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Introducción -Visualizador molecular

 Son programas capaces de proyectar 

estructuras tridimensionales de moléculas.

 Facilitan enormemente la interacción 

humano-computadora (García-Ruiz et al., 

2008).

 Propósito :

 La representación de características físicas.

(Bustos et al., 2008)
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Introducción –Visualizadores moleculares
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Introducción - ¿en qué destaca pymol ? 

 Capacidad de generar imágenes de alta 

resolución.

 Soporte para modo estereoscópico.

 Integración con Python.

 Capacidad de realizar configuraciones 

complejas.

[Schrödinger, LLC, 2010].
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Introducción - Principales tipos de realidad virtual

Realidad virtual aumentada 

 Superposición de objetos virtuales sobre una 
escena real.

 Busca disminuir la brecha entre la escena real y 
los objetos virtuales.

(Fombona y cols., 2012).

Realidad virtual por inmersión

 Generación y despliegue de escenas generadas 
por computadora.

 Busca convencer al usuario de que lo que ve es 
real.

(Gálvez Mozo y cols., 2004).

Recuperado de: https://rincondelatecnologia.comRecuperado de: https://educacioncuatropuntocero.wordpress.com
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Introducción – Interfaz Natural de Usuario

 Interfaz Natural de Usuario (NUI) por 

sus siglas en inglés.

 Interfaces de usuario que son 

efectivamente invisibles.

 Permanecen invisibles mientras el 

usuario aprende de forma continua 

interacciones más complejas.

(Wigdor y Wixon, 2011).

Recuperado de: https://www.ims.tuwien.ac.at
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Problemática

 “Hemos constatado la dificultad que 

representa para los alumnos el 

aprendizaje de la estructura química de 

las moléculas, paso inicial fundamental 

para abordar su función y su 

transformación en el metabolismo; 

ambos, temas fundamentales en la 

enseñanza de la bioquímica.”

(Bustos et al., 2008)
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Problemática

 El costo asociado a un alto nivel de sofisticación 
en la interfaz de PyMOL es la pérdida de intuición 
para ejecutar una acción.

 Dificultad para representar la profundidad en el 
despliegue de la estructura molecular en 3D en 
los dispositivos estándar de visualización 
bidimensional.

 hemos constatado la dificultad que representa 
para los alumnos el aprendizaje de la estructura 
química de las moléculas, paso inicial fundamental 
para abordar su función y su transformación en el 
metabolismo; ambos, temas fundamentales en la 
enseñanza de la bioquímica.
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Problemática

Estado del arte (Ocumol Leap)

 Herramienta de manipulación y 

visualización tridimensional de moléculas.

 Integra a PyMOL con Leap Motion y 

Oculus Rift.

 Actualmente se encuentra en versión 

alpha.

 Carece de soporte técnico.

 Requiere conocimientos de programación 

avanzados para ser instalado.

[Jeliazkov y cols., 2015].

Recuperado de: http://challengepost.com
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Propuesta a partir del estado del arte

OcuMOL Leap
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Propuesta – Hipótesis de trabajo

La realidad virtual por inmersión junto con una interfaz natural de usuario 

mejora y facilita la manipulación de estructuras tridimensionales en los 

visualizadores moleculares.
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Metodología – Fases (XP)

(Beck, 2000).
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Metodología – Fases (DCU)
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Resultados – Diseño

Instalado en

Ejecuta

Despliega imágenes en 

Devuelve datos de acelerómetro y giroscopio a

Utilizando un 

Lee un

Genera un

Ejecuta Envía comandos a

Envía comandos a
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Resultados – Estructura del XML

Menú

Página

Página

.

.

.

Página

Comando

Menú

.

.

.

Comando o Menú

Contiene un Contiene varias Cada una contiene

Comando o Menú

Texto (Voz)

Código (PyMOL o RealMOL)

Contiene un
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Resultados – Generación del árbol

CommandNode

Tipo

Texto

Código

Hijos

Contiene

Programado para 

Y también programado para

Lee 

Inicializa 
CommandNode

Inserta 

En 
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Resultados -Validación de los comandos de voz

Comando de voz Recorre

Envía código

Envía código
Si es menú, recorre 

Envía textos

Actualiza menú o ejecuta comando 
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Resultados -Videos

https://figshare.com/s/1325e5eb713d76907144

https://figshare.com/s/1cc985c7e8777dacfac9

https://figshare.com/s/9d2707e73ff96267b970 19

https://figshare.com/s/1325e5eb713d76907144
https://figshare.com/s/1cc985c7e8777dacfac9
https://figshare.com/s/9d2707e73ff96267b970


Resultados – Evaluación DCU

Test de evaluación SUS

(System Usability Scale)
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Resultados – Evaluación DCU

Facilidad de 
Aprendizaje

Facilidad de 
Uso

Usabilidad 
General

Test de evaluación SUS

(System Usability Scale)

https://figshare.com/s/bddbe866eec43e6138c9
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Resultados - Análisis preliminar de la evaluación SUS

Calificación SUS Calificación Percentil

84.1 – 100 A+ 96 – 100

80.8 – 84 A 90 – 95

78.9 – 80.7 A- 85 – 89

77.2 – 78.8 B+ 80 – 84

74.1 – 77.1 B 70 – 79

72.6 – 74 B- 65 – 69

71.1 – 72.5 C+ 60 – 64

65 – 71 C 41 – 59

62.7 – 64.9 C- 35 – 40

51.7 – 62.6 D 15 – 34

0 – 51.7 F 0 – 14

(Sauro, 2012).Calificación SUS Calificación Percentil

84.1 – 100 A+ 96 – 100

80.8 – 84 A 90 – 95

78.9 – 80.7 A- 85 – 89

77.2 – 78.8 B+ 80 – 84

74.1 – 77.1 B 70 – 79

72.6 – 74 B- 65 – 69

71.1 – 72.5 C+ 60 – 64

65 – 71 C 41 – 59

62.7 – 64.9 C- 35 – 40

51.7 – 62.6 D 15 – 34

0 – 51.7 F 0 – 14
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Resultados - Análisis preliminar de la evaluación SUS

Dispersión de características del DCU separadas de acuerdo al 

nivel educativo de los usuarios
Dispersión de los valores totales obtenidos con SUS.
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Conclusiones

 Prototipo funcional para el manejo de visualizadores moleculares que utiliza realidad 

virtual por inmersión y una interfaz natural de usuario (NUI).

 RealMol es una interfaz que mejora la experiencia de los visualizadores moleculares con el 

uso de realidad virtual y facilita su uso para usuarios inexpertos.

 Su implementación es relativamente económica.

 Introduce un campo en crecimiento en la realidad virtual y la NUI a otras disciplinas.
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Conclusiones - Trabajo a futuro

 Añadir soporte para Kinect 2.0.

 Añadir soporte para otros dispositivos de realidad virtual.

 Ampliar la lista de comandos.

 Añadir soporte para creación de animaciones o películas.

 Añadir soporte para otros visualizadores moleculares.

 Grabar sesiones para stand alone o con proyectores 3D
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