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Introduccion

El presente trabajo de investigacion hace parte de los requisitos para poder optar por el titulo de
licenciada en Quimica de la Universidad Pedagdgica Nacional (UPN) y se realiz6 en el marco de
los objetivos del semillero de investigacion Chimeia, International student chapter ACS-UPN. El
principal objetivo de este trabajo es evaluar cuéles implicaciones didacticas tiene la incorporacion
de herramientas bioinformaticas en el fortalecimiento de la competencia investigativa de caracter
tecnoldgico: "Saber utilizar programas especificos de su disciplina,” en una clase de bioquimica de
la UPN. Por lo que se propone un programa guia de actividades con enfoque ABI (Aprendizaje
Basado en Investigacion) que dispone como contexto de investigacion a una de las aplicaciones de
la bioinformatica: EI docking molecular. Dado que, éste permite identificar posibles compuestos
que se pueden utilizar en el tratamiento de enfermedades, en este caso se trabaja con la Leucemia
Mieloide Crénica (LMC) como enfermedad y se propone un compuesto extraido del aceite de
semilla de mora para su tratamiento: El alfa-tocoferol.

Teniendo en cuenta que la bioinformatica ha ganado campo en el dltimo siglo, no s6lo en
aplicaciones biotecnoldgicas empleadas, por ejemplo, en el tratamiento de la informacién del virus
SARS-CoV-2 o en la investigacion de compuestos para su posible utilizacion en la industria
farmacéutica, sino también planteando nuevas posibilidades en los Gltimos afios entorno a su
aplicacion en las aulas de bioquimica, planteando discusiones reflexivo-pedagdgicas entre los
docentes. El uso de herramientas bioinformaticas se presenta entonces como una oportunidad en el
ambito educativo para desarrollar conocimientos tematicos de bioguimica y, como un segundo
efecto, generar espacios que favorezcan el fortalecimiento o desarrollo de competencias
investigativas.

En consecuencia, este documento en primera instancia, postula la importancia de formar docentes
que al ejercer su practica sean docentes investigadores. Por lo que se presenta la relevancia de que
las instituciones formadoras incorporen en sus planes curriculares los espacios de aprendizaje que
favorezcan 'y  consoliden competencias investigativas que cualifiguen a los
docentes. Posteriormente, se presenta, la pertinencia, las implicaciones y los aportes que el trabajo
pretende aportar. Seguido de esto, se realiza una presentacion del estado de la investigacion en este
mismo campo Yy bajo la vision adoptada en este trabajo: competencias investigativas,
bioinformética y aprendizaje por investigacion. Consecuentemente, se presenta la metodologia
adoptada para la ejecucion del proyecto. Finalmente, se presentan los resultados obtenidos en esta
investigacion, el analisis de estos y los referentes conceptuales que permitieron el desarrollo del
documento.



Planteamiento del problema

La educacion dependiendo de los contextos en los que se encuentre inmersa se enfrenta a diferentes
retos. En el caso de Colombia, el Ministerio de Educacion Nacional (MEN), definié los 10 desafios
centrales que atraviesa la educacion en el pais y atendiendo a ellos construy6 el Plan Nacional
Decenal de Educacion Nacional (PNDEN), cuya ejecucion esta prevista para el periodo 2016-2026.
Este documento presenta un analisis de las principales problematicas educativas del pais (Acceso
y cobertura, permanencia, calidad, pertinencia, y financiacion) y plantea estrategias desde las
politicas pablicas para enfrentarlas (MEN, 2016).

La cualificacion del docente y su nivel de formacion se sitan como determinantes positivos que
favorecen la calidad de la educacion. Por tanto, una de las estrategias planteadas por el PNDEN
frente a la calidad educativa es: la construccion de una politica publica enfocada en la formacién
de educadores (MEN, 2016). Lo que refleja una relacion directa entre la calidad educativa recibida
por el docente y su posterior desempefio profesional. En ese sentido, la calidad en los procesos de
formacion de los docentes se considera un punto determinante puesto que, segun diversas
investigaciones realizadas por Compartir (2014), a mayor nivel de formacion, las estrategias
planteadas para el aula favorecen en mayor medida los procesos de aprendizaje de los estudiantes
(MEN, 2022).

Dentro de las estrategias especificas planteadas por el MEN (2017) en el PNDEN para cumplir este
cuarto desafio se presentan, en primer lugar, la promocion de la formacion investigativa en todas
las licenciaturas ofertadas a nivel nacional, tanto en la parte pedag6gica como en la disciplinaria,
ya sea por medio de semilleros o grupos de investigacion (p.47). Sin embargo, puede surgir la
pregunta sobre ¢cual es el aporte de un docente investigador? Ya que desde el MEN se plantea la
necesidad de su promocién. Segun Brifiez (2015), la existencia de los docentes investigadores
cobra relevancia porgue el ejercicio de investigar responde a nuevas necesidades de los contextos
educativos y, por tanto, ofrece soluciones que en ocasiones se pueden traducir en innovacién
educativa. Ademas, de infundir en los procesos educativos una vision critica y reflexiva frente a
sus propios procesos mejorando asi la calidad del ejercicio en las aulas.

Desde la perspectiva de Saborio (2015), la necesidad de que los docentes investiguen radica en la
misma naturaleza de la realidad educativa, puesto que es dinamica, viva y evolutiva. Un ejemplo
del dinamismo al que se enfrentan las realidades educativas es presentado por Colman (2021), ya
que, en la emergencia sanitaria ocasionada por el virus SARS-CoV-2 la poblacién, que en su gran
mayoria estaba concentrada en la educacion presencial, tuvo que adaptar en pocos meses Sus
dindmicas a los ambientes de aprendizaje digital: e-Learning. La pandemia no sélo enfrentd a los
ambientes educativos, sino que el ambito farmacéutico afront6 un desafio de gran magnitud, puesto
que requeria de encontrar una vacuna a contra reloj. Asi pues, la bioinformatica cobro
protagonismo, dado que permitio el analisis, interpretacion y modelizacion de la informacion en
torno al SARS-CoV-2 (ISCIII, 2020).

Este ejemplo permite dilucidar cdmo el proceso de investigacion responde no solo a realidades
educativas, sino a problematicas sociales, por lo tanto, el papel de los investigadores es vital para



dar respuesta a ellas. Saborio (2015) describe a los procesos investigativos como una herramienta
que contribuye al desenvolvimiento de los profesionales, ya que, requieren de competencias del
saber y del saber-hacer para generar soluciones adaptadas a los contextos. Frente a dichas
competencias enunciadas, el PNDEN (2016) dispone como estrategia de disefio y definicion, que
las entidades dedicadas a la formacion docente se dediquen al fortalecimiento de las competencias,
capacidades y saberes que convierten al profesor en ese sujeto transformador de realidades
educativas. Ademas, propone también que no solo se usen las Tecnologias de la Informacion y la
Comunicacion (TIC) para el desarrollo de las clases como una herramienta de gestion (proyeccion
de imégenes, busqueda de informacion y proyeccion de diapositivas), sino que sean explotadas
como una potencial herramienta pedagogica (p.46).

En ese sentido, desde la Licenciatura en Quimica de la UPN se plantea a la investigacion como la
perspectiva para enfrentar los problemas de ensefianza-aprendizaje porque la investigacion
cualifica al docente. Dicha cualificacion se da en dos vias principales: El contenido y la préactica.
Frente al contenido, se pueden tomar dos miradas, la generacién de conocimientos o estrategias de
ensefianza, o la comprobacién de aquellas que ya estan establecidas con el objetivo de mejorarlas.
En lo que respecta a la préctica, se plantea a la investigacion como un recurso metodolégico para
el desarrollo del conocimiento en el aula (UPN & Licenciatura en Quimica, 2018). Por lo que
resulta determinante que los docentes egresados sean investigadores de sus aulas y que su
formacion les provea herramientas para generar innovacion en los métodos de ensefianza
aprendizaje.

Por tanto, considerando la intrinseca relacion entre la cualificacion del docente con la calidad
educativa, el fortalecimiento de las competencias investigativas en los procesos de formacién
profesional, sobre todo integrando a las TIC como herramienta pedagdgica, se presenta como una
oportunidad de innovacion y de adaptacion a la actual realidad educativa: la sociedad de los nativos
digitales. Como consecuencia, los docentes de esta generacion de profesores se van a enfrentar a
poblaciones que se caracterizan por dominar con fluidez dispositivos e instrumentos digitales
puesto gue crecieron en entornos con acceso a la tecnologia, e incluso actividades como informarse
0 entretenerse son mediadas por medio de herramientas digitales (Garcia, 2021). Por consiguiente,
la formacion de los docentes deberia propender porque ellos posean las capacidades para integrar
a las TIC como una herramienta pedagdgico-didactica ya que las generaciones actuales demandan
nuevas metodologias.

Por otra parte, considerando los cambios que deben afrontar los docentes para adaptar su modelo
pedagogico-didactico a los nuevos retos educativos mediados por las TIC y contemplando la
transicion gradual de diversos espacios académicos a modalidades hibridas (Actividades
sincronicas y asincronicas) se hace necesario que los docentes egresados cuenten con las
competencias basicas para desenvolverse asertivamente en ambientes virtuales.



Por lo que se considera la tesis doctoral realizada por Mufioz a profesores universitarios, quiénes
definieron las cuatro competencias mas relevantes respecto al uso de las TIC en el aula:

“Saber utilizar el Internet para buscar informacion y recursos para la preparacion de clases.
Conocer sitios de Internet sobre su especialidad. Saber utilizar las principales herramientas
de Internet para comunicarse (correo electronico, chat, foros). Saber utilizar programas
informaticos especificos de su campo profesional”. (Mufioz, 2008, como se citdé en
Mendoza, 2012, p.27).

En ese sentido, considerando la propuesta doctoral de Mufioz y la bdsqueda del PNDEN de
incorporar a las TIC como potenciales herramientas pedagdgicas, se selecciond la competencia:
“Saber utilizar programas informaticos especificos de su campo profesional”. En vista que, esta
competencia tiene una alta potencialidad didactica, ya que el dominio de los softwares especificos
podria favorecer las propuestas metodoldgicas en el aula y consecuentemente podria impactar el
proceso de ensefianza-aprendizaje, lo que se traduciria en innovacién educativa.

Como resultado, se pretende fortalecer dicha competencia frente a la utilizacion de programas
especificos de su campo profesional, en un grupo de docentes en formacion de la clase de
bioquimica de la Licenciatura en Quimica de la UPN. Lo anterior, tomando como contexto la
extraccion de un compuesto derivado del aceite de mora (el alfa tocoferol) y proponiendo un
posible uso farmacéutico en el tratamiento de la LMC, por medio del uso de herramientas
bioinformaticas (PyRx, Chimera UCSF y Avogadro) y bases de datos de acceso libre (Protein Data
Bank y Pubchem). Teniendo como guia para la construccion de actividades al Aprendizaje Basada
en Investigacion (ABI). Por lo que se define como pregunta de investigacion:

¢Cudl es la influencia de la implementacién de herramientas bioinformaticas, mediante un
programa guia de actividades con enfoque ABI, en el fortalecimiento de la competencia “Saber
utilizar programas informaticos especificos de su campo profesional” en una clase de bioquimica
de la Licenciatura en quimica de la UPN?



Objetivos

Evaluar la influencia de la implementacion didactica de herramientas bioinformaticas mediante un
programa guia de actividades con enfoque ABI en el fortalecimiento de la competencia “Saber
utilizar programas informaticos especificos de su campo profesional” en una clase de bioquimica
con docentes en formacion de la Licenciatura en quimica.

Objetivos especificos:

1. Indagar por medio de un cuestionario de entrada los programas o herramientas
informaticos que dominan los docentes en formacion y sus conocimientos previos en
cuanto a bioinformatica y sus herramientas.

2. Disefar un programa guia de actividades con enfoque ABI para la clase de bioquimica que
propenda por el desarrollo de la competencia “Saber utilizar programas informaticos
especificos de su campo profesional” enfocado en el uso de herramientas bioinformaticas
y el aprovechamiento de compuestos bioactivos en el tratamiento de la LMC.

3. Determinar el impacto de la intervencion didactica en el fortalecimiento de la competencia
“saber utilizar programas especializados de su campo profesional” mediante la evaluacion
formativa de las actividades aplicadas y un cuestionario de salida.



Justificacion

El presente trabajo investigativo pretende que un grupo de docentes en formacién, pertenecientes
al ciclo de profundizacion de la licenciatura en quimica, fortalezcan una competencia investigativa
por medio de una intervencion didactica mediada por herramientas bioinformaticas. En este caso
puntual, se trata de la competencia postulada por Mendoza (2012): “Saber utilizar programas
informaticos especificos de su campo profesional” (p.27). Ya que, esta competencia en primera
instancia se presenta unicamente como disciplinar o del saber, pero al integrarse a contextos
especificos podria devenir en un potencial campo de exploracion para las aplicaciones pedagdgico-
didacticas, como en el caso de este documento.

En ese sentido, la pertinencia de esta investigacion es, en primera instancia, reconocer la
importancia de fortalecer la competencia del saber utilizando programas especializados de su
campo profesional con los estudiantes del ciclo de profundizacion del curso de bioquimica. Puesto
que, por ejemplo, la incorporacion de herramientas bioinformaticas bajo el contexto de ensefianza-
aprendizaje de la bioquimica puede resultar una herramienta novedosa para las aulas, ya que adn
no se ha alcanzado su maximo aprovechamiento pedagogico y didactico. En segunda instancia, es
pertinente porque permitird que los docentes investigadores aporten de manera significativa a las
realidades educativas a las que se aproximan con herramientas desarrolladas en la actualidad y
propias del contexto de los nativos digitales. Ademas, el saber utilizar herramientas bioinformaticas
apoya el desarrollo de procesos investigativos en torno a teméticas disciplinares y al planteamiento
de actividades que incluyan su uso en el abordaje de problemaéticas o contextos propuestos en
ciencias.

Lo postulado anteriormente podria tener implicaciones en el ejercicio docente en dos niveles; A
nivel de practica, al incorporar didacticamente las herramientas bioinformaticas generando
innovacion en las estrategias de abordaje de teméticas en bioquimica; A nivel de contenido, al
enfocarse en la ensefianza-aprendizaje de esta asignatura brindando una nueva perspectiva de
aplicacion de los conceptos, por ejemplo los posibles usos de compuestos bioactivos extraidos de
aceites esenciales para el tratamiento de enfermedades, como es el caso de este documento. Lo
anterior, se articula con la vision del departamento frente a la investigacion y la cualificacion que
otorga al docente para enfrentar los problemas de ensefianza-aprendizaje.

Asimismo, gracias al abordaje de problematicas a las que se les pueden brindar soluciones desde
la bioinformatica, se presentaria a la investigacion en el aula como un proceso accesible, puesto
que se requiere de un computador de gama media y lo que es primordial es la capacidad del
estudiante para poder explotar al maximo las herramientas. Por ejemplo, en este documento, se
plantea el tratamiento de desechos alimentarios como la problemaética central, presentando como
una alternativa de aprovechamiento la extraccién de aceite esencial de semillas de mora. Con el
objetivo de evaluar los principales componentes de éste y buscar por medio de las herramientas
bioinformaéticas sus posibles aplicaciones, para este ejercicio en el tratamiento de la Leucemia
Mieloide Cronica. En ese sentido, el ejercicio de reflexion de la relacion de los componentes



presentes en el aceite y el espectro de aplicaciones es donde las herramientas bioinformaticas
cobran sentido como detonantes en el fortalecimiento de competencias investigativas.

Finalmente, los aportes tedricos se remitiran entonces a la exploracion de las posibles aplicaciones
didacticas de la utilizacion de herramientas bioinformaticas en la implementacion de estrategias de
ensefianza-aprendizaje para desarrollar o fortalecer, segtn el caso, la competencia: “Saber utilizar
programas informaticos especificos de su campo profesional”. Sin embargo, su aplicacion puede
ser variada en el campo de la educacion, lo que permitird ampliar la perspectiva respecto a los
softwares que se pueden usar en ambientes de aprendizaje presenciales o virtuales. Ya que,
actualmente existe una alta demanda de incorporacion en el aula de metodologias que contemplen
el uso de herramientas tecnoldgicas. Ademas, de que podran también realizar aportes de manera
disciplinar puesto que la bioinformatica es una herramienta emergente que posee un caracter
altamente investigativo.



Antecedentes

En el diario vivir de los docentes, ha existido una constante busqueda por diversificar sus espacios
de ensefianza-aprendizaje. Lo anterior ha sido posible, gracias a su vision, ya que les ha permitido
transformar a la mas minima herramienta en una posible estrategia de ensefianza-aprendizaje. En
el caso del presente trabajo, que busca evaluar la influencia de la implementacion de herramientas
bioinformaticas con el fin de fortalecer una competencia determinada como lo es “Saber utilizar
programas especificos” por medio de actividades bajo el enfoque ABI, surge entonces la necesidad
de ahondar en el estado actual de las tematicas para identificar posibles referentes tedricos y ademas
poder dar cuenta del espacio que estan teniendo las herramientas bioinforméaticas como potencial
herramienta didactica en el campo especifico de la ensefianza de la bioquimica. Por lo tanto, se
realiz6 una busqueda de material bibliogréfico, mayoritariamente tesis y articulos, de los Gltimos
diez afios en los que se abordaban las siguientes tematicas: Competencias investigativas,
bioinformatica y aprendizaje basado en investigacion (ABI).

Competencias investigativas

Respecto a las competencias investigativas, se consultd dentro de los referentes nacionales, el
trabajo propuesto por Angarita Sabogal, S., Berdugo Lombana, S. Y., & Moya Peralta, P. A. (2016)
titulado: “Competencias investigativas en docentes en formacion inicial a partir del estudio de las
propiedades anticancerigenas del Agraz”. En este trabajo se toma la postura de fortalecimiento de
competencias investigativas por medio del disefio e implementacion de una secuencia didactica. El
contexto presentado es el cancer y la posible influencia de los antioxidantes en su tratamiento. La
perspectiva pedagdgica por la que se inclinaron los autores es el aprendizaje por investigacion y se
aplico a una poblacion de 16 docentes en formacion inicial que se encontraban cursando el espacio
académico énfasis didactico Il centrado en la bioquimica. Con base en los resultados de este trabajo,
se delimitd el presente trabajo al fortalecimiento de una Unica competencia, puesto que, el abordaje
de multiples competencias y su desarrollo fue una de las mayores dificultades del estudio
desarrollado por estos autores. Ademas de reafirmar la seleccion del marco de aprendizaje por
investigacién como una buena eleccion.

En lo concerniente a referentes internacionales, se examina el trabajo de Hernandez Navarro, M.1.,
Panunzio, A.P., Daher Nader, J., & Royero Moya, M. Angel. (2019) titulado: “Las competencias
investigativas en la Educacion Superior”. En el que se plantean, por medio de una revision
bibliogréfica en bases de datos especializadas, las concepciones actualizadas sobre los principales
determinantes que se deben tener en cuenta a la hora de formar y desarrollar competencias
investigativas en instituciones de educacion superior. El aporte teérico fundamental de este
documento es el planteamiento de la urgencia del desarrollo de competencias investigativas en la
educacion superior, puesto que repercute en la calidad de la educacion de los egresados y en sus
ejercicios como profesionales. Por lo que este trabajo, constituy6 una base fundamental cuando se



evaluo la pertinencia de fortalecer las competencias investigativas en estudiantes de licenciatura en
quimica y como éstas podrian impactar en su ejercicio docente.

En cuanto a la relacion de las competencias investigativas del docente universitario, se utilizd una
tesis de maestria desarrollada por Martinez, M., & Wilson, O. (2012), titulada: “Las competencias
investigativas del docente universitario como fundamento de la funcion pedagogica del tutor en el
modelo E-Learning”. Este trabajo es una investigacion sobre el impacto de las competencias
investigativas en el rol de los docentes como tutores e-learning. En ese sentido, se seleccioné como
poblacién a docentes y directores de investigacion o curriculo de 3 universidades de la ciudad de
Bogota (Escuela Colombiana de Carreras Industriales, la Fundacion Universitaria del Area Andina
y la Universidad Cooperativa de Colombia). Como conclusiones después de un estudio minucioso
en cuanto al papel de la investigacion en las Instituciones de Educacion Superior (IES) se encuentra
que estas universidades estan considerando a los procesos de investigacion unicamente como
método de acreditacion ante el MEN. Ademas, vincula la importancia de que los docentes
desarrollen competencias para desenvolverse en ambientes que involucren al e-learning.

El anterior trabajo, consideré una base fundamental frente a la seleccién de la competencia
investigativa a trabajar, puesto que permitid identificar la mas acorde al presente trabajo de
investigacion frente a la implementacion de la bioinformética en el desarrollo de las clases. Ya que,
el autor realiza un amplio estudio de las diversas competencias investigativas que se pueden
desarrollar en los docentes en formacion. Anexo a esto, permite nuevamente evocar la necesidad
de mejorar las competencias tecnologicas de los docentes en cuanto al manejo de las herramientas
utilizadas en la virtualidad o en contextos informaticos, ya que esto beneficia su préctica docente.
Finalmente, se plantea la necesidad de que los programas de formacion de docentes planteen
perfiles detallados frente a las competencias investigativas desarrolladas por sus egresados.

Bioinformatica

En cuanto a la bioinformatica, como referente nacional se encuentra el trabajo postulado por la
docente Gomez Daza, S. (2021), titulado: “Bioinformatica como recurso educativo para ensefiar
variabilidad genética mediante la comparacion de mapas de restriccion”. En este trabajo se tomd a
una poblacion de 30 estudiantes de la asignatura “biologia molecular” del periodo 2018-1 de la
licenciatura en biologia de la UPN, a los que se les aplicd una guia denominada: “Analisis de la
variabilidad genética en especies de Pseudomonas mediante comparacion de los mapas de
restriccion del gen ptsN”. Para la implementacion de las actividades propuestas, se usaron dos
herramientas bioinformaticas de acceso libre y disponibles en la web: Base de datos de nucleotide
(NCBI) y NEBCutter2. Posterior a la evaluacion, la docente menciona que se pudo evidenciar un
progreso significativo en cuanto a procesos cognitivos, conceptuales y procedimentales en los
estudiantes.



De este trabajo, se resalta su perspectiva de plantear a las herramientas bioinformaticas como
recursos educativos, puesto que poseen un alto potencial que puede ser explotado en la ensefianza-
aprendizaje de la bioquimica. Ademas del como sitla a los estudiantes en un papel activo, dado
que por medio de herramientas bioinformaticas a las que pueden acceder desde cualquier
computador son ellos quienes se sumergen en procesos de caracteristicas investigativas como el
analisis, delimitacion, interpretacion, comprension y sintesis de informacién. Adicionalmente, se
plantea una de las ventajas de la incorporacién de este tipo de herramientas en el aula que es la
reduccion de costos en practicas de laboratorio que se suelen plantear en la ensefianza de la
bioquimica. Finalmente, se plantean dichas herramientas bioinformaticas como un recurso
educativo acertado en la ensefianza-aprendizaje de la bioguimica.

En lo que concierne al referente internacional, se selecciond el articulo postulado por Martinez-
Vaz, B. M., (2014) titulado: “Conceptos claves, laboratorios de investigacion y bases de datos:
estrategias para la ensefianza de Bioquimica en siglo XXI”. En el que el autor presenta una
secuencia de aprendizaje basada en el aula invertida en la que se aprenden conceptos basicos de la
bioquimica mediante la implementacion de recursos bioinformaticos, sean bases de datos o
herramientas, como: BLAST- Centro Nacional de Informacién en Biotecnologia (NCBI), BLAST
conserved domain database, CBLAST, Cn3D, BLASTX, TBLASTX, y TBLASTN. De este trabajo
se resalta como conclusion la necesidad de plantear actividades investigativas en el aula mediadas
por herramientas informaticas, en este caso, enfocadas en la bioinformatica. También se recoge la
postura de que la bioinformatica se puede utilizar como un medio para actualizar los procesos de
ensefianza de la bioquimica, adaptandola a un contexto en el que el uso de las tecnologias es una
ventaja frente a los afios anteriores.

Otro referente internacional, es el trabajo postulado por Olaya-abril, A. Y Cejas-Molina, M. (2018)
titulado: “Bioinforméatica como recurso educativo: Proyecto de ingenieria genética”. El cual se
aplico en una poblacion de docentes de secundaria y se utiliz6 una metodologia de Aprendizaje
Basado en Proyectos. El objetivo principal de este estudio fue desarrollar un proyecto en el contexto
de la mutacion del gen NosZ del organismo secuenciado Paracoccus denitrificans, estirpe PD1222,
mediante una estrategia de mutacién por doble recombinacion. El proyecto se planted con
diferentes etapas, cada una de ellas, mediada por el uso de herramientas bioinformaticas y arrojé
resultados satisfactorios. Entre estos, que la incorporacion de la informatica, tanto en niveles
secundarios, como universitarios, convierten al estudiante en un sujeto activo de su proceso de
aprendizaje.

Ademas, se encuentra un potencial como recurso educativo, puesto que las herramientas
bioinforméticas son novedosas en las aulas de ensefianza de la bioquimica y resultan altamente
atractivas gracias al aporte visual que dota a los conceptos de un soporte grafico que puede
posibilitar una mayor comprension conceptual. Incluso, en este articulo se asevera que hay una
garantia con respaldo tedrico de que la implementacion de estos recursos o herramientas en
distintos contextos educativos genera aprendizajes significativos en los estudiantes, en contacto
con las problematicas establecidas para abordar la aplicacion de los softwares bioinformaticos.



También desde el referente local y mucho maés actualizado, se presenta el trabajo realizado por
Duque Aranda, W. D. (2021), titulado: “Bioinformatica: una herramienta didactica para la
ensefianza de la inhibicién enzimatica desde los estilos de aprendizaje”. En este caso, el objetivo
principal fue la evaluacion de la incorporacion de herramientas bioinformaticas bajo el marco de
los estilos de aprendizaje de Kolb y su posible influencia en la ensefianza-aprendizaje de la
inhibicidn enzimatica. Esta actividad fue planteada para un seminario titulado: “Taller de enzimas
en la industria alimentaria”. El cual se desarrollé6 de manera remota con una poblacion de 10
estudiantes de la licenciatura en quimica. En este caso particular, la autora sugiere que el uso de
herramientas bioinforméaticas favorecid la comprension de la inhibicion enzimatica. Las
herramientas que utilizd en su secuencia de actividades disefiadas para diferentes tipos de
aprendizaje fueron: DruLiTo, Chimera USCF y AutodockTools; ademas de base de datos como
Protein Data Bank y PubChem. EI principal aporte de este trabajo es el de tener una base teorica
positiva sobre el impacto de la inmersion de estas herramientas en espacios universitarios de
ensefianza de la bioquimica.

Finalmente, el planteamiento de este trabajo desemboca en el docente como mediador entre estas
herramientas y su vision para transformarlas en recursos didacticos. Ya que para dicha aplicacion
es imperante que el docente conjugue su saber disciplinar, su saber pedagoégico-didactico y su
dominio de las herramientas para proponer los contextos en los que la bioinformética cobre sentido
como un medio para la resolucién de problemas de la vida real. Lo que es a su vez un reto reflexivo
pedag6gico como el que se pretende desarrollar en este trabajo.

Aprendizaje Basado en Investigacion (ABI)

En cuanto al Aprendizaje Basado en Investigacion (ABI), se presenta la observacion de que, en el
mismo lapso de bdsqueda, se encuentra un reducido volumen de articulos relacionados con la
ensefianza-aprendizaje de la bioquimica, y se reduce alin mas al inmiscuir a la bioinforméatica como
filtro. Por lo que resulta un justificativo de cdmo este trabajo realizara un aporte a nivel tedrico al
campo didactico del uso de herramientas bioinformaticas en la ensefianza-aprendizaje de la
bioquimica bajo el marco del ABI y también al campo aplicativo por la propuesta de material
didactico junto con sus posibles formas de evaluacion.

Teniendo en cuenta este contexto, se plantea un escenario general sobre el estudio de este tipo de
aprendizaje, inicialmente, desde el marco internacional, se encuentra el trabajo de Pefiaherrera, M.,
Chiluiza, K. y Ortiz, A. (2014, titulado: “Inclusion del Aprendizaje Basado en Investigacion (ABI)
como practica pedagdgica en el disefio de programas de postgrados en Ecuador. Elaboracion de
una propuesta”. En este trabajo, el objetivo principal fue el disefio académico de un programa
curricular de postgrado con enfoque ABI. La poblacion seleccionada estuvo conformada por
algunas universidades de Ecuador, cuyo interés se centra en mejorar el enfoque ABI de sus planes
curriculares de maestria. De este trabajo, se considera importante que el ABI plantee al estudiante
como un sujeto activo de su aprendizaje, ligado a una vision mucho mas constructivista. Ademas



de esto, una de las conclusiones a las que llega el articulo es que no es suficiente con plantear el
plan curricular desde este enfoque, sino que ademas resulta imperioso el incorporarlo a las practicas
pedagogicas de los docentes. Ya que permite a su vez desarrollar competencias investigativas que
se traducen en un planteamiento reflexivo de sus practicas pedagdgico-didacticas. También, a partir
de este articulo se toma el enfoque de ABI que se tomaré para el desarrollo del presente trabajo.

Nuevamente, desde un referente internacional, se plantea el estudio presentado por Rodriguez,
Claudio & Ortega, Juan. (2014) titulado: “Evaluaciéon del sistema de aprendizaje basado en la
investigacion (SABI) en la unidad bioquimica del CICS UMA IPN”. Este estudio se realizé con
cuatro generaciones (del 2008 al 2012) de la carrera de medicina de la Unidad Milpa Alta del
Instituto Politécnico Nacional de México, especialmente en la implementacion de la unidad de
aprendizaje de Ciencias Basicas del Aparato Cardiovascular. El objetivo de este es utilizar el ABI
como un detonante del aprendizaje para evitar que los estudiantes reprueben este espacio
académico. Ademas, plantean que esta alternativa de ensefianza-aprendizaje funciona bien en
grupos numerosos de estudiantes lo que representa una ventaja para no disminuir el nivel
académico en grupos grandes. Lo anterior, esta directamente relacionado con el papel activo del
estudiante en su propio proceso, y también las ventajas de las herramientas tecnoldgicas en dichos
procesos.

En cuanto al referente local se presenta el trabajo desarrollado por Contreras, G. A. G., Ospina, Y.
L. (2008), titulado: “Desarrollo de competencias cientificas a través de una estrategia de ensefianza
y aprendizaje por investigacion”. Este trabajo fue disefiado con el objetivo de plantear proyectos
de investigacion escolar que inmiscuyan en el aula a docentes y estudiantes en las actividades que
constituyen el ejercicio investigativo como la toma de decisiones, la innovacién y la comunicacién
de resultados. El aporte de este trabajo a este proyecto es la vision de la necesidad de plantear un
contexto de la vida real o que presente una problematica para poder desarrollar las competencias
investigativas en los estudiantes. Ademas de presentar los aportes de un docente investigador en su
gjercicio docente, que son reflejo de su dominio disciplinar, pedagdgico, didactico, histérico y
epistemoldgico.



Referentes conceptuales

Como se postuld en la introduccion el eje articulador en cuanto a lo conceptual, tanto pedagdgico-
didactico como disciplinar, esta determinado por tres lineas tedricas principales. La primera, las
competencias investigativas, en este caso enfocadas en la competencia que se pretende fortalecer
que es: “saber utilizar programas especificos de su campo profesional”. La segunda, la
bioinformatica, planteando a sus herramientas como posible recurso didactico en el desarrollo de
actividades de aplicacién como el docking molecular. La tercera, presentando al enfoque utilizado
para el planteamiento de las actividades: el aprendizaje basado en investigacion (ABI). Ademas, se
considera pertinente, especificar a modo de contexto las generalidades en torno a la Leucemia
Mieloide Crénica (LMC), enfermedad utilizada como contexto, y su relacion con la extraccion de
aceite esencial de semilla de mora para la posterior extraccion del alfa tocoferol. Teniendo en
cuenta lo anterior, se presentan en esta seccion las definiciones y caracteristicas principales de estas
lineas.

Competencias investigativas

La definicion de competencia se refiere a la capacidad de un sujeto de hacer uso de sus
conocimientos a la hora de enfrentarse a problemas tedricos o de la vida cotidiana. Asi pues, las
decisiones que tome para la solucién de estos estaran ligadas no solo a su conocimiento teorico,
sino también a cuestiones morales y principios éticos que conforman su individualidad (Rocha,
2012). En consonancia con esta definicion se encuentra la definicion postulada por Moreno (2012)
quien considera que las competencias no solamente se refieren al uso del conocimiento, sino a una
movilizacién de todos aquellos recursos psicosociales de los sujetos en pro de la resolucién de
situaciones complejas. Por lo que, un sujeto competente es aquel que a partir de una lectura de su
entorno compromete todo su bagaje como individuo para encontrar no solo posibles respuestas,
sino metodologias, planes de ejecucién, procesos que le brinden multiples alternativas a sus
problemas.

Asi que, desde la perspectiva de Alvarez, 2008, citado en Moreno (2012), se considera que el
concepto de competencias es el conjunto de saberes relacionados con la articulacion tedrico-
practica del conocimiento y una profunda reflexién sentada en los saberes cognitivos, pero también
en aquellos que responden a situaciones sociales, como las habilidades sociales, afectivas y
comunicativas. Por tanto, es la interaccion de este conjunto lo que puede describir el actuar de un
sujeto frente a un problema y lo que habla de su nivel de competencia. Pero ;qué tipo de
competencias existen? Hay un sinfin de competencias en los diferentes ambitos de la vida y en el
ambito educativo, por ejemplo, desde el plan de estudios de la UPN y Licenciatura en Quimica
(2018), se plantea que a lo largo de la carrera el docente en formacion puede adquirir cuatro tipos
de competencias fundamentales para su ejercicio: basicas, procedimentales, cientificas e
investigativas -Véase la tabla 1-. Este conjunto de competencias tiene un objetivo esencial y es que
el docente pueda transformar las realidades educativas a las que se aproxima y en el caso puntual



de las competencias investigativas el departamento hace un énfasis en que seran desarrolladas en
torno a la didactica de las disciplinas.
Figural

Estructura del Programa de Licenciatura en Quimica con relacion a la formacion de
competencias, por semestre, ciclos y componentes de formacion.

SEMESTRES | i v v Vv VIl VIII IX X
Ciclos — Fundamentacion Profundizacion

Fase de formacion | ) ) )
Competencias Basicas (C.B) / Competencias

Generales / Capacidades del Educador

De Fundamentos

Generales
De saberes Competencias Procedimentales (C.P) / Capacidades
Especificos y del Educador
Disciplinares

Competencias Cientificas (C.C) / Capacidades del
De pedagogia Educador
De Didactica de las Competencias Investigativas (C.I) /Capacidades del
Disciplinas Educador

Tomado de: UPN & Licenciatura en Quimica (2018).

Considerando entonces que dentro del perfil del egresado también se contempla que el licenciado
sea un lider investigativo de no solo los procesos educativos pedagogicos y didacticos de la quimica
sino también de las ciencias ambientales y la tecnologia de la quimica. Para conseguir este objetivo,
el departamento reconoce a las actividades investigativas en el area de conocimiento, tanto
pedag6gico como disciplinar, como la forma de contribuir al desarrollo de la ciencia. Lo anterior,
se posibilita en tanto que el docente atienda las necesidades de disefio, implementacion y
evaluacion en ciencias. Por lo que se requiere que €l mismo, en ese proceso de atencion explore de
manera continua nuevos modelos didacticos (UPN & Licenciatura en Quimica, 2023). Por lo que
desde la vision del departamento las competencias investigativas resultan un determinante positivo
en el ejercicio docente y su impacto en las aulas.

En ese sentido, en el caso particular de las competencias investigativas se definen segln la
perspectiva de Salas-Perea, 2005 y Tobon 2013 citados en Hernandez, et al. (2019), como
conductas o actitudes que el profesional asume desde sus medios conceptuales, reflexivos, criticos,
sociales y afectivos para enfrentar y resolver problemas de su campo de accion profesional. De
manera que, las competencias investigativas se cifien al ejercicio investigativo en un campo de
accion determinado del profesional, en este caso del docente. En ese sentido, como lo mencionan
Marrero y Pérez (2014), las competencias investigativas en los docentes les permiten introducirse



en la generacion o el fortalecimiento de conocimiento en un campo de su preferencia que, por
supuesto, impacte en las aulas en las que ellos hagan presencia, incluso mediante la inclusion de
sus estudiantes como sujetos activos.

Por lo que las competencias investigativas en la accion docente, segin Estrada, 2014 citado por
Nufiez (2019) requieren cuatro criterios fundamentales a incorporar para su desarrollo:

1. Sus habilidades cognitivas y metacognitivas, pero también sus motivaciones e
intereses para obtener un buen desemperio en las investigaciones que encabeza.

2. Sus relaciones laborales, para que interactuando con pares académicos se propenda
por tener interacciones que generen construcciones de tipo académicas-
investigativas-laborales.

Debe incorporar las dindmicas metodol6gicas propias de la investigacion cientifica.
Debe incorporar a un equipo de trabajo, interdisciplinariedad y relaciones
interpersonales que aporten y cuestionen sus planteamientos, para que se genere una
mejor construccion del conocimiento.

Hw

Teniendo en cuenta la vision de Nufiez (2019) para la seleccidn de la competencia a trabajar se
tuvo en cuenta que fuese un tema de interés en la materia de Bioquimica, por lo que se presenta un
contexto en el que se ahondard en un proximo apartado. Ademas de proponerse actividades en
grupo que permitan las construcciones académicas y el trabajo en equipo. Puesto que este Gltimo,
genera aportes y cuestionamientos vitales para el fortalecimiento o desarrollo de una competencia.
Asimismo, contemplando los nuevos retos educativos producto de los avances tecnoldgicos y la
presencia de nativos digitales en las aulas, se hace necesaria una adaptacion de las competencias
investigativas enfocadas en el uso de las TIC’s, ya que la incorporacién de éstas como potenciales
herramientas pedagdgicas es una de las principales busquedas del PNDEN.

Un aspecto relevante de esta adaptacion que deben realizar los docentes al enfrentar dichos retos
es el enfrentarse como aprendices a las TIC. Puesto que, al estar forzados a modificar sus
metodologias pedagdgico-didacticas para integrar herramientas tecnologicas, deben primero
dominarlas para posteriormente realizar la reflexion pedagogica sobre sus posibles aplicaciones en
el aula. Lo que desde la vision de Burbules, dota al docente de maltiples dimensiones, pues éste se
desenvuelve en roles como aprendiz, disefiador y ya en la aplicacion, como director. Como
resultado, este tipo de ejercicios de adaptacion son entonces una oportunidad de aprendizaje,
crecimiento y desarrollo para el docente (2012, p.12).

En consecuencia, los docentes deben adaptar sus metodologias e incluso, su modelo pedagdégico-
didactico para estar en consonancia con los retos educativos actuales. Por esto, Mendoza propone
en su tesis de Maestria que el docente debe entonces ganar competencias de tutor e-learning en la
transicion hacia modelos virtuales. Lo que desde su perspectiva implica cambios profundos en la
concepcidn de la ensefianza-aprendizaje y en las metodologias de aproximacién al conocimiento
(2012, p.27). En ese sentido, Mendoza propone cuatro posibles dimensiones en las que se puede
ver envuelto el docente en su papel de mediador de TIC: Las competencias tecnoldgicas, las
competencias de disefio, las competencias tutoriales y las competencias de gestion —veéase figura
1-.



Figura 2

Competencias asociadas a los formadores en ambientes de e-Learning
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Fuente: construccidn propia con informacion tomada de Martinez, M., & Wilson, O., (2012). Este
diagrama presenta la clasificacion de las diferentes competencias asociadas a los formadores en
ambientes de e-learning y como se definen.

De estas cuatro posibles competencias que se podrian desarrollar, se seleccionan entonces las
competencias tecnoldgicas en vista que éstas se encuentran en consonancia con el objetivo. Las
competencias tecnoldgicas estan determinadas por la capacidad de dominar softwares informaticos
y herramientas en la web, pero no s6lo como un instrumento técnico, sino como una herramienta
pedagdgico-didactica que se puede integrar en el disefio, desarrollo y evaluacion de actividades
mediadas por ambientes tecnoldgicos. Por tanto, hay que tener en cuenta que las herramientas al
estar en constante actualizacion en sus versiones requieren un compromiso en la renovacién de
estrategias por parte del docente. (Mendoza, 2012, p.30).

En tal sentido, reconociendo la amplitud de las competencias tecnoldgicas, se propone gque primero
los docentes en formacion sean aprendices para luego realizar un ejercicio en el que ellos proponen
una actividad mediada por las herramientas bioinformaticas reconocidas en las sesiones, lo que
confluye con la visién de Burbules (2012). Puesto que como se menciond anteriormente, esta es
una oportunidad para fortalecer en primera medida el aprendizaje o reconocimiento, en este caso,
de herramientas para su desempefio como profesionales. En segunda medida, como un espacio de
reflexion didactica en el que deben proponer una actividad para la ensefianza de una tematica de
bioquimica que sea mediada por alguna de las herramientas bioinformaticas vistas en las sesiones.



Conviene subrayar que la competencia investigativa seleccionada para fortalecer es: “Saber utilizar
programas informaticos especificos de su campo profesional”. (Mendoza,2012: p.27). por En vista
que, esta competencia tiene una alta potencialidad didactica, ya que el dominio de los softwares
especificos podria favorecer las propuestas metodoldgicas en el aula y consecuentemente podria
impactar el proceso de ensefianza-aprendizaje, 1o que se traduciria en innovacion educativa.
Ademas, que la perspectiva de Burbules (2012) como Mendoza (2012) coinciden en que: “aquellos
docentes que han tenido experiencia en el modelo e-learning, pero en el rol de estudiante (...)
permite al tutor la implementacion de mejores estrategias de ensefianza y aprendizaje en el
ambiente virtual (p.90)”

Considerando la competencia seleccionada se plantean los indicadores del saber técnico en cuanto
al dominio programas o softwares desde la vision de Fandos (2003):

-Reconocer el entorno del software y sus herramientas basicas.
-Dominar las herramientas basicas comprendiendo sus funciones dentro del entorno del software.
-Comprender como utilizar las herramientas para desarrollar tareas simples o resolver problemas.

Ademas, todos los indicadores mencionados anteriormente asociados a la competencia
seleccionada se pondran a prueba mediante la propuesta de actividad que deben realizar los
docentes en formacion como actividad de cierre. Puesto que, esta sera un reflejo que contempla si
el docente en formacion es “Capaz de apreciar la base del aprendizaje on-line y el potencial de la
web y de Internet para el aprendizaje” (Fandos, 2003, p.203). Lo que se traduciria en un impacto
en sus practicas didacticas e incluso pedagogicas. Puesto que, se tiene en cuenta que al desarrollar
actividades para fortalecer una competencia especifica como segundo efecto se pueden desarrollar
diversas competencias simultdneamente, entendiendo los fines de este proyecto, se limita la
evaluacion exclusivamente a la competencia escogida y su posible impacto.

Bioinformatica

La bioinformatica es una subdisciplina cientifica que ha cobrado protagonismo en el tltimo siglo
y cuya proyeccién va en aumento. En especial, gracias a su aporte investigativo en la emergencia
sanitaria provocada por el SARS-CoV-2. En consecuencia, se ha desencadenado un interés
disciplinar, puesto que su objetivo principal es la aplicacion de herramientas bioinformaticas y
computacionales que permiten un manejo 6ptimo de datos biol6gicos (ISCIII, 2020). La definicién
mas disciplinar de la bioinformatica, es postulada por la NIH de las siglas en inglés National
Human Genome Research Institute que la postula “como una subdisciplina cientifica que implica
el uso de ciencias informaticas para recopilar, almacenar y analizar y diseminar datos e informacién
biologicos, como secuencias de ADN y aminoacidos o anotaciones sobre esas secuencias”
(National Human Genome Research Institute, 2022).

Sin embargo, la bioinformatica ha despertado el interés de los docentes de areas como la biologia,
la quimica o la bioquimica por sus potencialidades a nivel didactico. Como se puede evidenciar
desde la perspectiva de Pérez et, al. (2008) que propone a la bioinforméatica como una herramienta



didactica que resulta tactica en los procesos de aprendizaje. Debido a que requieren de un
tratamiento y analisis de informacion de caracter biolégico que implican el uso de herramientas
informéticas lo que puede favorecer espacios innovadores para la ensefianza de la bioquimica,
como lo reportan Rodriguez Cepeda, R., & Cortés Parra, M. J. (2021) quienes apelan a que la
vinculacion de las herramientas bioinformaticas en las clases de quimica y bioquimica favorecen
el aprendizaje de estas asignaturas.

Una de las implementaciones mas comunes de la bioinformatica ha sido el uso de bases de datos,
sobre todo en niveles de secundaria, puesto que las herramientas bioinformaticas ayudan en la
comprension de conceptos de base de la bioquimica como proteina y aminoacido (Martinez-Vaz,
2014). En la tabla 2, se pueden observar los enlaces para algunos de los recursos virtuales y bases
de datos de utilidad que se pueden encontrar para la ensefianza de Bioquimica mediadas por
herramientas bioinforméaticas. Las herramientas plasmadas en la tabla 2 hacen parte de un
compendio de herramientas que pueden ser usadas en diferentes niveles educativos y que, aunque
no son disefiadas para su uso en la educacion, estan siendo reconocidas por su adaptabilidad y
resultados en la asimilacion, comprension y construccién de conceptos en bioquimica.

Tabla 2

Links para recursos virtuales y bases de datos de utilidad para la ensefianza de Bioquimica

Base de datos o recurso virtual Direccion cibernética

Enciclopedia de Genes y Genomas de

Kyoto (KEGC) http://www.genome.jp/kegg/

Base de datos BioCyc http://biocyc.org

BLAST. Centro Nacional de
Informacién en Biotecnologia (NCBI)
Banco de Datos de Estructuras de
Proteinas (PDB) https://www.rcsb.org/?ref=nav_home

Estructuras Centro Nacional de https://www.ncbi.nlm.nih.gov/guide/domains-
Informacién de Biotecnologia (NCBI)  structures/

Dominos de proteinas- Centro

Nacional de informacién en

Biotecnologia (NCBI) http://www.ncbi.nlm.nih.gov/Structure/cdd/cdd.shtml
Base de Datos de Biocatalisis y

Biodegradacidn de la Universidad de

Minnesota http://umbbd.ethz.ch

https://nihlibrary.ors.nih.gov/bioinfo/BLAST/Blast.htm

Fuente: (Martinez-Vaz, 2014)

En el caso de Martinez-Vaz (2014) trabajando con alumnos de secundario y usando a las
herramientas de manera introductoria en la ensefianza de conceptos como: proteina y aminoacidos.
A nivel universitario, en cursos de bioguimica de la Licenciatura en Quimica, se encuentra el caso
del trabajo de Rodriguez Cepeda, R., & Cortés Parra, M. J. (2021) quienes proponen una serie de
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actividades que también incluyen al PDB como herramienta inicial. Sin embargo, se integran otras
herramientas como Psipred y Uppsala server. Esta actividad se realiza bajo el contexto del SARS-
Cov2 y los autores afirman como parte de sus conclusiones que:

“El uso de herramientas bioinformaticas como apoyo para la ensefianza de conceptos
asociados a las proteinas permiten mejorar la asimilacion de estos conceptos, a los cuales
se les reconoce su alto nivel de complejidad y de abstraccion, y que resultan de gran
dificultad para ser entendidos por parte de los estudiantes. Adicionalmente, el uso de estas
herramientas permite fortalecerlas habilidades de consulta, manejo de bases de datos y
analisis de informacion bioquimica actualizada, ademas de propiciar un ambiente de
aprendizaje interesante para los estudiantes (Rodriguez Cepeda, R., & Cortés Parra, M. J,
2021, p.17)”

Dicho de otra manera, las herramientas bioinformaticas arrojan aportes significativos cuando son
integradas como estrategias didacticas y aportan no sélo a la construccién de conceptos complejos,
sino también a fortalecer habilidades investigativas como la consulta, el andlisis y la interpretacion
de datos. Por lo que, bajo esta concepcidn, se seleccionan para el desarrollo de este trabajo
herramientas como: PyRx, Avogadro, Chimera UCSF ademas de bases de datos como PDB y
PubChem. Las anteriores herramientas fueron seleccionadas con base a la aplicacion de la
bioinformatica que se seleccion6: Docking o acoplamiento molecular.

Docking

La bioinformatica tiene multiples aplicaciones, entre las cuales se encuentran: La gendémica
funcional, genémica comparativa, el alineamiento de secuencias de aminoacidos, la visualizacién
de estructuras, prediccion de estructuras, ensamblaje de secuencias, analisis filogenéticos, disefio
de farmacos y terapia génica. El acoplamiento molecular del inglés “docking” es un método
bioinformético para la bisqueda y tamizaje de ligandos basados en su estructura y determinar su
actividad bioldgica para su posterior aprovechamiento en blancos terapéuticos. Los ligandos son
moléculas pequefias, pueden ser hormonas, neurotransmisores, farmacos o compuestos aislados.
En este caso, el alfa tocoferol aislado del aceite esencial de semilla de mora. Los blancos
terapéuticos son moléculas de mayor tamafio como el ADN, el ARN o las proteinas (Ballén Paucara
y Grados Torrez, 2019).

En la figura 2, se puede observar como el docking permite predecir la interaccién entre un ligando
(un farmaco) y su blanco terapéutico (una proteina). Esta relacion se puede denominar
conformacién ligando-blanco y es calculada de manera computacional determinando cual de las
multiples posiciones cuenta con mayor estabilidad, especificidad y favorabilidad. Para luego con
base en esos criterios predecir su actividad bioldgica, lo que en la industria farmacéutica se traduce
en el medicamento mas efectivo para el tratamiento de una enfermedad (Ballon Paucara & Grados
Torrez, 2019).



Figura 3

Posibles posiciones y conformaciones de un ligando al interactuar con un blanco proteico
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Nota: Imagen tomada de (Ballon Paucara & Grados Torrez, 2019)

En la figura 2, se representa de manera grafica también la forma en la que operan sus algoritmos.
El primero, se encarga de predecir todas las configuraciones estructurales posibles del ligando, que
son todas aquellas posiciones factibles en que la molécula se puede encontrar. El segundo algoritmo
genera predicciones energéticas con una puntuacién asignada a cada una de las posibles
configuraciones ligando-proteina y propone a la més estable energéticamente. Para el caso de la
figura 2 tendriamos 10 posibles conformaciones ligando-proteina. Evaluando el conjunto, se
obtiene la mejor configuracion que cumpla con ser la més estable energéticamente (Phatak et al.,
2009 citado por Ballon Paucara & Grados Torrez, 2019).

Contexto en que sera usado el docking o acoplamiento molecular

El contexto en el que se desarrollan las actividades con las herramientas bioinformaticas es el uso
de compuestos bioactivos extraidos de aceites esenciales. Estos aceites son producto del
aprovechamiento de desechos alimentarios, en este caso, la semilla de mora, para su posterior
aprovechamiento en el tratamiento de la LMC. En ese sentido, este apartado se encargara de
presentar el contexto en el que estardn enmarcadas las actividades que seran mediadas por diversas
herramientas bioinforméticas y bases de datos.

En primer lugar, los compuestos bioactivos pueden ser encontrados en pequefias cantidades en
frutas, verduras, plantas, nueces, aceites y granos integrales. En nuestro organismo, son compuestos
que cumplen funciones que pueden prevenir problemas de salud o mejorarlos. Es por esto por lo
que los investigadores han puesto su mirada en ellos para el tratamiento de enfermedades como el
cancer (NCI, 2011). Contemplando entonces que se encuentran compuestos bioactivos en aceites,
se planted la seleccion de un posible residuo alimenticio del que se pudiese extraer un compuesto
bioactivo para su posterior aprovechamiento.



En segundo lugar, en cuanto a la seleccion del residuo alimenticio se propuso a la semilla de mora,
puesto que se puede considerar facilmente, ya que hace parte de los residuos generados en los
hogares colombianos sobre todo en la preparacion de jugos que acompafian las comidas. Sin
embargo, el contexto dado en las actividades esta inclinado hacia los volimenes producidos a nivel
industrial, teniendo en cuenta las cifras presentadas por Pantoja-Chamorro et., al, quienes
realizaron un estudio a la empresa Industria de Productos Agroindustriales de Narifio
(INPADENA) en el municipio de Pasto (Narifio). Ya que este departamento se encuentra entre los
principales productores de mora con 5.677,5 toneladas anuales, de las cuales el 70% (3974,25
toneladas aproximadamente) son residuos. Los residuos son mayoritariamente semillas y como las
industrias colombianas se han centrado Unicamente en el aprovechamiento de la pulpa (para la
preparacion de jugos, mermeladas, conservas) no cuentan con la infraestructura para el
aprovechamiento de las semillas (2017, p.36). En ese sentido, para optimizar a la materia prima y
eludir el desaprovechamiento de las semillas se propone la extraccion del aceite esencial de semilla
de mora. Lo que favoreceria no so6lo a la industria sino también y como segundo efecto reduciria
su impacto ambiental como residuo.

Con relacion a la metodologia seleccionada, se les presenta a los docentes en formacion la
propuesta por Pantoja-Chamorro et., al para la extraccion del aceite esencial de semilla de mora
realizada con fluidos supercriticos bajo diferentes condiciones de presién y temperatura.
Posteriormente, se les presenta el analisis realizado por los investigadores respecto a los diversos
compuestos del aceite, en el que se encontraron principalmente acidos grasos, esteroles y
tocoferoles. Considerando la tabla 3, se observa que los tocoferoles que se obtuvieron en mayor
proporcion fueron el alfa y el y-tocoferol. Ademaés, los autores sefialan que este aceite en
comparacion por ejemplo con el aceite de oliva es una fuente prometedora de tocoferoles de fuente
natural (2017, p.41).

Tabla 3
Contenido de tocoferoles (mg/kg) en aceite de semillas de mora extraidos con CO2

supercritico

p((:l?;(;'%og) -tocoferol | y-tocoferol | a-tocoferol Toiggglrges
mg/kg aceite
200-40 4921 48994 9414 63329
200-60 1123,2 81836 13158 106226
275-50 4921 51348 770,2 63971
350-40 374 4 36371 5349 4546 4
350-60 374 4 4150,6 5884 51134

Nota: Extraido de Pantoja-Chamorro, Ana L, Hurtado-Benavides, Andrés M, & Martinez-Correa,
Hugo A. (2017).

Considerando entonces como criterio de seleccion el aprovechamiento de las semillas como fuente
de tocoferoles y evaluando las proporciones de estos, se realizé una busqueda de los posibles usos



que han tenido estos dos compuestos para el tratamiento de enfermedades. Producto de esa
busqueda, se encontro el estudio realizado por Calvo Alvarez (2020) en el que se propone al a-
tocoferol como potencial agente terapéutico para el tratamiento de la LMC.

En ese sentido, se les presenta a los estudiantes un fragmento de la tesis de maestria presentada por
Calvo en el que describe como la regulacién del estrés oxidativo (EO) puede ser una promisoria
metodologia para el tratamiento de la LMC. Puesto que, al incorporar moléculas antioxidantes, se
puede aumentar la produccion de especies reactivas del oxigeno y éstas a su vez generan unas vias
de sefializacion que favorecen la muerte de las células cancerosas. En vista que, uno de los criterios
que les permite mantener a las células su malignidad es la evasion de la muerte celular regulada
(apoptosis). Concretamente, se propone el uso del TPGS (D- a-tocoferol polietilenglicol 1000
succinato) pues esta molécula ha generado buenos resultados como potencial antitumoral para el
tratamiento de la LMC (Calvo Alvarez, 2020). Por lo que se selecciona al alfa-tocoferol como
ligando para realizar la prueba de acoplamiento molecular para evaluar su actividad bioldgica y su
potencialidad como farmaco. Lo anterior, para presentar los posibles impactos que puede tener el
aprovechamiento de desechos alimentarios y las potencialidades de la bioinformatica a nivel
disciplinar.

Para la seleccion del blanco proteico se realiz6 una indagacion sobre la LMC y sus origenes
genéticos. Esta enfermedad se caracteriza por una sobreproduccién de glébulos blancos por parte
de la médula 6sea. La mayoria de los pacientes que padecen esta enfermedad presentan al
cromosoma Filadelfia. Un cromosoma anormal (mutacion) producido a partir de la traslocacion de
ciertas secciones de los cromosomas 9y 22, éstos al intercambiar lugares producen el gen de fusién
BCR-ABL, que codifica a su vez el denominado cromosoma Filadelfia, como se puede observar
en la figura 3.

Figura 4

Proceso de mutacion de los cromosomas 9y 22 que genera el cromosoma Filadelfia
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El cromosoma Filadelfia, como lo expresa Calvo Alvarez se expresa como la proteina de fusion
BCR-ABL. Esta proteina presenta funcion tirosina-quinasa, que consecuentemente produce la
fosforilacion de blancos celulares que se asocian directamente a la formacion inicial y crecimiento



de tumores. Por lo que se ha considerado como blanco importante para el tratamiento de la LMC
(2020). Contemplando entonces la investigacion de Calvo se selecciona entonces a la proteina
BCR-ABL para que sea utilizada en el proceso de acoplamiento molecular. Anexo a esto, se realiza
una basqueda de posibles tratamientos que se estén llevando a cabo para comparar el rendimiento
del alfa-tocoferol con el de farmacos ya probados en el tratamiento de la LMC.

Para la seleccion de otros posibles inhibidores se toma en cuenta el trabajo realizado por Gomari.,
et al, (2021) en el que proponen tres compuestos candidatos para el tratamiento de la LMC y los
comparan con el Ponatinib, que actualmente es el medicamento més efectivo para la inhibicion de
la proteina BCR-ABL. Los compuestos son: PBA2, CD-200 and JNJ-26854165. En ese sentido, se
propone que se realice el docking o acoplamiento molecular, con el alfa-tocoferol, el Ponatinib y
los otros compuestos para poder hacer un mejor ejercicio de evaluacion del impacto del compuesto
bioactivo seleccionado. Lo anterior mediado por las herramientas PyRx, Chimera UCSF, Avogadro
y las bases de datos PDB y PubChem.

Aprendizaje Basado en investigacion (ABI)

Segun el Servicio de Innovacion Educativa de la UPM, el Aprendizaje Basado en Investigacion
(ABI), del inglés Research Based Learning, propone la creacion de espacios en los que los
estudiantes puedan desarrollar o hacer parte de procesos de investigacion. Por ejemplo, en la
aplicacion de una metodologia para que ellos puedan realizar comprobaciones sobre sus hip6tesis
0 para que por medio del acompafiamiento y guia encuentren respuestas a preguntas planteadas en
contextos determinados (2020). Asimismo, desde la perspectiva de Pefiaherrera et al, se plantea al
ABI como un modelo que permite a los estudiantes la construccién y apropiacion de
conocimientos. Pero no s6lo tedricamente, sino también con habilidades relacionadas con el trabajo
autonomo y el aprendizaje colaborativo (2014). Referente a la practica docente, estas habilidades
impactaran en la innovacion educativa consecuentemente.

Desde la perspectiva de Plomp 2007 citado en Servicio de Innovacién Educativa de la UPM (2020),
las caracteristicas principales del ABI se determinan segun la funcion u objetivo de la
investigacion. Por lo que dependiendo de la aplicacién seleccionada es necesario generar las
respectivas adaptaciones a la metodologia. Para los efectos de este trabajo se desarrollara una
investigacion-evaluativa, para determinar el impacto de un programa guia de actividades, que esta
en consonancia con el objetivo de este trabajo y que postulara a los estudiantes como sujetos
capaces de realizar indagacion y procesos investigativos desde dos roles diferentes: aprendices y
como formuladores de posibles actividades que integren a las herramientas bioinformaticas,
manteniendo asi la vision de Burbules (2012) y Mendoza (2012).

Frente a esta postura, Pefiaherrera, et al. (2014) en la Figura 4, presenta las relaciones entre
estudiante y tipo de investigacion, planteando como variables las estrategias y el enfoque del
proceso. El diagrama considera también si estd mas enfocada en el aprendizaje de contenidos



tedricos o si los intereses del investigador estan més arrojados a que los estudiantes desarrollen o
fortalezcan sus habilidades investigativas.

En este sentido, las actividades que se desarrollaran para la implementacion de este proyecto
estaran concebidas de manera mixta entre dos tipos de ABI: investigacion orientada y basado en la
practica, como se observa en la figura 4. En el que inicialmente, se propone el contexto de aislar al
alfa tocoferol del aceite esencial de semilla de mora, que es un residuo alimentario, para plantear
sus posibles usos farmacologicos en el tratamiento de la LMC mediante el acoplamiento molecular
o docking. Posteriormente, se presenta el uso de las herramientas bioinformaticas y bases de datos
mencionadas anteriormente, en el que los docentes en formacion serian audiencia segun la
clasificacion presentada en la figura 4 o aprendices desde la perspectiva de Burbules (2012) y
Mendoza (2012). Hasta ese momento las actividades estarian enfocadas en la investigacion
orientada.

Figura 4

Tipos de ABI segun el papel del estudiante

LOS ESTUDIANTES
SON PARTICIPANTES

INVESTIGACION TUTELADA INVESTIGACION BASADA EN LA
PRACTICA
Comprometido en discusiones

sobre investigacién. Realizando indagaciones e

investigaciones

ENFASIS EN
PROCESOS DE

ENFASIS EN
CONTENIDOS

DE
INVESTIGACION

INVESTIGACION GUIADA

Aprendiendo sobre las
investigaciones en curso de una

INVESTIGACION

¥ PROBLEMAS
INVESTIGACION ORIENTADA

Desarrollando habilidades y
técnicas de investigacion

disciplina

LOS ESTUDIANTES
SON AUDIENCIAS

Fuente: Adaptacion de Pefiaherrera et al. (2014).

Finalmente, se propone en la actividad final que los docentes en formacién propongan una
actividad para la ensefianza de alguna tematica de bioquimica en la que inmiscuyan una 0 mas
herramientas bioinformaticas. Ya en este segundo momento, tendrian un rol activo y propositivo
gue pertenece mas a la vision de investigacion basada en la practica. En este ejercicio ellos deben
buscar la forma de integrar la competencia fortalecida en su préctica docente.



Metodologia

Tipo de investigacion

La metodologia bajo la que se va a desarrollar este trabajo es mixta. En ese sentido, se entiende a
la investigacién mixta, desde la perspectiva de Moscoso (2017) como una respuesta a un mismo
objetivo metodoldgico que cuenta con resultados de tipo cuantitativo y cualitativo. Este tipo de
investigaciones se pueden realizar con o sin grupo control, en este caso no se tomara en cuenta a
un grupo control, sino que se realizaran pruebas de entrada y de salida para determinar el impacto
en el mismo grupo, ademés de realizar un proceso de evaluacion mediado por diferentes
instrumentos de evaluacion.

Segun Creswell y Plano Clark 2011 citado por Moscoso (2017), para que una investigacion sea
considerada, con suficiente rigurosidad como mixta, debe contemplar estos dos aspectos
principales:

1. Un proceso de recogida y andlisis de datos (tanto cualitativos como cuantitativos) que
respondan a los objetivos planteados y que contribuyan a contestar la pregunta problema.

2. Una interrelacion entre los datos (cualitativos y cuantitativos) que permita generar analisis
apoyados en los dos tipos de datos y que se sustenten en el marco tedrico empleado.

En el caso del presente trabajo para el analisis de los datos tanto cualitativos como cuantitativos
sera procesado por softwares estadisticos. En el caso de los datos cualitativos, serdn procesados
por Atlas ti y para los datos cuantitativos se postula SPSS.

Paoblacion

La muestra poblacional a la que se dirigié este programa guia de actividades fue al curso del
semestre 2023-1 de "Sistemas bioquimicos" de la Licenciatura en Quimica de la UPN, conformado
por 33 docentes en formacién. Puesto que, este espacio académico hace parte del ciclo de
profundizacién -como se puede observar en la tabla 1- . En este curso, la distribucién de la
poblacion fue heterogénea en cuanto a los semestres que se encontraban cursando los integrantes,
puesto que se encuentran: 45,4% de estudiantes de décimo semestre (15 estudiantes), 36,3% de
noveno semestre (12 estudiantes), 12,2% de octavo semestre (4 estudiantes), y un 6,06% que
corresponde a 2 estudiantes de sexto y séptimo semestre. Por lo que se conté con una muestra que
estaba cursando en su totalidad el ciclo de profundizacion propuesto en la malla curricular del
departamento. En este nivel, se presupone segun esta misma organizacion que los estudiantes han
desarrollado ciertas competencias de tipo procedimental, cientifico y también investigativas. Por
lo que se considera, que esta poblacion puede disponer de herramientas disciplinares y pedagogicas



para trabajar la competencia investigativa de interés: “saber utilizar programas informaticos
especificos de su campo disciplinar”.

Anexo a esto, se realiz6 una encuesta sobre el nivel de inglés reportado. Segln una autoevaluacion
realizada por cada uno de los estudiantes es de: Al un 24% (equivalente a 8 estudiantes), A2 un
42% (14 estudiantes), B1 un 27% (equivalente a 9 estudiantes) y un 6,06% (equivalente a 2
estudiantes). Esta pregunta resultd relevante puesto que, al trabajar competencias, se suelen
estimular de manera simultanea otras competencias. En este caso, como los softwares y la
informacidn que se trabajaron estaban en inglés, se espera que los estudiantes requieran de su
conocimiento en la lengua para desenvolverse en las actividades, ademas de saber si resulta 0 no
como un impacto positivo para los participantes del taller.

Fases de la investigacion

Fase de planeacion

En esta fase se realiz6 una basqueda bibliografica que permitié definir una problemaética para
trabajar en torno a ella por medio de los objetivos planteados. Posteriormente, se realizd una
busqueda bibliografica frente a los antecedentes de esta cohorte investigativa, en cuanto a la
relacién de la bioinformaética y la ensefianza-aprendizaje de la bioquimica. Posteriormente, se
consultaron los referentes conceptuales. Finalmente se traz6 una posible metodologia para
desarrollar este trabajo que se concreta en el Programa Guia de Actividades.

Fase de disefio

En esta fase, se realizé el disefio de un programa guia de actividades compuesto de 4 sesiones. El
objetivo de las actividades era recurrir a las herramientas bioinforméaticas como recurso principal
y que estas tuviesen un enfoque ABI. Entre las actividades que se pretende desarrollar se encuentra;
la aplicacion de una prueba de entrada y de salida respecto a los conocimientos de herramientas
bioinforméticas, actividades de reconocimiento y uso de las herramientas, ademas del
planteamiento de soluciones de una problematica con el uso de las habilidades adquiridas a lo largo
de las sesiones.

Fase de implementacion

En lo que concierne a la implementacion las actividades se aplicaron en la clase de Bioquimica del
semestre 2023-2 de la licenciatura en quimica de la UPN. Se desarroll6 un taller de bioinformatica
en el que junto con un compariero nos enfocamos

en las herramientas bioinformaticas: El especificamente en DruLiTo. El desarrollo del taller, en el
que se aplico el programa guia de actividades propuesto en este trabajo fue posible gracias al



espacio brindado por el director del trabajo de grado quien posibilitd 4 sesiones de sus clases, dos
sesiones de tres horas y dos sesiones de dos horas (10 horas de aplicacion en modalidad presencial)
en las que se pudieron desarrollar las siguientes sesiones:

Sesion 1.

En la primera sesion, se desarrollaron las actividades que se presentan en la Tabla 4:

Tabla 4

Actividades previstas para la primera sesion segun el programa guia de actividades disefiado

Programa guia de actividades

Modalidad de la
Herramienta Instrumento de  actividad teniendo en

Sesion Tiempo Actividad Objetivo Modalidad " L, Anexos
utilizada evaluacién cuenta el modelo de
investigacion ABI
Identificar los conceptos previos Prueba de
. N K Anexo 1. Preguntas
de los estudiantes en torno ala  Sincronica / _ entrada aplicada .
20m Prueba de entrada L . . . No aplica . No aplica de la prueba de
bioinformética, sus herramientas  Individual por medio de trad
entrada.
y aplicaciones. Microsoft Forms.
Actividad de contextualizacion: Disefio de una Rubrica de
infografia con base en la lectura de los fragmentos evaluacion para
de los articulos: 1.Bragmento extraido de: Sdnchez- 1. Identificar las causas géneticas infografias.
Martin, M., & Sanchez Garcia, I. (2003). Inhibidores  que desencadenan a la LMC. se sugiere a Tomada y Anexo 2: Guia
de BCR-ABL como un abordaje moleculardela 2. Presentar en una infografiala ., . S modificada de: Leucemia Mieloide
R L L Sincronica/ utilizacién de Canva ) X L
40m leucemia mieloide crénica. relacion entre la LMC, la - Irma Antonio No aplica Cronica:
, . » Grupo  para la realizacion . .
2.Bragmento extraido de: Calvo Alvarez, J. C. (2020). extraccion de alfatocoferol y el de la infoerafia Mendez. 27 de Origen génetico de
Estudio del efecto del D-a-tocoferol polietilenglicol uso de este extracto como gratia. nov de 2015. la enfermedad.
1000 succinato (TPGS) como potencial agente posible tratamiento de la LMC. Rubrica para
terapéutico en el tratamiento de la leucemia evaluar
1 mieloide cronica. infografia.
1. Exponer la relacion entre la
Leucemia Mieloide crénica, la Se utiliza el Anexo Anexo 3: Infografia
extraccion del alfatocoferol de la 2. Infografia sobre sobre la LMCy su
semilla de la mora y el posible Sincrénica/ la LMCyy su relacién relacion con la
30m Socializacion de la infografia tratamiento de la enfermedad Grupo con la extraccion de No aplica No aplica extraccion de
por medio de este extracto. P alfatocoferol para alfatocoferol para
2. Presentar los objetivos del su posible su posible
taller y su relacién con la clase de tratamiento. tratamiento.
biquimica.
El objetivo es presentar al dogma
Presentacion Dogma Central de la biologia central de la biologia molecular Se utiliza una
molecular: Se plantea en esta presentacion una puesto que este es un eje Sincrénica/ - ) .
90m N, ) ) A presentacion de No aplica No aplica
explicacion de procesos como la traducciony la  articulador en el que se asienta Grupo diapositivas
transcripccion del ADN. la bioinformatica en cuanto a la '
base conceptual.

Fuente: Elaboracion propia.

Por lo que la primera sesion se dedicd en un principio a realizar la prueba de entrada cuyas
preguntas se encuentran en el Anexo 1. Posteriormente los docentes en formacion debian realizar
la lectura de los fragmentos dispuestos en la Guia de Leucemia Mieloide Cronica (Anexo 2) en los
que desde la mirada de Calvo Alvarez (2020) y Sanchéz-Martinez & Sanchéz-Garcia (2003) se
discuten los aspectos genéticos de la enfermedad y se propone al alfa tocoferol extraido del aceite
esencial de semilla de mora como un posible agente terapéutico para el tratamiento de la LMC para
que finalmente los docentes en formacién propongan una infografia que seria socializada



posteriormente. Posterior a la socializacion, se realizd una explicacion de las relaciones para que
se tuviesen en cuenta como hilo conductor en el desarrollo de las posteriores sesiones. Finalmente,
se realiz6 una presentacion del dogma central de la biologia molecular para realizar una ampliacion
sobre conceptos para tener en cuenta puesto que el dogma central de la biologia molecular es de
vital importancia para el desarrollo de las tematicas.

Posteriormente, se dejaron dos actividades para desarrollar de manera asincrénica en la plataforma
Moodle en la que se realizé un montaje de todo el material del taller y que fue posible gracias a la
generosidad del profesor Rodrigo que nos facilitd un espacio en la seccion Bioquimica. Las
actividades asincronicas estan descritas en la Tabla 5.

Tabla 5

Actividades asincronicas desarrolladas posterior a la primera sesion

Modalidad de la

Herrami Instrum ivi i
Actividad ~ Tiempo Actividad Objetivo Modalidad e ‘a.mlenta sty en‘t? b EEHILELIELEDED Anexos
utilizada evaluacién cuenta el modelo de
investigacion ABI

El objetivo es presentar a
grandes rasgos el objeto de
estudio de la bioinformatica, el
tipo de datos en que esta

Video:
L . L. interesado, un rastreo histdrico L
Actividad 1. Observar el video: Introduccion a la Asincronica https://youtu.be/gS

m de la bioinformatica, . ) .
asincroénica: bioinformatica. 2. Traer preguntas y tomar notas. e uerimient:)s ara aprender /individual OTr2WxjQY?si=2TIH
q para ap 0lsp1_QehWs

bioinformética, algunas de las bioinformatica"
aplicaciones mas relevantes y
una introduccién a las bases de

datos.

Anexo 4: Cédigo QR
y link para acceder

No aplica Investigacion orientada al video
"Introduccion a la

El objetivo es presentar a las
bases de datos que se utilizarian
en el proceso de Docking
molecular: PDBy PubChem. En
ese sentido, ademds de brindar

una tutoria en el entorno basico Anexo 5: Codigo QR
1.0b I video: iC6 Jecci e y las herramientas mas Video: y link para acceder
. Observar el video: ¢Como seleccionar proteinas - ) .
Actividad ¢ P conocidas de la base de datos, el Asincronica https://youtu.be/A . L al video "éComo
. 20m en el PDB? . . o . No aplica Investigacion orientada .
asincroénica: video presenta como se debe  /individual CVIPF4fWss?si=x4g seleccionar
2. Traer preguntas y tomar notas. . , .
seleccionar una proteina de 3gBd2vHaedbl3 proteinas en el
manera adecuada para realizar PDB?"

docking molecular y cdmo
descargarla. Ademds se
presenta también el ambiente
de Pubchem y la manera de
buscar/codificar.

Fuente: Elaboraciédn propia.

Los estudiantes como parte de las actividades asincronicas debian ver dos videos tomando nota de
los conceptos mas importantes y ademas de todas aquellas preguntas que tuviesen para su posterior
tratamiento en la clase. El primer video es una presentacion de la bioinformatica y el segundo video
es una presentacion de las bases de datos PDB y PubChem. En el que ademas de presentar el
entorno virtual, se presentan sus herramientas basicas y como realizar las descargas de proteinas
en compuestos. Por lo que las actividades asincronicas de la primera sesion responden al primer
indicador desde la vision de Fandos (2003): Reconocer el entorno del software y sus herramientas
basicas. Ademas, se verifica el reconocimiento del entorno y de sus herramientas por medio del
reto 1.



Sesioén 2.

En la segunda sesion se desarrollaron las actividades descritas en la tabla 6:

Tabla 6

Actividades previstas para la segunda sesion segun el programa guia de actividades

disefiado
Modalidad de la
actividad
I . - . . - Instrumentode  teniendo en
Sesion Tiempo Actividad Objetivo Modalidad Herramienta utilizada » Anexos
evaluacion  cuenta el modelo
de investigacion
ABI
Actividad de socializacion y discusion de los videos:
Se inicia la sesion con las siguientes preguntas o »
orientadoras: El objetivo de esta actividad es Anexo 6.
que se resuevan Diapositivas

-¢Cual es el objetivo de la bioinformatica?

1. Tablero/Marcador

30m -¢Con qué proteina y compuesto vamos a trabajar? prlmordlalrlnentz las dudlas en  Sincrénica/ 3. Presentacion No aplica Inve_stlgacmn b|0|m‘orr.nat.|ca.d
~¢Por qué hemos hecho todo esto? torno a los vi eols yalas Grupo "Bioinformitica” orientada Anexo 7. Cﬁlterlos e
; ; ) . preguntas que surgieron en el seleccion de
-éPor qué es necesario mantener a las moléculas )
. proceso de verlos. proteinas.
con la menor energia?
Reto 1: En este reto los estudiantes debian £l obietivo de |a actividad es Ribrica de
. . 1V VI upri ,
seleccionar entre 4 proteinas de BCR-ABL (30Y3, enfrtjentar 2 los docentes en evaluacion para Anexo 8. Guia de
31K3, 1K1F,4GW) la mas apropiada para hacer el . N Base de datos: o P o ayuda para la
) ., formacion al reto de utilizarlos ., . la seleccion de Investigacion W
docking molecular con el alfa tocoferol, la seleccion o ) Sincrénica/ RCSB PDB , ) seleccion de
60m . . A conocimientos aprendidos en el proteinas segin  basadaenla ,
sera con base en los criterios expuestos en el video . , Grupo  https://www.rcsh.org/ L proteinas en PDB.
ol ) . ‘ video seleccionando la proteina su grado de practica .
2. ¢Cémo seleccionar la proteina? Ademas deben , _ I Anexo 9. Guia para
) o " mas adecuada para el docking calidad. Fuente:
realizar una justificacion de su eleccion con base en . ) elReto 1.
o R molecular. Creacidn propia.
los 5 criterios presentados en el video.
Socializacion de la correccion del reto 1. En esta - .
. K . X El objetivo de la actividad es
actividad se realiza una correccién en colectivode .~ ) NP .
. , identificar las selecciones de los  Sincrénica/ , B , . Anexo 10. Guia de
30m lasrespuestas dadas por los estudiantes y ademas . , Guia de correccion No aplica No aplica »
estudiantes y realizar las Grupo correccion del reto 1.

se resuelven dudas en cuanto a los criterios de

. correcciones pertinentes.
seleccion.

Fuente: Elaboracién propia.

En esta sesion se realizd una resolucién de dudas en cuanto a los videos asignados en las actividades
asincronicas por medio de unas preguntas orientadoras. Posteriormente, se propuso el reto 1 a los
docentes en formacién y finalmente se realizé una socializacién con los estudiantes. Posterior a
esto, se asignaron dos actividades asincrénicas para la proxima sesion. Las actividades asincrénicas
en este caso apuntan al criterio de Fandos (2003): Dominar las herramientas basicas
comprendiendo sus funciones dentro del entorno del software. Este dominio sera evaluado en el
reto 2.

Por lo que se asignaron actividades asincronicas; la primera actividad, revisar el documento “Guia
refinamiento de proteinas y ligandos™ y realizar el reto 2; la segunda actividad es revisar el video
de optimizacion de las proteinas en Chimera UCSF. -Véase la tabla 7-



Tabla 7
Actividades asincrénicas desarrolladas posterior a la segunda sesion

Modalidad de la
actividad
teniendo en
cuenta el modelo
de investigacion

Instrumento de

Actividad Tiempo Actividad Objetivo Modalidad Herramienta utilizada .. Anexos
evaluacion

ABI
Reto 2: En este reto, los docentes en formacién 1. RCSB PDB
utilizando la guia de refinamiento de ligandos - https://www.rcsb.or|
3 g ) R ) g. v El objetivo es desarrollar en los psi// 4 B
proteinas. En primera instancia, aprendiendo a ) . 2. PubChem: . Anexo 11: Guia de
, ) estudiantes la capacidad de . Atlastiparael X R
- descargar las proteinas y los ligandos. . A L. ., . https://pubchem.ncbi. e o, refinamiento de
Actividad . . . dominar herramientas basicas  Asincrdnica y analisis de Investigacion . B
L 40m  Posteriormente, optimizando los ligandos con el nim.nih.gov/ X ligandos y proteinas.
asincrénica: , tanto de PDB como de Pubchem  /grupal respuestas orientada ,
programa Avogadro. Ademds de hacer una B - 3. Avogadro . Anexo 12: Guia del
L ) . ademds de utilizar el software ) abiertas.
propuesta inicial sobre el ligando més dptimo para 4. Guia de reto 2.
Avogadro. . .
tratar la LMC con base en la consulta de los refinamiento de
ligandos propuestos. ligandos y proteinas.
Anexo 13: Codigo
Ry link para
El objetivo es presentar el a(clce;/er all\)/ideo
- 1. Observar el video: ¢COmo limpiar una proteina  entorno de Chimera UCSF y sus ., https://youtu.be/wxnt N Wi -
Actividad N . N R L Asincrdnica N . Investigacion ¢Como limpiar una
20m  en UCFS Chimera para realizar docking molecular?  herramientas bésicas para que Iv5ovxU?si=zKGbWBU No aplica

orientada proteina en UCFS
Chimera para
realizar docking

molecular?"

asincrénica: Jgrupal

2. Traer preguntas y tomar notas. optimicen la proteina que k_8t_kIDE

descargaron en el reto 2.

Fuente: Elaboracién propia
Sesion 3
En la tercera sesion se desarrollaron las actividades descritas en la tabla 8:

Tabla 8

Actividades previstas para la tercera sesion segun el programa guia de actividades disefiado

Instrumento de

Modalidad de la

actividad teniendo en

Tiempo Actividad Objetivo Modalidad Herramienta utilizada ., Anexos
evaluacion cuenta el modelo de
i igacion ABI
Resolucién de dudas sobre el reto 2: Se realizaron  Identificar las dudas en torno al
una verificacién de que los estudiantes descargaran reto dosy las propuestas de los Sincronica /
20m las proteinasy ligandos en los formatos adecuados ~ docentes frente al ligando mas Grupal No aplica No aplica No aplica No aplica
(PDBy .mol2). Resolucion de preguntas sobre el efectivo para el tratamiento de
video. la LMC.
Presentacion Docking Molecular: Se realiza una
presentacion de contextualizacion de qué es el Contextualizar a los docentes en
docking molecular, su objeto de estudio, los formacion sobre el docking para ., . B . o B
) e ) N ) .g P Sincrénica/ Guia de docking ) Investigacion Anexo 14: Guia de
40m posibles usos que se le dan, los principios que usan que tuviesen una mejor No aplica . .
) o ., . Grupal molecular. orientada docking molecular.
los softwares para realizarlo, una explicacion de  comprensién de la actividad que
como se asignan los resultados y el cdmo leer los realizarian en el reto 3.
resultados arrojados por el software.
1. Exponer la relacién entre la
Solucién del reto 3: En este reto los docentes en Leucemia Mieloide crénica, la
formacion deben utilizar lo aprendido en el video  extraccion del alfatocoferol de la .
A . . . . Software: Chimera
de optimizacién de proteinas y ligandos para semilla de la mora y el posible L L, ,
N I . . Sincrénica/ UCSF N Investigacion Anexo 15: Guia de
90m posteriormente realizar el docking molecular. tratamiento de la enfermedad No aplica )
) X Grupal Software: PyRx orientada reto 3.
Finalmente, deben comparar su propuesta en el  por medio de este extracto. B
. Guia de reto 3.
reto 2 con los resultados del docking molecular y 2. Presentar los
verificar si coinciden. objetivos del taller y su relacién
con la clase de biquimica.
R L El objetivo era comparar los
Socializacién de resultados: En esta actividad se Itad N Sincrénica/
S L resultados entre grupos e incrénica, . . .
30m discutio sobre el desarrollo de la actividad y los srup Tablero y marcadores No aplica No aplica No aplica

resultados obtenidos.

identificar las discrepancias
entre grupos.

Grupal

Fuente: Elaboracion propia



En esta sesion, el criterio que se tuvo en cuenta desde la perspectiva de Fandos (2003) fue
comprender como utilizar las herramientas para desarrollar tareas simples o resolver problemas, el
reto 3 daria cuenta de este criterio. En ese sentido, con base en la visualizacion del video, la
presentacion sobre el docking y la guia de docking molecular los estudiantes realicen el ejercicio
de acoplamiento molecular con las proteinas y ligandos que refinaron. Finalmente, los docentes en
formacion debian comprobar su propuesta del reto dos con los resultados del docking molecular
para su posterior comparacion entre grupos.

Sesion 4.
En la cuarta sesién se desarrollaron las actividades descritas en la tabla 9:

Tabla 9
Actividades previstas para la cuarta sesion segun el programa guia de actividades disefiado

Modalidad de la
Instramentolde actividad teniendo
Sesién Tiempo Actividad Objetivo i Herrami ili » en cuenta el Anexos
evaluacién

modelo de
i igacion ABI
El objetivo de esta actividad es 1. Atlas ti para el
comparar los conocimientos de analisis de
Prueba de salida: Los docentes en formacion los docentes con la prueba de Herramienta de respuestas
: . P L. . . . Anexo 16. Preguntas
40m presentan la prueba de salida entrada en cuanto a Sincrénica/ recoleccién: abiertas. Investigaciéon de la prueba de
bioinformatica, docking y Individual Formulario de 2. Prueba Likert orientada sZIida
también las competencias que Microsoft teams. para evaluar el .
adquirieron en el desarrollo de desarrollo de
los retos. competencias.
Reto 4 : En este reto los docentes en formaciéon
deben proponer una actividad que inmiscuya como
minimo dos herramientas bioinformaticas y que
sirva para ensefar una tematica o un conceto de
4 bioquimica. La actividad debe contemplar:
9 L3 El objetivo de la actividad es
- . = " enfrentar a los docentes en
- Definir cual concepto van a ensefiar y una posible L . . .
" o van formacién al reto de reflexionar _. . Investigacion i
poblacién para la aplicacién. Sincrénica/ . Rubrica de Anexo 17. Guia del
60 m on ! otros posibles usos de la Guia del reto 4 ° basada en la
-Conocimientos previos que deben tener para el ; . " Grupo evaluacién o reto 4
herramientas bioinformaticas practica

desarrollo de su actividad.

resentadas para que los
_Proponer un objetivo (s) de aprendizaje. P paraq

= . " integren a sus practicas docentes
-Sefialar cudles son las herramientas

bioinformaticas que van a utilizar de las utilizadas
en el taller.
-Describir de manera somera la metodologia de
trabajo con dichas herramientas.
10m Agradecimiento y cierre de las actividades No aplica No aplica No aplica No aplica No aplica No aplica

Fuente: Elaboracion propia

En esta sesion se realizo la prueba de salida y ademas se realizé la tultima actividad que corresponde
a la actividad de reflexion pedagogico-didactica promovida por el reto 4, que esta en sintonia con
la vision de que el docente es “Capaz de apreciar la base del aprendizaje on-line y el potencial de
la web y de Internet para el aprendizaje” (Fandos, 2003, p.203). Lo que se traduciria en un posible
impacto a futuro en el que los docentes podrian utilizar estas herramientas en su ejercicio docente,
mas puntualmente en la ensefianza de la bioquimica.

Fase de analisis y evaluacion de la implementacion

En esta fase, se realiza una triangulacion de los datos obtenidos en las actividades, con el marco
tedrico y teniendo en cuenta resultados estadisticos que permitan determinar la confiabilidad de las
conclusiones arrojadas en la aplicacion del proyecto teniendo como base el analisis cualitativo
determinado en el software Atlas ti y de caracter cuantitativo gracias a SSPS



Resultados y Analisis

Considerando los referentes tedricos y la aplicacion del programa guia de actividades, en este
apartado se presentan los resultados y el anlisis que suscita cada una de ellas. El andlisis se sienta
en los resultados arrojados tanto cualitativa como cuantitativamente y ademas se realiza una
triangulacion con autores para poder tener una perspectiva mucho méas amplia.

De la prueba de entrada

En la prueba de entrada el objetivo principal era determinar el nivel de conocimientos de los
docentes en formacién. Los temas que se abordaron fueron conocimiento de los docentes en
formacion; sobre la bioinformética; sobre los softwares que habian utilizado en sus espacios
académicos y si entre estos habian utilizado herramientas bioinformaticas; sobre el docking
molecular. Respecto a la primera pregunta del anexo 1, sobre si los docentes en formacion tenian
conocimientos sobre bioinformatica, ya sea objeto de estudio, posibles aplicaciones o herramientas.
Tal y como se observa en la figura 5, sélo el 15,5% (que corresponde a 5 docentes en formacion)
afirman tener conocimientos entorno a la bioinformatica -véase la figura 5-. Frente a este resultado,
se solicita a los docentes que contestan de manera afirmativa que describan los conocimientos que
tiene en torno a la tematica.

Figura 5

Estudiantes que tienen Conocimiento sobre Bioinformatica

15%
Si tienen conocimientos

sobre bioinformatica

No tiene conocimientos
85% sobre bioinformatica

Fuente: Elaboracion propia

Para el analisis de las 5 respuestas abiertas de los docentes se realiza en primera instancia una red
estructural de la definicion de bioinformatica en el programa Atlas ti -vease la figura6- y se
compara con las redes generadas a partir de las respuestas de los estudiantes para determinar el
nivel de relacion de las respuestas con la definicion postulada por la National Human Genome
Research Institute (2022).



Figura 6

Red estructural construida entorno al concepto de bioinformatica propuesto por la National
Human Genome Research Institute (2022).
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Fuente: Adaptacion de la autora de la definicion de bioinformética para el analisis cualitativo
construida en el programa Atlas ti.

Las redes estructurales planteadas en los resultados de este trabajo se postulan desde la perspectiva
de Varguillas (2006) quien plantea que las redes estructurales son una representacion grafica de las
diversas posibilidades estructuras o relaciones entre categorias o codigos con el objetivo de crear
estructuras tedricas. Para el caso de la red estructural de la definicion de bioinformética, se
utilizaron 20 codigos que se relacionaron para crear la categoria bioinformatica. Para
seguidamente, realizar el analisis de las 5 preguntas abiertas de los estudiantes.

Las respuestas afirmativas de estos 5 estudiantes se pueden englobar en dos grupos. En el primer
grupo conformado por 3 estudiantes (E7, E33 y E22), se relaciona directamente a la bioinformatica
con sus herramientas y se plantea fundamentalmente ciertas utilidades que los estudiantes han
observado en sus clases como la modelacion de estructuras por medio de simulacion. Como es el
caso de la E7 y E33 que mencionan que: “Se utiliza para realizar modelaciones, estructuras,
pruebas in vitro, in vivo, in silico” y “Se trata de un modelado de una molécula o estructura por



medio de un simulador para interpretar sus caracteristicas y formas de reaccionar”. En este
aspecto, los dos participantes mencionan la modelacion, las estructuras y que se realiza por medio
de simulacion (in silico). Sin embargo, la E7 menciona que también se realiza de manera in vitro e
in vivo, que se aleja del objetivo de la bioinformatica segun la definicion de la National Human
Genome Research Institute (2022) pues todo el trabajo se realiza de manera computacional o
simulacion. En lo que concierne al E22: “Herramientas bioinformdticas como Psipred y desde la
quimica computacional Avogadro y Gabedit .

En tal sentido, partiendo de la red estructural del concepto de bioinformética se encuentran las
coincidencias que se observan en la red que se expone en la figura 7 que corresponden a las
nociones de bioinformatica del E7.

Figura 7

Red estructural construida a partir de los conceptos encontrados en la respuesta del E7
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Se puede ver que si bien es cierto que el E7 tiene nociones sobre la bioinformatica las relaciones
entre conceptos no son tan claras. Que es el mismo caso del E22 -véase figura 8- quien menciona
solamente herramientas computacionales que ha utilizado, pero no presenta ninguna de las
relaciones entre conceptos. En el segundo grupo, se encuentran la E8 y la E10 quienes presentan
relaciones un poco méas complejas y aproximadas a la definicion estandar de bioinformatica. En
ese sentido, el E8 define a la bioinformatica como: “En clases anteriores utilizamos una
herramienta bioinformética la cual brinda la informacion que se conoce hasta el momento de
proteinas descubiertas y sus datos correspondientes.” Por tanto, se presenta la red estructural en
la figura 9 que permite dilucidar relaciones entre las herramientas bioinforméticas, los datos
bioldgicos de las proteinas y su uso.

Figura 8

Red estructural construida a partir de los conceptos encontrados en la respuesta del E22
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Figura 9

Red estructural construida a partir de los conceptos encontrados en la respuesta del E8
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Por su parte, el E10 menciona que la bioinformatica es el "Andlisis y difusion de datos bioldgicos,
aplicacion de herramientas computacionales” -véase la figura 10-. Ambas estudiantes presentan
unos postulados bastante aproximados tanto al objetivo de la bioinformatica de analisis y difusion
de datos biolégicos como a una de sus posibles aplicaciones, como se identifico desde la vision de
(Ballon Paucara y Grados Torrez, 2019) que postula la realizacién de simulaciones para reconocer
posibles formas de tratamiento y utilizacién de moléculas, también conocido como docking
molecular. Por lo que, los estudiantes que realizan la afirmacién de reconocer aspectos como objeto
de estudio, posibles aplicaciones o herramientas de la bioinformatica, poseen unas ideas previas
bastante aproximadas en los dos grupos.

Figura 10

Red estructural construida a partir de los conceptos encontrados en la respuesta del E10
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Desde esa perspectiva, si bien es cierto que la mayoria de los docentes en formacion no poseen
conocimientos entorno a la bioinformatica, los que tienen nociones hacen relaciones tanto a
herramientas como a los usos que les han brindado en sus espacios académicos. Por lo anterior, se
considerd pertinente preguntarles a los docentes cuales eran las herramientas que mas habian
utilizado a lo largo de su paso por el departamento de quimica.



La pregunta tres de la prueba de entrada arroja informacion sobre el tipo de programas que han
utilizado los docentes en formacion a lo largo de su carrera 'y permitid identificar si los softwares
que serian abordados en las sesiones ya eran conocidos por ellos. Por lo que se encontro que el
programa mas utilizado reportado fue Avogadro utilizado por un 83,3% de la poblacion, seguido
de Chemsketch y Orca utilizados por un 30% de los docentes, seguido de Gabedit, Chemlab y
Chemdraw utilizado por un 20%. Por lo que los programas mas utilizados por los docentes en
formacion son: Avogadro, Chemsketch, Orca, Gabedit, Chemlab y Chemdraw -como se puede
observar en figura 11-.

Figura 11

Diagrama de Pareto realizado a partir de los programas utilizados a lo largo de la carrera por
los docentes en formacidn
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De los 5 programas mas mencionados se realiz6 una breve consulta acerca de su principal utilidad.
Esta consulta se realizd con el objetivo de identificar si se habian usado durante la carrera
programas con funcionalidades similares a las vistas en el taller realizado. En este caso, los
programas presentados en el taller son: Avogadro, PyRx y Chimera. Ademas de bases de datos
como PDB y PubChem. De los cuales ningn docente habia utilizado PyRX, tres de ellos habian
utilizado Chimera, tres de ellos habian utilizado la base de datos PDB y uno de ellos PubChem.



El programa mas utilizado por los estudiantes fue Avogadro, cuya principal funcionalidad es la
edicion y visualizaciéon de moléculas para diversos usos entre ellos la bioinformética (Hanwell et
al., 2012). Lo que resulté realmente util para el desarrollo del taller, puesto que los estudiantes
estaban familiarizados con el entorno de Avogadro y facilito la estabilizacion energética de las
moléculas de trabajo. En lo que concierne a si alguna de estas herramientas fue usada para el
desarrollo de analisis topicos relacionados con genética, farmacos o enfermedades en los espacios
academicos de los docentes, se encontréd que el 82% (equivalente a 27 docentes) no las habia
empleado en sus espacios académicos. -como se puede observar en la figura 12-.

Figura 12

Resultados de la pregunta de si utilizaron los programas para el desarrollo de topicos
relacionados con genética, fArmacos o enfermedades
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Fuente: Elaboracién propia

El otro 18% (que corresponde a 6 docentes en formacidn) lo utilizd en las siguientes actividades:

e En Avogadro: Para la creacion de estructuras moleculares 3d y disefios de moléculas. (E10
y E12)

e En PDB: Visualizacién de estructura de proteinas. (E23 y E26)

e En PubChem: Busgueda de informacion de algunos farmacos en cuanto a su estructura
quimica, modo de fabricacion, patentes, nombres comerciales, etc. (E27)

e En ORCA: Para el analisis de componentes de frutas y sus acciones al inhibir proteinas
causantes de la enfermedad del Parkinson. (E30)

Curiosamente, de los docentes que mencionaron que si tenian nociones sobre la bioinformatica
(E7, E8, E10, E22 y E33) en la pregunta uno, exceptuando al E10, afirmaron no haber utilizado
dichas herramientas en los topicos mencionados, lo que amplio el espectro de docentes que
manejaron herramientas con un enfoque bioinformatico. Por ejemplo, el E23 y el E26 quienes
manipularon PDB, de igual forma el E27 quién realizo busquedas en PubChem (una de las bases
de datos utilizadas en el proyecto) y el E30 quien realizd un ejercicio completo en torno a las
proteinas causantes de la enfermedad del Parkinson en Orca. Por lo que se puede postular que si
bien es cierto estos 9 docentes en formacién han manejado programas podrian desconocer sus
potencialidades en la bioinformatica.



Lo que representa una oportunidad para este trabajo. Anexo a esto, como se puede observar en la
figura 13, el 94% de los estudiantes afirma no tener conocimiento sobre lo que es el docking
molecular y el 6% afirma que si (que corresponde a 2 docentes en formacion).

Figura 13

Resultados de la pregunta de si tienen conocimientos acerca del docking molecular
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Estudiantes que no tienen
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94% Estudiantes que tienen
conocimiento acerca del docking

Fuente: Elaboracion propia

Por lo que este taller tiene como oportunidad de impacto presentar las potencialidades de las
herramientas y programas que los docentes conocen, ademas de ampliar sus perspectivas por medio
de la reflexion pedagdgica en cuanto al uso e incorporacion de éstas en sus practicas docentes. Esto
ultimo fundamentado en la perspectiva de Cuetos Revuelta et al., quien considera que la utilizacién
de las TIC en los espacios educativos podria mejorar el proceso de ensefianza aprendizaje, ya que
al tener como ventaja que el aprendizaje resulta mas atractivo los estudiantes se pueden ver mas
implicados y por tanto se logren conseguir aprendizajes significativos (2020). Lo que generaria un
impacto positivo en los ejercicios de los docentes en formacion implicados en este taller que
corresponde al tercer objetivo de este trabajo de grado.

De la infografia

Como parte del ejercicio de contextualizacion se propone a los estudiantes que realicen una
infografia en la que plantearan las relaciones encontradas en los fragmentos leidos del articulo
encontrados en la guia Leucemia Mieloide Crdnica: Origen genético de la enfermedad. Para la
evaluacion de esta actividad se propone una rabrica para la evaluacion de infografias tomada y
modificada de Méndez (2015) en la que se proponen cuatro criterios de evaluacion; Si el contenido
y las relaciones presentadas en la infografia se encuentran relacionados con el articulo presentado;
Si los gréaficos son pertinentes y las referencias se encuentran presentes; Si los docentes afiaden
informacidn adicional y si la informacion presenta una estructura adaptada a los requerimientos de
una infografia y finalmente su disefio.



Tabla 10

Rubrica de evaluacion de infografia

Niveles de desempefio
Criterios de Bueno
., Excelente Aceptable Mal
evaluacion 5 4 3 2

La infografia da cuenta de

La infografia cuenta con la

La infografia no presenta

Contenidoy toda la informacion informacion de las causas las causas de la La infografia no
relaciones presentada en el articulo y genéticas de la LMC, sin enfermedad ni su posible presenta el contenido
delarelacion entre laLMC,  embargo deja de lado los tratamiento con el alfa ni las relaciones
presentadas €N o5 causas géneticasy el aspectos planteados sobre sus tocoferol. S6lo menciona  presentadas en el
el articulo alfatocoferol como posible  posibles tratamientos con generalidades de la articulo.
tratamiento. extractos como el alfatocoferol. enfermedad.
Los graficos estan Los graficos estan relacionados . i
; ) Los gréficos estan . ,
h . relacionados con el temay  con el temay en su mayoria ‘ Los graficos no estan
Coherenciay - . relacionados con el tema, ) .
. . son faciles de entender. son faciles de entender. La ) b 5 relacionados y no tiene
) ) , sin embargo no estan )
pertinencia Las fuentes del articulo  mayoria de las fuentes estan ) 8 citadas las fuentes.
L. . citadas las fuentes.
estan citadas. citadas.
El tema se expone de
Organizacion de P El tema se expone de manera
manera enfocads, destca enfocada, se identifican Eltema se expone de  Eltema no presenta un
: i , se identifi X u
lainformaciony fas ideas principales y , P preser
L algunas de las ideas manera desordenaday  orden y no se afiaden
consulta de ademas afiade datos extra . ) N
ue referencia de manera principales, sin embargono  no se afiaden datos extra. datos extra.
datos adicionales * afiade datos extras.
adecuada.
Los diagramas e ) ) ) Los diagramas e Los diagramas e
) ; Los diagramas e ilustraciones ) ) )
Disefio ilustraciones son o ilustraciones no son ilustraciones no son
y ) no son ordenados ni precisos y o o
- ordenados y precisos, se ) ordenados ni precisos y  ordenados ni precisos y
composicion de rara vez se combinan con el

combinan perfectamente

lainfografia  con el texto para mejorar

texto para mejorar el
entendimiento del tema.

no se combinan con el
texto para mejorar el

no se presenta la
estructura de una

el entendimiento del tema. entendimiento del tema. infografia.
Total 20 19-15 14-10 59
Excelente calidad Buena calidad Calidad intermedia Baja calidad

Fuente: Adaptado y modificado de Méndez (2015)

Por medio del instrumento presentado en la tabla 10 se realiz6 la evaluacién de las infografias
presentadas por los siete grupos conformados a lo largo del taller. En ese sentido, los resultados
generales arrojan como se presenta en la tabla 11 que el 57,1% (que corresponde a 4 grupos) tienen
una buena infografia y el 28,6% (que corresponde a 2 grupos) tienen una excelente calidad. S6lo

uno de los grupos que corresponde al 14,3% tiene una infografia de calidad media.



Tabla 11

Resultados arrojados por SPSS para el analisis de los resultados arrojados

Forcentaje Forcentaje
Frecuencia Porcentaje valiclo acumulado
Valido Calidad media 1 14,3 14,3 14,3
Buena calidad 4 a7 1 a7 .1 71,4
Excelente calidad 2 28,6 28,6 100,0
Total 7 100,0 100,0

Fuente: Obtenido a partir de SPSS

En términos generales, la actividad de socializacion permitié cumplir con los dos objetivos
planteados para esta actividad. El primero, que era identificar las causas genéticas que
desencadenan a la LMC fue cumplido por la totalidad de los grupos, sin embargo, frente al segundo
que era realizar la relacion entre la LMC, la extraccion de alfa tocoferol y el uso de este extracto
como posible tratamiento de la LMC solamente 4 de los 7 grupos (el 57,14%) dieron cuenta de
estas relaciones. Ademas de esto, resulta importante resaltar que el 85,7% realizaron infografias
que se clasifican entre el rango de excelente y buena calidad -como se observa en la figura 14-.

Figura 14

Resultados de la calidad de las infografias presentadas por los grupos
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Fuente: Obtenido a partir de SPSS

En ese sentido, la seleccion de la rdbrica como instrumento para relacionar la informacion
favorecio el cumplimiento de los dos objetivos de esta actividad. Lo que se encuentra en
consonancia con la vision de Acufia (2018) quien contempla que desde la neurociencia las
infografias activan los dos hemisferios favoreciendo el razonamiento l6gico y asociandolo a la
visualizacion e interpretacion de imagenes. Lo que favorece la comprensién del conocimiento y
sus relaciones como se puede evidenciar con los resultados mayoritariamente positivos de esta
actividad. De manera ejemplificadora se presentan las infografias del G5 que corresponde al nivel
“Excelente calidad” -véase la figura 15- y la infografia del G7 que corresponde a “calidad media”
-véase la figura 16-



Figura 15

Infografia presentada por el G5 evaluada como de excelente calidad segun la evaluacion
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resistencia o intolerancia al tratamiento.

« Reduccion de estrés oxidativo - Inducir foxid disenados para
degradar los EROs.

apoptosis a las células cancerosas —
Cambio en el mecanismo redox.

« TPGS (D- a-tocoferol polietilenglicol 1000 l(-\

Tratamiento para pacientes

succinato) — nanoencapsulamiento de que presentan resistencia o
principios activos.. intolerancia a los
inhibidores de tirosina
~jinasa (ITQ)

Fuente: G5 del taller.



Figura 16

Infografia presentada por el G7 evaluada como de calidad media segun la evaluacion

IQUE ES LA LEUCEMIA "
MIELOIDE CRONICA? &«

o /| El diagnostico de la LMC se basa en la
(Enfermedad genética) 0. / deteccion del cromosoma Filadelfia y/o del

= gen BCR-ABL en las células sanguineas
mediante técnicas de citogenética y biologia
molecular, respectivamente.

Peter Nowel y David
Hungerford

TRATAMIENTO

La regulacion del estrés oxidativo (EO) surge como un
mecanismo interesante para el tratamiento de la LMC.
Este fendmeno permitiria que, mediante el uso de
moléculas prooxidantes capaces de aumentar las EROs,
se estimulen las vias de sefializacion encaminadas a la
induccion de apoptosis, conduciendo a la muerte de las
células cancerosas

Implicaciones

La actividad tirosina quinasa de la proteina BCR-ABL
estimula el crecimiento y la proliferacion
descontrolada de las células sanguineas, lo que
conduce a la aparicién de la LMC. Esta proteina
también inhibe la apoptaosis (muerte celular
programada) de las células cancerosas, lo que
contribuye a su acumulacidn en la médula ésea y en la
sangre periférica.

Fuente: G7 del taller.



Del Reto 1

El objetivo del primer reto era enfrentar a los docentes en formacion a una actividad en la que
fuese primordial la utilizacion de los conocimientos aprendidos en los videos en cuanto a
reconocimiento del entorno de PDB y sus herramientas basicas para la identificacion de calidad
de las proteinas. Puesto que, la proteina seleccionada se utilizaria como blanco en el docking
molecular. En este reto, los estudiantes debian seleccionar entre 4 proteinas propuestas de BCR-
ABL (30Y3, 3IK3, 1K1F,4GW), que fue el blanco propuesto para el tratamiento de la LMC, y
debian explicar cudl era la mas apropiada para hacer el docking molecular segun los criterios
expuestos en el video 2.

La proteina de mayor calidad se postul6 segun el estudio realizado por Gomari et al., (2021),
que trabajo en una experiencia de prueba de medicamentos para el tratamiento de la LMC. La
proteina es 30Y3 y posteriormente se buscaron proteinas que fuesen similares, pero de menor
calidad como la 3IK3, la 4AGW vy la 1K1F. Presentadas de mayor a menor calidad.
Consecuentemente, la proteina que dificultaria mas el proceso seria la 3IK3 puesto que esta es
un homdlogo de menor calidad de la 30Y3y las otras dos tienen una calidad considerablemente
menor por lo que no deberian ser seleccionadas segun lo esperado.

El reto 1 responde a la perspectiva de Fandos (2003) que establece como criterio el “reconocer
el entorno del software y sus herramientas basicas”. Por lo que, se postul6 que, si los estudiantes
conseguian cumplir favorablemente el reto, se podria asimilar que son capaces entonces de
reconocer el entorno de la base de datos PDB y que reconocen sus herramientas basicas para
poder utilizar ese conocimiento y responder una pregunta como: ¢Cual de las proteinas tiene
mejor calidad? Por lo que para la evaluacion de este reto se utiliz6 una rdbrica -véase tabla 12-
que contempla los 4 criterios de calidad y la justificacion de la eleccidén que los estudiantes
debian realizar para seleccionar la proteina de mayor calidad.

En esta rdbrica se postulan 4 posibles alternativas asociadas a calidades diferentes de las
proteinas propuestas:

e Excelente calidad: 30Y3

e Buena calidad: 31K3

e Calidad intermedia: 4AGW
e Bajacalidad: 1K1F



Tabla 12

Rubrica de evaluacién de calidad de proteina

Criterios de
evaluacion

Excelente calidad
5

Buena calidad
4

Calidad intermedia
3

Baja calidad
2

Ligando y su calidad

El estudiante elige la
proteina que posee un
ligando y el ligando tiene
excelente calidad. (Se
encuentra en la parte azul
de la barra indicadora)

El estudiante elige la
proteina que posee un
ligando y el ligando tiene
una calidad media. (Se
encuentra en la parte
blanca de la barra
inidcadora)

El estudiante elige la
proteina que posee un
ligando y el ligando tiene
mala calidad. (Se
encuentra en la parte
roja de la barra
indicadora)

El estudiante elige la
proteina que no posee
ligando.

Método de
cristalizacion de la
proteina

El estudiante selecciona la
proteina que fue
cristalizada por

espectroscopia de RMN

El estudiante seleciona la
proteina que fue
cristalizada por difraccion
de rayos Xy que tiene una
resolucion entre 1,6 - 2,0

El estudiante seleciona la
proteina que fue
cristalizada por
difraccion de rayos Xy
que tiene una resolucion
entre 2,1-2,5

El estudiante seleciona la
proteina que fue
cristalizada por difraccion
de rayos Xy que tiene
una resolucion entre 2,6-
30

Resolucién en A
(angstrom)

El estudiante selecciona la
proteina con una
resolucion en angstrom
entre1.0- 1.5

El estudiante selecciona la
proteina con una
resolucion en angstrom
entre 1.6-2.0

El estudiante selecciona
la proteina con una
resolucion en angstrom
entre 2.1-2.5

El estudiante selecciona
la proteina con una
resolucion en angstrom
entre 2.6 -3.0

Valor de R-Libre

El estudiante selecciona la
proteina con un valor de
R-Libre entre 0,19 -0,22

El estudiante selecciona la
proteina con un valor de
R-Libre entre 0,23 -0,26

El estudiante selecciona

la proteina con un valor

de R-Libre entre 0,27 -
0.29

El estudiante selecciona
la proteina con un valor
de R-Libre mayor a 0.29

20 excelente calidad

19-15 Buena calidad

14-10 Calidad intermedia

5-9 Baja calidad

Fuente: Creado a partir de los criterios suministrados por Andryech (2020).

Esta rbrica se analizé por medio de confiabilidad de Cronbach que, desde la perspectiva de
Oviedo & Campo-Arias es un indice usado para medir la confiabilidad de una escala respecto a
su consistencia interna (2005). Este mismo estudio propone que el valor minimo aceptable para
este coeficiente es 0,70; por debajo de ese valor la consistencia interna de la escala utilizada es
baja y el valor maximo esperado es 0,90 que refleja una consistencia alta. A la rubrica se le
aplico este alfa mediante el programa SPSS y se obtuvo un alfa de 0,90, como se puede observar
en la tabla 13. Lo que da cuenta de la confiabilidad del instrumento.



Tabla 13
Estadisticas de fiabilidad de la rdbrica de evaluacion de calidad de proteina

Alfa de
Cronbach
basada en
Alfa de elementos
Cronbach estandarizados N de elementos
,900 ,987 3

Fuente: Realizado con SPSS por la autora

En lo que concierne a los resultados obtenidos en esta actividad se encontré que el 71,4% (que
corresponde a 5 grupos) de los grupos selecciond a la proteina 30Y3 como la proteina de excelente
calidad. Lo que se encuentra en consonancia con lo esperado y postulado por el estudio de Gomari
et al., (2021). Sin embargo, también se encuentra que uno de los grupos (14,3%) eligio la proteina
3IK3 con la que se esperaba se encontrardn similitudes que fueron aclaradas en la actividad de
socializacion. Finalmente, uno de los grupos selecciond la proteina 4AGW (14,3%). Como se
observa en la tabla 14.

Tabla 14
Resultados de rubrica de evaluacion calidad de proteina
Faorcentaje Forcentaje
Frecuencia Forcentaje valiclo acumulado
Valido Calidad intermedia 1 14,3 14,3 14,3
Buena calidad 1 143 143 286
Excelente calidad 5 71,4 71,4 100,0
Total [j 100.,0 100,0

Fuente: Obtenido a partir de SPSS

En ese sentido al realizar una perspectiva general del primer reto, se obtiene que el 85,7% de los
docentes pudieron seleccionar proteinas que podrian funcionar en el proceso de docking molecular
(30Y3y 3IK3) y que pudieron resolver de manera satisfactoria la pregunta. Dando cuenta a su vez,
que reconocen el entorno del PDB y sus herramientas basicas, pues sin ese conocimiento no hubiese
sido posible la seleccion de la proteina correcta o de excelente calidad. Anexo a esto, las
justificaciones de los grupos que seleccionaron las proteinas, exceptuando al grupo que selecciond
a la 4AGW, dio cuenta del porqué seleccion0 su proteina acorde a los criterios expuestos. Lo que
demuestra una apropiacion de la terminologia y de las herramientas. Un ejemplo de ello es la
explicacion del G5, -véase figura 16-.



Figura 16

Cuadro explicativo de la seleccion de proteina del G5

CRITERIO DE SELECCION

JUSTIFICACION

¢ Tienen Ligandos?

Belte.—l

Geametry

Y nrm:l

Exparimant Data Fitling

— —
Warsa

La Proteina con mayor calidad posee un Unico ligando, este
es el XY3: 5-[(5-{[4-{[4-(2-hidroxietil) piperazin-1-illmetil}-
3-(trifluorometil)fenil]carbamoil}-2-metilfenil)  etinil]-1-
metil -1H-imidazol-2-carboxamida.

Este ligando Posee un buen Experiement Data Fitting, ya
que se encuentra en la regién azul del gréfico.

¢Cudl es la calidad del Ligando?

Experimen tal Data Snapshot wwPDB Validation @

Method: X-F.
Resclution:
R-Value Free: 0 266
R-Value Work: 0 22C

FFRACTION

‘| La estructura del ligando XY3, tiene una buena calidad de
+| acuerdo a la evaluacion de calidad de la estructura del

ligando, es decir, la evaluacidn se inclina hacia el lado azul,

“I lo que indica que este ligando es el mejor en comparacion

a los ligandos de las otras tres proteinas.

¢ Cudl es el método de Cristalizacion?

Es método usado fue X-Ray-Difraction

¢Cudl es la resolucién en Amperios?

La resolucion de la Proteina es de 1.95 A, lo que indica que
tiene una buena resolucién, ya que se encuentra alejada
de 3 A

¢Cudl es el valor de R-Libre?

El valor es 0.266, lo que demuestra que se encuentra en
el rango de 0.2-0.29 que nos demuestra que es fiable.

Es importante resaltar que este dato debe ser menor a
3.0

Fuente: Reto 1 del G5.

En la figura 16, se puede observar un cuadro explicativo propuesto por el G5 en el que desglosan
cada uno de los criterios de evaluacion y en el que describen porqué seleccionaron a la proteina
30Y3. Esta figura da cuenta del nivel de implicacion de los estudiantes con la actividad y también
su nivel de comprension pues cada una de las justificaciones descritas esta correcta. Otra de las

propuestas de los estudiantes de analisis fue la desarrollada por el G4-véase figura 17-




Figura 17

Cuadro explicativo de la seleccion de proteina del G4

Fuente: Reto 1 del G4

Figura 18

CRITERIO
Estructura Calidad | Métodode | Resolucién | ValorR
Informacion Ligando de cristalizacion (A) libre
ligando <3A <03
30v3 3 el || 1T 195A | 0252
: = : — | —
DIFRACCION
DE RAYOS X
idiron 8 _ 1,9A
313 e e o it MALA 0,250
E —= E — B )
e -~ NO
1KIF = — NO TIENE 220A | TIENE
e — —
TER—
4AGW S | | eeesmss e MALA 2,60A | 0268
E II . E — ' | —
Justificacion del G1 para la seleccion de proteina

Fuente: Reto 1 del G1

Glonal Symmsetry Asy
Global Stoichiomeery 1

30 View. 51

SSISSARIRT B 3K3

AP24534, a Pan-BCR-ABL Inhibitor for Chronic Myelold Leukemia, Potently Inhibits the T315
Mutant and Overcomes Mutation-Based Resistance

POB DOI;

Classification: TRANSFERASE
Organismis]: 1

Expression System:
Matationjsy: ves @

Deposited:
Deposition Authoris): 7

Expermantal Dt Snapshot

Released: 20031103

wwPD8 Validaton @

Ligand Struetus

Ty Assasinnen @

Justifiquen su respuesta con base en los criterios expuestos: segun los criterios
expuesto se puede decir que la proteina 3IK3 tiene mejor calidad para poder realizar
docking molecular, porque:

Esta proteina tiene ligandos identificados dentro de su estructura, solo la 1K1F no tiene
ligandos, su calidad no es buena.
La calidad del ligando no es tan buena, solo la proteina 30Y3 tiene buena calidad de ligando,

pero su resolucion y R-libre no son tan buenos.

Todas las proteinas tienen el método de cristalizacion por difraccion de rayos X.
En cuento a la resolucion esta proteina seleccionada es la que esta mas alejada a 3A, es decir,

que va a tener una mayor resolucion.

En cuento a la calidad del modelo de la proteina, R-libre esta en el rango, sin embargo, la

proteina 4AGW tiene mejor R-libre, pero su resolucion esta méas cercano a 3A.




Por otra parte, el G1 -como se observo en la figura 18- que selecciond la proteina de buena calidad,
menciona que: “al tener una resolucion mas alejada de 3A...va a tener mayor resolucion” que €s
una afirmacion incorrecta. En ese sentido, ese fue la interpretacion que los hizo seleccionar a la
proteina 31K3 en lugar de la 30Y3 que como ellos mismos mencionan “tiene buena calidad de
ligando”. Sin embargo, el resto de las justificaciones son correctas y presentan un anélisis
conforme a los criterios presentados.

Por otra parte, el G3 que plantea que la proteina de mayor calidad es la 4GWA postula como criterio
de seleccion que los criterios se encuentran “mas hacia el color azul ”-véase figura 19-, ademas
presenta el mismo inconveniente que el G1 puesto que sugiere que tiene la mejor resolucion entre
las cuatro proteinas y en realidad esta es la que tiene peor resolucion de las 4.

Figura 19

Justificacion del G3 para la seleccion de proteina
( Asamblea biologica 1 ;] ) E 4AGW W ostor rchives -

Descubrimiento de un inhibidor de molécula pequefia de tipo || de mutantes de tipo salvaje y

) Y guardianes de las gquinasas BCR-ABL, PDGFRalpha, Kity Src
{ 7 PDB DOI: https.//doi org/10.2210/pdb4AGW/pdb
ﬁ Clasificacion: TRANSFERENCIA

Organismo(s): Gallus gallus

7 >
C — Sistema de Expresion: Escherichia coli
('Z‘,‘ Mutacion(es): No @
o~
D s O
L ( 4 Depositado: 2012-02-01 Publicado: 2012-02-15
f - Autor(es) de la declaracion: Weisberg, E., Choi, HG , Seeliger, M., Gray, N. , Griffin, JD
4
de datos experi Validacion wwPDB € & Informe 30 | Reports completo
Método: DIFRACCION DE RAYOS X Metric Percentile Ranks Value
Resolucién: 2,60 A Firec m— i — i
©Vista 3D - Estructura | Vista 1D-3 Valor R libre: 0,271 - —
Densidad s | Informe de Validacion | Valor R Trabajo: 0.226 Ram [ —
nferacdsn de Boando Valor R observado: 0,230 " -
i

Simetria global : asimétrica - C1 @

Estequiometria global - Monémero - A1 @ [ T —
Buscar ensamblajes similares
Evaluacion de la calidad de la estructura del ligando @

Conjunto biolégico 1 asignado por los autores y
generado por PISA (software) Worse 0 I I T | Gelier
Ligand structure gocdness of il lo experimental data

JUSTIFICACION: Se escogi6 esta proteina segtin los criterios establecidos en el video, ya que, como se
puede observar en la imagen se encuentra a comparacion de las otras mas hacia el color azul, presenta ligandos,
el método de cristalizacion fue por difraccion de rayos X, la resolucion de la proteina es de 2.60 A, siendo esta
entre los cuatro el mayor valor y el R-libre es de 0.271.

Fuente: Reto 1 del G3

En conclusidn, si bien es cierto que dos de los grupos no cumplieron con el objetivo por una mala
comprension de la informacion provista, el reto 1 arroja resultados favorables en cuanto al
reconocimiento e identificacion de herramientas basicas de PDB. Puesto que seleccionaron con
base en criterios especificos las proteinas mas adecuadas para el trabajo con docking molecular.



Del Reto 2

En este reto, el objetivo era desarrollar en los estudiantes la capacidad de dominar herramientas
basicas tanto de bases de datos como PDB y Pubchem como del software Avogadro para la
optimizacion energética de los ligandos. Por lo que los docentes debian descargar las proteinas
(formato PDB) y los ligandos (.sdf). Posteriormente, optimizando los ligandos con el programa
Avogadro y subiéndolos a la plataforma en formato: .mol2. Ademas de hacer una propuesta sobre
el ligando Optimo para tratar la LMC con base en la consulta de los ligandos propuestos en
Pubchem.

En ese sentido, la evaluacion se centra en los siguientes parametros:

e El grupo descarga la proteina en el formato correcto: PDB

e El grupo descarga los ligandos propuestos en formato: .sdf

e Elgrupo realiza la estabilizacion energética en Avogadro y las descarga en formato:
.mol2

e El grupo propone un posible ligando con base en una consulta

De lo que se encuentra que el 100% realiza la carga a la plataforma Moodle de la proteina 30Y3
en formato PDB. Frente al segundo parametro los docentes cargan de manera correcta los ligandos
en formato .sdf. En cuanto a la estabilizacion de las moléculas s6lo un grupo no realiza la
estabilizacion de las moléculas que corresponde al 14,3%, los otros seis grupos realizan la carga
de la molécula en formato .mol2. Lo que corresponde a un 85,7%. En ese sentido, como los grupos
de docentes debian realizar las tareas mencionadas anteriormente, era vital que ellos pudieran
dominar las herramientas basicas comprendiendo sus funciones dentro del entorno del software,
tanto de las bases de datos (PDB y PubChem) como del software Avogadro como lo propone
Fandos (2003). Por lo que se puede decir que en su totalidad las actividades tuvieron una respuesta
positiva referentes al segundo criterio propuesto.

Por otra parte, los docentes debian proponer con base en una consulta en Pubchem de los cuatro
ligandos propuestos cual considerarian que seria el méas efectivo entre: El alfa tocoferol, el
Ponatinib, el PBA2, el CD200 y el JNJ-26854165. Para plantear cual era el mas efectivo, se
propusieron los ligandos segun el estudio de Gomari et al., (2021), en el que se propone como
control al Ponatinib y los resultados que se esperan en las propuestas de los ligandos (se adjunta el
codigo de identificacion de PubChem de cada uno) del reto 2 son:

e Ponatinib (Mayor eficacia): CID 24826799
e JNJ-26854165: CID 11609586

e Alfatocoferol: CID 20353

e PBA2: CID 136263955

e (CD200: CcID 4715254



Por lo que considerando el estudio de Gomari et al., (2021) se propuso la anterior organizacion.
Para asignar la posicion del alfa tocoferol, la autora realiz6 una prueba de docking molecular que
arrojo como resultado que como ligando puede tener un rendimiento similar al JINJ-26854165 en
el docking molecular, siendo superado por el Ponatinib -véase figura 20-. Por lo que los tres
ligandos de mayor rendimiento en orden de mayor a menor son: Ponatinib, JNJ-26854165 y Alfa
Tocoferol.

Figura 20

Resultados de docking molecular de la autora para realizar comparaciones del posible
rendimiento de los ligandos

Ligand Binding Affinity (keal/mol) » Mode RMSD lower bound RMSD upper bound
3oy3impia_24826799 4.5 0.0 0.0
3oy3impia_24826799 8.3 3122 34.103
oy3impia_24826799 8.2 23.378 25.6
3oy3impia_24826799 8.1
3oy3impia_24826799 8.1
3oyJimpia_24826799 8.1
3oy3impia_24826799 8.0
3oy3impia_PBA2_CID136263955 EX)
3oy3impia_24826799 7.9

3oy3hmpia_24826799 78

27.189 29.96
28.073 2.27
3.919 12727
8.088 12.137

0.0 0.0
65.275 70.189
33.91 35.955

3oy3impia_PBA2_CID136263955 7.6
JoyJimpia_20353 7.5
3oy3impia_PBA2_CID136263955 -7.4

3472 6.7
0.0 0.0
53.881 57.065

N B = @ N B O WM A W N~ O

Fuente: Obtenido a partir de PyRx

Para la pregunta “¢Cual seria el ligando mas efectivo para el tratamiento de la LMC? " los
resultados encontrados en las respuestas de los estudiantes posicionan al Ponatinib como el ligando
mas efectivo para el tratamiento de la LMC, posteriormente postulan JNJ-26854165 y hay un solo
grupo que posiciona al alfa tocoferol como el ligando mas efectivo para el tratamiento de la LMC.
Como se puede observar en el diagrama de frecuencias de la figura 21 con base en sus consultas
en PubChem los grupos propusieron mayoritariamente al Ponatinib, uno de los grupos propone al
Alfa Tocoferol, sin embargo, aclaran que las potencialidades de este no son comparables con la
eficacia del Ponatinib, lo que se esperaba como resultado, considerando que el Ponatinib es uno de
los medicamentos con los que se trata la LMC.

Figura 21
Ligando més postulado por los grupos como
Fuente: Elaboracion propia el mas eficaz por el tratamiento de la LMC

6
s 4
o 8
S 22
== _— [
S Ponatinib Alfa tocoferol PBA2

Ligando seleccionado



Por ejemplo, se encuentra esta justificacion del G2:

“En este caso el tocoferol actGa como un farmaco para enfermedades como el cancer, lo que podria
significar que con otro sustituyente esta molécula podria ayudar al tratamiento de la Leucemia. Sin
embargo. La plataforma es més especifica en cuanto al Ponatinib, pues afirma que funciona
especificamente para el tratamiento de enfermedades degenerativas, sin embargo, no especifica en cual.”

No obstante, esta definicion se inclina por las generalidades de los medicamentos. Por otra parte,
dos de los grupos usaron justificaciones mas precisas respecto al uso del Ponatinib como potencial
tratamiento para la LMC, como es el caso del G4 que incluso buscaron fuentes externas para
complementar la informacion:

“Es un medicamento indicado para el tratamiento de pacientes adultos con leucemia mieloide
crénica (LMC) en fase cronica, fase acelerada o fase blastica que es resistente o intolerante a la
terapia previa con inhibidores de la tirosina cinasa o leucemia linfobléstica aguda con cromosoma
Filadelfia positivo. (PubChem, s.f.). Pese a que tiene efectos secundarios graves, se usa solamente
para tratar pacientes con LMC si todos los otros inhibidores de la tirosina cinasa no han
funcionado o si las células de la leucemia presentan un cambio genético llamado mutacion T3151
(American Cancer Society, 2021). Ponatinib es un potente ITK oral, activo contra el BCR-ABL1
mutado y no mutado, incluyendo la mutacion T3151 (Bendek, 2015).”

Esta respuesta presenta una postura mucho mas completa sobre el porqué el Ponatinib seria el
tratamiento més eficaz y lo relaciona con sus origenes genéticos como: el cromosoma Filadelfia y
la proteina BCR-ABL. En resumen, el reto 2 permiti6 identificar el correcto dominio y uso de las
herramientas basicas de las bases de datos y el software Avogadro. Ademas, como valor agregado
se encuentra que los estudiantes con base en la consulta y su informacion sobre la LMC pueden
hacer posibles propuestas de ligandos mas favorables para su tratamiento.

Del Reto 3

En este reto, el objetivo era verificar lo aprendido en los videos de optimizacion de proteinas y que
pudiesen comparar su propuesta de ligando mas efectivo para el tratamiento de la LMC realizando
el docking molecular y verificar si coinciden con su propuesta del reto 2. Este objetivo esta en
consonancia con el tercer criterio propuesto por Fandos (2003): Comprender cémo utilizar las
herramientas para desarrollar tareas simples o resolver problemas. Para empezar, una de las tareas
que tenian que realizar era seleccionar la cadena mas apta la proteina para realizar el docking
molecular y posteriormente eliminar las moléculas de agua para poder tener un estado ideal de la
proteina y no generar falsos positivos como lo postulan Ballon Paucara, Wendy Guadalupe, &
Grados Torrez, Ricardo Enrique (2019).

Posteriormente, los estudiantes debian realizar el proceso de Docking molecular e identificar al
ligando de menor energia para finalmente comparar su resultado con la propuesta de ligando que



realizaron en el reto 2. Como se presenta en la figura 22, el 100% de los estudiantes seleccionaron
la cadena adecuada para realizar el docking molecular.

Figura 22

Grupos que seleccionaron la cadena apropiada para realizar el docking

8

Ndmero de grupos
D

Cadena A Cadena B
Cadena selecionada por su calidad

Figura: Elaboracion propia

Lo que da cuenta que los estudiantes comprendieron como seleccionar las cadenas mas adecuadas
para poder utilizar en el docking molecular gracias al uso de la guia suministrada. Anexo a esto, se
les solicitd que realizaran la optimizacion de la proteina energéticamente hablando por medio del
programa Chimera UCFS. En este ejercicio, también el 100% realiz6 la eliminacion de la cadena
y de las moléculas de agua para poder trabajar con la proteina limpia. Como se puede observar en
el ejercicio realizado por el G4, -véase la figura 23- los estudiantes presentaron las evidencias
pertinentes para poder identificar si habian realizado bien el ejercicio.

Figura 23

Evidencia del Reto 3 Realizada por el G4

Mol | Chain | Length Quality of chain

Se puede encontrar la
proteina limpia, sin la cadena
By sin los atomos de agua.

La cadena con menos calidad
y seleccionada para eliminar
fue el B, en la tabla anterior
se puede evidenciar, donde
se observa que la cadena B
presenta menor porcentaje
(color verde).

Fuente: G4.



Finalmente, los grupos de docentes realizaron el ejercicio de Docking molecular en PyRx. Los
resultados que arrojé el docking molecular les permitieron realizar un contraste entre el ligando
que habian propuesto y sus resultados en el docking. En la figura 24, se pueden observar los
resultados principales, que corresponden de hecho a lo planteado por Gomari et al., (2021) y el
resultado de docking realizado por la autora -como se observo en la figura 20-. En el que los
ligandos maés estables en la conformacién ligando-proteina son: El Ponatinib, el JNJ-26854165 y
Alfa Tocoferol.

Figura 24

Resultados del Docking Molecular de los 7 Grupos

3,5
3
2,5

Cantidad de grupos

Ponatinib JNJ-26854165 Alfa tocoferol
Ligando de menor energia

Fuente: Elaboracién propia

Por lo que los resultados obtenidos por los grupos se encuentran relacionados directamente con los
trabajos tedricos que sustentan este trabajo. Lo que se presenta como un resultado positivo, puesto
que todos los grupos lograron obtener el rendimiento que se esperaba. Lo que al referirnos al
criterio de Fandos (2006) sobre la comprension de como utilizar las herramientas para el desarrollo
de tareas simples se puede cumplir favorablemente. Ademas, los estudiantes logran interpretar sus
datos puesto que al leer las justificaciones de si habian coincidido su propuesta con sus resultados
del docking, se encuentran justificaciones que proponen posibles causas por las que los resultados
no son los mismos, un ejemplo de esto es la justificacion del G4 -cuyos valores se encuentran
reportados en la figura 25-.

Quienes sefialan que:

G4: “El ligando de menor energia es el JNJ-26854165 (Compound CID: 11609586) con -8.6
kcal/mol, sin embargo, el Ponatinib (Compound CID: 24826799) también presenta una energia
baja por lo que también es muy estable, y en los dos casos los ligandos presentan una conformacion
de 0.0. Lamolécula propuesta en el reto 2 fue Ponatinib por lo tanto si coincide, teniendo en cuenta



los resultados obtenidos en el docking molecular, confirmandose que el Ponatinib es el compuesto
mds efectivo para el tratamiento de la leucemia mieloide cronica”.

Figura 25

Resultado de docking molecular del G4

Ligand Binding Affinity (kcal/mol) » Mode RMSD lower bound RMSD upper bound
3oy3_proteina_limpia_Conformer3D_CID_11609586 8.6 0 0.0 0.0
3oy3_proteina_limpia_Conformer3D_CID_24826799 8.4 0 0.0 0.0
3oy3_proteina_limpia_Conformer3D_CID_11609586 8.4 1t 1.425 2.037
3oy3_proteina_limpia_Conformer3D_CID_24326799 8.3 7 19.613 21.769
3oy3_proteina_limpia_Conformer3D_CID_24826799 8.3 rl 31.602 32.693
3oy3_proteina_limpia_Conformer3D_CID_11609586 8.3 2 1.782 3.368
3oy3_proteina_limpia_Conformer3D_CID_24826799 8.1 3 31.714 32.711
3oy3_proteina_limpia_Conformer3D_CID_24826799 -7.8 4 26.627 30.508
3oy3_proteina_limpia_Conformer3D_CID_11609586 -7.8 4 27.866 31.653
30y3_proteina_limpia_Conformer3D_CID_11609586 -7.8 3 31.687 33.5
3oy3_proteina_limpia_Conformer3D_CID_24826799 -1.7 7 24.489 25.994
3o0y3_proteina_limpia_Conformer3D_CID_2482679% -7.7 6 28.258 31.306
3oy3_proteina_limpia_Conformer3D_CID_24826799 -1.7 5 11.572 17.416
3oy3_proteina_limpia_Conformer3D_CID_11609586 1.7 5 22.744 24.831
30y3_proteina_limpia_Conformer3D_CID_2482679% -7.6 8 2.545 3.533
3oy3_proteina_limpia_Conformer3D_CID_11609586 7.5 6 29.121 30.963

Fuente: Tomado del reto 3 del G4

E incluso para aquellos que propusieron al Ponatinib como ligando en el reto 2 proponen
justificaciones relacionadas a la estabilidad del complejo ligando-proteina, como se puede observar
en la justificacion del G6, lo que denota, no sélo un dominio de las herramientas sino también una
comprensidn de los procesos que se estan efectuando por medio de ella.

G6: “Si, ya que presenta una mejor afinidad es decir al tener una baja energia (-10,1) presenta
una mayor estabilidad, ademas surge un acoplamiento entre el ligando y la proteina para poder
formar el docking molecular, generando una macromolécula més estable .

En definitiva, los resultados del docking de los docentes en formacion son una forma de comprobar
que la progresion de los criterios propuestos por Fandos (2006) favorecen en gran medida el
fortalecimiento de competencias investigativas como “saber utilizar programas especificos de su
campo profesional”. En cuanto al posible impacto que dicha competencia podria tener en las
practicas profesionales de los estudiantes, se analizaran el reto 4 y la prueba de salida para
determinarlo.



Del Reto 4

El objetivo de la actividad es enfrentar a los docentes en formacion al reto de reflexionar otros
posibles usos de las herramientas bioinformaticas presentadas para que los integren a sus practicas
docentes. Por tal motivo, se solicitd que propusieran una actividad que integrara las herramientas
bioinformaticas para la ensefianza de un concepto de bioquimica, por lo que debian seleccionar un
concepto, una poblacidn, los conocimientos previos que debian tener en cuenta para la aplicacion,
un objetivo de aprendizaje que se pudiese conseguir por medio de la aplicacion, las herramientas
bioinformaticas que se podrian integrar a la actividad y postular una posible metodologia. -Como
se puede observar en la tabla 13-.

Tabla 13
Formato para la Propuesta de Actividades Mediadas por Herramientas Bioinformaticas

Propuesta de actividad mediada por herramientas bioinformaticas

Integrantes del grupo: Concepto:
1.
2.
3.
4,

Poblacion: Conocimientos previos:

Objetivo de aprendizaje: Herramientas bioinformaticas seleccionadas:

Descripcidn de la actividad y su metodologia integrando a las herramientas bioinformaticas:

Fuente: Elaboracion propia

Para la evaluacion de esta actividad, se realizd una rabrica que se centrard mas que en los conceptos
en las relaciones entre items propuestos, puesto que como se dejo a criterio de los docentes en
formacion la seleccién del concepto no se podria realizar una evaluacion objetiva. Puesto que, para
los fines de este trabajo, lo determinante seria la integracion de las herramientas bioinformaticas y
si se usaban de forma adecuada para el desarrollo de las actividades ya que el objetivo era como lo
sefiala Fandos (2006) que al final los docentes en formacion fuesen capaces de apreciar la base del
aprendizaje on-line y el potencial de la web y de Internet para el aprendizaje. Por lo que para esto
se propone una rubrica de evaluacion -véase tabla 14-.



Tabla 14

Rudbrica de Evaluacion del Reto 4

Criterios

Excelente Bueno
5 4

Aceptable
3

Regular Insuficiente
2 1

Relacién de conocimientos
previos con el concepto
seleccionado

Los conocimientos  Los conocimientos
previos responden  previos responden
completamente a la en gran medida a la
base conceptual que base conceptual que
requieren los requieren los
estudiantes para estudiantes para
abordar la tematica abordar la tematica

Los conocimientos
previos responden
medianamente a la
base conceptual que
requieren los
estudiantes para
abordar la tematica.

Los conocimientos
previos no
responden a la base
conceptual que
requieren los
estudiantes para
abordar la tematica

Los conocimientos previos
no corresponden a la
base conceptual que

requieren los estudiantes

para abordar la tematica.

Incluye herramientas
bioinformaticas

Incluye cuatro
herramientas

Incluye tres
herramientas
bioinformaticas en el bioinformaticas en

desarrollo de la el desarrollo de la

actividad. actividad.

Incluye dos
herramientas
bioinformaticas en el
desarrollo de la
actividad.

Incluye una
herramientas No incluye herramientas
bioinformaticas en bioinformaticas en el
el desarrollo de la  desarrollo de la actividad.

actividad.

La actividad que propone se

La actividad permite La actividad permite

La actividad permite

La actividad permite

La actividad permite un

un desarrollo X -
desarrollo insuficiente del

el completo un buen desarrollo un desarrollo medio

relaciona con el objetivo de

dizai desarrollo del del objetivo del objetivo regular del objetivo obietivo planteado

aprendizaje objetivo planteado. planteado. planteado. planteado. ! P ’
. L. 15 excelente 14-13 Buena 12-10 Calidad . . .

Calidad de la actividad calidad calidad intermedia 9-5 Baja calidad 4 Mala calidad

Fuente: Elaboracion propia

En ese sentido, se encuentra una tendencia por la ensefianza de conceptos como: aminoacidos y
proteinas. Sin embargo, los abordajes son muy diferentes. Por tal motivo, se presenta el balance
general de las puntuaciones obtenidas en la rdbrica respecto a la calidad de las actividades
planteadas por los docentes en formacidn obtenidas a partir de SPSS Statistics -véase la tabla 15-.

Tabla 15
Compendio de resultados obtenidos en SPSS Statistics para la Rubrica de Evaluacion de
Calidad del Reto 4

Forcentaje Forcentaje

Frecuencia Forcentaje valido acumulado
Valido Baja calidad 1 14,3 14,3 14,3
Calidad intermedia 2 28,6 28,6 42,9
Buena calidad 2 28,6 28,6 71,4
Excelente calidad 2 286 286 1000
Total ) 100,0 100,0

Fuente: Realizado a partir de SPSS Statistics.



Figura 26

Resultados de la Rubrica Aplicada al Reto 4

Frecuencia

Baja calidad Calidad intermedia Buena calidad Excelente calidad

Calidad de la actividad respecto a las puntuaciones obtenidas

Fuente: Realizado a partir de SPSS Statistics

Por lo que de los 7 grupos: dos presentaron actividades de excelente calidad, dos de buena calidad,
dos de calidad intermedia y uno de baja calidad. En tal efecto, considerando que el 57,2% de los
estudiantes realizaron propuestas en las que integraron todos los items de forma conectada e
integrando las herramientas bioinformaticas como facilitadoras para el cumplimiento del objetivo
de sus actividades, se puede considerar entonces como un impacto positivo en su reflexion
pedagogica, ya que pueden considerar a dichas herramientas como facilitadoras en el proceso de
ensefianza aprendizaje de su disciplina. En este caso puntual de la bioquimica, asi pues, los
docentes en formacion pudieron encontrar desde sus diferentes grupos potencialidades diferentes
a las herramientas bioinformaticas.

Puesto que, como lo afirma Cruz Rodriguez, el docente es el responsable de encontrar las
oportunidades de aprendizaje en las TIC y de hacerlas parte de sus ejercicios docentes para
aumentar las posibilidades de aprendizaje de los estudiantes que hacen parte de sus clases. Ademas
de que su uso prolongado y eficaz favorece que los estudiantes adquieran habilidades o
competencias especificas (2018). Ademas de ser un transformador de la praxis tradicional de
ensefianza a nuevas estrategias pedagogico-didacticas mas efectivas y que representen innovacion.
Por ejemplo, integrando actividades asincronicas en plataformas o en aplicativos que permitan que
el estudiante en un momento libre pueda acceder a resolucion de dudas 0 momentos de préactica,
sin las limitaciones que posee la educacion presencial de no ofertar otras posibilidades diferentes a
las clases (Gonzalez, 2018, parr. 53 citado en Cruz Rodriguez, 2018).

En consecuencia, la integracion de este tipo de tecnologias suscita también la creatividad de los
docentes en formacién en cuanto a la planeacién de actividades. En vista de que, los docentes deben
realizar un proceso de seleccion de la informacion que generard el contexto y consolidar un



encadenamiento en las actividades que favorezca la resolucion de problemas derivados de la
realidad (Gonzalez, 2018, péarr. 53 citado en Cruz-Rodriguez, 2018). Respondiendo a esta vision,
se encuentra el trabajo presentado por el G1 en el que se propone una actividad para la ensefianza
de la importancia de los aminoacidos en la salud de los felinos. Una actividad que se destaca por
ser sumamente diferente y que esta planteada para ser desarrollada mediada por tres diferentes
herramientas bioinformaticas, lo que presenta un ejemplo de las potencialidades que encontraron
los docentes en formacion en dichas herramientas esbozando apenas con una actividad como las
incluirian en el desarrollo de sus clases. -véase figura 28 y 29-

Figura 28

Primera parte de la actividad presentada por el G1 para el reto 4

Propuesta de actividad mediada por herramientas bioinformaticas

Integrantes: Concepto:

1. Manrique Rodriguez Diego Alejandro Aminoacidos

2. Sudrez Pefia Yeris Alejandra Importancia de los aminoacidos y su relacion con la
3. Zabala Paula Andrea salud en felinos.

Poblacidn: Conocimientos previos:

Estudiantes de grado 11° que estén desarrollando | - Reconocimiento de grupos funcionales organicos
curso de bioquimica. - Estudio de aminoacidos y su clasificacion

- Reconocimiento de la importancia de los aminoacidos
en proteinas para el cumplimiento de funciones vitales

en el cuerpo
Objetivo de aprendizaje: Herramientas bioinformaticas seleccionadas:
Describir el efecto del consumo de Taurina en la - PubChen
alimentacion Felina y su posible tratamiento - PDB
farmacoldgico. - Drulito

Descripcion de la actividad y su metodologia integrando a las herramientas bioinformaticas:

Introduccion.

Los felinos domésticos requieren de una alimentacion rica en proteinas para obtener aminodcidos esenciales que
les permiten tener un crecimiento, desarrollo y mantenimiento de sus funciones corporales. Pero a diferencia de
los perros u otras especies, los gatos presentan un metabolismo proteico muy acelerado, es decir, las enzimas
encargadas de la metabolizacion de las proteinas y de los compuestos nitrogenados especialmente, tienen una
alta actividad aun cuando el consumo de proteina sea bajo (AMINLARI et al., 2007; RUSSELL et al., 2000) citado
por Osorio y Cafias (2012). Adicionalmente el felino doméstico requiere de mayores cantidades de algunos
aminoacidos esenciales, debido a que su cuerpo carece de procesos enzimaticos para sus sintesis. Uno de los
aminoacidos mas importantes para los gatos es la Taurina, un aminoacido azufrado presente en los tejidos de
animales, especialmente aves y pescados.

Este aminoacido permite la conjugacion de los acidos biliares uniéndose a ellos para emulsificar los lipidos y nivel
intestinal y proceder a su digestion. Conforme a ello, este aminoacido también participa en la funcién cardiaca,
retiniana, cuidado del sistema nervioso y reproductivo. Una deficiencia de este aminodcido en la alimentacién
felina produce pérdida de la agudeza visual, falta de control del sistema inmune, fallas reproductivas,
cardiomiopatias y alternaciones neuroldgicas como la epilepsia que provoca convulsiones.

Fuente: G4



Figura 29

Segunda parte de la actividad presentada por el G1 para el reto 4

En continuidad con lo mencionado anteriormente, es necesario brindar
una buena alimentacion a los felinos, no reducirlos a alimentaciones
vegetarianas ni a concentrados que no aporten estos aminodcidos
esenciales. Para este fin es importante analizar |a relacion costo-beneficio
del concentrado para un felino, no por ser mds caro en términos
monetarios, significa que presenta una mayor proporcidn de aminoacidos
y proteina.

Uno de los efectos mas comunes en gatos con deficiencia de Taurina, es la presencia de convulsiones procedentes de la
epilepsia, su tratamiento incluye medicamentos como la Fenobarbital para reducir la frecuencia e intensidad de los
ataques, permitiendo prevenir las convulsiones continuas por mas de 10 minutos.

Metodologia
taurina
o _ 1. La primera actividad a realizar es el reconocimiento de la Taurina en la base
— iy SN 1 de datos molecular PubChem, esta aplicacién permite conocer algunas
I — propiedades basicas del aminodcido, como su metabolismo, obtencidn,
Q} estructuras 2D, 3D y cristalina, dentro del cual se pueden comprender
e estructuras, reconocimiento de grupos funcionales, tipos de enlaces presentes
y la importancia de este aminodacido en el cuerpo.

2. La segunda actividad consiste en el andlisis del Fenobarbital como farmaco para el control de |a epilepsia en felinos,
para ello se emplea el uso de la base de datos PDB con el fin de realizar una validacién de los rangos de andlisis de la
proteina, su estructura tridimensional, reconocimiento de aminodcidos y la estructura de la proteina

e = - .

validacion wwrPDB @O & infeerna 30 || Repone compsta
[ Percentile Ranks “aluc

[ . ._ | ee—

e
i o

3. Finalmente se procede a pasar la molécula de Fenobarbital por Drulito para confirmar que el farmaco es apto para el
tratamiento de epilepsia en gatos segun |a regla de Lipinski, debido a que este farmaco se encuentra estudiado para el ser
humano y los estudios en felinos aun son muy reducidos.

Referencias.

Osorio, ). H., & Cafias, E. Z. (2012). Fundamentos metabdlicos en Felis catus linnaeus, 1758 (Carnivora: Felidae). Boletin
Cientifico. Centro de Museos. Museo de Historia Natural, 16(1), 233-244.

Cafias D, Patricio. (2002). ROL BIOLOGICO Y NUTRICIONAL DE LA TAURINA ¥ SUS DERIVADOS. Revista chilena de nutricidn,
29(3), 286-292. https://dx.doi.org/10.4067/50717-75182002000300003

Fuente: Reto 4 Grupo 4



Finalmente, esta actividad del G4 refleja positivamente cémo los docentes podran entonces
apreciar en la base del aprendizaje on-line el potencial de la web y de Internet para los procesos de
ensefianza aprendizaje segun la visién de Fandos (2006). Ya que se propuso como el indicador de
impacto de la aplicacion de este trabajo, puesto que el saber utilizar programas especificos de su
campo disciplinar transgrede a espacios pedagogicos-didacticos, lo que torna el perfil de los
docentes en formacion en posibles investigadores educativos. Lo que se respalda en la vision de
Ibarra, et al, que establece que:

“Es indiscutible la necesidad del binomio investigacion y TIC, la alfabetizacion digital
obliga al campo cientifico a la transformacion epistemoldgica nueva, de actualidad,
inmediata y confiable, para lo cual todo educador debe estar capacitad...(...)... nos permite
ver la necesidad que existe por parte del docente de realizar investigacion aplicada a la
educacion de forma interactiva, que proponga cambios para despertar en el estudiantado
interés y motivacion en la realizacion de proyectos de investigacion, brindando
innovaciones a las organizaciones y a la sociedad a todos los niveles (local, nacional e
internacional) (2020, p.118).

Por lo que se espera que los estudiantes puedan tener este tipo de impacto incorporando a las TIC
como un dinamizador y metodologia en sus clases.

De la prueba de salida

La prueba de salida fue un instrumento que se utiliz6 de igual forma para medir el impacto de la
intervencion en diversas dimensiones. La primera dimension fue la asimilacion de conceptos como
bioinformética y docking, en vista de que en un principio sélo un 15,5% (que corresponde a 5
docentes en formacidn) afirmaban tener conocimientos entorno a la bioinformatica. Frente a este
resultado, se solicita a los estudiantes que definan qué es la bioinformatica con sus propias palabras.
Para esto se utilizé el software Atlas ti para el analisis de las respuestas abiertas y se tom6 como
base la siguiente red estructural basada en la definicién de la National Human Genome Research
Institute (2022) pero considerando ademas que esta definicidn podia ser permeada por el ejercicio
realizado por lo que se consideré agregar aplicaciones de la bioinforméatica como el tratamiento de
enfermedades, medicinas y farmacologia -véase la figura 30-.



Figura 30

Red estructural construida entorno al concepto de bioinformatica contemplando el contexto de

la aplicacion del taller.
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Fuente: Construido a partir de Atlas ti
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Con base en esta red estructural se realiz6 un andlisis general de las respuestas y uno particular. El
general, esta determinado por la frecuencia en la que en las definiciones de los docentes en
formacion se mencionaban ciertos codigos (que son todos aquellos que conforman la definicién de
bioinformatica). En el particular, se realizé el contraste de definiciones iniciales de los estudiantes
con las propuestas al final de la aplicacion, considerando que el 84,5% no tenia conocimientos

sobre qué era la bioinformatica.

En la figura 30, se puede observar que los conceptos mas mencionados son: herramientas
bioinformaticas (encontrada en 18 respuestas), herramientas computacionales (21 respuestas),
biologia molecular (11 respuestas), datos bioldgicos (9 respuestas), tratamientos médicos (7
respuestas) y proteinas (6 respuestas).



Figura3l

Tabla de frecuencias de cddigos mas mencionados en las respuestas abiertas segun Atlas

t 4: Definicién...
o Totales

[ ] ADN 2 1 1
L] Aminoéacid... 3 2 2
® analizar 8 6 6
L] Bioinforma... 4 4 4
[ ] biologia 11 " 1

ciencia 6 5 5
L] datos biol... 12 9 9

farmacolo... 4 4 4
L ] herramient... 21 _ 18
® herramient... 23 _ 21

in silico 3 2 2
® Informatica 4 4 4

medicina 3 3 3
[ ] proteinas 8 6 6
° simulador 3 2 2

Fuente: Obtenido a partir de Atlas ti

Considerando que los estudiantes no tenian en su gran mayoria conocimientos sobre la
bioinformatica. Resulta un impacto positivo el que puedan describir nociones de lo qué, sobre sus
posibles aplicaciones y su sujeto de estudio. En estos resultados generales, se puede apreciar que
la definicion de bioinformatica que los docentes en formacion propusieron fue permeada por el
desarrollo del taller, en vista que, como se observa en la figura 30, se asocio en mayor medida con;
las herramientas bioinforméaticas y computacionales; con la biologia molecular; con datos
bioldgicos como proteinas y aminoacidos; y con posibles tratamientos. En la figura 31 se puede
observar un diagrama de Sankey que permite identificar como se dio el flujo de conceptos en cuanto
a volumen (nimero de menciones en las definiciones) que se encuentra indicado como una flecha
de mayor grosor.



Figura 32

Diagrama de Sankey construido a partir de la frecuencia de codigos encontrado en las definiciones
de los docentes en formacion
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Fuente: Obtenido a partir de Atlas ti

Desde el aspecto particular, se toman las definiciones de los docentes E10 y E7 para compararlas
con sus respuestas en el reto 1 con el objeto de determinar si hubo un progreso conceptual después
de la aplicacion del taller. Puesto que el E7, no tuvo un buen desarrollo conceptual en comparacion
con el E10, por lo que se pretende identificar si hubo progreso en ambos casos. Iniciando con el E7
que paso de una propuesta como: “Herramientas bioinformdticas como Psipred y desde la quimica
computacional Avogadro y Gabedit” a una definicion de bioinformatica como: “Nos permite
investigar, desarrollar y aplicar herramientas informéticas y computacionales para permitir y
mejorar el manejo de datos bioldgicos”-véase la red estructural de la definicién en la figura 32-.
Lo que permite presuponer que el taller permitié realizar relaciones de conceptos y de esa forma
poder postular definiciones que se acogen mucho mas a la propuesta por la National Human
Genome Research Institute (2022).



Figura 32

Red estructural construida a partir de los conceptos encontrados en la respuesta del E7 después
de la aplicacion del taller
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También se observa que el E10 que postuld en un principio que la bioinformatica es el "Analisis y
difusion de datos biolégicos, aplicacion de herramientas computacionales™ amplio su propuesta a
la siguiente definicion: “La Bioinformatica une la biologia molecular y la informatica para
analizar datos complejos mediante algoritmos, programas de computadora y herramientas
estadisticas. Esto permite diversas aplicaciones, incluyendo la identificacion de secuencias
genéticas, diagndstico de enfermedades, estudios evolutivos, modelado molecular y disefio de
medicamentos. La Bioinformética es importante para la investigacion en biologia molecular y
medicina personalizada, y los profesionales en esta area tienen formacion en biologia,
informatica, matematicas o estadistica y trabajan en diferentes sectores " -véase la red estructural
construida a partir de la definicion del E10 en la figura 33-.

Figura 33
Red estructural construida a partir de los conceptos encontrados en la respuesta del E7
después de la aplicacion del taller
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En cuanto al concepto de docking se observéd que 31 docentes en formacion que correspondian al
94% de la clase no tenian conocimientos sobre docking o acoplamiento molecular. Por lo que se
realiza inicialmente un analisis general de las definiciones mencionadas por los docentes en
formacion y de la frecuencia con que mencionaron conceptos para posteriormente realizar un
diagrama de Sankey. Para esto se elabor6 una red estructural de qué es el docking molecular con
base en la definicidn postulada por Ballon Paucara y Grados Torrez (2019) -véase figura 34-.

Figura 34
Red estructural construida entorno al concepto de docking segun la definicién postulada por

Ballon Paucara y Grados Torrez (2019)
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Atlas ti

En la figura 35 se puede observar la tabla de frecuencias y el diagrama de Sankey construido a
partir de dichas frecuencias de cédigos que se encontraron en las definiciones postuladas por los
estudiantes. Los conceptos mas mencionados son: Ligando (19 menciones), prediccion (14
menciones), proteina (11 menciones), acoplamiento molecular (10 menciones), conformaciones (7
menciones) y estabilidad (7 menciones). Cabe resaltar que las definiciones de docking son mucho
mas completas en comparacion con las postuladas en torno a la bioinformatica, lo que se presupone
se encuentra relacionado con el hecho de que la aplicacion en la que se centrd el taller fue el docking

molecular.



Figura 35

Cuadro de frecuencias y diagrama de Sankey

[ 2: Definicin...
o Totales
® > acoplamiento molecular @ 10 -I
® { blanco @1 1 1
® { compuestos @1 1 1
® { conformaciones @7 7
® { docking ®7 7
® O enzimas ®3 3 3
® > especificidad @3 3 3

® { farmacos @1 1 1
> hemamienta @1 1 1
® O interaccisn o4 4 4

| @ & menor energia @4 4 4
® { método hioinformatico @1 1 1
o ¢ prediccion @14 14
® > proceso computacional @2 2
®  proteina @ n 1
® > Sitio activo @3 3 3
Totales 99 99

Fuente: Obtenido a partir de Atlas ti
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En el andlisis particular de algunas respuestas de los estudiantes se encuentran los siguientes
postulados. El primero, corresponde al E19 que propone como definicion de docking: “El docking
molecular es una técnica permite ver como interactdan los ligandos con una proteina en especifico
e identificar la molécula con menor energia, es decir, con mayor estabilidad y especificidad”-
véase la red estructural del E19 en la figura 36-. Se puede observar que las relaciones planteadas
presentan relaciones bastante aproximadas a la definicion utilizada como base postulada por Ballon
Paucara y Grados Torrez (2019) ya que menciona la relacion entre los ligandos y su posible
actividad biol6gica, asociandola a su especificidad y su estabilidad energética al acoplarse con la
proteina. Sin embargo, se puede observar que el E22 hace relaciones a su aplicacion en el que
incluye por ejemplo su uso como blancos terapéuticos.

Figura 36

Red estructural construida entorno al concepto de docking por el E19 posterior a la aplicacion
del taller
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En cuanto a la propuesta del E22 -véase figura 37- propone que el docking molecular: “es una
técnica computacional utilizada en quimica y bioquimica para predecir y analizar la interaccion
entre moléculas, como un ligando y una proteina. Su objetivo es estimar la posicién y orientacion
mas probable del ligando cuando se une al objetivo biomolecular, asi como evaluar la energia y
la fuerza de esta interaccion. Es importante en el descubrimiento de medicamentos, ya que permite
identificar compuestos que se unen especificamente a una proteina y pueden ser desarrollados
como medicamentos. También se utiliza en investigaciones para comprender la estructura y
funcion de las proteinas y estudiar las interacciones entre proteinas y otras moléculas biologicas ™.
La anterior definicidn contiene mayores precisiones y permite identificar que el estudiante ha
podido identificar claramente el objetivo de no s6lo la actividad sino también del docking
molecular como aplicacion de la bioinformatica, puesto que la secuencia de codigos es muy similar
a la propuesta en la figura 34. Por lo que la actividad no sélo permitié que los estudiantes pudieran
obtener una competencia técnicos de las herramientas bioinformaticas, sino también una
comprension de las aplicaciones que éstas pueden tener.



Figura 37

Red estructural construida entorno al concepto de docking por el E22 posterior a la aplicacion
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Desde la dimension de las competencias, se les pregunt6 a los docentes en formacion sobre el
software que mas utilizarian después de la aplicacion del taller y se obtuvo que a pesar de que los
docentes contintan posicionando como una herramienta con alto potencial a Avogadro, en sus
respuestas se integraron softwares como PDB (18 respuestas) en primer lugar, Chimera en tercer
lugar (10 respuestas), Pubchem (8 estudiantes) e incluso PyRx (2 estudiantes) -véase la figura 38-
. Lo que se puede postular como un posible impacto no s6lo a sus vidas profesionales con la
integracién de herramientas actualizadas sino a su ejercicio docente puesto que también se les
preguntd si integrarian estas herramientas a sus practicas docentes.

Figura 38

Programas mas utilizados por los docentes en formacion después de la aplicacion del taller
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Por lo que a la pregunta: (Cémo considera que se puede incorporar la bioinformética en las aulas?
¢Cree que es una herramienta que se puede llevar a colegios? Los docentes en formacién
mencionaron tres tipos de respuestas que fueron clasificadas en tres categorias:

1. Categoria 1: En esta categoria se agruparon las respuestas de todos aquellos que consideran
que si son herramientas que se pueden integrar en niveles secundarios.

2. Categoria 2: En esta categoria se agruparon respuestas de todos aquellos que consideran
que si son herramientas que se pueden integrar en niveles secundarios, pero considerando
el contexto pues reconocen que en Colombia la mayor parte de colegios publicos no cuentan
con herramientas tecnologicas suficientes.

3. Categoria 3: No rotundo a la incorporacion de estas herramientas.

Contemplando estas categorias, se realizé una grafica que permite observar la clasificacion de los
resultados de los docentes en formacion -véase figura 39-.

Figura 39

Resultados de perspectiva de usos de las herramientas bioinforméticas en los colegios
3%

m Categoria 1l

39% Categoria 2

Categoria 3

Fuentes: Elaboracion propia

Ejemplos de las respuestas que se encuentran en la categoria 1 (con 19 respuestas) son:

-E16: Considero que si se puede llevar a aulas de colegio, ya que, partiendo de la vida cotidiana
de los estudiantes, tratar los posibles tratamientos de enfermedades que los nifios conozcan,
generaria interés en diversos conceptos asociados a quimica y bioquimica

-E27: Introduciendo esta herramienta en los cursos de ciencias, también fomentando el uso de
estas herramientas en la investigacion de los estudiantes y creando proyectos interdisciplinares
donde los estudiantes entiendan como la bioinformatica esta conectada con las demas disciplinas.

-E33: La bioinformética es una herramienta que puede ser usada en él aula para hacer de la
guimica menos abstracta en conceptos como la geometria molecular, la estructura de las proteinas
y los enlaces que generan los atomos. Estas herramientas en compafila de una buena
conceptualizacion pueden generar un mayor entendimiento y aprendizaje.



En esta categoria, se mencionan aspectos destacables por parte de los docentes en formacion como
que la integracion de las herramientas bioinforméticas podria aumentar el interés de los estudiantes.
También que se podrian integrar a proyectos de carécter interdisciplinar con el objetivo de realizar
investigaciones con los estudiantes de colegios y finalmente, se menciona que podrian generar un
mayor entendimiento y ayudar con el aprendizaje.

En la categoria 2 (con 13 respuestas), se encuentran todos aquellos docentes en formacion que
consideran que si bien es cierto la integracion de herramientas bioinformaticas es perfectamente
adaptable a instituciones educativas de educacion media, se debe contemplar el contexto, puesto
que sin duda se requieren salas de computo dotadas y acceso a internet. Esta categoria, es una
categoria que sigue siendo positiva puesto que plantea unos minimos para la ejecucion de
actividades mediadas por las herramientas bioinformaticas. Se presentan a continuacion algunas de
las respuestas encontradas en esta categoria:

-E8: Perfectamente. Sin embargo, es pertinente considerar si la institucion posee del recurso
tecnoldgico para poder utilizarlos. En el caso de que si, seria un ambiente dindmico y novedoso
para trabajar con el estudiantado.

-E23: Creo que, a pesar de estas herramientas presentan un gran potencial para la ensefianza de
bioquimica, es muy dificil de desarrollar actividades con ellas en los colegios por falta de la
infraestructura necesaria para eso.

-E12: Si creo que se deberian aplicar en las aulas, sin embargo, hay muchos colegios que no
cuentan con lo necesario para desarrollar y trabajar con estas herramientas.

En la categoria 3 (con una respuesta), se encuentra la vision del “no rotundo” en la que se encuentra
la respuesta del E10 que considera que: “No, es muy avanzada y algo compleja, aunque si fuera
para bachillerato de 11 podria aplicarse lo basico.” Que al final reconsidera que tendrian que
realizarse adaptaciones pedagogico-didacticas para el nivel.

Por lo que se considera un impacto positivo que el 97% de los estudiantes considere la posibilidad
de incluir a las herramientas bioinformaticos en sus practicas docentes y que ellos sean quienes
propongan sus potencialidades en las clases, incluso no sélo a nivel investigativo, puesto que en el
taller no se mencionaron sus posibles usos como herramientas pedagdgico-didacticas. Finalmente
se realiz6 una prueba de Likert que, a manera de autoevaluacién, permiti6 identificar el nivel que
desde su perspectiva los docentes en formacidn adquirieron a lo largo del taller en cuanto a los
criterios de dominio de las aplicaciones y bases de datos. -véase figura 4-.
En esta ellos debian asociar cada criterio de las competencias a un nivel de logro determinado por
una escala de Likert con 5 criterios: Muy bien, bien, Aun no, Aceptable, No muy bien



Figura 41

Resultados de la prueba Likert para determinar el nivel de logro de cada uno de los criterios que componian
a la competencia seleccionada
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La prueba Likert permitio identificar la autoevaluacion de cada uno de los docentes en formacion
puesto que se queria tener la perspectiva de si ellos habian notado un impacto en sus
conocimientos sobre el dominio de las herramientas bioinformaticas o si no habia sido tan claro,
porque ellos por ejemplo habian trabajado en grupos y es muy posible que el trabajo se realizara
en tareas distribuidas. Sin embargo, los resultados generales son bastante positivos, en vista que
en 8 de los nueve criterios los criterios Muy bien y Bien son mayoritariamente seleccionados.

Solamente en el criterio: “Después del taller, propongo posibles tratamientos terapéuticos a
enfermedades de caracter genético a partir del uso de herramientas bioinformaticas” que resulto
en gran medida muy ambicioso no se manifestd un buen resultado, pues este es el Unico en el que
“Aun no” corresponde al 25% lo que da cuenta, como se esperaba, que los estudiantes tuviesen
dudas a la hora de proponer posibles tratamientos terapéuticos por lo que se presuponia que no se
tuviese una respuesta favorable en este criterio. Sin embargo, la autoevaluacién en cuanto a
competencias como reconocimiento de entornos basicos, manejo de herramientas béasicas y
resolucion de tareas tanto en las bases de datos como en los softwares seleccionados presenta una
autoevaluacion favorablemente positiva.



Conclusiones

Considerando entonces la problematica y los objetivos de este proyecto de investigacion, se concluye
que:

El principal aporte de este trabajo es el cuestionamiento al plan curricular de la licenciatura en quimica
en cuanto al establecimiento de competencias tecnoldgicas enfocadas en su uso pedagdgico-didactico.
Puesto que, hay se encontré que no hay suficiente desarrollo en las competencias investigativas de
orden  tecnolégico que se pueden desarrollar a lo largo de la carrera.

Ademas, se obtuvo un disefio apropiado del programa guia de actividades con enfoque ABI que
favorecio en gran medida el desarrollo de la competencia “Saber utilizar programas informaticos
especificos de su campo profesional” en vista que en cada uno de los retos propuestos fue desarrollado
un criterio de evaluacién que permitiese determinar hasta qué punto se habia fortalecido la competencia.
La afirmacion anterior se sustenta en los resultados que fueron mayoritariamente positivos en los tres
retos que se encargaron del desarrollo de dichos criterios. Lo que permite afirmar que la secuencia de
actividades y su enfoque (ABI) fortalecen la competencia seleccionada. Anexo a esto, la actividad de
contextualizacion usada fue desarrollada comprendiendo las implicaciones genéticas y el
aprovechamiento de compuestos bioactivos en el tratamiento de la LMC todo mediado por herramientas
bioinformaticas.

Frente al impacto de la intervencion didactica en el fortalecimiento de la competencia “saber utilizar
programas especializados de su campo profesional”. Por medio del reto 4, ya que los docentes en
formacion fueron cuestionados en torno a las utilidades de las herramientas bioinformaticas en el aula
y no sélo respondieron a la pregunta de si las utilizarian en colegios, sino que también disefiaron
actividades que integraban a las herramientas bioinformaticas, vistas en la aplicacion, de manera
didactica para la ensefianza de conceptos de bioquimica. Se puede postular entonces, que ademas de
haber fortalecido la competencia seleccionada, la reflexion pedagogica realizada por los docentes
corresponde a un paso inicial para un posible impacto futuro en su desarrollo profesional generando
innovacidn en las aulas educativas y en la ensefianza de bioquimica.

Anexo a esto, la prueba de salida permitié identificar que también hubo un progreso conceptual en
cuanto a las nociones de bioinformatica y docking molecular, puesto que tanto los estudiantes que
sefialaron no tener idea de nada entorno a la bioinformatica y sus aplicaciones como aquellos que si,
lograron hacer propuestas que al codificarse en Atlas ti permitieron identificar el nivel de relaciones de
conceptos y la progresion de las definiciones de los estudiantes. En ese sentido, la aplicacion de este
trabajo de grado también cuenta con un impacto conceptual y contextual puesto que por medio del
contexto de una enfermedad como la LMC y la bdsqueda de posibles tratamientos para la misma se
logré desarrollar una competencia con altas potencialidades en cuanto no sélo a lo investigativo sino
también a lo pedag6gico-didactico y la innovacion educativa.

Contemplando que se encontr6 por ejemplo, a nivel disciplinar, una alta potencialidad al alfa tocoferol
al compararlo con medicamentos usados en su tratamiento. Por lo que, un impacto positivo de este
trabajo es la investigacion futura que se podria dar en cuanto a las potencialidades del alfa tocoferol
como posible biocompuesto antioxidante que serviria para el tratamiento de enfermedades como la
Leucemia Mieloide Crénica.
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AnNexos

Anexo 1. Prueba de entrada

Prueba de entrada

¢ Si su respuesta a la anterior pregunta fue afirmativa, describa los conocimientos que tiene
respecto a la bicinformética. De lo contrario, omita la pregunta.

s ;Qué programas -software o en linea- ha utilizado en sus espacios académicos? Escriba los
nombres de los que ha utilizado, o escriba "Ninguno®, en el caso de no haber utilizado
programas en sus clases, Ejemplos de programas: Avogadro, Chimera, Gavedit, ORCA...

s« ,;Ha empleado herramientas bicinformaticas para el desarmrollo de analisis en tdpicos
relacionados con genética, farmacos o enfermedades?

+ Entiéndase a herramientas como uso de bases de datos (PDB, PubChem, NCEI) o PyRx
AutoDock, Vina Wizard, Open Babel,

s Sisu respuesta anterior fue S mencione los programas y su funcionalidad.

o ;Tiena conocimiento sobre lo que es el "Docking molecular”

Anexo 2. Guia Leucemia Mieloide Crénica: Origen genético de la enfermedad.



LEUCEMIA MIELOIDE CRONICA: _ @
--.I"||.IEI.'I

ORIGEN GENETICO DE LA ENFERMEDAD

BECR-ABL y Leucemia Mieloide Crénica (LMC)*

En 1959 Peter Nows| v David Hungerfinrd, identificaron la primera alteracion cromosomica asociada a una
enfermedad maligna, la leucemia mieloide cronica (LMC). Las metafases de estos pacientes contaban de
Manera recurrente Con un cromosoma mas pequeno de lo normal al gue se llamd cromosoma Filadelfia. Doce
anos despugs, Janet D. Rowley demostrd que este marcador cromosomico era consecuencia de la
translocacion reciproca entre los brazos largos de los cromosomas @ y 22, v no de la pérdida de material
genético de este Ultimo, como hasta entonces se creia. Pasaria una década hasta identificar los genes
implicados en esta translocacion y clonar el pARN, (ARN mensajers) de fusion. Estudios posteriores pusieron
en evidencia que la fusion BCR-ABL, a la que nos referimos, era esencial para la génesis de la LMC. Aungue
ENn un principio la presencia del cromosoma Filadelfia estaba asociada a la LMC, se encontrd este mismo
marcador en algunos linfoblastos de pacientes afectos de leucemia aguda linfoblastica (LAL), generalmente
pacientes adultos; sin embargo, a diferencia de lo que sucede en la LMC, el punto de ruptura en &l gen BCR
de estos pacientes era diferente y sucedia en el primer intron. Por lo tanto, la misma anomalia citogenética
produce dos oncogenes diferentes, BCR-ABL p190 y BCR-ABL p210, que se asocian especificamente con
LMC v LAL, respectivamente.

El gen ABL implicado en esta translocacion codifica una proteina con actividad tinosinguinasa y las fusicnes
geénicas de BCR con ABL en la LMC o en la LAL codifican para una proteina quimerica con actividad
tirosinquinasa constitutiva. Esta actividad es crucial y se considera indispensable en el mecanismo de
transformacion celular al que induce esta oncoproteina. La infeccion de células de medula dsea de raton con
retrovirus que codifican la fusion BCR-ABL es suficiente para causar un sindrome mieloproliferative gue
rememora a la LMC del humano. El mismo fenotipo se obtiene al generar ratones transgénicos que expresan
esta proteina guimérica BCR-ABL p210 en el compartiments stem hematopoyetico (JPL, MSM, and |
Sancher-Garcia, datos sin publicar). Estos datos identifican a esta oncoproteina de fusion como una diana
terapeutica muy importante para el tratamiento especifico de la LMC.

L as tasas de respuesta a las diferentes aproximaciones terapéuticas disponibles actualmente (quimicterapia,
radioterapia, trasplante de células madre) se han visto reducidas, entre un 15-20% de los pacientes presenta
resistencia o intolerancia a este tipo de tratamientos, en especial para los tipos mas agresivos o resistentes
de LMC. Son variadas las caracteristicas que poseen las células cancerosas que les permiten mantener el
fenctipo maligno, un ejemplo es la evasion de los mecanismos de muerte celular regulada (apoptosis) por
diferentes estimulos que pueden inducir apoptosis en las células cancerosas, como cambios en el
metabolismo redox; por esto, la regulacion del estrés oxidative (EQ) surge como un mecanismo interesante
para el tratamiento de la LMC.

El EQ es el desbalance entre |a alta produccion de especies reactivas de oxigeno (EROs) provenientes del
metabolismo celular y los mecanismos moleculares antioxidantes disefiados para degradar los EROs. Este
fencmeno permitiria que, mediante el uso de moléculas prooxidantes capaces de aumentar las EROs, se
estimulen las vias de sefializacion encaminadas a la induccion de apoptosis, conduciendo a la muerte de las
células cancerosas. El desarrollo de nuevos medicamentos contra el cancer como alternativas terapéuticas
gue subsanen |a resistencia e intolerancia a los tratamientos convencionales requiere de una gran inversion
de tiempo y presenta altos costos para la industria, en la cual solo 1 de cada 250 moléculas probadas es
capaz de llegar a ensayos clinicos. El reposicionamiento se define como el proceso de encontrar NUEVos Usos
fuera de la indicacion médica original para farmacos existentes; esta estrategia se presenta como una
excelente herramienta para ahorrar tiempo v abaratar costos.



Por otro lado, el TPGS (D- o-tocoferol polietiienglicol 1000 succinato) es una molécula anfipatica, derivada
de la vitamina E, que ha sido ampliamente estudiada y utilizada para el nancencapsulamients de principics
activos, aumentando su biodisponibilidad v mejorando la solubilidad de algunos compuestos lipofilicos, esta
molécula ha mostrado en la Gitima década potencial antitumoral. Estos resultados sugieren gue TPGS es
una molécula promisoria para el tratamiento de LMC en pacientes que presentan resistencia o intolerancia a
los inhibidores de tirosina quinasa (ITQ).

'Fragmento extraido da: Sanchez-Martin, M., & Sanchez Garcia, |. (2003). Inhibidores de BCR-ABL como un abordaje
molecular de la leucemia mieloide cronica.

*Fragmento extraido de: Calvo Alvarez, J. C. (2020). Estudio del efecto del D-o-tocoferol polietilenglicol 1000 succinato
[TPGS) como potencial agente terapéutico en el tratamiento de la leucemia misloide cronica.

Vocabulario

» Génesis:® Origen o principio de una cosa. Serie encadenada de hechos y de causas gque conducen
a un resultado.

* Oncogenes:® Genes que promueven el crecimiento y la division celular.

* Protelna quimérica o proteina de fusidn:® Proteina elaborada con un gen de fusion, que se crea al
unir partes de dos genes diferentes. Los genes de fusion se pueden presentar de forma natural en
el cuerpo mediante la transferencia de ADN entre los cromosomas.

* Sindrome mieloproliferativo:® Las neoplasias mieloproliferativas son un grupo de enfermedades
por las que la meédula o3ea elabora demasiados gldbulos rojos, glébulos blancos o plaguetas.

Actividad 1.
Realicen en grupos de 4 personas una infografia a partir de la lectura presentada, pueden utilizar

plataformas como Canya, Se sugiere una metodologia de construccion de la infografia. La infografia sera
expuesta por uno de los participantes del grupo en 5 minutos.
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Imagen tomada de: https://blog hubspot es/marketing/hacer-infografis-desde-cero




Anexo 3. Infografia sobre la LMC y su relaciéon con la extraccion de alfatocoferol para su posible
tratamiento
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en el tratamiento de la
leucemia mieloide crénica

Cabvs Mvarez, 1 . (2030)

L Referencias 1

L El nuevo oncogén (BCR-ABL p190) codifica Ak gaa S se-condar |
una nueva proteina: la BCR-ABL. Esta proteina ey
causa que las células sanguineas crezcan y se
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Anexo 4. Link para acceder al video "Introduccién a la bioinformatica":
https://youtu.be/gSOTr2WxjQY?si=_vgyD9hm1TDFUUev

Anexo 5: Anexo 5: Link para acceder al video "¢Cémo seleccionar proteinas en el PDB?"
https://youtu.be/ACVIPF4fWss?si=dpelLsvdricXpa9mA

Anexo 6. Diapositivas bioinformaticas

Bioinformatica y sus aplicaciones.pptx



https://youtu.be/gSOTr2WxjQY?si=_vgyD9hm1TDFUUev
https://youtu.be/ACV9PF4fWss?si=dpeLsvdrJcXpa9mA
https://pedagogicaedu-my.sharepoint.com/:p:/g/personal/lscaicedol_upn_edu_co/ETBrZuzyhxhHhIve1LoWcmcBBbshLObkkJBHcWgmZvywKQ?e=XhbIhf

Anexo 7. Criterios de seleccion de proteina

2. 5Cudl es la calidad del ligando?

5sCOMO SELECCIONAR LA MEJOR PROTEINA PARA EL DOCKING MOLECULAR?

1. La proteina de eleccién tiene ligandos identificados dentro de su estructura.

SI’ N o *En el caso de tenerla evalle el
numeral 2.

Ligand structure goodness of f to experimental data

Worse 0 M——— — e Worse 0 I S 1 Seter \@

Ligand structure goodness of fit to experimental data

de RMN

4, 3Cudl es la resolucion en A de la proteina?

3. 3Cudl fue el método de cristalizacion de la proteina?

rayos X

@ Espectroscopia Difraccién de

Cuanto menor sea el valor en Angstroms mayor serd
3A la resolucién. El ideal es que los valores no se

@ —

5. 3Cudl es el valor de R-Libre?

acerquena 3 A.

L L 1 ]
@ 0 0.2-0,25 0.3 0,65



Anexo 9. Reto 1. Seleccidn de proteinas para Docking Molecular-Leucemia Mieloide Crénica

Reto 1. Seleccion de proteinas para L @

Docking molecular: Leucemia Mieloide

Integrantes:

En los grupos en los que realizarcon la infografia y teniendo en cuenta los criterios de seleccion de
las proteinas observados en el video para la base de datos Protein Data Bank (PDE). Determinen por
grupos: jcual de las siguientes estructuras de la proteina BCR-ABL tiene mejor calidad para poder
realizar docking molecular?

30Y3: https:/fwww rcsb orgfstructure/3oy3
31K3: httpsfwww.resb.orgfstructure/31K3
* 1K1F: httpsJiwww.rcsb.org/structure/1 K1f

«  AAGW - httpsfwww. resb org/structure/4 AGW

1. Una vez hayan seleccionado la proteina de mejor calidad cologuen un pantallaze en esta
SECCion:

Justifiquen su respuesta con base en los criterios expuestos:



Anexo 10. Guia de correccion del reto 1

Correccion reto 1. Seleccion de protein.

Docking molecular

nueia @

30Y3

Experimental Data Snapshot

Method: X-RAY DIFFRACTION
Resolution: 1.95 A

R-Value Free: 0.266

R-Value Work: 0.220

3IK3

Experimental Data Snapshot

Method: X-RAY DIFFRACTION
Resolution: 1.90 A

R-Value Free: 0.258

R-Value Work: 0.216

1K1F

Experimental Data Snapshot
Method: X-RAY DIFFRACTION

R-Value Free: 0.205
R-Value Work: 0,262
R-Value Observed: 0.262

4AGW

Experimental Data Snapshot

Method: X-RAY DIFFRACTION
Resolution: 2.60 A

R-Value Fre 27

R-Value Work: 0.226

R-Value Observed: 0230
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Anexo 11: Guia de refinamiento de ligandos y proteinas.
Refinamiento de moléculas.pdf



https://pedagogicaedu-my.sharepoint.com/:b:/g/personal/lscaicedol_upn_edu_co/Ed9rurjQH45Liu7d5qPEw0sBepsWAF5C-B31YXVV0pPhJg?e=uyc1Tx

Anexo 12: Guia del reto 2

Reto 2. Descarga de proteinas y

optimizacion de geometria. LMC

Teniendo en cuenta el documento “Refinamiento de moléculas™

1.

Descarguen la proteina que seleccionaron en el reto 1 para el tratamiento de la Leucemia
Mielcide Crénica en su computador y sdbanlo a la plataforma Moodle en la tarea "Reto 27,

Descarguen los siguientes compuestos desde PubChem:

PBA2 (Compoung.CID: 136263955)
CD-200 (Compaund CID: 4715254)
JNJ-26854165 (Gompaund.CID: 11609586)

Tocoferol (Compound, CID: 20353)
Ponatinib (Compound, CID: 24826799)

Indaguen mas sobre estos compuestos en PubChem y en el siguiente recuadro senalen
posibles ventajas de estos compuestos en el tratamiento de |a enfermedad:

-PBAZ:

-JNJ-26854165:

- Tocoferol:

- Ponatinib:

2 Cual seria mas efective en el tratamiento de la LMC?

3. Realicen la cptimizacidn de la geometria de cada uno de los compuestos mencionados en el

punto 2 utilizande Avogadro como se muestra en el documento *Refinamiento de
muoléculas”. Exporten sus compuestos en formate Zmal?” v carguenlos en la plataforma en
la tarea junto con este archivo solucionado.

Revizen el video sobre: j Como limpiar una proteina en UCFS Chimera? El enlace se
encuentra en el documento: “Refinamiento de moléculas” o en la plataforma Moodle.



Anexo 13: Link para acceder al video "¢Como limpiar una proteina en UCFS Chimera para realizar
docking molecular?"

https://www.youtube.com/watch?v=wxntlv5ovxU&list=PLKL yYixZcZonORZUe2E71b82a ARXPId&index=
3

Anexo 14. Guia de docking molecular
Docking molecular.pdf

Anexo 15: Guia de reto 3

Reto 3. Docking molecular

Teniendo en cuenta la proteina seleccionada en el reto 2:

1. Coloquen un pantallazo de las cadenas de su proteina e identifiquen la mejor cadena para
impiar a su proteina en Chimera UWCSF.

Escriba la letra de la cadena selecclonada:

2. Cologue un pantallaze de su proteina limpia:


https://www.youtube.com/watch?v=wxntIv5ovxU&list=PLKL_yYixZcZon0RZUe2E71b82a_ARXPld&index=3
https://www.youtube.com/watch?v=wxntIv5ovxU&list=PLKL_yYixZcZon0RZUe2E71b82a_ARXPld&index=3
https://pedagogicaedu-my.sharepoint.com/:b:/g/personal/lscaicedol_upn_edu_co/EaQ26x2zIiVOgkFXfgSNpFAB7_5kCtlyhtYc7F14lniR1w?e=Xddef4

3. Cologuen un pantallazo de los resultados de su docking molecular:

;Cual fue el ligando de menor energia?
¢ Coincide con su propuesta de efectividad del reto 27



Anexo 16. Prueba de salida

Prueba de salida

1. Defina con sus propias palabras lo que entiende por bioinformatica:
2. Defina con sus propias palabras lo que entiende por docking molecular:

3. Realice un gjercicio autoevaluativo de sus competencias frente al uso de bases de datos (PDB, PubChem y
NCBI) y programas como (Avogadro, Chimera y PyRx). Tenga en cuenta que debe realizar el ejercicio en
retrospeccion para determinar el impacto de esta aplicacion considerando sus competencias antes de la
aplicacién de este taller y después del mismo.

En la columna del lado izquierdo encontrara la competencia respectiva y en la fila superior el nivel de logro
que considera obtuvo después de la aplicacién de este taller.

Desde su punto de vista, jcual es la herramienta que mas podria utilizar a partir de ahora?
5. Entiéndase herramienta como base de datos o software.

6. ;Como considera que se puede incorporar la bioinformatica en las aulas? ;Cree que es una herramienta
que se puede llevar a colegios?



Anexo 17. Guia del reto 4

Em |2 siguiente tabla propongan una actividad de ensefianza de un concepto o tematica de bioguimica que consideren
pusda ser mediado por a2l menos dos de las herramisntas bioinformaticas |Bases de datos o softwars) vistas a lo

largo de estas sesiones.

Parag esto deben:

- Definir cudl concepto van a ensefar y una posible poblacian para la aplicacion.

-Conocimientos previos que deben tener para el desarrolle de su actividad.

-Proponer un objetivo (s) de aprendizaje.

-Sefialar cuiles son lzs herramisntas bicinformaticas que van 2 utilizar de las utilizadaz en 2l taller.

-Describir d= manerza somera la metodologia de trabajo con dichas herramientas.

Propuesta de actividad mediada por herramientas bisinformaticas

Integrantes: Concepto:
1.
2.
3.
4.
Poblacion: Conocimientos previos:

Objetive de aprendizaje: Herramientas bicinformaticas seleccionadas:

Descripcion de la actividad y su metodologia integrando a las herramientas bicinformaticas:




