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Resumen

La Bioinformatica es una ciencia transdisciplinar, en la que confluyen la
Informatica, la Biologia, la Quimica y la Fisica; que se enfoca en la investigacion,
desarrollo y/o aplicacion de herramientas informaticas para la solucién de
problemas biol6gicos, médicos o biotecnoldgicos, donde el estudio de los
contenidos relacionados con la quimica es especialmente Util pues facilita la
comprensién de la complejidad de los organismos vivos. Luego de la
caracterizacion de los procesos formativos que se sustentan en las Tecnologias
de la Informacion y las Comunicaciones; en particular en la carrera Ingenieria en
Bioinforméatica, como parte de los resultados del proyecto de investigacion
“Estrategia didactica que potencie la utilizacion de los entornos virtuales de
aprendizaje” en la carrera, se detectd inconsistencia en el uso del entorno virtual
de aprendizaje, manifestada en la escasa preparacion de docentes y en la
carencia de la identificacion de los nodos integradores que permiten darle un
enfoque a la ensefianza de la quimica que sirvan de base a otras disciplinas de la
carrera. El objetivo de este trabajo es identificar los principales nodos integradores
que permitan la preparacion de los profesores en los contenidos quimicos, en
funcién de los procesos formativos de la carrera de Ingenieria en Bioinformatica.
Los métodos utilizados fueron: el analitico sintético, el histérico logico, el analisis
documental, la observacion y la entrevista, ademas, se utilizaron algunas
herramientas informaticas. Los resultados alcanzados se concretan la
identificacion de nodos integradores de la carrera para la preparaciéon de los
profesores en los contenidos quimicos.
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Abstract

Bioinformatics is a transdisciplinary science, in which Computer Science, Biology,
Chemistry and Physics converge; it focuses on the research, development
and/application of computer tools for the solution of biological, medical or
biotechnological problems, where the study of contents related to chemistry is
especially useful because it facilitates the understanding of the complexity of living
organisms. After the characterization of the formative processes that are supported
by the Information and Communication Technologies; particularly in the
Bioinformatics Engineering career, as part of the results of the research project
"Didactic strategy that enhances the use of virtual learning environments” in the
career, inconsistency was detected in the use of the virtual learning environment,
manifested in the poor preparation of teachers and in the lack of identification of
the integrating nodes that allow giving an approach to the teaching of chemistry
that serve as a basis for other disciplines of the career. The objective of this work is
to identify the main integrating nodes that allow the preparation of teachers in
chemical contents, according to the formative processes of the Bioinformatics
Engineering career. The methods used were: synthetic analytical, historical-logical,
documentary analysis, observation and interview, and some computer tools were
also used. The results achieved are the identification of integrating nodes of the
career for the preparation of teachers in chemical contents.
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Introduccion

En la Universidad de las Ciencias Informéticas, la utilizacion de los entornos
virtuales de aprendizaje en el proceso docente de la carrera Ingenieria en
Bioinformatica es una de las prioridades en la actualidad.

La Bioinformatica es una ciencia transdisciplinar, en la que confluyen la
Informética y las Ciencias de la Vida como la Biologia, la Quimica y la Fisica, entre
otras; que se enfoca en la investigacion, desarrollo y/o aplicacion de herramientas
informaticas para la solucion de problemas biolégicos, médicos o biotecnoldgicos,
donde el estudio de los contenidos relacionados con la quimica es especialmente
atil pues facilita la comprensién de la complejidad de los organismos vivos.

La disciplina Quimica en esta carrera, la integran las asignaturas “Quimica
General y Organica” y “Macromoléculas” como parte del curriculo propio y
“Mecanismos de reacciones organicas” en el curriculo optativo. Su colectivo de
profesores ha realizado un estudio de los principales contenidos que deben conocer
los estudiantes para facilitar la adquisicion de conocimientos y el desarrollo de
habilidades de los temas de las demas asignaturas y en el contexto del proyecto de
investigacion “Estrategia didactica de innovacion que potencie la utilizacion de los
entornos virtuales de aprendizaje en el montaje de las asignaturas en la
carrera de Ingenieria en Bioinforméatica de la Universidad de las Ciencias
Informaticas”.

El proyecto presentd como uno de los resultados: la caracterizacion de los
procesos formativos que se sustentan en las Tecnologias de la Informacion y las
Comunicaciones; en particular en la carrera, a partir de la mediacién pedagogica,
tecnolégica y comunicacional, que evidencié inconsistencia en el uso del entorno
virtual de aprendizaje, manifestada en la escasa preparacién de docentes y en la
carencia de la identificacion de los nodos integradores que permiten darle un



enfoque a la ensefianza de la Quimica que sirvan de base a otras disciplinas de la
carrera como la Biologia y la Bioinformatica.

El objetivo de este trabajo es identificar los principales nodos integradores que
permitan la preparacion de los profesores en los contenidos quimicos, en funcion
de los procesos formativos de la carrera de Ingenieria en Bioinformética. Para ello,
los autores realizaron un analisis exhaustivo de los programas de varias
disciplinas en la busqueda de los contenidos que pudieran ser posibles nodos
integradores y profundizaron en el estudio de procesos biologicos, temas que
sirvieron de base en la elaboracién de las acciones de preparacion de los
profesores en contenidos quimicos-biolégicos que se presentaron como parte de
la estrategia did4ctica del departamento docente en un estudio posterior.

Desarrollo
En este trabajo se consideran los nodos como un elemento integrador que propicia
las relaciones interdisciplinarias en una disciplina, los cuales garantizan la
integracion entre todas las disciplinas y que facilita la formacion integral del futuro
profesional. (Fernandez, 2015)
En el proceso de interaccion entre las disciplinas, como aspecto importante se
debe tener en cuenta, la determinacion de los nodos evaluativos integradores que
comprenden, tanto conceptos, como leyes, teorias, habilidades y valores delas
disciplinas que pueden ser fundamentados en el proceso de ensefianza a partir de
un enfoque integrador. Es por eso que se abordard a continuaciéon algunos
aspectos relacionados con los nodos en la ensefianza.
Nodos en la ensefianza
Segun el diccionario de la Real Academia de la Lengua Esparfiola (1990), nexo
significa "vinculo, enlace, unién, relacién, ligadura, atadura, afinidad, familiaridad”.
En (Baglan & Portuondo, 2016) los autores expresan que:
“todas las acciones a desarrollar en el componente académico y laboral
facilitan la sistematizacion e integracion de las asignaturas y deben
determinarse los nodos de articulacion intra e interdisciplinares y sus
relaciones, o sea las relaciones de precedencia, sincronia y consecutiva de
los contenidos, en primer lugar, de la propia disciplina y luego con el resto
de las disciplinas en especial con la didactica particular”.
Por otra parte Sago (2018) define los nexos comunes “como invariantes de la
carrera para determinar las lineas directrices y los nodos formativos en funcion del
modelo del profesional” (p.119). La autora considera que “los nexos comunes
constituyen un momento previo a la determinacién de los nodos y, por tanto, no
concibe que los nexos y los nodos signifiqguen lo mismo, o sea, la determinacion
de los nexos entre las disciplinas permite el desarrollo de los nodos de integracion”
y agrega que en Cuba, “los nodos en la ensefianza constituyen un camino, una
guia para lograr la interdisciplinariedad”. (Sago, 2018, p.119)
Segun Fernandez (2015) “los nodos son considerados aquellos contenidos de un
tema de una disciplina o asignatura, que incluye conocimientos, habilidades y los
valores asociados a él y que sirven de base en una carrera universitaria dada para
lograr la formacién mas completa del egresado”. (p.25)



Teniendo en cuenta los aspectos teéricos anteriores se procedié a identificar los
nodos integradores de las disciplinas Biologia, Quimica y Bioinformatica de la
carrera Ingenieria en Bioinformatica.

Luego del analisis de los programas analiticos de las disciplinas, se determinaron
en una primera aproximacion las invariantes del conocimiento que pudieran
considerarse nodos integradores. Por ejemplo: estructura de las sustancias,
interacciones moleculares, propiedades de las sustancias macromoleculares o
sustancias de interés biologico, mecanismos de reacciones quimicas, el analisis
cinético y energético de las reacciones organicas, los procesos biolégicos como
los mecanismos de accidén enzimaticas y las bases de datos biologicas.

En la busqueda de los contenidos sobre los principales nodos integradores se
identific6 como definicibn de estructura quimica de una sustancia, como: la
composicion, el orden de enlace de los atomos en las moléculas y su disposicion
espacial.

En el estudio de las sustancias organicas e inorganicas luego de analizar su
estructura por los aspectos que se mencionan en el parrafo anterior, se debe
observar la forma geométrica que adopta finalmente la molécula, por ejemplo:
Ejemplo 1: la molécula metano:

Composicion: un atomo de carbono y cuatro atomos de hidrégeno

Orden de enlace: los cuatro &tomos de hidrégeno se unen por enlace covalente
polar al &tomo central que es el carbono.

Disposicion espacial: forma un tetraedro regular

Andlisis de su estructura: la forma que adopta la molécula de metano es también
tetraédrica, ya que los cuatro enlaces carbono-hidrogeno ejercen un efecto
simétrico cuya resultante del momento dipolo es nulo como puede apreciarse en la
figura 1 del anexo 1.

Ejemplo 2: la molécula de amoniaco

Composicion: un atomo de nitrégeno y tres atomos de hidrégeno

Orden de enlace: los tres atomos de hidrégeno se unen por enlace covalente polar
al &tomo central que es el nitrégeno.

Disposicién espacial: forma una pirdmide

Andlisis de su estructura: la forma que adopta la molécula de amoniaco es
también tetraédrica, pero deformada, por eso se dice que es piramidal, ya que los
tres enlaces nitrégeno-hidrogeno ejercen un efecto cuya resultante del momento
dipolo es igual a 1,63 D (Debyes) como se observa en la figura 2 del anexo 1.

De forma similar se realiza el andlisis de la molécula de agua.

Ejemplo 3: molécula de agua

Composicion: un atomo de oxigeno y dos atomos de hidrégeno

Orden de enlace: los dos atomos de hidrogeno se unen por enlace covalente polar
al &tomo central que es el oxigeno.

Disposicion espacial: forma una piramide

Andlisis de su estructura: la forma que adopta la molécula de agua es también
tetraédrica, pero deformada, por eso se dice que es angular, ya que los dos
enlaces oxigeno-hidrogeno ejercen un efecto cuya resultante del momento dipolo
es igual a 1,9 D (Debyes) como se observa en la figura 3 del anexo 1.



En el estudio de las interacciones moleculares se identificaron como contenidos a
tener en cuenta: las interacciones moleculares por puente de hidrégeno y las
fuerzas de Van der Waals.

En el caso de las propiedades de las macromoléculas se determiné que hacer
énfasis en las propiedades fisicas como la temperatura de fusion y de ebullicion, la
densidad y la solubilidad.

El mecanismo por el cual transcurre una reaccion quimica se define como:
“secuencia de pasos elementales mediante los que se produce una reaccion
quimica, entendido como paso elemental la reaccién que ocurre en un solo paso”
(Wade, 2004, p.126)

El analisis cinético y energético de las reacciones quimicas contempla los
conceptos: reacciones endotérmicas, reacciones exotérmicas, variacion de
entalpia de una reaccion quimica, energia de activacion, complejo activado,
velocidad de la reaccion quimica, asi como, la expresion cinética de la velocidad
de la reaccion y los graficos de energia cinética contra avance de la reaccion.

Una vez determinado los nodos integradores principales en el estudio de
contenidos quimicos, se procedid a realizar un estudio de los principales
mecanismos de reacciones organicas en macromoléculas, como por ejemplo, el
mecanismo de accién catalitica de la quimotripsina, el cual consta de los pasos
siguientes:

1. La histidina cede un protén al aspartato y lo recupera de la serina. Visto de otro
modo: el aspartato capta un proton de la serina a través de la histidina.

2. a) La serina (desprotonada) es asi capaz de atacar al enlace peptidico (ataque
nucleodfilo al carbonilo) y forma un intermediario tetraédrico; el sustrato queda asi
unido a la enzima de modo covalente (ahora es un estado de transicion).

b) Se rompe el enlace peptidico y el extremo amino liberado (R) recupera un

proton de la histidina.

c) La histidina, a su vez, lo recupera del aspartico.

3. a) El aspartato capta de nuevo un protdn de la histidina, con lo que ésta puede
captarlo a su vez del agua.

b) Se genera asi un anién hidréxido que ataca al intermediario éster entre la serina
y la parte carboxilo (R") del péptido sustrato.

c) Se forma un nuevo intermediario tetraédrico unido a la enzima (via residuo de
serina).

4. a) Se regenera el grupo carboxilo del péptido, separandose la serina y
guedando asi libre el otro fragmento peptidico (la parte R’ con extremo carboxilo
libre)

b) La serina recupera el proton a costa de la histidina, que a su vez lo capta del
aspartico.

c) Se ha regenerado la triada catalitica (Asp, His, Ser) en su estado original.

La figura 4 del anexo 2 muestra el estudio QM/MM del mecanismo y cinética de
las reacciones de la proteasa NS3 del virus de la hepatitis C con sus sustratos
principales.

Luego del andlisis de los posibles nodos integradores se identific6 como el eje
principal integrador la estructura de las sustancias en las asignaturas de “Quimica
General y Organica” y “Macromoléculas” donde los estudiantes deben reconocer,
identificar y modelar las sustancias de interés biolégico y en la asignatura



“Mecanismos de reacciones organicas” es donde deben concretar el nexo con los
contenidos bioquimicos.

Otro de los nodos integradores lo constituye el analisis cinético y energético que
se trata en la asignatura “Quimica General y Organica” con un tratamiento
termoquimico y cinético de las sustancias y se aplica en la asignatura Mecanismos
de reacciones organicas.

Una vez identificados los principales nodos integradores en los contenidos
qguimicos, se procedid a realizar una entrevista grupal a los estudiantes que
cursaron la asignatura optativa “Mecanismos de reacciones organicas”. Al
respecto los estudiantes opinaron que los temas se centraron en el andlisis de los
mecanismos desde un punto de vista quimico con un analisis termodinamico y
cinético adecuado y que tenia relacibn con lo abordado en las asignaturas
“Quimica General y Organica” y “macromoléculas, pero que la relacion con los
procesos bioldgicos se tratd con poca profundidad.

Al respecto, los autores de este trabajo se dieron a la tarea de profundizar en el
estudio de procesos bioldgicos y para ello se analizaron los informes de tesis de
trabajos de diplomas de algunos de los estudiantes que realizaron sus
investigaciones en centros cuyos proyectos estaban relacionados con la
elaboraciéon de vacunas y el estudio de algunas enfermedades de incidencia en la
poblacién cubana. Ademas, la aplicacion del examen de premio de la asignatura
optativa también se tom6 como referencia para realizar la seleccién de las bases
de datos biologicas a utilizar.

La principal base biologica a utilizar en el estudio de los mecanismos de reaccion
de procesos biologicos es la base de datos de mecanismos de catélisis enzimatica
del Instituto Europeo de Bioinformética (EBI) la cual se puede utilizar en las
asignaturas relacionadas con la especialidad y con las disciplinas de Quimica y
Biologia, ya que, proporciona anotaciones sobre la proteina, los residuos cataliticos,
los cofactores y los mecanismos de reaccién de cientos de enzimas. Existen dos
tipos de entradas en esa base de datos con notacibn M-CSA: las entradas de
"mecanismo detallado” son mas completas y muestran los pasos quimicos
individuales del mecanismo como esquemas con flechas de flujo de electrones y
las entradas de 'Sitio Catalitico' anotan los residuos cataliticos necesarios para la
reaccion, pero no muestran el mecanismo (Anexo 3). De ahi, que pueden
realizarse busquedas de informacion sobre los mecanismos de reacciones y
ser utilizados en las disciplinas en la carrera de Ingenieria en Bioinformatica.

Conclusiones

Los principales nodos integradores de contenidos quimicos que pueden ser
utilizados en la preparacion de los profesores del departamento de Bioinformatica
como parte del proceso formativo son: estructura de las sustancias, interacciones
moleculares, propiedades de las sustancias macromoleculares o sustancias de
interés bioldgico, mecanismos de reacciones quimicas, el analisis cinético y
energético de las reacciones organicas, los procesos biolégicos como los
mecanismos de accidn enzimaticas y las bases de datos biolégicas; aspectos que
pueden integrarse en el estudio de los mecanismos de reacciones organicas y que

pueden formar parte del sistema de contenidos de un curso de postgrado.

La base de datos de mecanismos de catalisis enzimatica del Instituto Europeo de
Bioinformética puede ser utilizada en las asignaturas de la disciplina Quimica,
Biologia y Bioinformatica en la busqueda de los mecanismos de reacciones
organicas.
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Anexos
Anexo 1. Estructura de diferentes sustancias

Figura 1. Estructura del metano

Figura 2. Estructura del amoniaco



Figura 3. Estructura del agua

Anexo 2. Estudio QM/MM del mecanismo y cinética de las reacciones de la
proteasa NS3 del virus de la hepatitis C con sus sustratos principales
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Anexo 3. Base de datos de mecanismos de catalisis enzimatica del Instituto
Europeo de Bioinformatica
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individual chemical steps of the mechanism as schemes with electron flow arrows. 'Catalytic Site' entries annotate the catalytic residues necessary
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