a nivell dels estudis de

secundaria/batxillerat per promoure I'aprenentatge de la quimica?

b) | si fos aixi, com es podria accedir a aquestes eines sense que sSuposi un

gran cost economic pels centres educatius?

c) Quina formacid hauria de rebre el professorat per emprar la modelitzacio a

’'aula de forma rutinaria?

Al llarg del treball es donara resposta a aquestes questions.
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3.3. L’estructura de la materia: els models atomics i d’enllag quimic

La modelitzacié computacional d’un procés només és possible si es comprenen
els principis fisicomatematics que el governen. Concretament, la racionalitzacio
de qualsevol procés quimic es basa en l'analisi del comportament dels nuclis i
els electrons dins un sistema atomic o molecular. Llavors, per dotar d’'un context
a la implementacio de la modelitzacié computacional com a eina d’ensenyament
a secundaria, aquesta s’ha de fer d’acord amb les idees preconcebudes que
tenen els alumnes sobre la materia (com s’ha discutit a I'apartat 3.1) i el

curriculum d’aquesta assignatura.

En el curriculum de Fisica i Quimica I’ESO es reserva una unitat didactica a
'ensenyament de I'estructura de la matéria. La historia dels models atomics més
rellevants (que han estimulat la recerca sobre la constitucio de la matéria) i els
elements que els configuren s’utilitzen com a fil conductor per mostrar a 'alumnat
les caracteristiques més importants dels atoms, aixi com per emfatitzar I'evolucio

constant que experimenta el pensament cientific.

L’exposicié dels models atomics de Joseph John Thomson i Ernest Rutherford
s’utilitzen per explicar la divisibilitat de I'atom, la naturalesa eléctrica de les
particules que el configuren (protons, neutrons i electrons) i la seva estructura
nuclear (Figura 3). Thomson va postular un model atomic basant en I'electro, que
havia descobert uns anys abans. Rutherford va elaborar el 1911 un model atomic
més proper a l'acceptat avui en dia, en qué practicament tota la massa dels
atoms esta concentrada al centre d'aquests i té carrega positiva. A partir
d’aquests models es fixen els conceptes de nombre atdmic, nombre massic,
isdtop d’'un element i es prepara a I'alumnat per entendre I'organitzacié de la
taula periodica. Pel que fa als electrons, el seu moviment a l'interior de I'escorca
atomic és explicat per analogia amb el moviment circular dels planetes al voltant
del Sol. Tots aquests continguts permeten I'elaboracié d’'un model de I'atom
basat en la fisica classica, que esta en linia amb el que ens dicta I'experiéncia i
facilita la interioritzacio dels conceptes més importants per part de 'alumnat.
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Q Proton
b) [+] N::lwn
Q) Electron

Figura 3: a) En el model atobmic de Thomson, I'atom esta compost per electrons immersos en
una esfera de carrega positiva. b) Model de Rutherford amb neutrons: els electrons orbiten un
nucli que concentra practicament la totalitat de la massa de I'atom. Imatge dissenyada per

Jcymc90 (https://commons.wikimedia.org/wiki/File:Atomo_de_Rutherford_con_neutrones.png)

El seglient pas en I'exposiciéo d’aquesta unitat didactica és la introduccio de la
idea de quantitzacié a partir del model atomic de Bohr. Postulat el 1913 per a
I'atom d’hidrogen, considera que el nombre d’orbites electroniques estan fixades.
La seva quantitzacié permet racionalitzar I'origen dels espectres atomics (Figura
4a). La incapacitat de predir el comportament d’atoms polielectronics serveix
com a punt de partida per a ressaltar la inconsisténcia de models fenomenologics
per explicar el comportament de la matéria a escala atbmica i la necessitat d’'una

descripcié basada en la mecanica quantica.

a) b)

Energia de drbitas
n=3 &n aumento

/_‘—h\ Un fotdn es emitido con
ey energia £ = &F
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Figura 4: a) En el model atdbmic de Bohr, cada orbita té diferent energia i la transicié dels electrons
entre orbites es dona per absorcié o emissié de fotons, explicant I'origen dels espectres atomics
d’absorcio i emissid. Imatge dissenyada per Pilaf~commonswiki (https://commons.wikimedia.or

g/wiki/File:Modelo_de_Bohr.png#filelinks). b) En el model mecano-quantic no es pot determinar
amb exactitud la posicié d’'un electr6. La probabilitat de trobar aquesta particula en una
determinada regi6é al voltant de nucli positiu esta representada per un navol de punts (major

concentracié de punts indica una major probabilitat).
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L’establiment del model mecanic-quantic de l'atom d'hidrogen parteix de la
dualitat ona-corpuscle i el principi d'incertesa de Heisenberg, continguts que es
treballen a partir de batxillerat. El primer afirma que totes les particules poden
presentar un comportament ondulatori. Es basa en la hipotesis de Broglie, que
considera que tot objecte amb massa en moviment té associada una longitud
d’ona. Per altra banda, el principi de Heisenberg afirma que no és possible
determinar de forma simultania i precisa la posicio i la quantitat de moviment
d’'una particula elemental. Un electré en una orbita definida tindria una posicié i
velocitats definides en cada instant, fet que contradiu el principi d'incertesa. Aixi,
la mecanica quantica no pot parlar de posicions exactes de l'electré dins un atom
o molecula sin6 de la probabilitat que I'electré estigui en una posicio donada
(Figura 4b).

La dualitat ona-corpuscle va portar el 1925 a Erwin Schrodinger a escriure una
equacié per l'ona associada de Broglie. L'anomenada funcié d'ona W és una
expressio matematica que ens permet calcular on és més probable trobar un
electr6. D’acord amb la interpretacié proposada pel fisic alemany Max Born, la
probabilitat de trobar un electré en una posicié donada és proporcional al quadrat

de la funcié d'ona, W?, en aguesta posicio.

Tant en el curriculum d’ESO com en el batxillerat es parla del model
mecanoquantic de I'atom. En aquest ultim, la funcié d’'ona de I'electrd juga un
paper cabdal, esdevenint el pilar amb el qual es racionalitza el comportament
dels electrons dins I'atom. La funci6 d'ona d'un electr6 atomic s’anomena orbital
atomic i es pot definir com la regié de l'espai en qué hi ha una probabilitat de més
del 90% de trobar-lo. L’atom estan formats per capes electroniques
concéntriques, on cadascuna engloba un determinat nombre d’orbitals. N’hi ha
de diferents tipus segons la seva topologia, designats amb les lletres s, p, d, f,
etc. (Figura 5). Com a consequéncia del principi d’exclusio de Pauli, cada orbital

només pot contenir fins a dos electrons.

La distribucio6 dels electrons al voltant del nucli, condicionada pel nombre i tipus
d’orbitals on es col-loquen, determina el que es coneix com a configuracio

electronica. Es a partir d’aquest concepte que el model mecanoquantic de I'atom
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justifica I'estructura de la taula perioddica i explica les propietats periodiques dels

elements i I'origen de I'enllag quimic.

Figura 5: Llistat dels orbitals s, p i d que s’obtenen de la resolucié de I'equacié de Schrodinger.

Imatge extreta de http://hudsonvalleygeologist.blogspot.com/2010/11/magnetite.html

Una vegada I'alumnat coneix el model mecanoquantic de I'atom, el seglent pas
és explicar la formacié de l'enllag quimic a través de la teoria de I'enllag de
valencia (TEV). Aquesta és un model mecanoquantic per racionalitzar la
formacié dels enllacos covalents a partir del solapament dels orbitals atomics de
la capa de valencia dels atoms (Figura 6). La simetria dels orbitals resultants de
la combinacié determina la multiplicitat d’enllag. La combinacié de la TEV i la
teoria de repulsi6 de parells de electrons de la capa de valéncia (RPECV)

s’utilitza per predir 'estructura més estable dels sistemes moleculars.

Figura 6: Solapament lateral d’orbitals p en la molécula d’eté (C2H4) per donar lloc a un enllag

amb simetria 1.
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Els paragrafs anteriors resumeixen els conceptes clau que es proporcionen
sobre la I'estructura de I'atom, I'enllag quimic i la seva relacié amb la mecanica
quantica als instituts, aixi com els motius pels quals s’introdueixen als
ensenyaments preuniversitaris. Aquests coneixements, tot i tenir un caracter
propedeutic, sén suficients per iniciar-se en el modelatge computacional dels
fenomens quimics des d’'una perspectiva practica. A més, un estudi mostra que
'is d’aquesta eina beneficia I'aprenentatge a tots el nivells, no només alts

alumnes amb altes capacitats (Dori i Kaberman, 2011).

No és necessari entendre els principis matematics de la mecanica quantica per
assolir els objectius d’aprenentatge. De fet, no considero convenient introduir-
los, encara que sigui de manera simplista, perqué l'elevat grau d’abstraccio
complicaria I'aprenentatge dels conceptes més basics que s’especifiquen al
curriculum de FQ. L’anic nivell on es podria plantejar una possible ampliacio de
temari per incloure de forma qualitativa aquests continguts seria a segon de
Batxillerat. No obstant, els temps limitat que disposen els estudiants per preparar

la Prova d’Accés a la Universitat (PAU) no ho fa factible.

Ara bé, si que necessitem que el professorat tingui una comprensio més profunda
sobre els fonaments fisicomatematics del modelatge i una minima instruccié
practica per guiar a I'alumnat en el seu us. A '’Annex | es proporciona una
introduccié qualitativa als fonaments de quimica quantica dirigida tant pel
professorat com per a I'alumnat de segon de batxillerat que estigui interessat.

3.4. La quimica computacional i la didactica de la Quimica

La quimica computacional és una branca del camp de la quimica teorica que es
basa en els postulats de la mecanica quantica. Pretén racionalitzar el
comportament dels compostos quimics a escala atomica i molecular mitjangant
I'Gs d'eines informatiques. Modelant I'estructura molecular electronica i nuclear
dels sistemes estudiats utilitzant software especific, es pot determinar una gran
varietat de propietats moleculars (geometries, parametres termodinamics,

frequencies vibracionals, distribucions de carrega, etc.), entendre quines
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interaccions intra- i intermoleculars condueixen a la unié entre atoms i dilucidar

els mecanismes de les reaccions quimigues.

Els resultats de les simulacions computacionals s6n un bon complement per a
interpretar les dades obtingudes al laboratori, pero també permeten predir
fendomens quimics inobservables, assistir el disseny de d’experiments o reduir el
seu cost descartant determinades etapes en el procés de recerca. A més, ajuda
a reduir I'impacte ambiental negatiu que genera I's de determinats reactius,

catalitzadors i dissolvents.

Aquesta branca de la quimica és ampliament utilitzada des de fa decades no
nomeés en recerca sind també en la industria, especialment en el
desenvolupament de compostos quimics d'interes farmaceéutic, biotecnologic o
nous materials. ElI gran poder predictiu i explicatiu d’aquesta disciplina i els

avancos en el camp de la computacié han fet que el seu us vagi a l'alga.

D’acord amb els paragrafs anteriors, la quimica computacional pot esdevenir un
gran aliat alhora d’ajudar als alumnes d’ESO i batxillerat a concebre conceptes
teorics inaccessibles a la practica, com sbén els orbitals, les geometries
moleculars o els mecanismes de reacci6. Existeixen algunes publicacions a
revistes de quimica i treballs de recerca que evidencien el potencial pedagogic
de la quimica computacional a nivell preuniversitari i fan propostes d’activitats
per als alumnes. La formacié en aguet camp també es pot convertir en una
oportunitat per introduir als estudiants en el mén de la recerca i, fins i tot, que
puguin contribuir-hi. Tal és el cas de dos alumnes de batxillerat del col-legi Bell-
lloc del Pla (Catalunya), que I'any 2016 van ser premiats per haver desenvolupat
un treball de recerca basat en la investigacid computacional de farmacs amb
activitat anticancerigena. També s’han organitzat tallers per acostar la quimica

computacional als alumnes de secundaria.

L’us de la quimica computacional com a eina d’aprenentatge a secundaria nomeés
sera una realitat si el professorat té la formacié adequada en aquest ambit. Es
en aquest punt on la comunitat cientifica té la oportunitat de donar a conéixer

aquesta disciplina i compartir els seus coneixements i recursos amb els
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professorat de secundaria. Una iniciativa en aquesta direccio és el projecte dirigit
per Institut per a I'Alfabetitzacié Quimica a través de la Ciéncia Computacional
(ICLCYS), institucié americana que ofereix un curs de cinc anys per formar el
professorat de secundaria en quimica computacional. Busca reformar el
curriculum escolar per incloure aquesta disciplina a les aules. Una altra iniciativa
per a introduir les ciéncies de la computacié als instituts és la promoguda per
I'organitzacié no governamental americana “Code” juntament amb el projecte
GUTS (“Glowing Up Thinking Scientifcally”). Finalment, a nivell estatal podem
destacar el curs “Introduccié al Mén de la Quimica Computacional”, ofert I'any
2012 per I'lnstitut de Quimica Computacional i Catalisi (IQCC) de la Universitat
de Girona. Dirigit al professorat d’ESO i Batxillerat, la formaci6 estava impartida
per investigadors de I'lQCC i es centrava en I'is d’eines de visualitzacio
molecular. El curs buscava contribuir en la formacio continua i especialitzacié del

professorat de secundaria i fer present la recerca en el dia a dia a les aules.

La introduccié de la quimica computacional com una eina d’aprenentatge a les
aules dels instituts pot transformar positivament la forma d’ensenyar aquesta
assignatura (Mirats-Arce, 2016; Moreno, 2014). No obstant, a la literatura només
s’han trobat quatre estudis sobre I'Us de técniques computacionals a
I'assignatura de Quimica a secundaria meés enlla dels visualitzadors moleculars
i tots es focalitzen en uns pocs conceptes: dos en l'estudi de les geometries
moleculars i els orbitals atomics (Ochterski, 2014; Sarkar, 2011), un amb el
calcul de propietats termodinamiques (Patifio Soriano, 2017) i un altre basat en
la formacio d’enllagos quimics i les forces que intervenen (Zohar i Levy, 2018).
Es per aquest motiu que el present treball vol desenvolupar una proposta
didactica que tracti diversos continguts i suposi un pas més per a I'is d’aquesta

eina en el curriculum de FQ.
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4. DESENVOLUPAMENT DE LA PROPOSTA

El treball vol mostrar el potencial pedagogic de la quimica computacional a través
de l'aprenentatge basat en models. Per evidenciar la seva efectivitat, primer de
tot es definira el context normatiu en que es troben els bloc de continguts sobre
els quals aplicarem les eines computacionals. A continuacio, es discutira sobre
el tipus software que s'utilitzara, la possibilitat d’accedir-hi des d’un institut,
exemples practics i els objectius i competéncies clau que volem que I'alumnat
assoleixi. Finalment, es presentara la metodologia de treball, les activitats que

es plantegen i una discussio sobre I'efectivitat de la proposta.
4.1. Curriculum de Fisica i Quimica

La proposta didactica esta emmarcada en els curriculums de la matéria de Fisica
i Quimica de 4rt ESO i de Batxillerat establerts en els decrets 34/2015 i 35/2015,
de 15 de maig (BOIB num. 73, de 16 de maig de 2015), respectivament. Els dos
marcs legals especifiquen quines continguts i competéencies o habilitats s’espera

que I'alumnat assoleixi a través d’aquestes assignatures.

El primer decret indica que pels alumnes d’ESO: “La matéria de fisica i quimica
a secundaria ha de servir els alumnes per explicar els fenomens que tenen lloc
a la natura, establir relacions entre ells i aplicar els coneixements i estrategies
apresos a l'analisi i resolucio de situacions o problemes plantejats. L’adquisicio
de coneixements (...) ha d’encuriosir els alumnes motivant-los a fer-se
preguntes, cercar informacio i plantejar-se nous reptes.” Per altra banda, el
decret sobre la matéria de FQ a Batxillerat remarca que: “'ensenyament
d’aquesta matéria ha d’incentivar un aprenentatge contextualitzat (....) que
potencii 'argumentacié verbal, la capacitat d’establir relacions quantitatives i
espacials, aixi com la de resoldre problemes amb precisio i rigor. Ha de dotar els
alumnes d’eines per explicar i no tan sols descriure els fenomens naturals, dins
un cos organitzat de coneixements interrelacionats basat en les lleis de la fisica

i la quimica.”

La modelitzaci6 de sistemes o fendmens quimics mitjancant eines

computacionals pot ajudar a assolir aguestes competéncies: posant a prova el
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coneixements dels alumnes a través de I'analisi dels factors que determinen
I'evolucié del models i la relacié existent amb les teories explicades a classe. A
mes, si es treballa en grup, la discussio dels resultats amb els companys i el
professor incentivara que utilitzin la terminologia adequada, aprenent a construir

un discurs consistent sobre els processos que volen descriure.

Pel que fa als continguts, d’acord amb la discussié anterior es potenciaria
I'aprenentatge dels continguts del bloc 1 (“L’ACTIVITAT CIENTIFICA”). La
quimica computacional també resulta idonia per estudiar els conceptes més
abstractes que s’especifiquen en els bloc 2 (‘LA MATERIA”) del curriculum de
FQ d’ESO, com els orbitals atdmics i els tipus d’enllag, i dels blocs 2 (“ORIGEN
| EVOLUCIO DELS COMPONENTS DEL UNIVERS ESTRUCTURA DE LA
MATERIA. L'ATOM, LA TAULA PERIODICA | L'ENLLAC QUIMIC") i 3
(“REACCIONS QUIMIQUES”) del curriculum de Quimica de 2on de Batxillerat,
on es treballen els fenomens quantics i la seva relaci6 amb el comportament i
Iestructura de la matéria. Es en aquest punts on es focalitzara la proposta
didactica.

4.2. Programari de modelitzacio
4.2.1. La interficie WebMO

L’aplicacio d’aquest projecte implica tenir accés tant a programes de visualitzacié
molecular (exemples a I'apartat 3.2) com a software de quimica computacional
per al calcul de dades fisicoquimiques d’interés. Exemples de paquets de calcul
sén Gaussian, Molpro, Molcas, GAMESS, MOPAC, NWChem, Orca, etc.
Desafortunadament, la majoria d’aquests programes nomeés es poden utilitzar si
es disposa de les corresponents llicencies, que poden arribar a preus inassolibles
pels centres de secundaria. Per exemple, si una institucié academica (universitat
0 centre de recerca) europea vol adquirir les llicencies d’alguns dels programes
mes utilitzats actualment en el camp de la recerca quimica, com el visualitzador
Gaussview o el paquet de calcul Gaussian, ha de pagar fins a 2.875 dolars per
utilitzar-los en un ordinador més 1.150 dolars per instal-lar-los en ordinadors

addicionals. El preu ascendeix fins els 17.250 dolars per organitzacions
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comercials. A més, per estudiar processos quimics que involucrin una gran
quantitat d’atoms es necessari utilitzar els clusters de calcul que trobem a les
universitats o als centres de supercomputacié com el Marenostrum a Barcelona.
Per tant, s’han de buscar alternatives economicament assequibles per introduir

la quimica computacional a secundaria.

El Centre Educatiu de Nord Carolina (EUA) en Ciencies, Matematiques i
Tecnologia, juntament amb el finangcament de les organitzacions Gaussian Inc. i
Burroughs Wellcome Fund, han creat una interficie gratuita anomenada WebMO
que permet l'accés des d’Internet als paquets de quimica d'Gltima generacio i
llencar calculs a supercomputadors de forma remota. La interficie WebMO es pot
instal-lar als sistemes operatius Windows, Mac OS X i Linux / Unix pero també
s’hi pot accedir des de qualsevol navegador web, telefon o tableta mitjancant
I'aplicacié per a iOS o Android. Estant disponibles tant versions de pagament
com una de gratuita. El servidor de quimica computacional de I'escola
secundaria de Nord Carolina ofereix un servei gratuit als professors i estudiants
de I'estat de Carolina, pero es pot utilitzar sense necessitat d’adquirir cap lliceéncia

ni residir als EUA accedint al sistema com a convidat (“guest”) (Figura 7).

WebMO Login

Version: 18.0.002e
Computational Chemistry on the WWW

Username: guest
Password: guest

e ——

Connect using WebMO app

Figura 7: Portal web per accedir a la plataforma WebMO.

Els usuaris de WebMO poden construir i veure molécules en tres dimensions,

visualitzar orbitals, calcular propietats quimiques i buscar informacio a bases de
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dades externes, tot des del navegador web (Figura 8a). Els calculs segueixen un
sistema de cues: l'usuari prepara els fitxers amb els parametres que vol estudiar
i els posa en cua per accedir al cluster. Els sistema estableix la prioritat per
arrancar cada calcul segons I'ordre d’enviament i mostra el temps que tarden en
completar-se (Figura 8b). L'usuari pot analitzar els resultats una vegada

finalitzats el calculs.
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Figura 8: a) Representacié d’'una molécula d’ete (C2Hs4) amb el visualitzador molecular de la
interficie WebMO. b) Sistema de cues per a gestionar I'ordre d’execucié dels calculs. Per a cada
estudi (distribuits en files), el sistema indica la seglient informacié (d’esquerra a dreta): el nom,
el tipus de calcul, la data d’execucid, si s’ha completat, el temps que ha tardati la icona en forma

de lupa, que permet veure els resultats.
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Els serveis i el temps de calcul que ofereix la versio gratuita de WebMO sén
limitats (només dos calculs simultanis per a tot el servidor, d’'una durada de 30
segons cadascun). No obstant, pel proposit d’aquest treball sén suficients,
perqué es possible il-lustrar els conceptes a ensenyar a través de calculs sobre
sistemes quimics de dimensions reduides o només utilitzant el visualitzador

molecular.

La interficie esta especialment recomanada per a centres de secundaria, perque
elimina el problema que suposa el cost de les llicencies del programari i
'adquisicid i manteniment d’'un cluster de calcul. Per tant, aquest projecte
proposa I'us de la plataforma WebMO per introduir la quimica computacional com

a eina per a I'aprenentatge a les aules dels instituts.
4.2.2. Instruccions d’Us i exemples practics

En aquest apartat es donen instruccions per emprar de la plataforma WebMO a
través d’exemples de calculs que mostren el seu potencial alhora d’explicar

alguns dels continguts del curriculum d’ESO i Batxillerat.

a) Procediment per dibuixar estructures moleculars:

1. Inicieu sessi6 a la interficie WebMO com a convidat (“guest’).

(https://lwww.webmo.net/demoserver/cgi-bin/webmo/login.cgi). S’obrira una

finestra on es mostra el sistema de cues: llistat de tots els calculs que s’han
llencat o estan corrent en el moment d’iniciar la sessié per part d’altres usuaris
(Figura 8b).

2. Per crear un fitxer de treball clica el desplegable “New Job” a la cantonada

superior esquerra de la pantalla i selecciona I'opci6 “Create New Job” (Figura 9).
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Figura 9: Finestra principal de la interficie WebMO, on s’indica com crear un fitxer de treball.

3. A continuacio s’obre la finestra de dibuix (Figura 10a). A la barra vertical

esquerra trobem un conjunt d’icones que ens ajudaran a dibuixar i moure en

I'espai les estructures 3D. La icona etiquetada amb el nombre 1 esta activada i

permet representar atoms (per defecte, de carboni) al quadre de dibuix. Si es

volen incloure altres atoms, la icona 2 obre una segona finestra amb la taula

periodica per seleccionar I'element desitjat. El tercer botd s'utilitza per girar la

molecula per observar-la des de diferents perspectives mentre que el quart

s’utilitza per desplacar les estructures al llarg del quadre de dibuix. Es pot ampliar

o disminuir la mida de la imatge amb la icona en forma de lupa. Finalment, clicant

els icones marcats amb el nombre 6 es poden refer o desfer el canvis aplicats

sobre I'estructura molecular.
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Figura 10: a) Quadre de dibuix amb les icones més rellevants assenyalades. La taula periddica
apareix per pantalla quan es clica la icona 2. b) Dibuix d’'una molécula d’eta (CsHs), definint el
tipus d’hibridacid i les carregues de cada atom, i el posterior ajustament de les distancies i angles

d’enllag.

Per dibuixar una molécula seguirem els passos seglents: Primer es clica el botd
esquerra del ratoli sobre el quadre de dibuix per generar un atom. A continuacio,

mantenint el boté esquerra clicat sobre I'atom anterior, s’arrastra el cursor en la
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direccio desitjada per a generar un segon atom enllacat al primer. Si aquesta
accio es va repetint utilitzant atoms diferents es pot construir qualsevol molécula.
A la Figura 10b es mostra la construccié d’'una molécula d’eta. Com es pot
observar a la imatge, la geometria obtinguda manualment esta molt
distorsionada. Per obtenir una bona aproximacié de les distancies i angles
d’enlla¢ esperats per aquesta molécula, és possible definir el tipus d’hibridacid
dels atoms de carboni (en aquest cas, sp®) que determinara la multiplicitat
correcte de l'enllag C-C. També es pot d’indicar la carrega eléctrica neta sobre
cada atom, que en el cas de I'eta és zero. Clicant amb el boto dret del ratoli sobre
els atoms apareix un desplegable que permet definir aquests parametres.
Finalment, per ajustar les distancies i angles d’enlla¢ d’acord amb els parametres
anteriors s’ha de clicar I'opcio “Cleanup” del menu superior i a continuacié
“Comprehensive - |dealized”. Els sistema parteix de valors de distancies i angles
esperats tabulats en una base de dades per obtenir una aproximacio de

I'estructura de l‘eta.

b) Optimitzacid de la geometria molecular i calcul de propietats:

Per calcular les propietats d’un sistema quimic és necessari conéixer la seva
funcié d’'ona. Aquesta es pot generar determinant la distribucio dels electrons
que minimitza I'energia del sistema. Ara bé, per trobar la geometria més estable
d’'un compost també hem de coneixer quines sbn les posicions nuclears més
afavorides. L’estructura més favorable s’obté a partir d’'un calcul d’optimitzacié

(mirar Annex ).

La Figura 11a il-lustra els passos a seguir per optimitzar una molécula de fluorur
d’hidrogen (HF) i obtenir el moment dipolar de la molécula, la distribucié de
carregues dins la molecula, parametres termodinamics i la freqiéncia de vibracié
de I'enlla¢ H-F. Primer de tot, comencem dibuixant la molécula de HF seguint el
procediment descrit a 'apartat anterior i llavors cliquem la fletxa que apareix a la
cantonada dreta inferior. A continuaci6 apareix una nova pantalla on ens demana
quin programa de calcul volem utilitzar (en aquesta proposta utilitzarem el
Gaussian). Llavors tornem a clicar la fletxa de la cantonada dreta i anem cap una

tercera pantalla, on ens demana quin tipus de calcul volem fer. Per optimitzar i
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calcular la frequéncia de vibracié de I'enllag H-F hem d’obrir el desplegable de
'apartat “Calculations” i seleccionar l'opci6 “Optimize + Vib freq”, sense
modificar cap altra apartat. Fem el darrer clic a la fletxa de la cantonada dreta i
la plataforma ens enviara de nou cap al sistema de cues. A 'apartat de “Status”
veurem que el nostre calcul s’ha executat (“Running”). Una vegada hagi finalitzat
(“Complete”) hem de clicar a la icona en forma de lupa per veure els resultats.
Pot aparéixer la paraula “Failed” si el calcul no a finalitzat correctament o

requereix més de 30 segons per completar-se.

Sota el quadre de dibuix apareixen els resultats distribuits en diferents categories
(Figura 11b). A I'apartat “Overview” trobem, entre altra informacio, els valors de
I'entalpia i entropies de formacio del compost (1 Hartree = 627,51 kcal/mol) i el
moment dipolar (expressat en Debye). A la seccié “Partial Charges” tenim les
carregues parcials (anomenades carregues de Mulliken) que es generen a
I'interior del HF degut a la diferéncia d’electronegativitat entre els dos elements
(1 unitat atomica de carrega equival a 1,6-101° C). Finalment, a “Vibrational
modes” es mostra el valor de la freqliéncia de vibracio de I'enllag H-F en cm™.
Per saber si I'estructura obtinguda és realment un minim d’energia (és a dir, si
els atoms estant a la distancia d’equilibri), totes les freqiiéncies vibracionals han
de ser positives. La distribucio de carregues i vector moment dipolar es poden
visualitzar clicant les icones en forma de lupa de cada seccid, mentre que per la
frequencia vibracional ens mostra els vectors de desplacament dels atoms. Si
cliqguem la icona en forma de pel-licula fotografica de la seccié “Vibrational
modes” es genera una animacié del moviment nuclear associat a cada

frequiéncia vibracional.
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Figura 11: a) Procediment per optimitzar una molécula de HF i visualitzar els resultats. b)
Resultats del calcul anterior juntament amb la representacio grafica de la distribucio de carregues

parcials i el vector moment dipolar.
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Com a incis, remarcar que el programa també doéna la opcié de representar
I'espectre infraroig (IR) tedric d’'una molécula. Aquest tipus d’espectres s’utilitzen
per a determinar a nivell experimental la composicié d’'una substancia a partir de
les senyals caracteristiques del moviment vibracional al voltant dels enllagos
quimics que la formen després ser irradiada amb radiacié infraroig. En el
curriculum de Quimica de segon de batxillerat s'introdueix aquesta técnica, i la
plataforma WebMO pot assistir el professor en la seva explicacio. A la Figura 12
es mostra I'espectre IR tedric d’'una molécula d’aigua. Cada pic de I'espectre
correspon a un dels tres modes normals de vibracié de I'H20: dos que impliquen
I'estirament simeétric i asimetric dels enllagos O-H i un relacionat amb el canvi de
'angle H-O-H.

W4T |

Intensity
2

3
»

A

4500 000 2500 2000 2500 2000 1500
Energy (cm*-1)

Figura 12: Espectre IR tedric de la molécula d’aigua.

c) Representacié dels orbitals atomics:

Dibuixar un atom i seguir els passos anteriors fins arribar a la pestanya on ens
demana el tipus de calcul a practicar. Llavors, al desplegable “Calculations”
seleccionem l'opcidé “Molecular orbitals” i a “Basis Set” 'opcid “STO-3G”. Aquest
altim parametre provoca que els electrons ocupin orbitals de tipus hidrogenoide.
Una vegada finalitzat el calcul, accedim als resultat i anem a la pestanya
“Molecular Orbitals”, que conté els orbitals calculats (Figura 13a). Clicant la icona
lupa de qualsevol dels orbitals apareix una llista dels mateixos ordenats de menor
a major energia (1 unitat atomica (au) d’energia equival a 1 Hartree), amb la seva
ocupacié electronica (Figura 13b). Finalment, es pot visualitzar la topologia de

cada orbital clicant sobre cadascun (Figura 13c).
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Figura 13: Energia, ocupaci6 i topologia dels orbitals d’'un atom de carboni en el seu estat

fonamental.

Les activitats que es plantegen en aquesta proposta didactica busquen
simplificar I'aprenentatge d’alguns dels conceptes més abstractes de la quimica.
Posar en practica el calcul de frequiéncies vibracional i les optimitzacions podria
suscitar als alumnes preguntes de caire tedric que no es podrien respondre
facilment en una aula de secundaria i complicarien el seu aprenentatge. Per
aguest motiu, les activitats estaran relacionades Unicament amb els conceptes
que es treballen directament al curriculum de FQ i que no requereixen un estudi
quantitatiu del moviment nuclear, com son la predicci6 de les estructures
moleculars a partir de la TEV, l'origen de la polaritat del enllagos quimics o el

significat dels orbitals atomics.
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4.3. Objectius de la proposta

La proposta didactica busca motivar i fer protagonista a I'alumnat de 4rt ESO i
Batxillerat del seu aprenentatge. Per aquest motiu, s’introduira la modelitzacié de
sistemes quimics amb l'objectiu que les eines computacionals reforcin la

comprensioé dels continguts curriculars que presenten major dificultat conceptual.

La proposta es centrara en consolidar I'aprenentatge del model atdmic actual i
entendre la naturalesa de I'enlla¢ quimic a través de la TEV. A continuacio es

classifiquen els objectius curriculars segons al nivell a on van dirigides:

a) Classe de 4rt ESO de Fisica i Quimica:

e Relacionar el concepte “d’orbital atdomic” i la distribucié dels electrons a

I'escorca atomica.

b) Classe de segon de batxillerat de Quimica:

e Predir i explicar la geometria molecular a partir de la TEV i el concepte
d’hibridacié.

e Relacionar la geometria d'una molécula amb la seva polaritat i coneixer

quins tipus de forces intermoleculars es poden establir.

e Analitzar la relaci6 entre la distribucié de carrega d’'una molécula i

I'electronegativitat dels elements que la configuren.

En tots dos casos, també es busca que es familiaritzin amb els procediments per
investigar en ciéncia: reflexionar sobre els sistemes que analitzaran, contrastant
les caracteristiques observades amb allo que descriuen els teories cientifiques,

i fer prediccions a partir dels models elaborats.
4.4. Competeéencies clau

Les contribucions de la proposta a l'assoliment de les competéncies clau
(establertes al Reial Decret 1105/2014, BOE del 26 de desembre) son:
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a) Competéncia linguistica: Adquisicié de la terminologia especifica de la

quimica per expressar idees i descriure els fenomens.

b) Competencia en ciencia i tecnologia i Competencia matematica: Aplicar els

coneixements cientifics per explicar I'estructura, propietats i reactivitat de la

materia.

c) Competéncia digital: Us de programes de modelitzacié per a extreure i

analitzar la informacié més important d’un sistema o fenomen quimic.

d) Competéncia d’aprendre a aprendre: Fomentant 'aprenentatge autonom a

través de les activitats de modelitzacio.

4.5. Metodologia

La proposta didactica vol que l'alumnat esdevingui el protagonista del seu
aprenentatge, a traves del treball autonom i col-laborant amb el companys de
classe per assolir els objectius establerts. Per aconseguir-ho, la proposta es

desenvolupa en tres etapes (Figura 14).

A I'apartat 3.1 s’han mencionat les dificultat de comprensio e interpretacio que
tenen els estudiants sobre els models curriculars. La metodologia docent s’ha
d’ajustar als coneixements previs per corregir de forma efectiva els errors
conceptuals i aconseguir un aprenentatge significatiu. Per tant, la primera etapa
de la proposta didactica consistira en un questionari inicial sobre els

coneixements previs de la matéria per a cada nivell (Annex Il).

Etapa | Etapa Il Etapa lll
Quiestionari Inicial Desenvolupament de Entrega dels resultats de
per coneixer les idees ‘ les activitats sota la ‘ les activitats. Examen
prévies dels alumnes. guia del professor. per  comprovar  els

coneixements assolits.

Figura 14: Etapes de la proposta didactica.
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A continuacié, durant la segona etapa es procediria a realitzar les activitats de
modelitzaci6 de forma cooperativa. Els estudiants de 4rt ESO de ciencies
academiques centrarien els seus esforcos en consolidar I'aprenentatge del
concepte d’orbital atdbmic i la seva relacido amb al distribucié dels electrons dins
un atom, continguts emmarcats en bloc 2 (‘LA MATERIA”) del curriculum de FQ
d’ESO. Pel que fa a Quimica de segon de batxillerat, la tasca tractaria sobre la
prediccié de la geometria molecular, la polaritat i les forces intermoleculars. Tots
aquests conceptes s’hauran introduit a I'inici de la corresponent unitat didactica
a través de classes magistrals. Els alumnes rebrien guions de treball on es
repassa tot la teoria, especificant els objectius dels projectes, les preguntes a
respondre, pautes per presentar els resultats i un manual d’'us de WebMO
(Annexos 1ll i 1V). El motiu d’aquestes activitats no és simplement posar en
practica allo aprés a classe sin6 que, a través de la practica, el professorat pugui
guiar als alumnes a través d’un aprenentatge per descobriment. Per tant, algunes
classes convencionals serien substituides per classes a I'aula d’'informatica on la
teoria i la practica es desenvoluparien de forma simultania. La Quimica
computacional pot convertir-se una eina per a conduir les classes i la seva
practica no hauria de suposar una limitacié del temps disponible durant el curs
academic per completar el curriculum de Quimica. Finalment, el procés
d’avaluacié conclouria amb I'entrega dels informes i la realitzacié d’'un examen

final.

A més de fer comprensibles conceptes abstractes i ajustar les idees que tenen
sobre els models cientifics, la proposta permet coneixer una altra forma de fer
Quimica més enlla de la practica experimental i acostar als estudiants a la

recerca cientifica.
4.5.1. Organitzaci6 i temporitzacio

La proposta didactica esta dividida en 4 sessions. Cadascuna té una durada
d'entre 1 i 3 hores lectives aproximadament i estant dividides en diferents
tasques. Les Taules 1 i 2 mostren quantes sessions es requereixen per
completar cada etapa, els tipus de tasques, la seva duracié i 'agrupacié de

'alumnat per cada nivell.
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La temporitzacié de les sessions per cada curs és similar: La primera es centra
exclusivament en recollir les idees préevies de I'alumnat a través del questionari
inicial. A la segona s’introdueix I'is de la plataforma WebMO i es desenvolupen
les activitats de modelitzaci6. Durant la tercera sessio es discuteixen els resultats
amb el grup classe. Finalment, la Ultima sessio esta reservada per a realitzar

’examen final de cada unitat didactica.

La segons sessi6 es fara en una aula d’'informatica i les activitats es realitzarien
en grups de 2 o 3 alumnes. En els centres de secundaria les aules d’'informatica
solen tenir una capacitat maxima de 20 alumnes. Si el nombre és superior a 20
es recomana dividir la classe en dos grups i assignar un professor a cadascun
d’ells. Llavors, mentre un dels grups realitza el treball a 'aula d’'informatica l'altra
assisteix a una classe magistral sobre altres continguts de I'assignatura de Fisica
i Quimica. El desdoblament també es pot acordar amb un professor d’una altre
area. En qualsevol cas, s’hauria d’'informar al cap de departament o al d’estudis

abans de I'inici de curs.

Taula 1: Temporitzacié de la proposta didactica per a 4rt ESO, on s’indica I'agrupacié de

'alumnat.
4rt ESO
Etapa Sessio Tasca Duracio Agrupacié
Quiestionari Inicial 20 min. Individual
I 1
Discussi6 35 min. Grup-classe
Us plataforma WebMO 30 min. Grup-classe
2
Il Activitat: Modeli i0 .
C'[I’Vlta.t od(‘a |tz.ac|o 80 min. Grups reduits
d’orbitals atdomics
3 Discussi6 dels resultats 55 min. Grup-classe
i 4 Examen final 55 min. Individual
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Taula 2: Temporitzacié de la proposta didactica per a segons de batxillerat, on s’indica

I'agrupacié de I'alumnat.

SEGON DE BATXILLERAT

Etapa Sessio Tasca Duraci6 Agrupacié
Questionari Inicial 15 min. Individual
I 1
Discussi6 40 min. Grup-classe
Us plataforma WebMO 55 min. Grup-classe

Activitat 1: Modelitzacio

75 min. Grups reduits
estructures moleculars
2
I
Activitat 2: Analisi de la .
. 35 min. Grups reduits
polaritat
3 Discussio dels resultats 55 min. Grup-classe
i 4 Examen final 55 min. Individual

En el seguents apartats es discutira en detall cadascuna de les sessions.
4.5.2. Descripcio de les tasques
e Sessio 1: Reconeixement de les idees previes

Realitzacio individual a ma d’un questionari inicial per coneixer les idees prévies
de I'alumnat referents als models de I'atom, I’estructura molecular i la naturalesa
i formacié dels enllacos quimics (Annex Il). La classe es desenvoluparia en una
aula ordinaria. L’objectiu és detectar quin grau de comprensio han assolit sobre
aquests conceptes per identificar els punts que més s’han de treballar durant les

activitats.
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Després de finalitzar el test el professor animara a l'alumnat a discutir
conjuntament les solucions. L’experiéncia del practicum m’ha mostrat 'efectivitat
gue té aquesta metodologia per ajudar als alumnes a autoavaluar-se, a detectar
aguells punts que no havien aprés correctament i corregir-los. Les analogies i la
visualitzaci6 d’animacions o models computacionals per exemplificar les
explicacions poden ajudar a crear una imatge mental adequada dels conceptes

estudiats.

Una vegada acabada la discussio, el professor explicaria que en les successives
sessions faran unes activitats en grups a l'aula d’informatica. L’alumnat rebria un
guié amb una descripcié de les tasques, i se’ls demanaria que llegeixin la
introduccié tedrica que contenen abans de comencar les tasques de

modelitzacio.
e Sessio 2: Us de la plataforma WebMO i activitats de modelitzacio

La segona sessi6 es donara en una aula d’informatica. Durant la primera classe
el professor explicara el funcionament de la plataforma WebMO i posara
exemples practics adequats a cada nivell, similars als descrits a I'apartat 4.2.2.
Els estudiants podran invertir el temps restant per familiaritzar-se amb 'aplicacio,

demanar els dubtes que tinguin i repartir-se la feina entre els membres del grup.

A partir de la segona classe el nombre i tipus de tasques dependra del curs on

van dirigides:
a) Grup de 4rt ESO:

Els estudiants dedicaran dues hores de classe a modelar els orbitals d’'una série
d’atoms a través de la interficie WebMO (Annex Ill). A partir de la seva energia i
ocupacié deduiran teoricament la configuracié electronica de cada element

sense recorrer al diagrama de Moeller.

L’informe del projecte conté una série de preguntes que busquen guiar 'alumne
en el seu aprenentatge, indicant quin tipus d’informacié han d’extreure. Tot i que
el treball és en grup, els alumnes s’haurien de repartir els atoms a estudiar i posar

en comu les dades obtingudes. Interessa que es questionin els resultats i debatin
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les possibles interpretacions. El professor coneixera les mancances curriculars
que tenen gracies al questionari inicial i podra adaptar les seves explicacions

alhora de resoldre els dubtes.

A través de la seleccié de la informacié més rellevant i la posterior reflexio,
'alumnat podra crear una imatge correcte de I'atom d’acord amb el model
mecanoquantic. La topologia dels orbitals i la seva ordenacié energetica
contribuiran a eliminar la imatge erronia que proporcionen els models
d’ensenyament o els hibrids (per exemple, invalidant el concepte d’orbita o la
imatge d’un electr6 com si fos una pilota) i visualitzar I'estructura de capes de
'atom. Estaran experimentant amb un fenomen inaccessible des del laboratori,
fet que facilitara la seva comprensié. A més a més, el propi alumnat, sota la
supervisié del professor, comprovara perqué els electrons es distribueixen

segons el diagrama de Mdeller seguint un procés similar al métode cientific.

En paral-lel al treball dels alumnes, i només si es disposa de temps suficient, el
professorat pot emfatitzar el caracter deslocalitzat de la carrega electronica en
base al caracter probabilistic del model mecanoquantic i mostrar un exemple
practic de formacié d’'un enllag covalent (Figura 15). D’aquesta manera, es
corregiria la concepcié classica que es proporciona a 4rt ESO sobre el
mecanisme de formacio de I'enllag quimic (per comparticié, donacio o acceptacio
d’electrons com si fossin particules rodones). En el cas de la molécula de Hz, els
alumnes més avantatjats fins i tot podrien veure la relacié existent entre la

formacio de I'enllag H-H i la uni6 entre els orbitals de valéncia 1s.
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Figura 15: Formacioé d’un enllag covalent simple entre dos atoms de hidrogen. A mesura que els
dos atoms s’acosten, els electrons de valéncia es senten atrets simultaniament pels dos nuclis

provocant que la densitat electronica es concentri a la regié compresa entre el dos H.
b) Grup de segon de Batxillerat:

El projecte es focalitzara en la modelitzaci6 de la geometria de diverses
molécules a través de la interficie WebMO (Annex IV). Tal com s’ha indicat a
I'activitat anterior, els alumnes també rebran un informe del projecte amb una
série de preguntes guia i instruccions sobre com han de presentar els resultats.
Els membres de cada grup s’haurien de repartir les molécules a estudiar i
posteriorment discutir de forma conjunta els resultats. El professor resoldra els
dubtes que sorgeixin considerant les idees previes que es desprenen del
guestionari inicial i, quan sigui convenient, proporcionant material addicional. El

projecte es dividira en dues activitats d’'una hora:
- Activitat 1:

A la primera classe I'alumnat utilitzara el visualitzador molecular per establir
I'estructura d’'una série de compostos i explicar el seu origen a través de la TEV.
Haura de determinar la hibridacié dels orbitals atomics de cada compost per
justificar el tipus d’enllag (simple, doble o triple), la orientacié dels mateixos en
una molecula i el tipus de solapament que experimenten (simetria o o ). Llavors,
mitjancant les estructures 3D i I'analisi dels hibrids poden predir com estant

distribuits els parells d’electrons i les possibles repulsions que experimenten,
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justificant aixi les geometries moleculars. La primera activitat els permetra
connectar les regles i prediccions del model empiric de la teoria de repulsio de

parells de electrons de la capa de valéncia amb la TEV.
- Activitat 2:

A la segona classe calcularan el vector moment dipolar total dels compostos i, a
través de la distribuci6 de carregues dins la molécula, justificaran la seva
direccionalitat. La distribucié asimétrica de carregues els ajudara a fer-se una
imatge mental del concepte d’electronegativitat, relacionant el flux d’electrons
entre atoms amb la polaritat dels enllacos. Es relacionara el moment dipolar amb

I'existéncia de forces intermoleculars.

El docent ha remarcar el paper que juguen les forces electrostatiques i el canvis
energetics en el procés de formacié de I'enllag quimic, per eliminar la visi
basada amb la “necessitat” dels atoms a completar 'octet. Aquesta activitat no
nomeés busca crear una imatge més precisa sobre I'enlla¢ quimic, sindé també
connectar els fenomens microscopics amb el mon macroscopic a través de les

forces intermoleculars.
e Sessiod 3: Discussio dels resultats

Una vegada finalitzades les tasques, en els dos nivells es dedicara una sessio
d’'una hora a discutir conjuntament els resultats i aclarir tots aquells punts de la
teoria que no s’acaben de comprendre. El professor demanara a I'alumnat que
expliqui com justifiquen els resultats obtinguts i buscara com corregir els errors

conceptuals i de vocabulari.

L’autoavaluacié de l'alumne és clau per ajudar-lo a consolidar el seu
aprenentatge. Aixi, durant la sessié també es mostraran de nou les preguntes
del questionari inicial perque els alumnes vegin com han canviat les seves
respostes. També s’indicaran quins sén els conceptes clau que han de coneixer

per realitzar la prova final.
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e Sessiod 4: Examen final

Al final de cada unitat didactica es fara un examen per a determinar els

coneixements adquirits pels alumnes.
4.5.3. Avaluacié de I'alumnat

Les activitats de modelitzaci6 no només consoliden I'aprenentatge dels
conceptes 0 models més complexes sind que també fomenten el pensament
critic i el treball cooperatiu. L’adquisicié de competéncies diferents de la cientifica
i tecnologica, com la d’aprendre a aprendre, son molt importants per a progressar
tant a nivell professional com personal. Per tant, 'avaluacié ha de considerar
també altres aspectes com I'actitud, la capacitat de treball en grup, la intervencié

en les discussions, etc.

El procés d’avaluaci6 comenga amb una prova inicial o diagnostica per
comprovar els coneixements previs sobre la tematica i que no entra en el comput
de la nota final. A continuacio es fa una avaluacié formativa per orientar i millorar
el procés d’aprenentatge de I'alumnat. Aquesta té en compte tant l'actitud de
'alumne envers a l'aprenentatge (participacio, interés, cooperaci6 amb els
companys de grup, etc.) com la forma de realitzar les tasques i els resultats que
se’n deriven. Finalment es realitza una avaluacié sumativa mitjangant un examen

final.
Els indicadors d’avaluacio i els criteris de qualificacié emprats sén els seglents:
a) Actitud i participacio:

El docent observara el comportament i la forma de treballar de cada estudiant. A
través d’'una rdbrica quantificara els aspectes anteriors (Taula 3). La suma de
puntuacions de la taula 3 s’ha d’escalar sobre 10 per obtenir la nota d’aquets
apartat. La participacioé correspondra a 10% de la qualificacio final de la unitat

didactica estudiada a cada nivell.
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Taula 3: Criteris d’avaluacio de la participacié i actitud de I'alumnat durant la realitzacié de les
tasques d’avaluacio:

Nom alumne/a: Grup:

CRITERIS 1 2 3 4

Demostra interés.

Col-labora amb els companys
en la redaccié de l'informe.

Escolta amb respecte les
opinions dels companys de

grup.

Contribueix a les discussions
a classe.

1-No compleix 2-Regular 3-Bé 4-Molt bé
b) Informe de resultats:

Es valorara tant la presencia i organitzacio dels apartats que s’indiquen en el guio
de les activitats, com els continguts, I'expressié escrita, els resultats obtinguts,
les respostes a les preguntes plantejades i les conclusions extretes, a través
d’'una rabrica (Taula 4). Les nota de I'informe extreta de la rubrica s’ha d’escalar

sobre 10. L’informe equival a un 30% de la nota final.
c) Examen final:

Permet conéixer el grau d’adquisicié de coneixements durant les activitats de
modelitzacid. L’'examen correspon al 60% de la qualificacio final. La nota minima

per aprovar sera un 5.

La suma de les notes dels informes i la participacié equivalen gairebé a la meitat
de la nota final, com a consequéncia del pes que s’atorga a la formacié continua.
Tots els criteris d’avaluacié es posaran a disposicio de I'alumnat abans d’iniciar

els projectes.
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Taula 4: Rubrica d’avaluacio de I'informe de resultats (adaptada de https://sites.google.com/site/rubriquesgurb/):

Indicadors

Excel-lent

(4)

Notable
3

Aprovat
2

Insuficient

1)

Puntuaci6
ponderada

Conté tots els apartats que

Conté tots els apartats que es

Hi manquen apartats. No hi

Hi manquen dos o més

es demanen en el guidé del | demanen en el guié del treball | ha cohesié entre els | apartats. No hi ha una
Estructurade | yepall. Els apartats estan | perd no estan ordenats | apartats. relaci6 clara entre els
Finforme ordenats correctament i | correctament. Falta certa apartats.
(20%) existeix una connexié logica | connexio entre els apartats.
entre ells.
Els continguts de tots els | Els continguts sén adequats | Els  continguts  d’algun | Els continguts de molts
apartats son adequats i | perd la informaci6 no és | apartat no sén correctes, | dels aparats no son
Continguts inclouen la informacio6 | suficient, es podria ampliar. pero van ben encaminats. correctes i es desvien del
(30%) demanada. queé es demana.
Els resultats estan ben | Elsresultats estan expressats | Els resultats no estan ben | Els  resultats i les
Resultats i expressats a través de | perd no son del tot correctes. | expressats i hi ha errors | conclusions no estan ben
Conclusions | taules, grafics, esquemes, | Conclusions ben elaborades. | significatius ~ Conclusions | expressats o no s’han
(40%) etc. Conclusions ben erronies. incorporat a l'informe.
elaborades.
Text molt ben redactat. | Text ben redactat. Utilitzat en | Text mal redactat. Format | Text de dificil lectura. No
Format de text homogeni. | gran part del document un | de text poc homogeni. | hi ha un format de text
Expressio Utilitza els tecnicismes | format de text homogeni. No | Utilitza els tecnicismes | homogeni. No utilitza els
escrita adequats i no conté faltes | sempre utilitza els | adequats (masses | tecnicismes adequats i
(10%) d’ortografia. tecnicismes adequats | expressions col-loquials) i | conté moltes faltes
(algunes expressions | conté  bastantes faltes | d’ortografia.
col-loquials) i conté algunes | d’ortografia.

faltes d’ortografia.
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4.6. Valoracio de la proposta

La proposta didactica es recolza amb el programari propi de la Quimica
Computacional per corregir els errors en I'aprenentatge que es desprenen d’'una
mala interpretacio dels models curriculars. Les activitats de modelitzacié també
son una excel-lent oportunitat per mostrar I'efectivitat de treballar en grup per
resoldre un problema i promoure I'iUs del meétode cientific (familiaritzant-se amb
la manera de presentar la recerca en publicacions cientifiques a través de
I'elaboracié d’'un informe de resultats). A més, contribuiria a I'assoliment de
competéncies clau com la d’aprendre a aprendre i la digital. El valor pedagogic
d’aquest proposta esta fonamentat en els precedents a la literatura sobre la
necessitat d’introduir activitats basades en la creacié de models a secundaria.
Desafortunadament, aquesta proposta no s’ha pogut portar a la practica i, per
tant, no s’ha quantificat ni la seva viabilitat ni efectivitat. Seria essencial disposar
de I'opinié de I'alumnat mitjancant una enquesta de valoracié per conéixer quins

punts del contingut o la temporitzacié s’han de millorar.

Un analisis de la situacié actual de I'ensenyament secundari i la realitat dels
instituts evidencia una serie de limitacions que actualment dificulten la
consecucié d’aquesta proposta: primer de tot, la llei d’educacié actual exigeix la
imparticié d’'un curriculum de ciéncies molt extens en un temps molt limitat. A
més a més, a segon de Batxillerat els alumnes han preparar-se per les PAU i no
tenen el temps suficient per dedicar a la realitzaci6 de projectes.

El segon inconvenient prové de I'escassetat de recursos en els centres de
secundaria. Tot i que la proposta contempla I'is d’'una plataforma web gratuita,
els instituts necessiten aules d’informatica ben equipades. La despesa publica
en educacio no és suficient per a garantir a tothom l'accés a aquests recursos.
No obstant, el reduit nombre d’estudiants que hi habitualment cursant el

batxillerat cientific fa que amb poc ordinadors sigui factible.

Un altre factor limitant és que el professorat ha de tenir una minima per emprar

els programes de calcul. El volum de feina que té el docent durant el curs dificulta
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que pugui dedicar temps a la formacio i al disseny de projectes d’aquestes
caracteristiques.

Tot aixo no implica que haguem de descartar la possibilitat d’acostar la quimica
computacional als alumnes de secundaria. La inclusié d’aquesta eina a
'ensenyament secundari podria ser una realitat a mesura que es faci una
transicié cap a un model d’ensenyament més competencial o basat en el treball
per projectes. Precisament, els la majoria dels estudis relacionats amb la
implementacio de la Quimica Computacional als primers cursos universitaris de
ciencies o l'escola secundaria provenen del mén anglosaxd, amb sistemes
educatius que segueixen aquesta forma d’ensenyament. Per altra banda, la
col-laboraci6 entre les universitats i les institucions de recerca amb els centres
de secundaria podria proporcionar els recursos (software i accés a
supercomputadors) i la instruccio al professorat suficient perque la modelitzacié

esdevingui una técnica d’ensenyament meés a l'aula.
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CONCLUSIONS

Aquest treball presenta una proposta didactica basada en I'is de la Quimica
Computacional com a eina per promoure I'aprenentatge de la Quimica a través
de la creacié de models. La proposta es focalitza en els models de I'atom i I'enllag
quimic, teories abstractes dificils d’entendre en la seva totalitat per part de
I'alumnat. L’objectiu principal és que els estudiants esdevinguin els protagonistes
del seu aprenentatge, explorant les caracteristiques i el comportament dels
models per elaborar-ne una imatge mental adequada. Les activitats de
modelitzacié també volen emfatitzar que els models, tot i ser simplificacions de
la realitat, sGn necessaris en la construccio del coneixement cientific. En paral-lel,
es busca despertar l'interes de 'alumnat per la ciéncia i acostar-los a la forma de

pensar de la comunitat cientifica.

A continuacio s’exposen les conclusions obtingudes d’acord amb els objectius

plantejats en aquest treball:

a) Les dificultats que tenen els alumnes per a concebre els continguts
relacionats amb I'estructura de la matéria i I'enllag quimic provenen d’'una
mala interpretacio dels models curriculars. Per una banda, 'ensenyament
tradicional pretén que els alumnes memoritzin les caracteristiques dels
models sense preocupar-se de fer entendre la seva naturalesa i funcio.
Per altar banda, es dona una imatge distorsionada i/o incompleta dels
models, transmetent a I'alumat una visio falsa sobre la naturalesa. Per
evitar aquests problemes d’aprenentatge, s’haurien de proposar activitats
basades en la construccié de models i el seu analisi seguint el raonament

cientific.

b) Les referéncies consultades estant d’acord amb la influencia positiva
sobre I'aprenentatge i el grau de motivacié de I'alumnat que tenen les TIC.
Concretament, hi ha evidencies que a través d’una metodologia docent
basada en 'is de software de modelitzacié molecular es poden planificar
activitats que ajudin a l'alumnat a interioritzar conceptes abstractes i

promoure la practica del metode cientific. Existeixen també iniciatives tant
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d)

a nivell internacional com estatal que busquen fomentar la practica de la
Quimica Computacional a les aules per explotar el seu potencial

pedagogic.

L’analisi del curriculum de FQ de 4rt ESO i batxillerat indica que en
aquests cursos es proporciona la formacié suficient sobre I'estructura de
la matéria per emprar les eines de la Quimica computacional des d’una
perspectiva practica i amb finalitats pedagogiques, sempre sota la guia
del professor. El servidor WebMO fa accessible el software de
modelitzacié als centres de secundaria, evitant els costos que suposa

I'adquisicio de llicéncies.

D’acord amb les idees anteriors, s’ha dissenyat una proposta didactica on
la quimica computacional esdevé el fil conductor de I'aprenentatge.
Aquesta proposta es focalitza en I'estudi del model mecanoquantic de
'atom per part dels alumnes de 4rt ESO, i I'enllag quimic a segon de
batxillerat. ElI docent ha de vehicular el procés d’aprenentatge,
considerant les idees previes dels alumne alhora de corregir els errors
conceptuals. La discussiéo conjunta dels resultats finals promou
l'autoavaluacié dels estudiants, ajudant-los a corregir les idees

equivocades i consolidar el seu aprenentatge.

Les limitacions de temps i recursos en els instituts son els principals
obstacles per implementar aquest tipus de tasques. Els centres que
inverteixin els seus esforcos i recursos en treballar per projectes o en
tasques competencials es podrien beneficiar del potencial pedagogic del

programari de modelitzacio.
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ANNEXOS

L’annex | conté una introduccié qualitativa als fonaments de la quimica quantica.
L’annex Il conté els questionaris inicials per a cada nivell. Els annexos IlI-IV
representen possibles guions de treball que rebria I'alumnat de les tasques a
desenvolupar en aquesta proposta didactica. Contenen una introduccio dels
continguts que es volen tractar, manuals d’us dels software de modelitzacio, els
objectius curriculars de cada activitat, les questions que han de respondre els
estudiants i les indicacions sobre el format de presentacié dels resultats.

Annex |: Fonaments matematics de la quimica quantica

La funcié d'ona descriu l'estat quantic d'un sistema de particules i queda
determinada per I'equacié de Schrédinger, que és l'analeg de la segona llei de
Newton per a un sistema quantic. A partir d’aquesta es poden calcular les
propietats estacionaries d'un atom o molécula i predir el seu comportament.

L’equacié de Schrodinger té la forma seguent (Eq. 1):
AY = E¥ (1)

on ¥ és la funcié d'ona del sistema, H és 'operador hamiltonia que conté les
energies cinétiques i potencials de les particules que constitueixen el sistema.
L’'operador hamiltonia inclou una serie d'operacions matematiques que,
aplicades sobre la funcié d'ona del sistema, ens retorna la seva energia (E).
L’expressio general del hamiltonia per a un sistema atdomic (H,) i un de molecular

(A,,,) es poden escriure com una suma de diferents termes:

A

Hy = To + Vee + Vye (2)
I:Im:TN"'VNN'i'Te-l'[/zze-l'VNe (3)

on T €és I'energia cinética nuclear, Vnn la interaccio de repulsio nucli-nucli, Te és
I'energia cinetica dels electrons, Vee €s la interaccio de repulsio entre electrons,
i VNe €s l'atraccid entre un nucli i els electrons. Els operadors de les energies
cinética i potencial total anteriors es poden expressar com a sumatori de les

energies associades a cada particula:



Annexos Treball final de master

“‘N

NI»—\

n
i=1

N N N
N — ZMa a -
a=1 a=1b>a
- . .rij ’ Ne

i=11i>j i=1a=

L'equacio de Schrédinger no es pot resoldre de forma exacte per a sistemes
atomics i moleculars formats per més de dos electrons, degut a la impossibilitat
de trobar solucions analitiques al moviment correlacionat dels nuclis i els
electrons. Per tant, s'han d’utilitzar una série d’aproximacions, essent la més
important I'aproximacié de Born-Oppenheimer. Aquesta es basa en el fet que el
moviment dels nuclis és molt més lent que el dels electrons degut a la gran
diferéncia de masses. Aixi, cada nucli experimenta els electrons com si aquests
fossin un navol de carrega negativa, mentre que els electrons senten als nuclis
com si aquests estiguessin ocupant posicions fixes en I'espai. Aquesta
aproximacio permet eliminar el terme de I'energia cinética associada als nuclis
del hamiltonia (primer terme de les Eq. 2 i 3) i converteix Vnn €n una constant
per unes determinades posicions nuclears. D’aquesta manera, el moviment

electronic queda separat del nuclear.

Una altra aproximacio és la introduida pels fisics Hartree i Fock I'any 1928. Van
proposar un model per calcular com interacciona un electr6 amb la resta, on és
reemplaca el terme Vee de les equacions 2 i 3 per un potencial efectiu (VHF). Aixi,
es considera que cada electr6 experimenta el camp eléctric mitja generat pels
demés electrons. En el cas de les molecules, el moviment del nuclis s’estudia en
paral-lel al dels electrons per a determinar la distribucio de particules que dona
la menor energia, procés que es coneix com optimitzacié. Per tant, la geometria
resultant sera la l'estructura molecular més estable. Quan I'aproximacié de
Hartree-Fock s’aplica a molécules, la funcioé d’ona del sistema es construeix com

una combinaci6 de funcions d’ona atdmiques (els orbitals atdmics).

En les ultimes décades, l'elaboracio d’algoritmes informatics basats en la

resolucié numeérica de I'equacié de Schrodinger ha fet que el seu Us esdevingui
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rutinari en el camp de la recerca en Quimica. El metode de Hartree-Fock (HF) ha
estat el punt de partida per a I'elaboracio de métodes de calcul més sofisticats
que tenen en compte el moviment correlacionat dels electrons, és a dir, les
interaccions puntuals que experimenta un electré amb la resta enlloc de un camp
electric promig. Aquest métodes permeten estudiar amb major precisio les
propietats i la reactivitat de qualsevol sistema atomic i molecular a través de la
resolucid numerica de l'equacié de Schrodinger, la discussio dels quals
sobrepassa els objectius d’aquest treball. L'us del métode Hartree-Fock és

suficient per desenvolupar les tasques plantejades en aquest treball.
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Annex Il: Questionari inicial

e 4rt ESO:

El seglent questionari no entra dins I'avaluacio de I'assignatura. Només és per

coneixer les vostres idees sobre la matéria.
Nom i llinatges: Data:
1. Sipoguéssim veure un atom de carboni, com seria? Dibuixa’l i indica

les seves parts.

2. Explica de forma breu que és un model atomic.

3. Que creus que determina la distribucio dels electrons dins I’atom?

4. Quines de les afirmacions seglents és certa segons el model
mecanoquantic de I'latom?
a) Els electrons descriuen orbites al voltant del nucli.
b) Els atoms estant formats per capes i els electrons es distribueixen en
orbitals dins de cada capa.
c) Els electrons només poden descriure unes determinades Orbites
situades en un pla.

d) Podem saber amb exactitud on la posicié d’'un electré dins d’un atom.

5. Que és un orbital? Defineixo amb les teves paraules.

e Segon de batxillerat:

El seguent questionari no entra dins I'avaluacio de I'assignatura. Només és per

coneixer les vostres idees sobre la mateéria.
Nom i llinatges: Data:

1. Perqué s’uneixen els atoms?

a) Per assolir una estructura de menor energia.
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b) Perque necessiten completar 'octet.
c) Degut a la forga gravitacional.

d) Per guanyar o perdre electrons.

2. Quins tipus d’enlla¢ quimic existeixen?
a) Covalent, ionic i no-metal-lic
b) lonic, metal-lic i no-metal-lic.
c) Covalent, valent i ionic

d) Covalent, ionic i metal-lic.

3. Representa l’estructura de Lewis de les molécules segients: Brz,

NHs i H2S. Quina geometria presenten?

4. Les figures seglents representen la distribucié del navol electronic

de les molécules de Hz i HBr, respectivament.

D’acord amb els dibuixos, quina de les afirmacions és certa?

a) L’enllag H-H és covalent polar.

b) La major concentraci6 de carrega sobre l'atom de brom és
consequencia de la gran diferéncia d’electronegativitat entre els dos
elements.

c) La molecula de HBr és apolar.

d) Totes son falses.
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5. D’acord amb la teoria de I’enlla¢ de valéncia (TEV):

a) L'enlla¢c covalent consisteix en el solapament de dos orbitals de
valencia (o hibrids) semiocupats d’atoms diferents.

b) Si dos orbitals atomics se solapen en la direccié de I'enllag es forma
un enllag 1 i la densitat electronica es concentra entre els nuclis.

c) Si dos orbitals atomics se solapen en la direccié de I'enllag es forma
un enllac o i la densitat electronica es concentra en direccio
perpendicular al pla que conté els nuclis.

d) Totes son falses.
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Annex lll: Representacié d’orbitals atomics i la configuracio electronica
a) Introduccio:

A classe hem parlat dels models més importants proposats per explicar
'estructura dels atoms i les seves propietats. Conéixer la localitzacié dels
electrons resulta essencial si es vol entendre i fer prediccions sobre com

reaccionaran els atoms entre ells per formar molecules. El model seleccionat

influira en tot alld que es puqui dir sobre el comportament dels atoms i el

compostos que formen.

A principis del segle XX el fisic J.J. Thomson va postular els seu model atomic
basat en I'electrd, particula que havia descobert uns anys abans. Va proposar
que l'atom estava compost per electrons immersos en una esfera de carrega
positiva (Figura 1a). Posteriorment, noves evidéncies experimentals sobre la
distribucié de la massa atomica recollides per Ernest Rutherford invalidaven el
model de Thomson. Aixi, Rutherford va elaborar el 1911 un model atomic més
proper a I'acceptat avui en dia, en qué practicament tota la massa dels atoms i
la carrega positiva esta concentrada al centre d'aquests, anomenat nucli (Figura
1b). Els electrons descriurien orbites al voltant del nucli, com els planetes al
voltant del Sol.
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Figura 1: a) En el model atobmic de Thomson, I'atom esta compost per electrons immersos en
una esfera de carrega positiva. b) Model de Rutherford: els electrons orbiten un nucli que
concentra practicament la totalitat de la massa de I'atom. ¢) En el model atomic de Bohr, no totes

les orbites sén possibles i cadascuna té una energia definida.

La fisica classica prediu que un electré seguint una trajectoria circular ha de
perdre energia en forma de radiacio fins caure sobre el nucli. Aquest fet és
inconsistent amb el model de Rutherford. El fisic Niels Bohr va realitzar una série
d’estudis que suggerien que els electrons giren al voltant del nucli descrivint
nomeés determinades orbites circulars, en qué no perden energia. Els electrons i
les seves Orbites s’organitzen en “capes” amb una certa energia (nivells
d’energia). L’atom esta quantitzat i cada nivell energetic tindria una capacitat
limitada per encabir electrons (Figura 1c). El nombre maxim d’electrons que té
cada capa ve donat per la férmula 2n?, on n és el nimero de la capa (n = 1, 2,
3....). El model Bohr és molt util per predir els comportaments d'una série de
propietats atomiques. Malauradament, investigacions meés avancades van
mostrar que el model de Bohr tampoc era suficient per indicar on troben els

electrons dins un atom: alguns nivells presentaven, al seu torn, subnivells.
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També es va observar que no sempre es podia afirmar que les particules
elementals, com I'electrd, ocupessin una determinada posicié a I'espai. Per tant,

no es podia parlar d’orbites ni posicions fixes dels electrons.

Erwin Schrodinger va formular el 1925 una equacidé que permet descriure el
comportament dels electrons dins els atoms. Aquesta equacio és la base del

model atomic actual: el model mecanoquantic. Segons aquest model, els

electrons no segueixen orbites circulars sind que es troben en orbitals, regions
de I'espai en qué hi ha una probabilitat elevada (superior al 90 %) de trobar-los.
Aixi, dins cada capa atomica hi ha diferents subnivells o tipus d’orbitals que
s’indiquen amb les lletres: s, p, d i f (Figura 2), de diferent grandaria segons el

nivell en que es troben i energia. Cada orbital només pot encabir dos electrons.

-

(1 orbital s) ‘3 Per capes:
@ .
s n = 1: només hi ha orbitals s.
H H H n = 2: orbitals de tipus s i p.
y y y . .
s of 4 4 n=3:orbitalss, pid.
(Borpialsp) n=4: orbitalss, p, dif.
N ., N
4] P, P,

s : s 3 3 °
‘ v/ t v’ 3 ’\ v’ Q" v’ J )'1

d - - d Al d Al d -,

(5 orbitals d)

Figura 2: Llistat dels orbitals s, p i d que s’obtenen de la resolucio de I'equacio de Schrodinger.

En aquesta activitat utilitzarem software especific per a resoldre I'equacioé de
Schrédinger i determinar la ocupacio i energia dels orbitals per una série d’atoms.

A partir d’aquests deduirem la configuracio electronica de cada element.

b) Manual d’us de la plataforma WebMO:

1. Inicieu sessi0 a la interficie WebMO com a convidat (“guest’).

(https://www.webmo.net/demoserver/cgi-bin/webmo/login.cqi).

2. Crear un nou fitxer de treball clicant el desplegable “New Job” a la cantonada
superior esquerra de la pantalla i seleccionar I'opci6é “Create New Job” (Figura
3).


https://www.webmo.net/demoserver/cgi-bin/webmo/login.cgi
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Figura 3: Finestra principal de la interficie WebMO, on s’indica com crear un fitxer de treball.

3. A continuacio apareixera la finestra de dibuix (Figura 3). A la barra vertical
esquerra hi ha un conjunt d’icones que ens ajudaran a dibuixar i moure en I'espai
els atoms. La icona etiguetada amb el nombre 1 esta activada i permet
representar atoms (per defecte, de carboni) clicant al quadre de dibuix. Si es
volen incloure altres atoms, la icona 2 obre una segona finestra amb la taula
periodica per seleccionar I'element desitjat. Finalment, clicant els icones marcats

amb el nombre 3 es poden refer o desfer el canvis.

File  Edit Tools View  Cleanup  Calculate  Lookup  Help
&< 1

= <:=2 Periodic Table
||
i H He
+ | Be slc]niolFine
“ Na M Alsi||pls|ala
- =270 Sl LS L LA
L3 K |[Ca[Sc|| Ti || V || Cr|[MnFe| Col Ni|CulZn| Gaj Ge||As | Se|| Br | Kr
@ _RD|[ Sr [ Y || Zr [ Nb || Mo Tc || Ru||Rh||Pd | Ag | Cd|| In [[Sn||Sb| Te|| I | Xe
— Cs |Ba| Lu| Hf |Ta| W Re| Os| Ir | Pt| Aul|Hg | T1 | Pb|| Bi| Po| At | Rn
- Cs|Ba Lu | Hf [Ta W Re Os| Ir | Pt Au/ Hg Tl Pb/| Bi|Po A Rn
- FrRa

e
||
sy La [Ce Pr/ Nd Pm Sm| Eu|Gd Tb Dy Ho Er Tm Yb
= Ac|[Thj[Paj| U || Np|| Pu| Am| Cmy| Bk | GT | Es || Fm|| Md]| No
* Cancel
|

KT

pmle=E!

u
—

View - Rotate (drag = rotate XY, alt-drag = rotate 7)

Figura 3: Quadre de dibuix amb les icones més rellevants assenyalades. La taula periodica

apareix per pantalla quan es clica la icona 2

4. Dibuixem un atom i llavors cliqguem la fletxa que apareix a la cantonada dreta

inferior. A continuacio apareix una nova pantalla on ens demana quin programa
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de calcul volem utilitzar (en aquesta proposta utilitzarem el Gaussian). Llavors,
al desplegable “Calculations” seleccionem I'opcio “Molecular orbitals” i a “Basis
Set” 'opcid “STO-3G”. Aquest ultim parametre provoca que els electrons ocupin
orbitals de tipus hidrogenoide. Fem el darrer clic a la fletxa de la cantonada dreta
i la plataforma ens enviara de nou cap a la pantalla principal. A I'apartat de
“Status” veurem que el nostre calcul s’ha executat (“Running”). Una vegada hagi
finalitzat (“Complete”) hem de clicar a la icona en forma de lupa per veure els
resultats. Pot apareixer la paraula “Failed” si el calcul no a finalitzat correctament.
Una vegada finalitzat el calcul, accedim als resultat i anem a la pestanya
“Molecular Orbitals”, que conté els orbitals calculats (Figura 4a). Clicant la icona
lupa de qualsevol dels orbitals apareix una llista dels mateixos ordenats de menor
a major energia (en unitats atobmiques (au) d’energia), amb la seva ocupacié

electronica (Figura 4b). Finalment, es pot visualitzar la forma de cada orbital

clicant sobre cadascun (Figura 4c).

)M - Wolecular Orbitals

Occupancy Energy

1 A1G 2 -1091012 Hartree 2 |4
2 A1G 2 -059761 Hartree 20 |4
3 T1U 2 -0.21922 Hartree 2 |2
4 T1U 0 0.27227 Hartree 2 |
5 T1U 0 0.27227 Hartree 2 |

b)

Energy

-10.910 au

-0219 au

Occ

2e-

-0.598 au 2e-
2e-

0.272 au Oe-
Oe-

0272 au

Figura 4: Energia, ocupacié i forma dels orbitals d’'un atom de carboni en el seu estat fonamental.



Annexos Treball final de master

Objectius de I'activitat:

Entendre el significat d’orbital atomic.
Relacionar I'ordre d’ocupacio dels orbitals amb la seva energia.
Visualitzar I'atom com un sistema format per capes electroniques

Determinar la configuracio electronica d’'un element.

d) Questions:

Calcula els orbitals atomics pels elements seguents: H, He, C, O, F, Ne,
Ca, S. Quin tipus d’orbitals obtens? quina ocupacio tenen?

Els electrons tenen una posicié determinada dins de cada orbital?

Quina relacié hi ha entre I'energia dels orbitals, la seva grandaria i la
distancia electré-nucli?

Representa el diagrama d’energia dels orbitals atdmics, ordenant-los de
menor a major energia i indicant la seva ocupacio. D’acord amb el
diagrama, quina és la configuracio electronica de cada element?

A partir dels resultats anteriors, indica que representa el diagrama de

Moeller.

e) Presentacid dels resultats:

El treball es fara en grups de 2 o 3. Els resultats del treball s’han de presentar

mitjancant un informe, que constara de tres parts: una seccié on heu d’indicar

qgue heu fet i com, els resultats dels calculs (els diagrames d’energia dels orbitals

amb el seus dibuixos) i les respostes del questionari.

Alhora d’elaborar I'informe tingueu en compte els criteris especificats a la rtbrica

d’avaluacié. L’heu d’entregar durant la classe anterior a 'examen final.
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Annex IV: Determinacié de ’estructura molecular
a) Introduccio:

Les propietats dels compostos moleculars depenen de la seva composicio i
estructura. Per tant, disposar d’'una eina per predir la geometria molecular és
extremadament important. EI model de repulsié de parells d'electrons de la capa
de valéncia (RPECV) permet identificar quina és I'estructura meés estable per a
un sistema molecular. Aquest estableix que els electrons s’agrupen en parells
electronics que es localitzen en llocs especifics de la molécula, i segons la
posicio d’aquests al voltant de I'atom central s’estableixen forces de repulsio que

determinen la estructura final del compost.

A la Figura 1 es llisten les possibles estructures que pot adoptar una molécula
segons el nombre de parells d’electrons lliure i compartits al voltant de I'atom
central d’acord amb la RPECV. Per aplicar el model s’ha de dibuixar el diagrama
de Lewis del compost i determinar el nombre i tipus de parells d’electrons. Es
considera que els dobles i triples enllacos es comporten com si fossin simples.
Si una molecula té dues o més formes ressonants, €s possible aplicar el model

a qualsevol d’elles.

BeCl, BF; CH, PCls SF

‘Cl—Be—Cl: ‘F—B—F H Fl A Fi R
3|Fi H—C—H F—Br—F: « P31 F:

H Ty °F

2 pares dee-de | 3 pares dee-de | 4 pares dee-de | S pares dee-de | 6 pares de e- de

enlace enlace enlace enlace enlace
180° 120° 109.5° 120°, 90° 920°
o000 o L 0O
o o
Lineal Triangular plana Tetraédrica Bipiramide Octaédrica

trigonal
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SnClL, ® o Angular
‘A — S — i PE=2 Triangular (ﬂo <120°
PL=1 plana
NH; e s Piramide
HeW—H PE=3 Tetraédrica TSNo Trigonal
o PL=1 107 °
H,0 LR Piramide
H—O—H PE=2 Tetraédrica o’ Trigonal
: PL =2 105°
SF,
F— 5 —F: PE=4 Bipiramide o Balanzin
Fr FL PL=1 trigonal o
CIF,
P ¥ PE=3 Bipiramide o FormadeT
‘F: PL=2 trigonal &
I;
S PE=2 Bipiramide Ky Lineal
s I—1—1 PL=3 trigonal Qe
BI'F.; 2.\
2 PE=5 Octaédrica OO Pirimide
bE—Be1{ PL=1 O’/f() cuadrada
‘Fa WL
XeF,, o0
Pk PE=4 Octaédrica Q? - Plana
O PL=2 (=00 cuadrada

Figura 1: Classificacio de les estructures moleculars d’acord amb el model RPECV segons els
parell d’electrons lliures (PL) i compartits (PE). Figures extretes de Diego, J. P. d. (2008,
September 04). Tema 3. El enlace quimico. Web site: http://ocw.uc3m.es/ciencia-e-oin/quimica-

de-los-materiales/Material-de-clase/tema-3.-el-enlace-quimico.X

Una propietat molecular que depen tant del tipus d’elements que configuren el
compost com la seva estructura és la polaritat. La carrega electrica en els
enllacos covalents pot esta distribuida de manera no uniforme com a
consequéncia de la diferéncia d’electronegativitat entre els elements. La polaritat
eléctrica que adquireix I'enlla¢ es quantifica amb el moment dipolar (u). Si cada
enlla¢ té associat un vector y, llavors el moment dipolar total de la molécula
vindra donat per la suma vectorial de tots els dipols (Figura 2). El resultat
d’aquesta suma vindra donada per la distribucio espacial dels atoms i els parells
d’electrons. Una molecula és apolar si el moment dipolar total és nul. La polaritat

determina l'estat fisic i les propietats d’'una substancia.
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(T) cl \\C|

PO 1= 0 Debye

H H
n = 1,85 Debye
-~ — >
O0=C=0
p =0 Debye

Figura 2: Moment dipolar total en Debye de molécules amb diferents geometries.

La teoria de Lewis i el model RPECV consideren que cada parell d'electrons
enllacats esta localitzat entre dos atoms units. No obstant aixo, sabem que els
electrons no estan localitzats en posicions determinades sinG que estan
deslocalitzats sobre una regi6 definida pels orbitals atomics que ocupen. Aixi,
necessitem una teoria basada en el model mecanoquantic de I'atom i 'equacio
de Schrédinger per explicar I'enllag quimic. Com hem vist a classe, la teoria
d’enlla¢ de valéncia (TEV) és la descripcié de la formacié d'un enllag en termes
del solapament dels orbitals atomics associats a les capes de valéncia i
I'aparellament dels espins dels electrons que ocupen aquests orbitals. El
solapament d’orbitals fa que I'energia del sistema disminueixi i s'estabilitzi. En
aquestes circumstancies, els atoms es troben a la seva distancia d’equilibri
gracies a l'equilibri entre les forces electrostatiques d’atraccio i repulsiéo que
s’estableixen entre els nuvols d’electrons i els nuclis. La TEV explica tant la

geometria molecular com la forca dels enllacgos.

Per a molécules poliatbmigues necessitem un nou concepte, anomenat
hibridacié, que implica la combinacié dels orbitals de valéncia d’'un atom per
formar un nou orbital amb una determinada direccionalitat. Aix0 permet
racionalitzar la geometria experimental de determinades molécules, que no es

poden explicar de manera senzilla pel solapament directe dels orbitals de
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valéncia (Figura 3). La hibridacié, pero, no és un fenomen sindé una eina

matematica per a una descripcié aproximada dels enllagos en termes de la TEV.

Figura 3: Solapament d’orbitals hibrids en una molécula d’eté (CzH4). Els carbonis tenen una
hibridacié sp? i el lobuls dels orbitals hibrids es solapen amb els orbitals 1s dels hidrogens per
formar un enlla¢ covalent de tipus o. Els orbitals p que no formen part dels hibrids es situen en
el pla perpendicular a I'eix d’enllag. El solapament laterals dels orbitals p déna lloc a I'’enllag doble

(simetria ). Imatge extreta de http://wps.prenhall.com.

En aquesta activitat combinarem la TEV i els hibrids per determinar la geometria
esperada de qualsevol molecula, el tipus d’enllacos i la seva polaritat. Utilitzareu
software de Quimica computacional proporcionat per la plataforma WebMO per
visualitzar les molécules. Finalment, a través de la plataforma resoldreu I'equacio
de Schrodinger per quantificar el vector moment dipolar d’'una molécula. En els

paragrafs seglients teniu un manual d’Us.

b) Manual d’us de la plataforma WebMO:

1. Inicieu sessi6 a la interficie WebMO com a convidat (“guest’).

(https://lwww.webmo.net/demoserver/cgi-bin/webmo/login.cqi).

2. Crear un nou fitxer de treball clicant el desplegable “New Job” a la cantonada
superior esquerra de la pantalla i seleccionar I'opcié “Create New Job” (Figura
1).


https://www.webmo.net/demoserver/cgi-bin/webmo/login.cgi
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e —
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Folders
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Figura 1: Finestra principal de la interficie WebMO, on s’indica com crear un fitxer de treball.

3. A continuacio apareixera la finestra de dibuix (Figura 2a). A la barra vertical
esquerra hi ha un conjunt d’icones que ens ajudaran a dibuixar i moure en I'espai
les estructures 3D. La icona etiquetada amb el nombre 1 esta activada i permet
representar atoms (per defecte, de carboni) al quadre de dibuix. Si es volen
incloure altres atoms, la icona 2 obre una segona finestra amb la taula periodica
per seleccionar I'element desitjat. El tercer boto s'utilitza per girar la molécula per
observar-la des de diferents perspectives mentre que el quart s'utilitza per
desplacar les estructures al llarg del quadre de dibuix. Es pot ampliar o disminuir
la mida de la imatge amb la icona en forma de lupa. Finalment, clicant els icones
marcats amb el nombre 6 es poden refer o desfer el canvis aplicats sobre

I’estructura molecular.
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Figura 2: a) Quadre de dibuix amb les icones més rellevants assenyalades. La taula periodica
apareix per pantalla quan es clica la icona 2. b) Dibuix d’'una molécula de tetraclorur de carboni
(CCly) i el posterior ajustament de les distancies i angles d’enllag. Es marca la carrega i hibridacio

de I'atom de carboni després d’ajustar la geometria.
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a.l) Dibuixar estructures moleculars:

Per dibuixar una molécula seguirem els passos seguents: Primer es clica el boto
esquerra del ratoli sobre el quadre de dibuix per generar un atom. A continuacio,
mantenint el botd esquerra clicat sobre I'atom anterior, s’arrastra el cursor en la
direccié desitjada per a generar un segon atom enllacat al primer. Si aquesta
accio es va repetint utilitzant atoms diferents es pot construir qualsevol molécula.
A la Figura 2b es mostra la construccié d’'una molécula de tetraclorur de carboni
(CCls4). Com es pot observar a la imatge, la geometria obtinguda manualment
esta molt distorsionada. Per obtenir una bona aproximacié de les distancies i
angles d’enllag esperats, s’ha de clicar I'opcié “Cleanup” del menu superior i a
continuacio “Comprehensive - ldealized”. Els sistema parteix de valors de
distancies i angles esperats tabulats en una base de dades per obtenir una
aproximacio de 'estructura de I'‘eta. Clicant amb el bot6é esquerra del ratoli sobre
un atom el programa ens informe sobre la seva carrega i el tipus hibridacio dels

orbitals atomics.
a.2) Calcul del moment dipolar:

La resolucié de lI'equacio de Schrodinger permet trobar la funcié d’ona d’un
sistema quimic. A partir d’'aquesta podem extreure tota la informacié relacionada

amb les propietats d’'un compost.

La Figura 3a mostra els passos a seguir per fer aquest calcul pel fluorur
d’hidrogen (HF) i obtenir el moment dipolar i la distribucié de carregues dins la
moléecula. Primer de tot, comencem dibuixant la molécula de HF seguint el
procediment descrit a 'apartat anterior i llavors cliquem la fletxa que apareix a la
cantonada dreta inferior. A continuacio apareix una nova pantalla on ens demana
quin programa de calcul volem utilitzar (en aguesta proposta utilitzarem el
Gaussian). Llavors tornem a clicar la fletxa de la cantonada dreta i anem cap una
tercera pantalla, on ens demana quin tipus de calcul volem fer. Per optimitzar
hem d’obrir el desplegable de l'apartat “Calculations” i seleccionar I'opcio
“Molecular Energy”, sense modificar cap altra apartat. Fem el darrer clic a la

fletxa de la cantonada dreta i la plataforma ens enviara de nou cap al sistema de
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cues. A l'apartat de “Status” veurem que el nostre calcul s’ha executat
(“Running”). Una vegada hagi finalitzat (“Complete”) hem de clicar a la icona en
forma de lupa per veure els resultats. Pot apareixer la paraula “Failed” si el calcul

no a finalitzat correctament o requereix més de 30 segons per completar-se.

Sota el quadre de dibuix apareixen els resultats distribuits en diferents categories
(Figura 3b). A l'apartat “Overview” trobem, entre altra informacio, el moment
dipolar del HF expressat en Debye. A la seccio “Partial Charges” tenim les
carregues parcials (anomenades carregues de Mulliken) que es generen a
I'interior del HF degut a la diferéncia d’electronegativitat entre els dos elements
(1 unitat atdmica de carrega equival a 1,6-101° C). La distribuci6é de carregues i
vector moment dipolar es poden visualitzar clicant les icones en forma de lupa

de cada seccio.

a)

O Gamess Ab initio and semi-empirical calculations

o @shn Abinitio and semi-empirical ca\c@
‘ o] Molpro Abinitio calculations

$ O Mopac Semi-empirical calculations
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O oRCA Ab initio calculations
Cpsia Abvinitio calculations

® C Quantum Espresso Periodic plane wave DFT
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O Tinker Molecular mechanics calculations
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Charge
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|
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b)

e >

Route #M HF/6-31G(d) OPT FREQ Geom=Connectivity 1 F -0.516713
Stoichiometry  FH 2 H 0516713
Symmetry c*
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RHF Energy -100.002906984 Hartree

Server buchnerchem.hope edu (26796) | I

ZPE 0.009926 Hartree

Dipole Moment 4 g72q Debyep I
—

CPU time 49 sec

Figura 3: a) Procediment per calcular el moment dipolar i la distribucié de carregues d’una
molécula de HF. b) Resultats del calcul anterior juntament amb la representacio grafica de la

distribucié de carregues parcials i el vector moment dipolar.

c) Objectius de 'activitat:

e Explicar la geometria de les molecules en termes de la TEV i el concepte
d’hibridacié. Relacié amb el model RPECV.
¢ Relacionar la geometria d’'una molécula amb la seva polaritat i indicar

quins tipus de forces intermoleculars es poden establir.
e Explicar les carregues parcials segons I'electronegativitat dels elements.

e Connectar 'electronegativitat dels elements amb la polaritat del compost.

d) Questions:

e A partir del visualitzador molecular determina I'estructura de les molécules
seguents: PCls, GeHas, CO, BHs, C2H2, H2Se, SbFs, TeBrs.
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Quina influéncia tenen els parells d’electrons lliures sobre I'estructura
molecular? Compara estructures.

Busca informacié sobre el concepte d’hibridacié. Indica el tipus
d’hibridacié dels orbitals de cada atom. Justifica la geometria de les
molécules.

Quins tipus d’enllag covalent (simple, doble o triple) trobem a les
molecules anteriors? Justifica-ho a partir de la TEV.

Calcula les carregues parcials per a cada molécula. Quina relacio hi ha
entre la seva magnitud i I'electronegativitat dels elements?.

Calcula el moment dipolar. Quines molécules son polars? A partir de les
carregues parcials justifica la orientacio del vector moment dipolar.
Relaciona la magnitud i direccié del vector moment dipolar amb el tipus
de forces intermoleculars que es poden establir en un dimer format per
dos molécules iguals. En quin estat fisic es trobara cada substancia a

temperatura ambient?

e) Presentacié dels resultats:

El treball es fara en grups de 2 o 3. Heu de repatrtir-vos la feina, decidint quines

moléecules estudia cada membre del grup. Els resultats del treball s’han de

presentar mitjancant un informe elaborat per cada grup. L’estructura de I'informe

ha de ser la seguent:

L’heu

index: el treball ha d’estar paginat.

Procediment emprat: explicant com heu utilitzat el visualitzador i, si és el
cas, indicant les dificultats que heu tingut.

Els resultats obtinguts, incloent la resposta a les preguntes plantejades.

Les conclusions que extréieu de I'estudi.

d’entregar durant la classe anterior a I'examen final. A la rabrica

d’avaluacio trobareu quins criteris s’han de seguir per fer un informe correcte.



