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1. Resumen

La educacion cientifica ha visto grandes avances en los ultimos afios, permitiendo
al profesorado poder avanzar los contenidos disciplinares de diversas maneras. Sin
embargo, la tecnologia avanza igual de veloz, pero los docentes de ciencias suelen
quedarse atras con el uso de estas tecnologias. Para ello es necesario darles las
herramientas necesarias para abordar la educacion de estos tiempos y poder afrontarlo de
manera eficaz.

El objetivo de esta investigacion se centra en dar lineamientos para la creacion de
un mddulo de aprendizaje de modelamiento QSAR (Quantitative Structure—Activity
Relationships) por medio del método TPASK (Technological Pedagogical Science
Knowledge) y que pueda ser trabajado usando la metodologia de Aprendizaje Basado en
Problemas. Este trabajo considerd el método PRISMA (Preferred Reporting Items for
Systematic reviews and Meta-Analyses) para realizar una revision sistematica de articulos
cientificos que se asociaran a la tematica por tratar a traves de. Esta revision permite
considerar el estado del arte de la investigacion, dando cuenta los bajos antecedentes que
existen sobre la educacion en QSAR. En este respecto, se consult6 la base de datos Web
of Science, empleando las siguientes palabras claves: “OSAR Model”, “cheminformatic”,
“sorption” “herbicides” y “software”. Como resultado se obtuvo un total de 34 articulos,
lo cuales fueron analizados, y sometidos a un proceso de cribado.

El proceso de cribado considerd descartar i) los articulos publicados en formato
diferente al open-access, ii) los articulos que no contemplan el modelamiento QSAR y
iii) los articulos que no trataran con sobre tematicas de suelos. Posteriormente, un segundo
proceso de cribado contemplé: i) inaccesibilidad a los datos brutos empleados en el
articulo, ii) softwares no liberados o de pago, iii) dificultad para la instalacién de
programas o software empleado en la investigacion, y iv) lenguaje computacional
avanzado. Finalmente, se seleccidn el articulo:” Three-Parameter Modeling of the Soil
Sorption of Acetanilide and Triazine Herbicide Derivatives” como documento base para
definir lineamientos para la creacion de un modulo de aprendizaje.

Finalmente, los lineamientos obtenidos son el uso del programa Chemoface como
base del mddulo a crear, asi mismo el sustento tedrico y contextualizacion de la situacion

problema medioambiental para poder alinearse con la metodologia ABP.



2. Abstract

Science education has seen great advances in recent years, allowing teachers to
advance disciplinary content in a variety of ways. However, technology is advancing just
as fast, but science teachers are often left behind with the use of these technologies. For
this reason, it is necessary to give them the necessary tools to deal with the education of
these times and to be able to face it effectively.

The objective of this research focuses on providing guidelines for the creation of
a QSAR (Quantitative Structure-Activity Relationships) modeling learning module by
means of the TPASK (Technological Pedagogical Science Knowledge) method and that
can be worked using the Problem Based Learning methodology. This work considered
the PRISMA method (Preferred Reporting ltems for Systematic reviews and Meta-
Analyses) to carry out a systematic review of scientific articles associated with the topic
to be addressed through. This review made it possible to consider the state of the art of
research, taking into account the limited background on QSAR education. In this regard,
the Web of Science database was consulted, using the following keywords: "QSAR
Model", "cheminformatic", "sorption”, "herbicides" and "software". As a result, a total of
34 articles were obtained, which were analyzed and subjected to a screening process.

The screening process considered discarding i) articles published in a format other
than open-access, ii) articles that did not include QSAR modeling, and iii) articles that
did not deal with soil issues. Subsequently, a second screening process considered: i)
inaccessibility of the raw data used in the article, ii) non-released or paid software, iii)
difficulty in installing programs or software used in the research, and iv) advanced
computational language. Finally, the article "Three-Parameter Modeling of the Soil
Sorption of Acetanilide and Triazine Herbicide Derivatives" was selected as a base
document to define guidelines for the creation of a learning module.

Finally, the guidelines obtained are the use of the Chemoface program as the basis
of the module to be created, as well as the theoretical support and contextualization of the
environmental problem situation in order to align with the PBL methodology.



3. Introduccién

En la actualidad el uso de tecnologias ha ido evolucionando velozmente, esto nos
ha permitido facilitar, en el caso de los profesores, la ensefianza de las ciencias. Uno de
los ejemplos maés claros es el modelamiento de atomos o incluso moléculas, esto nos

permite predecir ciertas funciones, asi como es en la industria farmacéutica.

Ante ello, la formacion de profesores en el area de las ciencias, especificamente
quimica, es esencial para que puedan comprender las funciones fisicoquimicas de las
estructuras moleculares y asi tener la capacidad de predecir actividad bioldgica a través
de descriptores moleculares, cuya calidad de prediccién dependera de la calidad de los

datos empleados en el modelamiento molecular.

Las herramientas y animaciones 3DMV mejoran la comprension conceptual y las
capacidades espaciales de los estudiantes. El desarrollo de representaciones visuales
favorece la comunicacion relacionada con la quimica, lo que beneficia notablemente el
aprendizaje y la ensefianza de la quimica. En este sentido, el 3DMV mejora la
comprension de algunos fendmenos quimicos de alta abstraccion y, al mismo tiempo,
promueve la adquisicion de imagenes mentales dindmicas de los procesos moleculares,
ayudando a comprender mejor la estructura molecular y la reactividad quimica
(Rodriguez-Becerra, 2020). Siendo QSAR (Quantitative structure-activity relationship)

los modelos utilizados con mayor frecuencia.

Desde una perspectiva algo diferente, es decir, la de las Gltimas reflexiones sobre los
enfoques mas eficaces de la educacion, esta combinacion del uso de la tecnologia con un
enfoque socioconstructivista brinda a los estudiantes la oportunidad de beneficiarse de un
verdadero aprendizaje préctico. El plan de estudios combina clases interactivas y
herramientas de interaccion técnica que les implican en la construccion de un producto
cientifico. Se instancian asi el llamado enfoque de aprendizaje trilbgico (TLA) y el logro
del conocimiento considerado como construccion mediada por artefactos culturales y
sociales e implementada a nivel interpersonal, a través de la comunicacion e interaccion
con pares y expertos (Ragno, 2020). Ante ello, la urgencia para una buena formacion de
nuestros profesores urge no solo en lo pedagdgico y disciplinar, sino que también en el
uso y manejo de estas tecnologias que han llegado para quedarse, especialmente la

quimioinformatica. Esto a su vez se desarrolla en el marco del conocimiento tecnolégico



pedagdgico de las ciencias, el cual permite una preparacion mas idonea para el

profesorado de ciencias en formacion.

3.1 Conocimiento Tecnoldgico Pedagdgico de las Ciencias

El Conocimiento Tecnoldgico Pedagdgico del Contenido (TPACK, por su sigla
en inglés) se ha posicionado como un modelo de alto impacto en la formacién del
profesorado en cuanto a sus conocimientos tecnologicos, pedagogicos y de contenido en
diferentes campos de formacion del profesorado (Chai et al., 2018; Deng et al., 2017;
Harris et al., 2017; Koehler et al., 2015; Koh, 2018; Niess, 2018; Willermark, 2018). Para
el caso de la formacion del profesorado de ciencias, una reciente revision de literatura
relacionada con el disefio e implementacion de actividades practicas de investigacion
basada en la indagacion plantea que los desafios detectados estan vinculados a brechas en
varios aspectos de las competencias docentes en el marco de TPACK (Akuma &
Callaghan, 2019). Si consideramos, los avances en esta tematica en los ultimos tres afios,
es posible encontrar evidencia en la formacién del profesorado de quimica (Bohloko et
al., 2019; Céceres-Jensen, Rodriguez-Becerra, Jorquera-Moreno, et al., 2021; Carpendale
et al., 2020; Cetin-Dindar et al., 2018; Rap et al., 2020; Rodriguez-Becerra, Céceres-
Jensen, Diaz, et al., 2020; Zimmermann et al., 2021) y de biologia (Dorfman et al., 2019;
Gonzales, 2018; Irdalisa et al., 2020; Sebastian-Lopez & Gonzalez, 2020). Sin embargo,
de la revision realizada, en bases de datos como Web of Science (WoS) y Scopus, por
nuestro equipo de investigacion para el proyecto “Computacion Cientifica en la
formacion inicial del profesorado de ciencias: desarrollo del pensamiento computacional
en el marco del Conocimiento Tecnoldgico Pedagogico de las Ciencias” —Fondecyt
1221942—, en el cual se inserta esta tesina, se desprende que existen pocas
investigaciones sobre el desarrollo del TPACK en docentes pre-servicio del &rea de
ciencias en sus diferentes disciplinas.

Con el objeto de representar lo que el profesorado de ciencias necesita saber sobre
tecnologia para realizar una préactica docente en ciencias, integrando de forma adecuada
la tecnologia, Jimoyiannis (2010) propone el Conocimiento Tecnologico Pedagogico de
las Ciencias (TPASK por su sigla en inglés) como una adaptacion del modelo TPACK y
lo define como un tipo de conocimiento propio del profesorado de ciencia, diferente del
conocimiento de un experto disciplinario (un fisico, quimico o biélogo), o un experto en
tecnologia, e incluso del conocimiento pedagdgico general compartido por el profesorado

de otras disciplinas. Con base en las investigaciones y experiencia en la Formacion Inicial



Docente (FID) del profesorado de ciencias del grupo de investigacion del cual participo,

es que apoyamos la perspectiva de que TPASK debe entenderse como un cuerpo de

conocimiento distinto, que puede ser desarrollado desde un modelo integrativo

(Rodriguez-Becerra & Caceres-Jensen, 2023). En el marco TPASK propuesto por

Jimoyiannis (2010) son siete las &reas de conocimiento que se derivan, algunas de la

cuales han sido adaptadas por Caceres-Jensen, Rodriguez-Becerra, Jorquera-Moreno, et

al. (2021) y Rodriguez-Becerra, Caceres-Jensen, Diaz, et al. (2020), a saber:

1.

Conocimiento Tecnologico, es el conocimiento sobre como usar las
tecnologias emergentes en un dominio cientifico especifico.

Conocimiento de las Ciencias, este conocimiento representa la comprension de
modelos, protocolos, practicas y productos de la comunidad cientifica en el
area de las ciencias (Caceres-Jensen, Rodriguez-Becerra, Jorquera-Moreno, et
al., 2021).

Conocimiento Pedagdgico, es el conocimiento genérico sobre aprendizaje y
ensefanza.

Conocimiento Pedagdgico de las Ciencias, este conocimiento representa la
comprension de modelos, protocolos, practicas y productos del area de las
ciencias, incluidos en la educacion cientifica y como se pueden usar para
implementar entornos que promuevan el aprendizaje de los estudiantes.
Ademas, incluye la comprension de la construccion del conocimiento cientifico
de estudiantes en contextos de ensefianza (Caceres-Jensen, Rodriguez-Becerra,
Jorquera-Moreno, et al., 2021).

Conocimiento Tecnoldgico de las Ciencias (CTC), este conocimiento
representa el conocimiento de cémo usar modelos y simulaciones para
representar y aplicar conceptos cientificos usando tecnologia emergente, por
ej. la vinculada a la CSc. (Rodriguez-Becerra, Céceres-Jensen, Diaz, et al.,
2020).

Conocimiento Tecnoldgico Pedagdgico (CTP), es el conocimiento sobre las
posibilidades y desafios que implican las diferentes formas de ensefiar y
aprender.

Conocimiento Tecnoldgico Pedagdgico de las Ciencias (TPASK) es la
comprension sobre como usar la tecnologia emergente de las ciencias para

implementar entornos de aprendizaje que promuevan el aprendizaje de las



ciencias en los estudiantes (Rodriguez-Becerra, Caceres-Jensen, Diaz, et al.,
2020).

La Figura 1 muestra la representacion esquematica del TPASK como una
adaptacion de la interpretacion del marco TPACK propuesto por Cox and Graham (2009).
En concordancia con estos autores, nuestro grupo de investigacion sostiene que una
determinada secuencia de desarrollo de TPASK, puede considerar, en una etapa inicial,
el desarrollo de CTC como un conocimiento independiente de sus proyecciones a
contextos pedagdgicos, dado que su construccion esta directamente relacionada con el
desarrollo tecnoldgico en el &rea de las ciencias (Rodriguez-Becerra & Caceres-Jensen,
2023). Asi mismo, el TPASK también se refiere a la comprension de modelos, protocolos
y practicas de la ciencia computacional como herramienta pedagdgica y como estas
pueden implementarse en entornos que promueven el aprendizaje en los estudiantes
(Rodriguez-Becerra, Caceres-Jensen, Diaz, et al., 2020).

Figural

Representacion de diagramas de Venn para TPASK como un constructo

integrativo e interdisciplinario.
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Nota. Diagrama tomado de Rodriguez-Becerra, Caceres-Jensen, Diaz, et al. (2020).

3.2 La computacion cientifica y la educacion en quimioinformatica
La computacion cientifica es un area que se considera relativamente antigua, ya
que data de la década del 50. Sin embargo, aun queda mucho por explorar, debido a las

grandes posibilidades que se presentan dia a dia, no solo en el &mbito disciplinar sino que



también en lo pedagogico. El desarrollo de las tecnologias ha permitido a los cientificos
poder hacer trabajos mucho mas preparados en el ambito disciplinar, lo cual hace unos
afios era impensado, hoy en dia es una realidad gracias a los avances de la quimica
computacional y quimioinformatica. Esta trata de un campo aplicado a la quimica que
combina teoria, modelamiento molecular, ciencias de la computacién y métodos
estadisticos que de éstas se desprenden (Hernandez-Ramos et al., 2021). El objetivo
principal de la quimioinformatica es dar soluciones para manejar informacion quimica a
través de computadoras. También busca potenciar el desarrollo tecnolégico en el area de
la quimica, ayudando asi, por ejemplo, a modelar moléculas. Ante ello, es que los futuros
docentes de quimica estén capacitados para el manejo de este campo que se desarrolla dia
a dia. A pesar de que esta area se observe como una mejora reciente, lleva
aproximadamente 70 afios desde su desarrollo inicial. Sin embargo, es un campo que adn
le queda mucho por descubrir, debido a que, si bien se utiliza mucho en la disciplina como
en el &rea farmacéutica y en el tltimo tiempo en el campo medioambiental, en el area de

FID es casi nula su participacion.

La informacion quimica se comunica a través de una expresion de lenguaje
quimico, el que ayuda a contribuir y relacionar las distintas areas con las que se trabaja,
especificamente en la ensefianza STEM (Science Technology Engineering Mathematics).
En este sentido, la quimioinformatica es un campo multidisciplinario que ofrece maltiples
posibilidades en la educacion STEM vista desde la integracion de diversas asignaturas
(Pernaa, 2022).

La estrecha relacién con la educacion STEM, tiene como enfoque aportar intereses
a los alumnos en el aula, llevando esto al aula, se puede desarrollar por medio de
laboratorios, aprendizaje basado en problemas o practicos que sean mas visuales para los
profesores de quimica en formacion. No obstante, un problema recurrente en la educacion
en STEM es la falta de tiempo para los practicos mencionados, ya que generalmente los
docentes se quedan con las clases tedricas dificultando la comprension para los jovenes

estudiantes. (Levine et al., 2015).

Sin embargo, la utilizacion del enfoque STEM permite desarrollar el manejo de
tecnologias y matematicas, siendo fundamentales en el area de las ciencias. Una de las
herramientas que ayuda a que los profesores de quimica en formacién puedan tener una

mejor preparacion es el modelamiento QSAR.



3.3 Quimioinformatica y modelamiento QSAR

La quimioinformatica permite no solo a los cientificos a estar mejores preparados
para poder enfrentar situaciones complejas ante sus experiencias, sino que también debe
ser una herramienta que ayude a los futuros profesores de esta area, sin embargo, existen
variadas opciones para poder contribuir a los estudiantes de una ensefianza de las

tecnologias.

Una de las mayores dificultades que se han presentado en los jovenes es
dimensionar el espacio que ocupan estas moléculas. Esto se debe a que una de las grandes
problematicas que presentan los estudiantes es la necesidad de realizar diversas tareas
espaciales y visualizar la tridimensionalidad de las moléculas, la cuales en libros se
representan como bidimensionales. En quimica, como en muchas otras areas cientificas,
la visualizacion tridimensional es una habilidad importante. Los estudiantes que carecen
de esta capacidad suelen tener problemas para desarrollar su comprension de los temas
que la requieren. Esta habilidad, denominada "capacidad espacial”, consiste en
representar, rotar e invertir objetos en 3D cuando se presentan graficamente en 2D
(Barnea, 2000).

El modelado QSAR es una técnica util para predecir la actividad de sustancias
quimicas, como pesticidas en poco tiempo y con bajo costo, estableciendo una estadistica
relacion entre la actividad de las sustancias quimicas y sus propiedades estructurales y
fisicoquimicas (Jensen, 2018). Asi mismo, en un marco regulatorio, la OCDE
(Organizacion para la Cooperacién y el Desarrollo Econdmicos) establecié cinco puntos

para la validacion de los modelos QSAR:

3.3.1 Definir un endpoint
El endpoint se refiere a cualquier propiedad fisicoquimica, bioldgica o ambiental.
Este es predicho por un modelo dado, ya que un punto final podria ser determinado por

diferentes protocolos experimentales y bajo diferentes condiciones experimentales.

3.3.2 Algoritmo inequivoco
La intencion de este principio es garantizar la transparencia en la descripcion del
algoritmo del modelo para permitir una evaluacion independiente reproducibilidad de sus

predicciones.



3.3.3 Dominio de aplicacién definido

Un modelo valido esta asociado a un dominio de aplicabilidad (AD) definido. El
AD de un modelo (Q)SAR, es el espacio de respuesta y estructura quimica en el que el
modelo realiza predicciones con una determinada fiabilidad. La AD debe tener en cuenta
los parametros, estructural, mecanistico, metabdlico y de respuesta del modelo. No
obstante, el QAF ((Q)SAR Assessment Framework) no prescribe una forma especifica de
definir los elementos de evaluacion de un modelo porque se pueden utilizar multiples

metodologias validas.

3.3.4 Medidas adecuadas de buen ajuste, robustez y predictividad

Un (Q)SAR debe ir asociado a "medidas apropiadas de ajuste, robustez y
predictividad". Este principio expresa la necesidad de proporcionar informacion sobre el
ajuste y la solidez de un modelo (determinada mediante validacion interna) y la
predictividad de un modelo (determinada mediante validacidn externa). Los elementos de
evaluacion y el rendimiento de un modelo estan relacionados. El rendimiento debe
medirse dentro del dmbito de aplicabilidad definido por sus desarrolladores. Por lo

general, se puede obtener un mayor rendimiento del modelo con una AD mas reducida.

3.3.5 Interpretacion mecanicista

Debe asociarse a una interpretacion mecanicista, si es posible. Los métodos
estadisticos utilizados para describir las relaciones entre la estructura quimica y la
actividad no pretenden sustituir a otros conocimientos de quimica y toxicologia cuando
tales conocimientos existan. Los evaluadores pueden exigir que la documentacién del
modelo incluya consideraciones sobre cémo la justificacion de un modelo (Q)SAR es
coherente o tiene en cuenta los conocimientos relacionados con la propiedad predicha, es
decir, una interpretacion mecanicista. Las consideraciones toxicocinéticas también
forman parte de la interpretacion mecanicista, si son relevantes para la propiedad de
interés (Schultz, 2018).

Posterior a la interpretacion mecanicista, se debe considerar la ecuaciéon que
representa esta interpretacion. EI modelo QSAR para esta propuesta de lineamientos de

modulo esta representado en la siguiente ecuacion:
Koc = X * logKow + Y * MW + Z * MV

Siendo logKow, MW y MV los descriptores que guian esta propuesta de modulo.

Ademas, cuyos valores estan representados en la figura 16, en la seccidn de anexos.



Partes de las ventajas del modelamiento QSAR no solo es que permita visualizar
el modelamiento de las moléculas, sino que también se puede utilizar para plantear
problematicas de caracter ambiental y de la vida real. Esto contribuye a que se puedan
utilizar técnicas didacticas como el ABP, el cual es sabido que contribuye al aprendizaje

de los estudiantes y permite considerar situaciones cotidianas.

3.4 Modelamiento QSAR en sistemas ambientales: prediccion adsorcion de
herbicidas en suelos agricolas

El disefio de este modulo permitira preparar a futuros docentes de ciencias para
que puedan abordar el pensamiento computacional e incluso aplicarlo en sus futuras

carreras docentes.

El pensamiento computacional (PC) se considera necesario para todos y para la
vida cotidiana en el nuevo siglo. Es la practica o el proceso de pensamiento de aplicar
conceptos fundamentales de la informatica para resolver problemas. Mas concretamente,
incluye extraer informacion clave de los detalles concretos de un problema (abstraccion),
reformular un problema mayor en un conjunto de problemas méas pequefios
(descomposicion), detectar los patrones incrustados en los datos, desarrollar y aplicar
algoritmos, etc (Wang, 2022). En este proyecto se propone un prototipo de médulo de
aprendizaje basado en problemas medioambientales auténticos —reales— a ser
abordados desde el area del modelamiento QSAR, por medio de descriptores —
moleculares o del suelo—. Se realizara en base a la adsorcion de herbicidas en suelos.

En general, el proceso de adsorcion de herbicidas en suelos agricolas chilenos
derivados de cenizas volcénicas, es un proceso de adsorcion de no equilibrio (no
equilibrio quimico) siendo atribuido a un mecanismo de resistencias de transferencia de
masa (MT) durante el proceso inicial de adsorcion en ese tipo de suelo presentado,
isotermas de adsorcidn no lineal (proceso de adsorcion limitado de por la velocidad de
adsorcion), histéresis positiva (proceso de adsorcion irreversible) (Caceres-Jensen,
Rodriguez-Becerra, Garrido, et al., 2021). El disefio de este médulo tiene el proposito de
desarrollar conocimiento tecnoldgico pedagdgico de la ciencia en el profesorado de
guimica en formacidn, éste ultimo concepto se abrevia con las siglas de TPASK, donde
los profesores de ciencias desarrollan un conocimiento que “es diferente del conocimiento
de un experto disciplinario (fisico, quimico o biélogo) o un experto en tecnologia, y del

conocimiento pedagdgico general compartido por los profesores en todas las disciplinas™,
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de esta forma TPASK representa lo que los profesores de ciencias necesitan saber sobre
las TIC en la ensefianza de las ciencias” (Rodriguez-Becerra, Céceres-Jensen, Diaz, et al.,
2020).

Por su parte, el modelado QSAR hace referencia a un conjunto de sustancias
quimicas estructuralmente relacionadas que desarrollan una correlacion matematica entre
una respuesta y los atributos quimicos que definen las caracteristicas de las moléculas
analizadas. Por lo tanto, los modelos QSAR permiten establecer una funcién matematica
que relaciona una actividad (bioldgica/ambiental/propiedad) con un conjunto de
propiedades fisicas y quimicas que pueden extraerse de las estructuras quimicas
utilizando medios experimentales o computaciones adecuados.

Los pasos para realizar un modelamiento QSAR son los siguientes (Ragno et al.,
2020):

3.4.1 Recopilacion de conjunto de datos. Se deben compilar los datos
moleculares los cuales deben contener propiedades bioldgicas con
actividades asociadas (respuestas). Se recomienda que las actividades
bioldgicas, se expresen en concentraciones (IC50, EC50, Ki).

3.4.2 Generacion de conformaciones tridimensionales. El conjunto de datos
generalmente se encuentra en formato SMILES, Necesario para generar
las estructuras 2D o 3D.

3.4.3 Definicién de las reglas de alineacion. El objetivo es superponer (alinear)
cada una de las moléculas para identificar un modelo satisfactorio.

3.4.4 Calculo de campos de interaccion (MIF). Las moléculas se colocan
virtualmente una cuadricula de dimensiones.

3.45 Generacion de modelos. En este punto se toman todos los datos
necesarios para generar un modelo predictivo (por ej. Modelo de
Regresion Lineal,). Esto se evalta por medio el coeficiente de correlacion

(ue se expresa.

-

Z:'I:l {J"Iexp_i - ‘1::.1|{_|' )_
O =)
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3.4.6 Validacion del modelo. EI mejor modelo se selecciona por medio de:
e Robustez: Validacion cruzada que indica el modelo mas robusto sobre la

base de un coeficiente interno g2 evaluado mediante la siguiente ecuacion:
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e Falta de correlacion casual. Consiste en reasignar aleatoriamente las
potencias experimentales a los compuestos.

e Capacidad de prediccion. Para los casos de disponibilidad de moléculas
externas a este conjunto de construccion de modelos, la practica habitual
de anélisis de campo molecular comparativo (CoMFA) permite evaluar la
capacidad predictiva de su modelo final, calculando el error de raiz

cuadrada media (RMSE) por medio de la siguiente ecuacion:

RMSE =

3.4.7 Interpretacion grafica. Por medio de la observacién de los graficos
generados, se inspeccionan, describen y disefian nuevas derivadas sobre la
base de la observacién de los gréaficos superpuestos a las moléculas en el
conjunto.

La denominacion del estudio depende de la naturaleza de la respuesta (también
conocida como "punto final™) que se modela dando lugar a la relacién cuantitativa
estructura-propiedad/actividad/toxicidad (QSPR/QSAR/QSTR) que consideran la
modelizacion de las propiedades fisicoquimicas y bioldgicas, respectivamente.

Se utilizaran los términos "QSAR" para designar todos estos estudios. Dado que
se desarrolla una relacion matematica, estos estudios permiten de comportamiento
molecular de nuevas sustancias quimicas o incluso de moléculas hipotéticas (Roy et al.,
2015).

El disefio de este mddulo sera implementado en base al Aprendizaje Basado en
Problemas/Proyectos, la metodologia de ABP se ha posicionado para involucrar a los
estudiantes en su proceso de aprendizaje y como estrategia para vincular situaciones del
mundo real como punto de partida para la adquisicion e integracion de nuevos
conocimientos.

A los estudiantes se le presenta un problema original y desafiante, que pueden ser
semiestructurados o no estructurados antes de la instruccion. El trabajo se realiza entre
los estudiantes, que asumen roles especificos dentro de cada equipo para resolver la

situacion propuesta. EI ABP involucra a los estudiantes en un aprendizaje profundo, ya
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que es constructivo, autodirigido, colaborativo y contextual. Existe una amplia evidencia
de la eficacia de esta metodologia. Segun el autor Hernandez-Ramos (2023) el problema
sociocientifico en un escenario enriquecido con tecnologia ABP es un elemento de disefio
interesante para cursos de aprendizaje electrénico de ciencias orientados a docentes en
servicio. Debido a que el ABP permite el desarrollo de competencias profesionales y
contempla la calidad de aprendizaje (Sanabria & Riobueno, 2017). Esto se refleja
mediante: i) la participacion y motivacion de los estudiantes, ii) el fomento del trabajo en
grupo, iii) la resolucion de problemas y el aprendizaje contextual. Asi mismo, ayuda al
pensamiento creativo, las habilidades de aprendizaje autorregulado, la autonomia, la
autoevaluacion, la creatividad, la colaboracidn, la sintesis, la comunicacion, el desarrollo
de habilidades utiles en el laboratorio como la recogida de datos y la extraccion y analisis

de muestras. (Hernandez-Ramos et al., 2021).
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4. Objetivos

4.1 Objetivo General

Proponer lineamientos para el disefio de un médulo de modelamiento QSAR que
aborde el proceso de cinética de adsorcion de herbicidas en suelos agricolas para la
formacion inicial del profesorado de ciencias y estudiantes de tercero y cuarto medio de

la educacion media en Chile.

4.2 Objetivos Especificos

e Realizar una revision sistematica de literatura cientifica en revistas de corriente

principal indexadas en la base de datos WoS.

¢ Identificar oportunidades y desafios en la ensefianza aprendizaje de las ciencias

ambientales por medio de modelos QSAR.

e Seleccionar modelos QSAR de actividad ambiental pertinentes para disefiar una

actividad de aprendizaje.
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5. Metodologia y métodos

Se realiz6 una busqueda bibliografica sistematica utilizando la base de datos de
Web of Science (WoS). Debido a que las revistas contenidas en los catalogos principales
de esta base de datos son de reconocido impacto cientifico y pasan por rigurosos procesos
de revision de pares.

La bdsqueda se realizd empleando el campo “Topic”, el cual contempla los
subcampos: “title”, “abstract”, “author keywords”, and “Keywords Plus”. Para esto se
utilizaron los tres catalogos principales de WoS, a saber: Science Citation Index
Expanded (SCI-EXPANDED), Social Sciences Citation Index (SSCI), Arts & Humanities
Citation Index (A&HCI). Si bien las palabras claves que su utilizaron podrian ser
actualizadas, se estima que el proceso inicie con las siguientes: “QS4AR Model”,
“cheminformatic”, “sorption” “herbicides” y “software”. Para considerar posibles
variaciones de las palabras claves, se trabajo usando el simbolo “*”. La busqueda
bibliografica se limitd a buscar articulos en espafiol e inglés. Para la seleccion de
publicaciones a utilizar se trabajo solamente con: articulos y revisiones cientificas. El
periodo de basqueda, debido al rapido avance del campo, se focaliz6 en publicaciones
entre el 1 de enero de 2012 hasta la fecha de cierre de buscada considerada en 31 de
diciembre de 2023.

5.1 Criterios de seleccion: primer cribado

Se procedid a revisar los resumenes, titulos y palabras claves con objeto de
seleccionar investigaciones pertinentes a la pregunta de investigacion y objetivos del
trabajo a desarrollar, por €j. se considero el tipo de acceso a los softwares, que los articulos
den cuenta de los detalles computacionales empleados en el proceso de modelamiento o
simulacion, y pertinencia de los tépicos cientificos implicitos en la problematica abordada
por el articulo.

Para el proceso de revisién de los articulos en extenso, se consideré como criterio
el poder conseguir los articulos mediate los canales o fuentes disponibles por nuestra

institucion y laboratorio de investigacion.
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5.2 Criterios de seleccidon: segundo cribado

Se realiz6 un metaanalisis de los articulos seleccionados, considerando aspectos
como: afio de publicacion, procedencia y caracteristicas del estudio, autores, entre otros.

Una vez concluida la primera etapa se procedié a seleccionar una base de datos
para el proceso de disefio de la secuencia de ensefianza-aprendizaje. Con ello, se continu6
definiendo el end-point, el cual debié cumplir a lo menos con los siguientes criterios:

e Metodologia de obtencion del dato, reproducible y replicable.

e Debe dar cuenta de una actividad ambiental especifica.

e Datos con amplia variabilidad, es esperable que posean tres 0 méas ordenes de

magnitud.

En la siguiente etapa, se identificaran softwares de licencia liberada o abierta.
Ademas, se realizd una revision de los requisitos de hardware necesarios para cada
software seleccionado.

Finalmente, se proceder a establecer lineamientos de disefio de un modulo QSAR
apto para profesores en formacion de ciencias sobre la base de la evidencia cientifica

acumulada.
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6. Resultados y discusion

6.1 Seleccién de articulos

A través de la base de datos de WoS, el resultado obtenido por medio de las
palabras claves utilizadas, arroja un total de 34 articulos. Con ellos se procede a realizar
una base de datos en donde se describen los siguientes puntos para cada articulo:
“EndPoint”, “QSAR”, “Suelo”, “Tipo de modelo matematico”, “Base de datos
accesibles”, “Origen de base de datos”, “Tipos de descriptores moleculares” Yy
“accesibilidad de los softwares a utilizar”. Ya definidos estos pardmetros a analizar, se
revisan los resimenes de cada articulo para completar la base de datos realizada y
reflejada en la Tabla 1 (anexos).

Dentro de la base de datos realizada, se procede con los filtros respectivos y que
sean Utiles para la generacion de este modulo. Para ello, se determind la duplicidad de los
articulos dando un total de cero. Posteriormente, se excluyen los articulos sin un acceso
liberado, donde se obtiene solo un articulo. Luego, se selecciona aquellos articulos que
trabajen con modelamiento QSAR/QSPR, de estos, se excluyen solo dos. A continuacion,
se eliminan aquellos articulos que no trabajen con suelos, arrojando un total de nueve.
Finalmente, para el analisis mas exhaustivo, del total de 34 articulos obtenidos
originalmente, se eliminan un total de 12, obteniendo asi 22 articulos para su revision en
conjunto con el profesor guia Dr. Jorge Rodriguez-Becerra y la Dra. Lizethly Caceres-

Jensen. Este filtrado se refleja en el siguiente diagrama PRISMA.
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Figura 2

Diagrama PRISMA de seleccion de articulos para analisis.
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Nota. Formato extraido desde (Page et al., 2021).

6.2 Bases curriculares y estandares de formacion docente

A través de la busqueda de las bases curriculares de 3ro y 4to medio
correspondientes a su Ultima modificacién en base al decreto supremo N°193/2019
(Biblioteca del Congreso Nacional, 2019), se obtienen los siguientes objetivos de

aprendizajes basales en la Tabla 2 que pueden ser utilizados para acoplar los lineamientos

del médulo por crear.
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Tabla 2

Obijetivos de aprendizaje basales 3ro y 4to medio.

Unidad

Objetivos de aprendizaje basales

Quimica Electivo

OABO1: Evaluar el desarrollo del conocimiento cientifico y tecnolégico en nanoquimica y quimica de
polimeros, considerando sus aplicaciones y consecuencias en ambitos tales como el ambiental, médico, agricola e
industrial.

OABO04: Explicar efectos del cambio climatico sobre los ciclos biogeoquimicos y los equilibrios quimicos que
ocurren en los océanos, la atmdsfera, las aguas dulces y los suelos, asi como sus consecuencias sobre el bienestar de las
personas y el desarrollo sostenible.

OABO5: Analizar el origen, las vias de exposicién, los efectos y las propiedades de contaminantes quimicos
provenientes de actividades domésticas e industriales (como mineria, agricultura y desarrollo urbano) sobre los sistemas
naturales y los servicios ecosistémicos que estos brindan a las personas y a la sociedad.

OABO06: Evaluar la contribucién de la quimica y sus aplicaciones tecnoldgicas en el entendimiento, la
prevencion y mitigacion de efectos derivados del cambio climatico y la restauracién de los sistemas naturales afectados.

OABO7: Valorar la importancia de la integracion de los conocimientos de la quimica con otras ciencias para el

analisis y la propuesta de soluciones a problemas actuales, considerando las implicancias éticas, sociales y ambientales.

Fisica Electivo

OABO1: Analizar, con base en datos cientificos actuales e historicos, el fendomeno del cambio climatico global,
considerando los patrones observados, sus causas probables, efectos actuales y posibles consecuencias futuras sobre la

Tierra, los sistemas naturales y la sociedad.
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Unidad

Objetivos de aprendizaje basales

Matematicas:

Formacion general

Matematicas:
Probabilidad y
estadistica

Matematicas:
Pensamiento

computacional

OABO02: Tomar decisiones en situaciones de incerteza que involucren el andlisis de datos estadisticos con
medidas de dispersion y probabilidades condicionales.

OABO02: Resolver problemas que involucren los conceptos de media muestral, desviacién estandar, varianza,
coeficiente de variacion y correlacion muestral entre dos variables, tanto de forma manuscrita como haciendo uso de

herramientas tecnolégicas digitales.

OABO1: Aplicar conceptos de Ciencias de la Computacién —abstraccién, organizacion légica de datos, analisis

de soluciones alternativas y generalizacion— al crear el cddigo de una soluciéon computacional.

Biologia: Biologia de
los Ecosistemas

OABO03: Explicar los efectos del cambio climético sobre la biodiversidad, la productividad bioldgica y la
resiliencia de los ecosistemas, asi como sus consecuencias sobre los recursos naturales, las personas y el desarrollo

sostenible.

OABO04: Investigar y comunicar como la sociedad, mediante la ciencia y la tecnologia, puede prevenir, mitigar

o reparar los efectos del cambio climatico sobre los componentes y procesos bioldgicos de los sistemas naturales.
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OABO5: Valorar la importancia de la integracion de los conocimientos de la biologia con otras ciencias para el
analisis y la propuesta de soluciones a problemas actuales presentes en sistemas naturales, considerando las implicancias

éticas, sociales y ambientales.

Unidad

Objetivos de aprendizaje basales

Biologia: Biologia

celular y molecular

Biologia: Ciencias

para la salud

OABO1: Investigar el desarrollo del conocimiento de biologia celular y molecular a lo largo de la historia y su

relacion con diversas disciplinas como la Quimica, la Fisica y la Matematica, entre otras.

OABO7: Analizar aplicaciones biotecnoldgicas en diversas areas, como tratamientos para el cancer, preservacion
y uso de células madre, y produccion de organismos transgénicos, entre otros, y evaluar sus implicancias éticas, sociales

y legales.
OABO4: Investigar y comunicar la relacion entre la calidad del aire, las aguas y los suelos con la salud humana,

asi como los mecanismos bioldgicos subyacentes.

OABO5: Evaluar el desarrollo cientifico y tecnoldgico, a través de innovaciones en biotecnologia, nanomedicina,

medicina nuclear, imagenologia y farmacologia, entre otras, influyen en la calidad de vida de las personas.

Cs. para la ciudadania:

Bienestar y salud

OABO1: Analizar, sobre la base de la investigacion, factores bioldgicos, ambientales y sociales que influyen en
la salud humana (como la nutricion, el consumo de alimentos transgénicos, la actividad fisica, el estrés, el consumo de

alcohol y drogas, y la exposicién a rayos UV, plaguicidas, patdgenos y elementos contaminantes, entre otros).
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Unidad Objetivos de aprendizaje basales

OABO1: Investigar sustancias quimicas de uso cotidiano en el hogar y el trabajo (medicamentos, detergentes y
plaguicidas, entre otros), analizando su composicion, reactividad, riesgos potenciales y medidas de seguridad asociadas

Cs. para la ciudadania: (manipulacion, almacenaje y eliminacion).
Seguridad, prevencion OABO03: Analizar, a partir de modelos, riesgos de origen natural o provocados por la accién humana en su
y autocuidado contexto local (como aludes, incendios, sismos de alta magnitud, erupciones volcénicas, tsunamis e inundaciones, entre
otros) y evaluar las capacidades existentes en la escuela 'y la comunidad para la prevencion, la mitigacion y la adaptacién

frente a sus consecuencias.

Cs. para la ciudadania: N ] ] o
Ambient OABO03: Modelar los efectos del cambio climatico en diversos ecosistemas y sus componentes bioldgicos,
mobiente'y - . . : L
o fisicos y quimicos, y evaluar posibles soluciones para su mitigacion.
sostenibilidad

Cs. para la ciudadania: OABO03: Evaluar alcances y limitaciones de la tecnologia y sus aplicaciones, argumentando riesgos y beneficios

Tecnologia y sociedad desde una perspectiva de salud, ética, social, econémica y ambiental.

Nota. Datos extraidos de (Mineduc, 2019).

Asi mismo, se extraen los siguientes estandares de formacion inicial docente (FID) que pueden asociarse con la propuesta de médulo

descrito en la Tabla 3.
Tabla 3

Estandares de formacion inicial docente.
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Estandar

Conocimiento disciplinar

Didactica disciplinar

Quimica:

ESTANDAR A:

Habilidades de
Investigacion

Cientifica

1. Plantea preguntas que pueden
abordarse a través de procedimientos
cientificos, y los usa para formular
investigaciones cientificas escolares a

través de experiencias, indagaciones vy

proyectos.
4. Formula hipétesis  sobre
fendbmenos del mundo natural,

fundamentando los resultados esperados

en el conocimiento cientifico vigente.

9. Discute los resultados obtenidos
en investigaciones cientificas,

contrastando el andlisis de datos

cualitativos 'y cuantitativos con el

conocimiento cientifico vigente.

13. Genera oportunidades para que sus estudiantes formulen
preguntas de caracter cientifico que puedan ser resueltas a través de
actividades de investigacion cientifica escolar, ya sea a través de
experiencias, indagaciones o proyectos.

16. Selecciona e implementa experimentos, demostraciones,
simulaciones digitales y laboratorios virtuales, que permitan a sus
estudiantes formular y fundamentar hipotesis; recolectar y analizar
datos; elaborar, argumentar y comunicar conclusiones, desarrollando en
ellos una visién de la Ciencia, mas alla de la intuicion y las formulas,
en la que la observacion sistematica, el registro adecuado y la
interpretacion rigurosa son indispensables.

17. Disefia e implementa actividades de indagacién cientifica en
torno a una pregunta inicial compleja, para contribuir a que sus
estudiantes logren los objetivos de aprendizaje en particular aquellos
relacionados al pensamiento, las habilidades y las actitudes cientificas

prescritas para el nivel correspondiente.
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Estandar

Conocimiento disciplinar

Didactica disciplinar

Quimica:
ESTANDAR B:
Naturaleza de la

Ciencia

10. Elabora conclusiones a partir de
evidencia tedrica y empirica, dando
respuesta a las preguntas planteadas,
formulando  nuevas  preguntas Yy
reconociendo  las  limitaciones vy

proyecciones de la investigacion realizada.

18. Planifica e implementa experiencias de aprendizaje en que
sus estudiantes deben disefiar, ejecutar y divulgar individual o
colaborativamente proyectos de investigacion de la disciplina o
interdisciplinarios orientados a responder preguntas cientificas, y asi

piensen, actlen y se comuniguen cientificamente.

3. Entiende los modelos cientificos
como representaciones aproximadas de los
sistemas Fisicos, Quimicos, Bioldgicos,
Geoldgicos y Astrondémicos y su utilidad
para explicar, argumentar, predecir y
resolver problemas, reconociendo el
caracter interpretativo y provisorio del

conocimiento cientifico.

12. Dispone de un amplio repertorio de modelos concretos,
pictoricos y simbolicos, y selecciona el méas adecuado, de acuerdo con
el contexto y nivel educativo, para facilitar que sus estudiantes
formulen predicciones, explicaciones, argumentaciones y resuelvan

problemas cientificos.
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Estandar

Conocimiento disciplinar

Didactica disciplinar

Quimica:
ESTANDAR D:
Interacciones

Intermoleculares

7. Analiza criticamente cuestiones

sociocientificas locales y globales,
poniendo el conocimiento, las habilidades
de investigacion cientifica y las formas de
razonar de diversas disciplinas al servicio
del desarrollo de una ciudadania activa y
comprometida con el desarrollo sostenible.

10. Estd consciente que debe
profundizar los contenidos de las
disciplinas cientificas que menos dominay
actualizar constantemente sus marcos
conceptuales y epistemoldgicos respecto
de la Cienciay su didactica, para potenciar

su quehacer docente.

15. Selecciona textos informativos donde se presenten
cuestiones sociocientificas pertinentes al nivel de desarrollo e intereses
de sus estudiantes, y los utiliza como recursos didacticos que les
permitan realizar analisis criticos que integren Fisica, Quimica y

Biologia, asi como otras disciplinas no cientificas.

17. Utiliza la metodologia aprendizaje basado en proyectos para
empoderar a sus estudiantes como gestores de cambio, dada la
identificacion de problematicas presentes en su contexto territorial y la
ejecucién de acciones concretas para resolverlas desde un enfoque
sostenible.

20. Valora el diélogo con otros/as profesionales de la educacion sobre
los saberes de sus respectivas especialidades y articula colaboraciones,
para incorporar aspectos disciplinares, didacticos y pedagdgicos que
contribuyan a que sus estudiantes aborden de manera interdisciplinar

tematicas asociadas con el desarrollo sostenible.
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Estandar

Conocimiento disciplinar

Didactica disciplinar

Quimica:
ESTANDAR D:
Interacciones

Intermoleculares

2.  Explica los efectos de la
variacion de las condiciones del sistema en
las sustancias, mediante el analisis del
comportamiento de las particulas y sus
interacciones, para evaluar el impacto del
cambio climatico en su territorio y

proponer estrategias para su mitigacion.

4. ldentifica los procesos que
permiten separar los componentes de una
mezcla, mediante la comparacién de sus
propiedades fisicas y quimicas, para
disefiar procedimientos experimentales
que permitan resolver problematicas
medioambientales como la contaminacion

del suelo, el agua o del aire.
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Estandar

Conocimiento disciplinar

Didactica disciplinar

Matematicas:

ESTANDAR A:

NUMEROS Y
ALGEBRA

4.- Identifica los elementos y las
propiedades basicas de una funcion y sus
representaciones, y estudia funciones, tales
como, Vvalor absoluto, lineales, afines,
definidas por tramos, cuadréticas, potencia
de exponente racional, racionales vy
combinaciones entre estas, poniendo
atencion a la pertinencia del dominio.

5.- Resuelve problemas y modela
fendmenos de crecimiento y/o periddicos
con las funciones exponencial, logaritmo y
trigonométricas en colaboracion con
docentes de otras disciplinas como
Economia y Ciencias Naturales vy

utilizando herramientas digitales.

10.- Disefia actividades de aprendizaje anticipando las posibles
dificultades y errores de sus estudiantes en la determinacion del
dominio y recorrido de funciones y propone actividades para superar

dichas dificultades.

13.- Anticipa dificultades y prepara preguntas en actividades de
manipulacion de expresiones algebraicas, para que sus estudiantes

expliquen y argumenten sus procedimientos y resultados.
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Estandar

Conocimiento disciplinar

Didactica disciplinar

Matematicas:

ESTANDAR A:

NUMEROS Y
ALGEBRA

8.- Resuelve problemas que
integran conocimientos de NUmeros y
Algebra con los conocimientos de los otros
estandares como, por ejemplo, problemas
que involucran combinatoria, ecuaciones y
cuerpos geomeétricos

9.- Comprende las mdltiples

interconexiones entre las ideas
matematicas presentes en estos estandares,
las que dan coherencia y unidad a la
matematica escolar, estableciendo
relaciones entre el estdndar de NUmeros y

Algebra y los demas.

14.- Incentiva, en colaboracion con docentes del &rea de
Ciencias, que sus estudiantes trabajen en grupo en la modelacion del
crecimiento de poblaciones de especies, por ejemplo, que expliquen a
sus pares las decisiones y procedimientos utilizados y contrasten los

distintos modelos obtenidos por cada grupo.

15.- Escucha en forma activa las explicaciones que un grupo de
estudiantes da sobre los supuestos que han hecho para modelar un
fendmeno periddico y, en base a ello, formula preguntas para que el
grupo discuta sobre la validez de estos supuestos.

18.- Disefia actividades de resolucion colaborativa de problemas
que integren herramientas digitales dinamicas para el analisis de
funciones, para que sus estudiantes conecten las representaciones

algebraicas y graficas, usen parametros y planteen generalizaciones.
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Estandar

Conocimiento disciplinar

Didactica disciplinar

Matematicas:
ESTANDAR C:
PROBABILIDADES
Y ESTADISTICA

2.- Vincula la  estadistica
descriptiva y la inferencial, usando los
datos como evidencia, generalizando mas
alld de la descripcion de los datos, y
expresando conclusiones con cierto grado
de incertidumbre para conectar con la
inferencia formal.

3.- Comprende los elementos de un
proceso de inferencia estadistica,
entendiendo que este utiliza datos de
muestras aleatorias para inferir sobre la
poblacién de que provienen, y comprende
el rol de la distribucion muestral de los
estadisticos al cuantificar la incertidumbre

de las inferencias.

13.- Disefia planes de clases que integren software dinamico
para la representacion y analisis de datos en la resolucion de problemas
estadisticos sobre poblaciones minoritarias, considerando los contextos

de sus estudiantes y enriqueciendo la interpretacion de los resultados.

14.- Planifica unidades didacticas que promuevan la resolucion
de problemas estadisticos con uso de herramientas digitales, en el
marco de situaciones relevantes de la vida social, cultural y cientifica,
para fomentar el ejercicio de una ciudadania informada y critica que

toma decisiones basadas en evidencia.
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Estandar

Conocimiento disciplinar

Didactica disciplinar

Matematicas:
ESTANDAR C:
PROBABILIDADES
Y ESTADISTICA

4.- Explora y describe el
comportamiento de datos uni y bivariados,
usando  estadisticos, representaciones
gréficas y tabulares y apoyandose con
tecnologias, para el desarrollo de
habilidades de analisis exploratorio de
datos, propias del  razonamiento
estadistico.

8.- Define variables aleatorias y las
utiliza para modelar fendmenos aleatorios,
describiendo el comportamiento de la
variable a través de funciones de
probabilidad o densidad, como la Binomial
y la Normal, y evalta la pertinencia del
modelo en situaciones de incertidumbre de

indole social, cultural o cientifica.
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10.- Construye intervalos de
confianza e interpreta su significancia
estadistica para el analisis critico de
informacion y para la realizacion de
inferencias respecto de una poblacion, en
el contexto de proyectos colaborativos con
areas como las ciencias sociales, ciencias

de la salud y educacion.

Estandar

Conocimiento disciplinar

Didactica disciplinar

Matematicas:
ESTANDAR E:
PENSAMIENTO
COMPUTACIONAL
Y
PROGRAMACION

1.- Conoce los elementos basicos
de la ciencia de la computacion: hardware
y software, representacion digital de la
informacién, bases de datos, redes
informaticas, inteligencia artificial vy
robdtica, sus aplicaciones practicas y su

impacto en la sociedad.

Nota. Datos extraidos de (Mineduc, 2021; Mineduc, 2022).
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6.3 Selecciéon de un modelo reproducible

De un total de 22 articulos recopilados en el diagrama PRISMA, se selecciond el
articulo con titulo: ”Three-Parameter Modeling of the Soil Sorption of Acetanilide and
Triazine Herbicide Derivatives” (M. R. Freitas et al., 2014). Se decidio descartar los 21
articulos restantes debido a los siguientes factores: a) inaccesibilidad de los datos para
trabajar; b) softwares no liberados; c) dificultad para la instalacion de los mismos
programas; d) lenguaje computacional avanzado. Para los puntos “a” y “b” se puede
observar el detalle en la Tabla 1 ubicada en anexos. Mientras que para los puntos “c” y
“d”, los softwares que se tuvo complicaciones en la instalacion fueron: 1) Qikprop, este
no permitia la descarga desde la pagina oficial ya que se debia registrar, al momento de
realizar ese registro, solicitaba tener cargos académicos mas avanzados y acreditarlos,
este programa aparece en el articulo 12 (Langeron et al., 2014) segtn la Tabla 1 de anexos;
I1) DRAGON, la licencia de este programa solo es de pago, por lo que no se pudo llegar
a la instalaciéon, no obstante, existe una version en linea pero que no cuenta con las
herramientas necesarias para la obtencion de los resultados. Este programa se sugiere en
los articulos 7, 10 y 13 (dos Reis et al., 2014; Roy et al., 2020; Sabour & Movahed, 2017)
segln la Tabla 1; I11) Python 3.7, la instalacion fue amena y répida, pero si se requiere un
conocimiento computacional mucho més avanzado y concreto, ya que en el articulo 2
(Kobayashi et al., 2020) segun la Tabla 1, que es donde se utiliza este programa se habla
de lenguaje computacional muy avanzado, es decir, solicitaba c6digos y programacion,
considerando que este modulo serda expuesto para profesores en formacion sin un
conocimiento previo de informética se decide descartar; 1V) QSARINS, este programa
aparece en los articulos 4 y 6 (Olguin et al., 2019; Olguin et al., 2017) segln la Tabla 1.
A pesar de que sea un programa liberado, al momento de su instalacion solicita la
descarga previa de Javascript 11.0 posteriormente solicita ingresar unos codigos descritos
desde la misma pagina de descarga de QSARINS para su correcto funcionamiento. A
pesar de haberse realizado los pasos correspondientes, no se logré la instalacion de éste;
V) Material Studio, a pesar que la descripcién de la pagina menciona ser un software
liberado, no fue posible encontrar la zona de descarga y por ende instalarlo, apareciendo
solo en el articulo 16 (Radian et al., 2015) segun la Tabla 1; VI) Volsurf, al igual que el
software de Qikprop, solicita registrarse, pide tener un grado académico y acreditarlo, al
intentar hacer el registro solicita algin documento que verifique el titulo profesional, ante
ello no se pudo instalar el software pertinente, en donde solo aparece en el articulo 18
(Soares et al., 2014) segun la Tabla 1.

32



Por otro lado, la eleccion del articulo se debe a que contiene una base de datos
accesible, estos se encuentran descritos dentro del articulo, estos datos pueden ser
copiados en un archivo Excel y citados para su posterior trabajo de modulo. Ademas,
cuenta con un software liberado y de facil entendimiento llamado Chemoface,
perteneciente a la misma rama de los programas de MATLAB. Este programa solita la
descarga de una extension correspondiente a MATLAB y la descarga del propio software.
La instalacion de este programa para su respectiva prueba se realizé en un notebook HP
Victus, con sistema Windows 11, procesador Intel Core I5 de 11va generacion, memoria
RAM de 8 GB y 256 GB de disco duro, estas caracteristicas permitieron un trabajo rapido
y fluido. Finalmente, la aplicacion de este trabajo permitird resultados en base a los

siguientes parametros evaluados: r?, g, RMSECV Yy ré_ .4

6.4 Programa Chemoface
Una vez hecha la instalacion, se procede a abrir el programa Chemoface para

poder replicar los resultados del médulo tal como se reflejan en el siguiente esquema.

Figura 3
Esquema resumen de uso de Chemoface.
e N\ e N\ e N\
. 8.EnlosejesXeYdela
1. Abrir programa: . . ST
. " L misma zona, seleccionar 9. Pulsar la opcién "Plot
seleccionar "Multivariate " v . " (e
. A Measured" y "Predicted y obtener el grafico.
Calibration .
respectivamente
\ J \ J \ J
e N e N e N
2. (_Zoplar datos pa_ra la 7. En la opcion }eaye— ., 10. Dirigirse a la zona de
variable independiente one-out-cross-validation - . .
. " " Calibration y pulsar Fit
(ejeY) pulsar "run CV
\. J \. J \. J
e N e N e N
11.Enlosejes XeY
3. En el panel de control . . A "
. " o 6. Seleccionar el metodo seleccionar "Variables" y
seleccionar "archivo" y . N . . ,.
de regresién y pulsar MLR Regression coefficients
pegarenY .
respectivamente
\ J \ J \ J
e N e N e N

4, Copiar los datos para
las variables
independietes (eje X)

12. Copiar los coeficientes
de regresion y pegarlos
en un archivo excel

5. En el panel de control
pegar en X
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El programa Chemoface, tiene la particularidad de pertenecer a la rama de
programas MATLAB, siendo de una instalacién amigable y sencilla. El uso de este
software permite poder determinar los distintos valores de regresion lineal maltiple
para la base de datos empleada en el articulo seleccionado. Para poder observar el
detalle de la utilizacién del programa, se sugiere ver anexos 2.

6.5 Lineamientos para un médulo
Con base en el modelo STEM y asi mismo en el marco de TPASK, se propone la

aplicacion de un prototipo de ABP para la realizacion de este médulo.

6.5.1 Etapas de un ABP.
1. Contextualizacion del escenario ABP: Los estudiantes leen, reflexionan y
escriben sobre un hito importante para la contextualizacion de un problema del mundo

real.

2. Lluvia de ideas: Los estudiantes anotan preguntas enunciados, hechos,

conceptos y restricciones implicitos implicitas en el problema.

3. Sistematizacién: Los estudiantes leen sus notas y las clasifican en diferentes

categorias, temas y procesos.

4. Descripcion del problema: Basandose en las etapas 2 y 3 los estudiantes

formulan metas de aprendizaje (objetivos) para resolver un problema del mundo real.

5. Distribucion de roles: Los estudiantes designan roles basados en trabajo
cooperativo, donde identifican y asignan las metas (objetivos) de aprendizaje propuestas
en la etapa 4. Posteriormente, los estudiantes analizan los recursos educativos y recopilan

informacion adicional para desarrollar metas de aprendizaje para el grupo.

6. Identificacion de objetivos: Cada estudiante presenta la informacion
recopilada de acuerdo con su papel dentro del grupo. Posteriormente y mediante trabajo
cooperativo trabajo cooperativo, los alumnos identifican objetivos de investigacion que

permitan resolver un problema del mundo real a través de una metodologia de trabajo.

7. Andlisis de datos: Los estudiantes trabajan en la identificacion y control de
variables. A continuacion, interpretan los resultados utilizando datos agrupados o

tabulados pregunta de investigacion.
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8. Conclusiones: Los estudiantes formulan sus conclusiones teniendo en cuenta:
i) las regularidades observadas en los resultados; ii) coherencia con la hipdtesis y los

objetivos; iii) validez de las conclusiones.

9. Comunicacion cientifica: Los estudiantes presentan resultados de la
investigacion a otros estudiantes y a la comunidad académica a través de carteles.

10. Evaluacion por pares: Los estudiantes realizan una evaluacion por pares al
final de la realizacion del mddulo ECC, considerando tres categorias: compromiso con la
asignacion, concordancia entre los requisitos del rol y desarrollo del trabajo, y calidad del

trabajo.

11. Autoevaluacion: Al final, los estudiantes asisten a una grupo y realizan una
autorreflexion guiada sobre su aprendizaje. La reflexion se lleva a cabo mediante un
cuestionario que ayuda a identificar "qué" y "cdmo™ han aprendido durante la aplicacion

del médulo ECC (Rodriguez-Becerra, Céceres-Jensen, Diaz, et al., 2020).

Considerando que la primera etapa del ABP es la contextualizacion y la
presentacion de la pregunta de investigacion, se procede a plantear una situacion

problema para el trabajo a realizar.

6.5.2 Situacién problema.

“La Organizacion de las Naciones Unidas para la Alimentacién y la Agricultura
(FAO) estima que, en los paises en desarrollo, se proyecta que el 80% del aumento en la
produccion de alimentos necesario para mantener el ritmo del crecimiento de la poblacion
procedera de aumentos en el rendimiento o el nimero de veces al afio que se pueden
plantar los cultivos en la misma tierra. Se espera que solo el 20% de la produccion

adicional de alimentos sea el resultado de una expansion de las tierras agricolas.

Los plaguicidas pueden prevenir grandes pérdidas de cultivos y, por lo tanto,
seguiran desempefiando un papel en la agricultura. Sin embargo, los efectos de la
exposicion a los plaguicidas en los seres humanos y el medio ambiente son una

preocupacion constante (World Health Organization: WHO, 2022).

El riesgo medioambiental de los nuevos herbicidas puede determinarse mediante
la estimacion de su sorcién en el suelo (logKoc), que suele estar correlacionado con el
coeficiente de particion octanol/agua (logKkow). Sin embargo, esta correlacion no es

valida para algunos acetanilidas y triazinas. Por lo tanto, es necesario relacién cuantitativa
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estructura-propiedad para predecir el logKoc de los analogos de estos compuestos.
Coeficiente de particion octanol/agua, se calcularon el peso molecular y el volumen
contra logKoc (M. R. Freitas et al., 2014).

Figura 16.
Estructuras basicas de acetanilida y triazina utilizadas en el modelado QSAR.

O R,
R
I‘M,N. L\CH; N//“\,;N
/‘J\ Rs.- | /;J\ R
‘\\l _\N/ N./ N, 4
e | |
\\\_’;‘?f R_; RS

acetanilide-type herbicides 1.3,5-triazine-type herbicides

Con estos tres descriptores, es posible realizar un modelo de relacion estructura —
actividad predictivo y validado para obtener herbicidas mas amigables con la naturaleza

y la salud humana.

En base a los antecedentes planteados, la OMS se ha contactado con ustedes, en
su calidad de expertos y profesionales para resolver la siguiente problematica

medioambiental.

Considerando un modelo predictivo de relacién cuantitativa estructura —
actividad. ¢Cudl de las dos familias de herbicidas contribuira de mejor manera al
control de malezas considerando los descriptores fisicoquimicos planteados?

Considere la base de datos dispuesta en anexos 3”
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7. Conclusioén

El presente trabajo esté focalizado en poder realizar lineamientos para el disefio
de un médulo de modelamiento QSAR destinado para la formacion inicial de profesores
de ciencias, asi mismo se pudo relacionar en conjunto con los objetivos de aprendizaje a
estudiantes de 3ro y 4to medio. Para ello, se desglosa en diversas tareas que permitieron

el cumplimiento del objetivo general.

Considerando una metodologia rigurosa y minuciosa, la realizacion de una
revision sistematica de la literatura cientifica por medio de WoS permitié obtener una
comprension profunda de los avances actuales en el campo del modelamiento QSAR, no
solamente a nivel nacional, sino que también internacional, esto aplicado a la adsorcién
de herbicidas en determinados tipos de suelos. Este conocimiento critico se convirtié en
la base sobre la cual se identifico oportunidades y desafios especificos relacionados con
la integracién de modelos QSAR en la ensefianza y aprendizaje de las ciencias

ambientales.

Asimismo, el proceso de seleccion de un modelo QSAR de actividad ambiental
pertinente no solo ha contribuido a la creacion de un marco de referencia robusto, sino
que también ha sentado las bases para disefiar una actividad de aprendizaje efectiva por
medio de la metodologia ABP. La cuidadosa eleccion del modelo trabajado ha sido
crucial para garantizar que el modulo propuesto no solo sea educativo, sino también
relevante y aplicable en el contexto de la formacion de futuros profesores de ciencias e
incluso estudiantes de 3ro y 4to medio.

Finalmente, los lineamientos propuestos son los siguientes: i) uso del programa
Chemoface; ii) la contextualizacion de una situacion problematica real, iii) una
metodologia rigurosa y solida; iv) una base de datos reproducible. Estos lineamientos
permiten un disefio novedoso por medio de una metodologia emergente como lo es el
ABP en la educacién, tanto universitaria como secundaria. Teniendo asi un enfoque

didactico y autonomo por parte del estudiantado.
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9. Anexos

9.1 Anexo 1

Tabla 1. Articulos recolectados en base de datos WOS

# Article Title EndPoint QSAR-QSPR Suelos Tipo de modelo Base de datos accesibles Origen base di Tipos de descriptores Software utilizado Tipo de licencia

1 A simple approach to the pre«Koc QSPR Si Regresion lineal Si Chemspider  Fisicoquimica Matlab Pagada

2 Prediction of Soil Adsorption Koc QSPR Si Regresion lineal multiple Si DDP Topologico Python 3.7 Liberada

3 Novel calculator for estimatior Kfoc QSAR Sl Regresion lineal No Sin registro  Sin registro Sin registro Sin registro

4 QSPR modelling of the soil sc Koc QSPR Si Regresion lineal No Vcclab Topologico QSARINS Liberada

5 Revealing chemophoric sites Koc QSPR Si Regresion por minimos cuadrados multiples ~ Si Chemspider  Fisicoquimica Chemoface Liberada

6 Statistical equivalence of prec Koc QSPR Si Regresion lineal multiple Si DDP Sin registro QSARINS Liberada

7 Application of radial basis fun Koc QSAR Si Red neuronal de regresion generalizada No EPA Topologico DRAGON Pagada

8 Coloured chemical image-bas Koc QSPR Si Regresion lineal multiple Si DDP 2D Sin registro Sin registro

9 Aug-MIA-QSPR Modeling of t Koc QSPR Si Regresion por minimos cuadrados parciales ~ Si DDP Fisicoguimica Sin registro Sin registro
10 An alternative approach for th Koc QSPR Si Regresion lineal multiple Si DDP Fisicoquimica DRAGON Pagada
11 The effect of different log P a Koc QSPR Si Regresion lineal Si Sinregistro  Fisicoquimica Minitab Pagada
12 Molecular properties affecting Kd QSPR Si Regresion lineal No PPDB Cuanticos Qikprop Liberada
13 First report on a classificatior Toxicidad QSAR Si Coeficiente discriminacion lineal No EFSA Topologico DRAGON Pagada
14 Interference Adsorption Mect Adsorcion (umol-g) QSAR Si Disefio factorial fraccional Si DDP Sin registro Minitab Pagada
15 Partition kinetics of chlorober Constantes de velocidad (k1,k2) QSAR Si Regresion lineal Sin registro Sin registro  Sin registro Sin registro Sin registro
16 Modeling binding of organic f Kd QSAR Si Regresion lineal multiple No DDP Fisicoguimica Material Studio Liberada
17 Molecular properties affecting Kd QSPR Si Regresion lineal multiple Si PPDB Cuanticos Qikprop Liberada
18 Quantitative Structure-Sorptio Koc QSPR Si Regresion lineal minimos cuadrados multiples No OCHEM Fisicoquimica Volsurf Liberada
19 Three-Parameter Modeling of Koc QSPR Si Regresion lineal multiple Si DDP Fisicoguimica Chemoface Liberada
20 Effects of halogenated aroma Koc QSAR Si Water half life Sin registro Sin registro  Sin registro Sin registro Sin registro
21 Application of various method LogP QSAR Si Regresion lineal No Vcclab Fisicoguimica STATISTICA 10.0 Pagada
22 Sorption behavior of 20 waste Kd QSAR Si Regresion lineal No Sin registro  Sin registro Sin registro Sin registro

DDP: Datos disponibles en paper

Nota. Tabla de autoria propia, informacion extraida de (Blondel et al., 2013; Burke et al., 2013; Daré et al., 2017; Djohan et al., 2017; Dotowy et
al., 2014; dos Reis et al., 2013, 2014; Eckel, 2019; Freitas et al., 2015; Mirlaine R Freitas et al., 2014; M. R. Freitas et al., 2014; Kobayashi et al.,
2020; Langeron et al., 2014; Lim & Fox, 2014; Mubhire et al., 2021; Olguin et al., 2019; Olguin et al., 2017; Radian et al., 2015; Roy et al., 2020;
Sabour & Movahed, 2017; Soares et al., 2014; Wang et al., 2018).
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9.2 Anexo 2
Como utilizar Chemoface paso a paso.

a) Seleccionar la opcion “Multivariate Calibration”.

Figura 4
Tablero de opciones Chemoface.
uchemoface - X
| File Help
Chemoface

Experimental Design

Pattern Recognition

Muttivariate Calibration

Data Plot

Data Organization

b) Copiar los datos correspondiente a la variable dependiente (eje Y del gréfico) desde la

base de datos dispuesta en un Excel.

Figura 5
Seleccion de variable dependiente desde base de datos.
# Compound logKoe logKow MW Mv
1 Acetanilide 1.43 1.156 1352 132.0
2 ¥C- 1.58 1.786 169.6 145.5
acetanilide
g 3CH 145 1.581 1492 1486
acetanilide
4 157 1.296 1532 136.0
acetanilide
3-Cl-
5 " 186 1.810 169.6 1455
acetanilide
g 7B 2.01 1.941 2141 149.9
acetanilide
7 CF 175 2028 2032 163.3
acetanilide
g MO 194 1.091 1802 155.3
acetanilide
g - 1.48 1.320 1532 136.9
acetanilide
10 B 195 1.965 214 1 1499
acetanilide
4-OCH:- 1.40 1.213 165.2 157.5
acetanilide
12 Butyranilide 171 2550 1632 165.6
13 Propachlor 242 2639 2117 106.1
3.4-aick- 234 2.440 2040 150.1
acetanilide
3-Cl-4-
15 . 195 1.810 1006 171.1
16 Alachlor 228 3671 2698 2552
17 Butachlor 286 5109 318 3056
18 Norfluorazo 328 2886 3037 229 4
19 Acetchlor 232 3.580 260.8 2552
20 Metholachiof 246 3548 2838 2718
21 Matalaxyl 157 2339 2793 269.2
22 Simazine 210 2251 2017 176.6
23 Propazine 2.40 2845 2297 209.8
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c) Dentro del panel de control, seleccionar la opcion file y luego paste Y.

Figura 6
Pegar variable dependiente en programa.

n Chemoface - Multivariate Calibration
File Edit Tools
Open data (.txt saved by Chemoface)
Open model (.txt saved by Chemoface)
Save data (structured .txt)
Save model (structured .txt) P 3
Paste X
Paste Y
Paste new X for prediction

Paste new Y for prediction test
& |

d) Copiar los datos correspondiente a las variables independientes (eje X del grafico) desde

la base de datos dispuesta en un Excel.

Figura 7
Seleccion de variables independientes desde base de datos.
# Compound  logKoe 1ogKow MW My
1 Acetanilide 1.43 1.156 1352 132.0
g ZC- 1.58 1.786 169.6 1455
acetanilide
g FCH- 1.45 1.581 1492 1486
acetanilide
s 157 1206 1532 1369
acetanilide
3-Cl-
5 ) 1.86 1.810 169.6 1455
acetanilide
3-Br-
6 ) 201 1.941 2141 1499
acetanilide
7 2CP 1.75 2028 2032 163.3
acetanilide
g O 1.04 1.091 1802 1553
acetanilide
g ¥ 1.48 1.320 153.2 136.9
acetanilide
4-Br-
10 ) 1.05 1.965 2141 1499
acetanilide
4-0CH: 1.40 1.213 165.2 157.5
acetanilide
12 Butyranilide 1.71 2,850 163.2 1656
13 Propachlor 242 2639 2117 196.1
14 S4-0ICE 234 2.440 2040 1591
acetanilide
3-Cl-4-
15 oo, 1.05 1.819 1996 1711
16 Alachlor 228 3671 2698 2552
17 Butachlor 286 5109 3118 3056
18 Norfluorazo 328 2.886 303.7 2204
19 Acetchlor 232 3.580 2698 2552
20 Metholachlo 246 3.548 2838 271.8
21 Matalaxyl 1.87 2339 2793 2602
22 Simazine 210 2251 2017 176.6
23 Propazine 2.40 2845 2297 2008

e) Dentro del panel de control, seleccionar la opcion file y luego paste X.
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Figura 8
Pegar variables independientes en programa.

. Chemoface - Multivariate Calibration

File Edit Tools

Open data (.txt saved by Chemoface)
Open model (txt saved by Chemoface)

Save data (structured .bxt)
Save model (structured .txt)

Paste X
Paste Y
Paste new X for prediction

Paste new Y for prediction test
] -

f) Dirigirse a la opcion regression method y seleccionar MLR.

Figura 9

Seleccion del modelo de regresion lineal.

. Chemoface - Multivariate Calibration

| File Edit Tools
| — X data Y data
( Pretr (] Classes (For DA)
No preprocess ~ | Apply
Variables * Property ut
| 1 2 3 1
1 11560 1352000 132 1 143
2 | 17860 1696000 1455000 2 |1ss
EN 15810 1432000  148.5000 3 |15
4| 12960 1532000  136.9000 4 |1s7
5 | 18100 1696000 1455000 | 5 |188
Samples | 5_| 19410 2141000  149.8000 | 6 [201
7 20280 2032000  163.3000 7 |75
| 8 | 10910 1802000  155.3000 | 8 |10s
9 13200 1532000  136.9000 9 |148
| 10 | 19650 2141000  149.9000 10 [19s
11 12130 1652000  157.5000 1 |14
[ 12 | 25500 1632000  165.6000 12 1m
+ || 13 26380 2117000  196.1000 13 |242

— Regression method
Partial Least Square (PLS)

— Test or predicti
Fj 5 - Select samples for test
or Predict
paste new X for prediction
Plot — Plot Plot
X axis: #1 X axis: #|[1 X axis: #[1
Y axis: #1 Y axis: #1 Y axis: #|(1
Plot Copy plot data Plot Copy plot data Plot Copy plot data

g) Dentro del panel, dirigirse a la zona de Leave-one-out-cross-validation y pulsar la opcion

Run CV.
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Figura 10

Seleccion de Run C

V.

— Regression method

Multiple Linear Regression (MLR})
— Leave-one-out cross-vali — Calibrati
Max LV 4 j Run CV No. of LV 4 4 Fit
Plot — Plot
X axis: #1 X axis: #|1
Y axis: #1 Y axis: #1
Plot Copy plot data Piot Copy piot data

— Test or predic

Select samples for test
or
paste new X for prediction

Plot

Predict

X axis:

Y axis:

h) Verificar que los ejes X e Y estén con las opciones Measured y Predicted respectivamente

y pulsar Plot.

Figura 11

Seleccion de Plot en leave-one-out-cross-validation.

- Regression method

Multiple Linear Regression (MLR}) v
— Leave-one-put cross-validati — Calibr.
MaxLV | » No. of LV 4 ’ Fit
Plot — Piot
X axis: Measured v # X axis: #|1
Y axis: Predicted v #E Y axis: #|1
Plot Copy plot data Piot Copy pilot dat

— Test or predicti
Select samples for test
or Predict
paste new X for prediction
Plot
X axis: #1
Y axis: #\1
ot Copy plot dat

i) Se obtiene el grafico con los resultados de la cross-validation.
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Figura 12

Resultado graficado.

u Figure 1 = [m] X
File

Udde (RO L | 0E

Leave-one-out cross-validation

a5
yd
3 yd
y-i
25 e o
= @ ) %’”"o
5 .
b=} -l
® o S/
) /"0 o}
o
< oo
L
15 F° o
Q
1 .
1 15 2 25 3 35

Measured

j) Dentro del panel, dirigirse a la zona de Calibration y pulsar la opcion Fit.

Figura 13

Seleccion de Fit en Calibration.

— Regression method

Multiple Linear Regression (MLR) v

— Leave-one-out cross-validation

Max LV

— Calibration — Test or prediction
Select samples for test
No. of LV | 5 Fit ;
paste new X for prediction

— Plot — Plot — Plot
X axis: Measured v & X axis: #1 X axis: #1
Y axis:| Predicted v Y axis: #1 Y axis: #1
Piot

K) En el eje X seleccionar la opcion de Variables y en el eje Y seleccionar la opcion
Regression coefficients. Posteriormente, pulsar Plot.
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Figura 14

Seleccion de variables para obtencién de resultados.

— Regression method

Multiple Linear Regression (MLR) v

— Leave-one-out cross-validation — Calibrati — Test or predic

MaxLv | b 5 Run CV Mo. of LW 4 | » | 5 Fit Select sarnup;les for test

paste new X for prediction

— Plot — Plot — Plot
X axis: Measured v # X axis: Variables ~ | # X axis: #(1
Y axis:| Predicted v & Y axis: #1
Piot Copy plot data ] Copy plot data

I) Finalmente, seleccionar la opcién Copy plot data y pegar los resultados en una hoja Excel.

Figura 15

Copiar los resultados y exportarlos.

— Regression method

Multiple Linear Regression (MLR) hd

— Leave-one-out cross-validation — Calibrati — Test or predici

Max LV » 5 Run CV No.of LV » 5 Fit Select sarnuprles for test

paste new X for prediction

— Plot — Plot — Plot
X axis: Measured v | # X axis: Variables v | # X axis: #[1
Y axis: Predicted v iE Y axis: Regression coeffi.. | # Y axis: #1

Piot Copy plot data Plot Copy plotdatul Piot Copy plot data

Figura 16

Resultado de coeficientes de regresion
Variables Regression coefficients
LogKoc 0.754794437601882
LogKow 0.329386825380101
MW 0.0111432127592222

MV -0.00998179693702721
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9.3

Anexo 3

Figura 17

Base de datos para propuesta de modulo.

_# Compound logKoc logKow MW MV

1 Acetanilide 1.43 1.156 135.2 132.0

o 2Ck 1.58 1.786 169.6 145.5
acetanilide

3 3CHs- 1.45 1.581 149.2 148.6
acetanilide

4 & 1.57 1.296 153.2 136.9
acetanilide
3-Cl-

5 o 1.86 1.810 169.6 145.5
acetanilide
3-Br-

6 o 2.01 1.941 214.1 149.9
acetanilide

7 3CFs- 1.75 2.028 203.2 163.3
acetanilide

g SNOz- 1.94 1.091 180.2 155.3
acetanilide

g 47 1.48 1.320 153.2 136.9
acetanilide
4-Br-

10 o 1.95 1.965 214.1 149.9
acetanilide

11 AOCHs- 1.40 1.213 165.2 157.5
acetanilide

12 Butyranilide 1.71 2.550 163.2 165.6

13 Propachlor 2.42 2.639 211.7 196.1

14 3'4'd'C.'.' 2.34 2.440 204.0 159.1
acetanilide

15 3CHa-OCHs- ) oo 1.819 199.6 171.1
acetanilide

16 Alachlor 2.28 3.671 269.8 255.2

17 Butachlor 2.86 5.109 311.8 305.6

18 Norfluorazon 3.28 2.886 303.7 229.4

19 Acetchlor 2.32 3.580 269.8 255.2

20 Metholachlor 2.46 3.548 283.8 271.8

21 Matalaxy! 1.57 2.339 279.3 269.2

22 Simazine 2.10 2.251 201.7 176.6

23 Propazine 2.40 2.845 229.7 209.8

24 Ametryn 2.59 2.728 213.3 197.8

25 Terbutryn 2.85 3.537 241.4 230.6

26 Prometron 2.60 3.033 225.3 221.8

27 Atrazine 2.24 2.548 215.7 193.2

28 Ipazine 2.91 3.916 257.8 243.4

29 Trietazin 2.76 3.619 243.7 226.8

30 Dipropetryn 3.07 3.698 255.4 247.8

31 :grb”thy'az' 2.32 3.061 229.7 209.5

32 Prometryn 2.85 3.322 241.4 231.0

33 Metribuzin 1.71 1.460 214.3 192.2

34 Cyanazine 2.28 2.470 240.7 209.8

35 S€C 2.78 3.272 225.3 222.0
Bumeton

36 Metamitron 2.17 0.357 202.2 179.3

Nota. Base de datos extraidos de (M. R. Freitas et al., 2014)
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