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RESUMO

O presente trabalho buscou investigar as possiveis contribui¢es para o ensino de solvatacéo,
a partir do uso de quimica computacional, utilizando programas computacionais de
modelagem molecular. A pesquisa também visou fomentar discussdes a respeito da
contribuicdo do uso de software de modelagem molecular para o ensino, pois muitas vezes
estes programas sdo vistos apenas como suporte para o desenvolvimento de pesquisas. A ideia
de se trazer solvatagdo como tema é que muitas vezes, este ndo passa por uma discussao um
pouco mais aprofundada e se esquece da importancia do conceito para entender melhor alguns
processos quimicos e biolégicos. Os alunos que participaram desta pesquisa sdo alunos da
Universidade Federal de Pernambuco do curso de Quimica-Licenciatura. Entdo, para este fim,
os alunos participaram de uma atividade experimental, que foi realizada em momentos
diferentes: a primeira que foi um pré-teste, teve o objetivo de avaliar o que os estudantes ja
entendiam sobre o tema, o segundo momento foi para explicarmos aos estudantes sobre
Quimica Computacional e como calcular energia livre de solvatacdo a partir do ciclo
termodinamico de Born e a terceiro momento foi uma atividade computacional, onde os
estudantes puderam calcular a energia livre de solvatacdo, utilizando o modelo de Born.
Durante toda a terceira parte foram realizados quick-tests, estes tiveram objetivo de avaliar a
contribuicdo para o ensino a partir do desenvolvimento de uma Zona de Desenvolvimento
Proximal (ZDP) nos mesmos, para avaliar melhor o desenvolvimento de uma ZDP nos
estudantes, filmamos a terceira parte da pesquisa. Apds as atividades que descrevemos aqui,
toda a parte escrita e de video foi analisada, obedecendo trés critérios relacionados a ZDP.
Apos as analises, inferimos que o computador pode ser uma ferramenta de auxilio a
aprendizagem, quando bem orientada, favorecendo a construgdo de novos significados nos

estudantes e estas podem ser internalizadas pelos mesmos.

Palavras-chave: Solvatacdo. Zona de Desenvolvimento Proximal. Quimica Computacional.



ABSTRACT

The present work investigates the possible contributions to the teaching of solvation, from the
use of computational chemistry, using molecular modeling software. The idea of bringing
solvation as a theme is that it often does not go through a more in-depth discussion and
forgets the importance of the concept to better understand some chemical and biological
processes. The students who participated in this research are students of the Federal
University of Pernambuco of the Chemistry — College Degree course. To this end, the
students participated in an experimental activity, applied at different times: the first one was a
pre-test, aimed at assessing what the students already understood about the subject, the second
moment was for explain to students about Computational Chemistry and how to calculate free
energy of solvation from the Born thermodynamic cycle and the third moment was a
computational activity, where the students could calculate the free energy of solvation using
the Born model. Throughout the third part, quick-tests were carried out, which were aimed at
evaluating the contribution to teaching from the development of a Zone of Proximal
Development (ZPD) in them, to better evaluate the development of a ZPD in the students, we
filmed the third part of the research. After the activities we described here, the whole written
and video part was analyzed, obeying three criteria related to the ZPD. After the analysis, we
infer that the computer can be a tool to aid learning, when well oriented, favoring the

construction of new meanings in students and these can be internalized by the same.

Keywords: Solvation. Zone of Proximal Development. Computational Chemistry.
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1 INTRODUCAO

A International Union of Pure and Applied Chemistry (IUPAC) define Quimica
Computacional como disciplina que utiliza métodos computacionais para prever propriedades
moleculares ou simulagdes moleculares a partir de calculos mateméticos (IUPAC, 2006).
Sendo assim, a Quimica Computacional pode estimar arranjos geomeétricos, energias relativas,
propriedades intrinsecas (como momento de dipolo, polarizabilidade, constante de
acoplamento de RMN), interacdes intra e intermoleculares, velocidade de reacao, entre outras
(SCHLICK, 2002). Porém para se calcular tais propriedades em um sistema de varias
particulas, na verdade em qualquer sistema com mais que dois elétrons, precisa-se de solu¢des
numéricas aproximadas de relativa precisdo que sdo extraidas de calculos matematicos que
exigem uma grande quantidade de operacdes matematicas (LEWARS, 2016). Antes da
popularizacdo do uso de computadores, o numero de sistemas que podiam ser tratados com
alta precisao era limitado. Por volta dos anos 60, os computadores se tornaram acessiveis para
muitos pesquisadores e hoje estdo difundidos em muitos ramos da ciéncia, e assim surgia a
Quimica Computacional.

Um dos ramos que surgiu com o desenvolvimento da Quimica Computacional foi a
area de ensino de quimica, onde pesquisadores perceberam a possibilidade de integrar o
computador como instrumento de aprendizagem e entdo melhorar o ensino de Quimica.
(RAUPP; SERRANO; MARTINS, 2008). Desde entdo esforcos tem se concentrado para
desenvolver software que ajudem a melhorar a compreensdo dos alunos em conceitos
quimicos (SANTOS 2001).

Em Quimica Computacional, sdo utilizados software de modelagem molecular que
possuem gamas de possibilidades para célculos e realizacdo de tarefas, como prever
comportamento de sistemas quimicos, desenvolvimento de novos medicamentos, propor a
construgéo e modelagem de novos materiais, entender mecanismos de reagéo, calcular energia
livre de solvatacéo, calcular energia minima de sistemas, etc.

Muitos desses programas computacionais estdo disponiveis para download totalmente
gratuito, como é o caso do General Atomic and Molecular Electronic Structure System
(GAMESS) e outros podem ser comprados, como € o caso do Gaussian (GAUSSIANO09).

O software usado neste trabalho foi o Gaussian que conta com a implementacéo de
métodos ab initio, métodos baseados na Teoria do Funcional de Densidade (DFT), métodos
semiempiricos e modelos continuos de solvatacdo para avaliar implicitamente o efeito de

solvente sobre diversas propriedades de um dado sistema quimico (GAUSSIAN, 2016).
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Com esse software é possivel realizar calculos do ciclo termodindmico (energia livre)
do processo de solvatacdo de diferentes ions e moléculas. Por defini¢do, solvatacdo € o
processo de transferéncia da molécula de uma posicéo fixa na fase gasosa g para uma posicao
fixa na fase liquida I, com temperatura T e pressdo P, constantes (BEN-NAIM, 1985). Ja
segundo a IUPAC (2006), solvatacdo é qualquer interacdo que estabilize o soluto e o solvente,
tais interacfes podem ser: forcas eletrostéticas, forcas de Van der Waals ou ligacbes de
hidrogénio.

A energia livre do processo de solvatacéo é por definicdo, a energia que € associada a
esse processo de transferir uma molécula de soluto de uma posicao fixa de um gas para a
posicdo fixa de um liquido (BEM-NAIM, 1985).

Vale ressaltar que o termo de energia livre que estd sendo usado ndo se refere a
energia livre de Gibbs ou energia livre de Helmholtz, a energia livre de solvatacdo é uma
definicdo que considera a variagdo da energia livre de Gibbs (AG), a variagdo da energia de
Helmholtz (AA) e a variagdo de entalpia (AH) (LIMA, 2010).

Dentro deste contexto, a compreensdo do processo de solvatacdo se torna importante,
por exemplo, para tentar explicar como se da a solubilidade de cristais i6bnicos e como
ocorrem 0s Varios processos bioldgicos como o transporte de proteinas, ions, sais, horménios
bem como a hidratacdo do nosso corpo. Levando também em consideracdo que muitas vezes
0 conceito de solvatacdo é associado de forma errénea e confundido com dissolugdo e até
mesmo com solubilidade, pois dentro das disciplinas esse conceito € passado de forma batida
e os estudantes ndo conseguem diferencia-lo.

Pensando na importancia de compreender como se da o gasto energético e como
entender o processo de solvatacdo e dada a importancia também de se utilizar métodos
computacionais para uma visdo detalhada sobre este conceito, ja que eles nos ddo a
possibilidade de compreender processos quimicos ao nivel atbmico, podemos nos questionar:
quais as contribui¢des da quimica computacional para o ensino do conceito de solvatacéo para

alunos da disciplina de Fisico-Quimica Il do curso de Quimica-Licenciatura da UFPE-CAA?
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2 OBJETIVOS

2.1 OBJETIVO GERAL

Compreender as contribuicbes que a Quimica Computacional pode trazer para

estudantes do Ensino Superior auxiliando no ensino de solvatagdo, através de calculos de

mecanica quantica utilizando métodos DFT sobre a energia livre do processo.

2.2 OBJETIVOS ESPECIFICOS

Identificar quais as concepgdes prévias dos participantes sobre solvatacao;

Interpretar as energias envolvidas em cada etapa do ciclo termodindmico da solvatagdo
de alguns ions e moléculas;

Realizar uma analise critica acerca do ciclo termodindmico de Born, o qual esta
presente nos livros texto de Fisico-Quimica e é geralmente utilizado como contetdo
basico para o ensino do conceito de solvatacdo. Neste ponto serdo feitas comparagoes
entre os valores de energia de solvatacdo calculadas pelo modelo de Born e obtidas
através de modelos implicitos de solvatacdo implementados em cddigos
computacionais;

Analisar como os alunos compreendem o ciclo energético do processo de solvatacdo
para diferentes ions em solucéo;

Avaliar como o uso da Quimica Computacional podera contribuir para o ensino do

conceito de solvatacdo de espécies quimicas carregadas.
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3 REVISAO DE LITERATURA

A revisao de literatura esta dividida em basicamente cinco tdpicos. No primeiro topico
trazemos o estado da arte para fundamentarmos a importancia do nosso trabalho, buscando
pesquisas relacionadas ao tema. No segundo topico, discutimos sobre quimica computacional
e dividimos esta parte em subtopicos para um melhor entendimento da discussdo. No terceiro,
exploramos os conceitos de solvatacdo e energia livre de solvatacdo. J& no quarto tdpico,
abordamos a discussdo sobre o ensino de quimica aliado a software em geral. E por fim,
discutimos sobre como podemos relacionar o tema a Zona de Desenvolvimento Proximal

(ZDP) proposta por Vygotsky.

3.1 ESTADO DA ARTE SOBRE SOLVATACAO E ENSINO DE SOLVATACAO

Neste trabalho apresentaremos os resultados de uma pesquisa para compor o estado da
arte sobre o processo de solvatacdo e ensino de solvatacdo. Para este fim, acessamos a
plataforma Periddicos CAPES, pelo acesso CAFe, para verificar a existéncia de peridédicos em
relacdo ao tema nos Ultimos 5 anos, periodo que compreende 2014-2018. Utilizamos as
palavras-chave: solvatacdo, ensino de solvatacdo, solvation e solvation teaching, e, também
pesquisamos as mesmas na plataforma ERIC, dentro do mesmo periodo.

Digitando a palavra chave “solvatagcao” na plataforma de periddicos CAPES,
encontramos 5 resultados dentro do periodo citado. Sendo estes, revisados por pares (RP). Ser
revisado por pares significa que, mais de uma pessoa leu o trabalho e fez suas contribuicdes
ao(s) autor(es).Quando lemos o titulo, palavras-chave e resumo, nenhum destes cinco
trabalhos se assemelhou ao que sera proposto neste trabalho, todos estes sdo pesquisas na area
aplicada.

Quando digitamos a palavra chave “ensino de solvatagdo”, no mesmo periodo de
tempo citado, apareceram 2 trabalhos e inserindo o filtro RP, apenas 1 trabalho se manteve na
lista. Quando lemos o titulo, palavras-chave e resumo do trabalho, este também ndo se
assemelhava ao que vamos propor, o trabalho encontrado € mais geral, no sentido de que se
preocupa com varios fatores que podem influenciar a dissolugdo de compostos idnicos.

Como ndo conseguimos trabalhos em portugués, também procuramos usando as
palavras chaves “solvation” e “solvation teaching .

Numa busca mais geral quando digitamos “solvation”, utilizando o mesmo periodo de
tempo, encontramos 32.191 trabalhos, inserindo o filtro RP, tivemos um retorno de 30.895

trabalhos. A fim de afunilar a pesquisa, inserimos mais um termo “solvation teaching” (N0
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mesmo periodo) e obtivemos um total de 127 trabalhos. Depois de lermos, titulo, resumo e
palavras-chave destes 127 trabalhos, observamos que alguns até se referem ao ensino, mas
ndo tem foco em solvatacdo, outros sao bem especificos (quimica aplicada) e outros ndo se
encaixam ao tema.

Como ndo tivemos muito sucesso em buscar trabalhos dentro do periddico capes,
procuramos outra plataforma, a fim de que encontrassemos algum trabalho similar ao que
propomos neste presente trabalho de conclusdo de curso, e com isso, procuramos trabalhos na
plataforma ERIC.

Na plataforma ERIC, digitando a palavra-chave “solvation” com o filtro selecionado:
ultimos 5 anos (2014-2018), apenas 4 trabalhos foram encontrados. Destes quatro trabalhos
depois que lemos o titulo, palavras-chave e resumo, apenas dois se assemelham com o que
sera proposto neste trabalho, um deles € um artigo e o outro uma disserta¢do. Os outros dois
trabalhos sdo na area de quimica aplicada. Na tabela 1 mostramos os trabalhos encontrados,

bem como o titulo da publicacéo e o(s) autor(es).

Tabela 1. Publicagdes encontradas na plataforma ERIC.

Publicagéo Titulo da publicagdo Autor (es)
An Undergraduate Laboratory
P1 Activity on Molecular Spitznagel, B. et al.

Dynamics Simulations
I. Cognitive and instructional
factors relating to students’
development of personal
models of chemical systems in
the general chemistry
laboratory
I1. Solvation in supercritical
carbon dioxide/ethanol
mixtures studied by molecular
dynamics simulation

P2
Anthony, S.

A publicacdo P1 se refere a uma atividade de laboratorio de quimica computacional,
em que estudantes usaram técnicas de Dinamica Molecular para compreender alguns efeitos
que ocorrem em proteinas devido a alteragbes de algumas situagdes como: temperatura,
fosforilagdo e solvatagdo, sendo as duas primeiras situacdes no vacuo e a Ultima em agua. O
foco desta publicacdo € mais no sentido de os estudantes aprenderem a usar programas
computacionais como ferramenta para auxiliar no entendimento de algumas propriedades.
Podemos dizer que aqui o objetivo foi o produto final e ndo o processo.

A publicacdo P2 é dividida em duas partes: A primeira que se refere a modelos

pessoais de sistemas quimicos na disciplina de laboratorio de quimica e a segunda parte que
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se refere a solvatagdo em misturas supercriticas de didxido de carbono em etanol usando
dindmica molecular.

Digitando a palavra chave “solvation teaching” ainda na plataforma ERIC, apenas 1
resultado é encontrado usando o mesmo filtro que anteriormente. Lendo o titulo, palavras-
chave e resumo, percebemos que o trabalho se refere a quimica aplicada.

Concluimos desta forma, que o tema deste trabalho em questéo se torna relevante para
discussdao dentro do contexto educacional em quimica, ja que nenhum dos trabalhos
encontrados discute esta questdo e que dentro do curso de Quimica-Licenciatura da
UFPE/CAA o tema sempre passa despercebido e nunca se ouve comentar do mesmo de uma
maneira mais aprofundada, no sentido de entender o processo e as energias que envolvem o
processo de solvatacéo.

Para fins de validacdo do estado da arte, vale ressaltar que ele foi feito em meados de

maio do corrente ano, mais especificamente entre os dias 08 e 15 de maio de 2018.

3.2 QUIMICA COMPUTACIONAL

Nos Gltimos anos houve um aumento no ndmero de pessoas que usam a Quimica
Computacional (YOUNG, 2001). Fazendo uma pesquisa rapida dentro da Plataforma
Periddicos CAPES, utilizando o acesso CAFe a fim de sabermos o qudo crescente vem se
tornando as discussdes de Quimica Computacional e a &rea, pesquisamos o termo
“computational chemistry”, levando em consideracdo os ultimos 10 anos (2009-2018) e
considerando apenas periodicos revisados por pares (RP), obtivemos os resultados

apresentados no gréfico 1.
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Gréfico 1. Publicag@es na area de Quimica Computacional nos Gltimos 10 anos.
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O gréfico 1 nos mostra 0 qudo relevante vem se tornando a area de Quimica
Computacional, mostrando que houve um crescimento consideravel nos ultimos 10 anos
devido a crescente demanda na criacdo de novos farmacos, por exemplo. Vale ressaltar que
neste corrente ano, o nimero de publicacBes decaiu devido a pesquisa ter sido realizada em
meados de maio. Apesar disso, nos mostra também um grande ndmero se considerarmos que
séo apenas 5 meses analisados.

A Quimica Computacional pode ser usada de varias maneiras distintas, dentre elas, a
principal é a modelagem de um sistema molecular antes de sintetiza-lo em laboratorio, o que é
uma vantagem muito grande, ja que ndo se desperdica materiais, nem gera residuo (YOUNG,
2001). Muitas vezes, a modelagem molecular ¢ utilizada para criacdo de novos materiais cujas
propriedades fisicas e quimicas sdo precisas (SPOEL; LINDAHL; HESS et al., 2013).

Duas aproximacdes tém sido amplamente utilizadas no estudo da modelagem
molecular que sdo: a aproximacao classica (com métodos de mecénica molecular e dindmica
molecular) e a aproximagdo quantica (com os métodos ab initio, DFT e semiempiricos)
(SANT’ANNA, 2009). E importante ressaltar que a escolha do método depende do que se
quer avaliar, da preciséo e capacidade computacional disponivel (SANT’ANNA, 2009).

Para que possamos compreender melhor o intuito e objetivo do presente trabalho é

importante diferenciar estes métodos.

3.2.1 Métodos classicos

Os métodos classicos sdo divididos em Mecéanica Classica e Dinamica molecular.
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3.2.1.1 Mecénica classica

Diferente dos métodos quéanticos, na mecanica molecular as moléculas sdo descritas
como um conjunto de atomos ligados/conectados, ao invés de ndcleo e elétrons
(SANT’ANNA, 2009). Neste método, a ideia que prevalece ¢ a do sistema modelo “massa-
mola” para tratar a ligacdo entre os 4tomos, em que os dtomos sdo entendidos como esferas
rigidas e a ligacdo quimica por molas e essa unido se da por meio de constantes de forcas
associadas com cada tipo de ligacdo quimica.

Nesse tipo de sistema, temos 0 que chamamos de campo de forca que nada mais é do
que um conjunto de fungBes matematicas que determinam penalidades energéticas para o
afastamento de valores que séo determinados experimentalmente, por exemplo: comprimento
de ligacdo, angulo de ligacéo, etc. A minimizacdo de energia € a reducdo em conjunto dessas
penalidades (com um algoritmo matematico), ou seja, a energia reduzida a um minimo
(SANT’ANNA, 2009). Basicamente é o exercicio matematico de busca por pontos de

minimos de uma funcéo a partir da avaliacdo de derivadas de primeira e segunda ordem.

3.2.1.2 Dindmica molecular

A dindmica molecular se refere ao comportamento do sistema em relagdo ao tempo,
em que equacBes do movimento newtonianas sdo resolvidas. Existem inimeros livros texto e
artigos cientificos que abordam esse assunto com diferentes niveis de profundidade
(MCQUARRIE, 1997), onde o leitor pode acessar essas informacdes caso deseje um melhor
aprofundamento no tema. Por isso, nesse trabalho apresentaremos as respectivas discussoes de
maneira sucinta.

Esse comportamento do sistema em relacdo ao tempo, que chamamos de movimento
molecular, denomina-se trajetoria. Quando realizamos um céalculo de dindmica, o sistema
tende a buscar conformacgdes estaveis.

No célculo, as equagdes do movimento de Newton, sdo resolvidas (SANT’ANNA,
2009). Para cada atomo do sistema, temos:

Fn =My.an (1)

Onde F, ¢é a forca que causa a aceleracdo a, em um atomo que possui uma massa m,.
A forga pode ser obtida da derivada da energia potencial E com relagdo as coordenadas r, dos
atomos.

A solucdo analitica dessas equacgdes para um sistema com varios atomos torna-se

impraticavel do ponto de vista de desempenho computacional. Assim, sdo utilizados métodos
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numericos a partir de uma expansdo de Taylor. Quando a posi¢cdo no tempo t € r(t), apds o
intervalo At, teremos:

d?r At?

r (t + At) =r(t)2—:At+F -

+ .. (2)

Se conhecermos posicéo r(t), velocidade dr/dt e aceleragdo d?r/dt? de cada atomo,
a equacéo tera uma solucdo numérica. A variacdo de tempo At precisa ser pequena (mas, ndo
muito pequena), para que a aceleracdo possa ser considerada constante neste intervalo.
Geralmente, utiliza-se o intervalo na ordem de 0,5 a 1 fs (fentosegundo) (1 fs = 10™°s). Com
computadores com processadores mais potentes, podemos aumentar esse tempo para a faixa

dos nanossegundos.

3.2.2 Métodos quanticos

Assim como no tdépico anterior onde descrevemos e discutimos sobre a mecanica
classica, a discussdo aqui apresentada também serd de uma maneira mais sucinta e na
literatura existem inimeros livros texto que se aprofundam no assunto, caso o leitor tenha
interesse pelo tema (YOUNG, 2010; CRAMER, 2002).

No que diz respeito a mecanica quéantica, ela estd baseada fundamentalmente na
resolucdo da equacdo de Schrodinger, mas a equacdo de Schrddinger ndo possui resolucéo
analitica quando se trata de sistemas de moléculas, entdo sdo feitas aproximacdes e
simplificacbes da equagdo. Os modelos aqui descritos se baseiam na Teoria do Orbital
Molecular (TOM), tais modelos sdo 0s métodos ab initio e semiempiricos.

Nos métodos ab initio todas as equagbes sdo resolvidas de maneira aproximada sem a
necessidade de nenhum dado experimental além de constantes fisicas fundamentais, ja nos
métodos semiempiricos, dados experimentais sao utilizados para simplificar a resolugédo da
equacdo de Schrondinger através da substituicdo de algumas integrais por esses dados
(TRZESNIAK, 2002).

Como dito anteriormente, a equacdo ndo tem resolucdo analitica para sistemas com
mais de dois corpos e para resolvé-la usamos aproximacgoes. Para o caso molecular, uma
aproximacao bastante utilizada é a aproximacdo de Born-Oppenheimer que permite separar o
movimento nuclear do movimento dos elétrons em fun¢do da grande diferenca de massa.

Equacdo de Schrodinger independente do tempo, para um sistema molecular:

A(r,R)¥(r,R) = E ¥(r,R) (3)
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R se refere a coordenadas nucleares e r se refere a coordenadas eletronicas. O
hamiltoniano H, contem os termos que descrevem as energias cinéticas dos nicleos e elétrons
e termos de interagBes eletrostaticas entre eles, e W é a funcdo de onda do sistema
(TRZESNIAK, 2002). Nesta aproximacéo, os nucleos sdo considerados em posicoes fixas R e
a equacdo de Schrodinger é resolvida para os elétrons em fungéo de cada posicdo dos nucleos.

Existem alguns procedimentos matematicos para resolver esta equacdo visando a
obtengdo da funcdo de onda do sistema e consequentemente a sua energia total.
(SANT’ANNA, 2009). Por exemplo, a energia do sistema pode ser encontrada a partir da
resolucdo de uma série de equagdes que sdo chamadas de equacOes de Hartree-Fock. Na teoria
de Hartree-Fock, elétrons sdo considerados imersos um no campo médio do outro, ou seja, 0S
elétrons ndo interagem explicitamente uns com os outros, mas sim com o campo medio
gerado pelos outros elétrons do sistema, e desta forma as correlacBes eletronicas sdo
ignoradas (SANT’ANNA, 2009).

O método Hartree-Fock representa uma base fundamental para boa parte dos métodos
ab initio, e do ponto de vista de implementacdo computacional os orbitais atdmicos s&o
descritos através de um conjunto de fun¢Ges matematicas conhecidas denominadas funcdes de
base sendo as fungdes do tipo gaussianas as mais utilizadas (SANT’ANNA, 2009; NETO,
2010).

Em relacdo aos métodos semiempiricos, o procedimento para solugdo da equacao de
Schrondinger é parecido com o do método Hartree-Fock, uma diferenca importante € que nos
métodos semiempiricos sé os elétrons de valéncia sdo tratados explicitamente. Através de um
conjunto minimo de funcdes de base.

Em relacdo aos elétrons mais internos (os elétrons de caro¢o) eles sdo contabilizados
por blindagem e essa aproximacao ja reduz consideravelmente a quantidade de integrais que
precisam ser calculadas, reduzindo desta forma o tempo computacional necessario para se
determinar a funcdo de onda e a energia total do sistema em comparacdo com o método
Hartree-Fock e demais métodos ab initio (TRZESNIAK, 2002).

Ambos 0os métodos mencionados anteriormente dependem explicitamente da funcao
de onda, mas existe um método alternativo que depende apenas da densidade eletrdnica que é
0 método baseado na Teoria do Funcional de Densidade (DFT) (LIMA, 2010).

Os métodos baseados na DFT apresentam uma demanda computacional comparével ao
método Hartree-Fock, porém com a vantagem de incluir explicitamente o efeito da correlacdo
eletronica, propriedade esta que pode ser crucial na determinacdo de algumas propriedades
guimicas de um dado sistema. Além disso, outra vantagem dos métodos da DFT é o fato de
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usar a densidade eletrénica (uma grandeza mensuravel e de facil interpretacdo) em detrimento
ao carater abstrato da fungéo de onda.

Célculos computacionais baseados nos métodos mencionados podem ser feitos
utilizando codigos computacionais distribuidos comercialmente, como é o caso do programa
Gaussian09 que usaremos neste trabalho, bem como através de codigos livres como o caso do
programa Gamess-US ou Orca, dentre outros.

3.3 SOLVATACAO E PROCESSO DE SOLVATACAO

Conforme foi dito na introducdo, Bem-Naim (1984) define solvatacdo como o
processo de transferéncia de um soluto da fase gas para a fase liquida, com temperatura e
pressdo constante. Partindo desta definicdo, podemos descrever uma interacdo soluto-
solvente. Esta interacdo é chamada de energia livre de solvatacdo AGg* (PLIEGO, 2006).

De acordo com Pliego (2006), se considerarmos inicialmente um equilibrio de um
soluto na sua fase gasosa e liquida, tendo a concentragdo [C]q (fase gas) e [Clso (fase solugdo,
aquosa), teremos um equilibrio:

Cg =% Cwl (4)

Como estamos tratando de duas fases, podemos relacionar 0 AGg,* com o potencial
quimico, teremos que escrever o potencial do soluto para cada fase:

tsol (C) = #*s01 (C) + RT In[Clsor ®)

tg (C) = u*4(C) + RT In[C]q (6)

No equilibrio, temos que a diferenca entre a fase solucdo e a fase gas é igual a zero. E

entdo temos que:

AGsoiv™(C) = %501 (C) - u*¢ (C) (7)
Para sabermos o potencial do soluto, basta combinar a eq. 5 com a eq. 7, logo teremos:
tsol (C) =*g (C) + AGson*(C) + RT IN[Clsol (8)

Esta energia livre de solvatacdo é a afinidade que soluto possui com o solvente
(PLIEGO, 2006). Segundo a IUPAC (2006), a energia livre de solvatacdo é a mudanca na
energia de Gibbs, se algum ion ou molécula for transferido do vacuo/gés para a fase aquosa
(solvente) e que essa energia possui contribuices:

1 — da energia de cavitacdo (buraco), que se forma devido a transferéncia do ion ou
molécula,

2- energia de orientacdo dos dipolos,

3- energia eletrostatica e

4- energia de interagOes ndo covalentes.
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Em resumo, pode-se dizer que basicamente:

AGsoiv* = AG cav + AGgip + AGe*+ AG jnc* 9)

Quando tratamos da representacédo discreta do solvente, moléculas de soluto e solvente
tém volume préprio. Neste modelo de representacédo, € preciso definir uma cavidade (AGcay)
para o soluto e em torno do soluto fica o continuo dielétrico, este continuo dielétrico gera um
potencial eletrostatico e este pode ser representado por uma densidade de carga (PLIEGO,
2006). Se pensarmos ainda numa delimitacdo de regido onde se encontram este dielétrico o
potencial eletrostatico gerado ainda pode ser representado na forma de densidade de carga de
volume e superficie (PLIEGO, 2006).

Agora, se considerarmos o soluto fixo (sem movimento) numa regido qualquer do
espaco, teremos o que diz a definicdo de Bem-Naim (mostrada no inicio deste capitulo e na
introducdo). Dessa forma, o potencial quimico do soluto se reduz apenas a energia livre de
solvatacdo AGgo ™ € a variacdo da energia livre de Gibbs no processo, corresponde a diferencga
do potencial quimico do soluto na fase aquosa e na fase gas, que é também o trabalho (W) do
processo de transferéncia, como mostrado na equacgéo 10 (PLIEGO, 2006).

AG = p*sor - p*g=W = AGson™ (10)

Considerando agora moléculas carregadas e 0 processo de carregar 0 espaco ocupado
pela molécula de soluto, o trabalho realizado neste processo (em uma variacdo de carga) sera
a soma/integral de todos os elementos de carga dq e simplificando o processo chegamos a
equacédo 11. (PLIEGO, 2006)

1 - -
W=2[o®@ p dv, (11)
Em que ¢ é o potencial eletrostatico, p(7) é a densidade de carga do soluto e dV}. é um

elemento de volume. A equacdo serve para ambas as fases (gas e liquida).

3.3.1 Modelo de solvente implicito e explicito

Para se trabalhar solvatagéo, existem dois modelos que podem ser utilizados para os
sistemas que se quer solvatar: 0 modelo de solvente implicito e 0 modelo de solvente explicito
(NAMBA,; SILVA; SILVA, 2008).

No modelo do solvente explicito, todas as moléculas sdo consideradas explicitamente
interagindo com o soluto. J& no modelo de solvente implicito, considera a influéncia média de
um solvente por estimativa direta da energia livre de solvatagdo (NAMBA; SILVA; SILVA,
2008). Em outros termos, no modelo implicito, o solvente é tratado como um continuo

dielétrico.
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Em termos de precisdo, o modelo explicito seria melhor para descrever as
contribuigdes das interagdes soluto-solvente, mas isso ndo elimina a utilidade do modelo
continuo, uma vez que tem a vantagem de um custo computacional mais baixo (PLIEGO,
2006).

No modelo continuo, todas as moléculas de &gua séo substituidas (diferente do modelo
explicito, que considera as moléculas explicitamente) pelo continuo dielétrico e este tem a
mesma constante dielétrica do solvente (LIMA, 2010).

A figura 1 representa o processo de solvatacdo do ion HCOg, utilizando o modelo do
solvente explicito. A figura foi obtida computacionalmente através de calculos de Dinamica
Molecular.

Figura 1. Representagdo da primeira camada de solvatagdo para o ion HCO5'.

Fonte: Os autores (2017)

3.3.2 O Modelo de Born para Solvatagédo

O modelo aqui descrito € um modelo relativamente simples que nos permite calcular a
energia livre de solvatacdo se considerarmos algumas restri¢fes. Este talvez seja o primeiro
modelo a ser utilizado para explicar a energia livre de solvatacdo para ions e segundo Born,
devemos tratar o solvente como um continuo dielétrico e considerarmos o ion como uma
esfera rigida com certo raio R e com carga pontual (FREITAS; SILVA, 1995).

O modelo de Born serve para prever algumas informagdes sobre como a energia livre
de solvatagdo varia com alguns pardmetros, sendo eles: carga, raio da cavidade e constante
dielétrica (PLIEGO, 2006). Sendo a equacédo de Born:
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1 1 q° 1
AG *son= =5 o (1 1) (12)

AmEy T K

Na equacdo 12, g representa a carga do ion, x representa a constante dielétrica e r
representa o raio do ion. A partir da equagdo de Born podemos estabelecer algumas relagées.
Uma carga +2, por exemplo, afeta a energia livre de solvatacdo. Nesse caso, a energia devera
quadruplicar, ja que nesta equacgéo a carga € elevada ao quadrado. No caso do raio, se este for
aumentado, a energia livre de solvatagédo acaba diminuindo (PLIEGO, 2006).

O AGso™ pode ser obtido da seguinte forma:

Passo 1: Retiramos a carga do ion/molécula em fase gas (W»);

Passo 2: Inserimos o ion descarregado na fase aquosa (no solvente) (W,);

Passo 3: Carregamos o ion (Ws3) e

Passo 4: Retiramos o ion do solvente para o vacuo (W).

Cada um desses passos pode ser visto na figura 2, onde representamos o esquema do
modelo de solvatacdo, considerando o modelo implicito do solvente. Cada passo do ciclo
termodinamico pode ser considerado como trabalho W, pois temos que na Termodinamica -
AG = Wpg com pressdo e temperatura constante, como € o0 caso do AGsqy. . Pensando na
equacdo 12, onde Born calcula a energia livre de solvatacdo a partir de alguns parametros, o
W, € nulo, uma vez que o soluto ndo possui carga. Esse é o trabalho, relacionado ao trabalho
de criar uma cavitacdo para inserir o ion na fase aquosa.

Considerando um ciclo termodindmico em que: W1+ W, + W3- W, =0, e que Wy=

Gsolv, teremos a relacdo: AGsoly = Wi+ W, + Wi,
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Figura 2: Esquema de Representacéo do ciclo de Born
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Fonte: Propria

3.4 O ENSINO DE QUIMICA ALIADO A SOFTWARE

Um aspecto que pode ser observado no ensino de quimica € a grande dificuldade dos
estudantes compreenderem na totalidade aspectos a nivel atdbmico e molecular. Por se tratar de
uma forma mais abstrata de pensamento, muitos estudantes possuem essa dificuldade.

Uma das coisas que pode ser feita para ser quebrada essa dificuldade é o uso de
Quimica Computacional no ensino. Pesquisadores atualmente concordam que o0 uso de
software pode levar a uma melhor compreensdo de aspectos atdbmicos e moleculares que em
algumas situac6es sdo negligenciados (RAUPP; SERRANO; MARTINS, 2008).

No que diz respeito a essa situacdo, da aprendizagem em quimica mediada pelo
computador, Ramos e Serrano (2013) apontam para a necessidade de um melhor
desenvolvimento neste campo de pesquisa, pois poucos sdo os trabalhos desenvolvidos no
periodo de uma década (2001-2011) no Brasil. Dai a importancia de se fomentar trabalhos
relacionados ao ensino de quimica aliados ao computador.

Segundo Ramos e Serrano (2013), os trabalhos produzidos dentro do periodo 2001-
2011 apontam que a Quimica Computacional pode ser uma grande aliada ao ensino, sendo
uma mudanca estimulante com a introdugdo de software de modelagem molecular para a
abordagem de varios topicos, inclusive topicos que requeiram a ideia conceitual do que se
quer trabalhar.

Existe uma caréncia grande de trabalhos quando se fala em formacédo do conceito de

solvatagdo e uma caréncia ainda maior quando se trata do conceito aliado ao uso de software,
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considerando nesta perspectiva que a tecnologia ndo é um aspecto novo, ja que ha varios anos
vem sendo desenvolvida.

Pensando dentro da perspectiva de que a tecnologia pode ser uma grande aliada da
educacdo, ela ndo é algo novo. Ribeiro e Greca (2003) apontam que os software passaram a
ser aliados ao ensino ha pouco tempo atrés, foi s6 em 1995 que os software comecgaram a ser
usados de forma efetiva em sala de aula. Alguns anos mais a frente aponta-se também o uso
de software relacionados a autoaprendizagem, isso no caso do Brasil. A realidade no ensino
superior ja era bem diferente nesta época, programas computacionais ja eram utilizados em
modelagem molecular para prever propriedades fisico-quimicas em pesquisas de quimica
aplicada e no ensino.

Embora tenha tido avangos consideraveis no uso da tecnologia percebemos que dentro
do campo educacional passou-se muito tempo para que pudéssemos aliar tecnologia e
educacdo e acreditar nas possiveis potencialidades do uso dessa ferramenta.

Atualmente ja dispomos de ferramentas que nos proporcionam visualizagdes de
modelos, dessa forma a aprendizagem deixa de ser puramente mecanica, no sentido de
elaborar um conceito e pode ser um pouco mais flexivel no sentido de que podemos modelar
fendmenos e desenvolver compreensdo conceitual (RIBEIRO; GRECA, 2003).

E dentro desta perspectiva que estdo os programas de simulagio e modelizacio. Eles
descrevem um sistema real, seguindo modelos e teorias no qual este sistema se torna uma
representacdo do modelo real, mas sem limitacdes, ou seja, varios aspectos do sistema podem
ser “moldados” (RIBEIRO; GRECA, 2003).

Um bom exemplo de software de modelagem é o que utilizamos neste trabalho, o
Gaussian09. Este software realiza diversos tipos de calculos, dentre eles: AG de solvatacdo
(que é o tipo de célculo especifico que faremos para compreensao do conceito de solvatacao),
calculo de energia pontual, otimizacbes de energia, densidade eletrénica, potencial
eletrostatico, entre outros.

O uso de tais software é uma excelente ferramenta em sala de aula, auxiliando na
resolucdo de problemas em quimica, tanto para o ensino quanto para inddstria. Um exemplo
bem claro é o uso de ferramentas de modelagem molecular na produgdo de farmacos
(RAUPP; SERRANO; MARTINS, 2008).

Desta forma, se torna claro que software computacionais podem ser inseridos no meio
educacional e que, de fato, eles se tornam grandes aliados quando existe a orientacdo de um
professor ou de um par mais capaz. Neste sentido, 0 computador pode servir como uma Zona

de Desenvolvimento Proximal, que discutiremos no tépico seguinte.
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3.5 ZONA DE DESENVOLVIMENTO PROXIMAL

Dentro deste topico, abordaremos questdes que dizem respeito a como aprendemos e
como se da nosso desenvolvimento. Tais discussfes serdo feitas a partir do pensamento de
Vygotsky, em que a linguagem e o desenvolvimento social sdo importantes para que se

justifique como se d& a aprendizagem.

O desenvolvimento de uma crianga comega mesmo antes da crianga frequentar a
escola, quer seja quando ela assimila nomes de coisas/pessoas que estéo a sua volta ou quando
se deparam com algumas situacGes em que precisam fazer operacdes matematicas, por
exemplo (VYGOTSKY, 1991).

Embora muitas vezes pudesse achar que a crianca sé realmente aprende quando estd na
escola e desenvolve aprendizados de uma forma “cientifica” mas, a crianca/adolescente/adulto
aprende dentro de qualquer contexto (aprendizagem de um modo mais amplo, ndo apenas o

aprendizado escolar).

Dentro deste contexto, € comum afirmar-se que a crianca deve aprender a ler e estudar
matematica numa determinada faixa etaria mas ndo podemos nos limitar a determinagdo de
niveis de conhecimento se queremos saber a relacdo entre processo de desenvolvimento e
capacidade de aprendizado (VYGOTSKY, 1991).

E a partir deste fundamento que Vygotsky define a Zona de Desenvolvimento
Proximal (ZDP) quando se determina niveis de desenvolvimento da crianca: O primeiro nivel
¢ chamado de desenvolvimento real, o nivel em que ja desenvolvemos algumas funcdes
mentais que sdo resultado de um ciclo de desenvolvimento completado e o segundo nivel é o
chamado de desenvolvimento potencial, o nivel em que resolvemos problemas com a ajuda de

um adulto ou um par que seja mais capaz (VYGOTSKY, 1991).

E a ZDP é justamente a distancia entre o nivel real e o nivel potencial, e em termos

mais simples, € a distancia entre o que a crianga ja sabe a o que ela pode aprender.

Nessa perspectiva, € importante ressaltar que a ZDP ndo leva a imita¢do, mas leva ao
aprendizado. Por exemplo, se considerarmos que uma crianga veja um adulto (ou o par mais
capaz, que pode ser outra crianga) fazer algo e mais a frente tenta fazer o mesmo, ela estaria
imitando-o0. Mas, somente o que a crianga consegue fazer sem qualquer tipo de demonstragéo
ou pistas € o que leva ao aprendizado. De acordo com Vygotsky (1991), um exemplo claro
disso € quando uma crianca ndo consegue resolver um problema de matematica e o professor

0 resolve, a crianga consegue assimilar a solugdo rapidamente, mas se o professor resolvesse o
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problema utilizando uma forma mais complexa, a crianga ndo conseguiria compreender a

€Y. .99

solugdo embora copiasse ‘’n’’ vezes.

Aprender também perpassa algumas outras questdes, em um dos exemplos citados em
seu livro Zittoun et. al (2011), sugere que ndo apenas aprendemos com um professor ou um
colega, afinal também aprendemos quando lemos um livro, observamos fendbmenos, e a partir
disto nds construimos novos significados e também temos a possiblidade de construir uma
ZDP. Arruda, Filho e Siqueira (2016), apontam também que a partir de uma intervencao
utilizando software, o uso das ferrramentas e interacdes possibilitaram o surgimento de uma
ZDP.

Agora se pensarmos na perspectiva de Quimica Computacional e no que foi explicado
sobre a ZDP, o computador pode ser o sujeito mais capaz no processo de aprendizado, ou
seja, 0 computador pode criar uma ZDP para que o0 aluno alcance o segundo nivel de
desenvolvimento, o nivel de desenvolvimento potencial (uma vez que o aluno ja tenha tido

orientacdo para usar a ferramenta ou saiba utiliza-1a).

Pensando dentro deste contexto, que o aluno possua 0 minimo dominio da ferramenta,
e levando em consideracdo que o computador pode desenvolver no aluno habilidades, no
sentido de que na modelagem molecular ele pode testar hipoteses e ter o controle sobre
algumas varidveis como por exemplo, se ele utilizar o método de dindmica molecular,
temperatura e pressdo podem ser variadas, nos deixa mais clara a ideia de que o computador

pode servir como construtor de uma ZDP.

De acordo com Salomon; Globerson e Guterman (1989), o computador pode ser uma
ferramenta que realiza a fungé@o de orientagdo servindo como guia metacognitivo ao aluno e
que poderia ser internalizado por eles, no sentido de que ainda teriam um residuo cognitivo da
tarefa executada.

Pensando nesta perspectiva de que 0 par mais capaz, 0 par que orienta pode ser um
agente metacognitivo, Fino (2001) atenta que podemos comparar o trabalho do professor ao
trabalho de um andaime em um edificio que o sustenta a medida que vai sendo construido e
vao sendo retirados quando a estrutura ja consegue se sustentar sem ajuda. Em outros termos,
o professor orienta o aluno de tal forma, que a medida que ele vai se desenvolvendo ele ja
pode realizar algumas tarefas sozinho, ou seja, quando o aluno chega ao aprendizado.

Logo, se pensarmos no computador como o par mais capaz ele pode desempenhar essa
mesma funcéo de orientacdo (a partir do momento que ele ja tenha um dominio minimo do
uso da ferramenta) e o aluno a partir do momento que o utiliza e desenvolve habilidades, ele

pode internaliza-las.
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O que se espera desta atividade experimental, é que o0s participantes consigam
interferir um na ZDP do outro, a partir das atividades que serdo explicitadas na metodologia e
também que o computador possa servir como ZDP (a partir do momento que o aluno interage
com a ferramenta) para o que o aluno consiga (re)construir o conceito de solvatacao, levando
em consideracgdo que o participante pode vir a ter duas formas de alcancar o que estava na sua
Zona de Desenvolvimento Potencial e agora passa a estar na Zona de Desenvolvimento Real.
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4 METODOLOGIA

A pesquisa teve uma abordagem qualitativa, pois aqui ndo estdvamos preocupados
com as quantidades numéricas obtidas e sim com o aprofundamento das informacgdes que
foram obtidos neste trabalho de conclusdo de curso (GERHARDT E SILVEIRA, 2009),
buscando compreender como os alunos do curso compreendem sobre o tema solvatacdo. A
pesquisa foi realizada no laboratério Andorinhas da UFPE/CAA e numa sala de aula.

O universo da pesquisa foram os estudantes do curso de Quimica-Licenciatura da
UFPE/CAA que ja tinham cursado ou estavam cursando a disciplina de Fisico-Quimica Il. Tal
especificidade se deu ao fato de que os estudantes precisavam ter concepgdes prévias sobre a
variacdo da energia livre de Gibbs, a variacdo da energia livre de Helmholtz, variacdo de
entropia e potencial quimico, para uma melhor compreensao da energia livre de solvatacéo.

A pesquisa foi realizada com um grupo de 6 alunos voluntarios que se dispuseram a
participar da pesquisa, ja que esta foi realizada em mais de um momento. Os estudantes que
se voluntariaram a participar deveriam preencher um cadastro que foi disponibilizado online
no grupo do Facebook, onde a comunidade do curso estéd inserida, mais especificamente o
grupo do Diretorio Académico do Curso de Quimica (DAQ).

Apos este cadastro prévio, os alunos passaram pelas etapas desta pesquisa. Antes de a
pesquisa iniciar os alunos assinaram um Termo de Consentimento Livre Esclarecido (TCLE),
a fim de que as ddvidas sobre as pesquisas fossem sanadas, mas a qualquer momento 0s
estudantes poderiam procurar o pesquisador para que algo que ndo tivesse ficado claro fosse
esclarecido. O TCLE esta disponivel no APENDICE A.

Abaixo estdo descritas as etapas que foram realizadas a fim de atender os objetivos
especificos descritos nesta pesquisa. Foram realizadas basicamente 4 etapas, as quais estdo
listadas a seguir:

Etapa 1: Pré-teste sobre o conceito de solvatacdo e energia livre de solvatacdo que
sera discutido na pesquisa;

O pré-teste teve a pretensdo de conhecer o que os estudantes ja entendiam por
solvatagdo, desde o conceito até a compreensdo do processo e energia livre do processo.
Também teve a pretensdo de conhecer o que eles ja entendiam por modelagem molecular,
software de modelagem, etc. J& que os mesmos fizeram uma atividade utilizando dados de um
programa de modelagem molecular. O pré-teste teve 6 questdes discursivas. As questdes estdo
apresentadas na tabela 2.
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Tabela 2. Questdes que foram aplicadas no pré-teste.

Questdes

1. O que vocé entende quando se fala em solvatacdo?
2. Para vocé solvatacdo é um processo que se d& com alteracéo de energia do sistema?
Isto é, que precisa absorver ou liberar energia para ocorrer?
3.Vocé ja ouviu falar em Quimica Computacional? O que vocé supbe que seja?
4. O que vocé entende por modelagem molecular?
5. Para que servem os programas computacionais (software) de modelagem
molecular? Vocé ja usou algum? Qual?
6. Descreva brevemente o que vocé entende por métodos classicos e métodos
quanticos.

Etapa 2: Breve explicagdo sobre os métodos computacionais e sobre o ciclo
termodinamico de Born;

Como os participantes ndo trabalharam com modelagem molecular ou ndo conheciam,
foi realizada esta etapa com o intuito de que os participantes compreendessem como € 0
processo de modelagem molecular e sua utilizacdo nos ramos da Quimica. Esta etapa foi
realizada em uma sala de aula. Vale ressaltar aqui que o proposito desta etapa nao foi que o0s
alunos soubessem como usar todos os metodos computacionais, mas se ter uma ideia das
aplicacBes e como executar a atividade que foi proposta neste trabalho, ja que a maior parte
dos participantes ndo conheciam os métodos computacionais.

De uma forma bem geral, foram explicados aos participantes os principais ramos da
Quimica Computacional: a mecanica classica e a mecanica quantica e os métodos utilizados
para descrever atomos e moléculas, nestes modelos.

Outra breve explicacdo foi feita para os participantes sobre o ciclo termodinamico de
Born, a ideia era que os estudantes soubessem qual a funcdo do ciclo e como se calculava
energia livre a partir dele. Também explicamos nesta etapa, a ideia do modelo de solvente
implicito e explicito bem como suas diferengas. Neste momento, foi feita uma pergunta sobre
o ciclo de Born, a qual os alunos responderam individualmente.

Etapa 3: Aplicacéo da atividade computacional com os participantes da pesquisa;

A aplicacdo desta atividade foi realizada no laboratdrio de informéatica Andorinhas, no
CAA. Os alunos se dividiram em duplas para trabalhar com a simulacdo proposta, as duplas
foram escolhidas pelos proprios participantes, acreditamos que assim a pesquisa se
desenvolveria melhor, no sentido de que cada um escolheu alguém com quem teria mais
afinidade e assim, possivelmente haveria maior interacdo entre os pares. Como 0 programa
proposto inicialmente na pesquisa é um programa pago, este ndo pode ser instalado nos
computadores do laboratorio. Entdo, fizemos uma simulagcdo computacional para alguns ions

calculando sua energia livre de solvatagdo e os resultados desta simulagdo foram entregues
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aos participantes e orientamos as atividades que se prosseguiram. O programa utilizado aqui
(como dissemos na introducdo e no topico 3.4 da nossa revisdo de literatura) foi o
Gaussian09, utilizando para este tipo de céalculo o modelo do solvente implicito. Detalhes da
simulagio que fizemos e como foi feito este tipo de calculo, pode ser visto no APENDICE B,
caso o leitor se interesse e queira realizar a simulagéo.

Durante a aplicacdo da atividade computacional, foram feitos “quick tests” estes testes
tiveram o propdsito de avaliar o quanto os alunos estavam entendendo sobre o processo de
solvatacdo. Os “quick tests” foram feitos em tempo real (com o auxilio do email do Google).
Todas as respostas também foram guardadas em tempo real, com o intuito de que os alunos
ndo poderiam alterar o que ja tinham escrito. A dupla pode discordar entre si, ja que eles
poderiam também conversar entre si. Se houvesse discordancia de opinides, eles precisaram
registra-las e identifica-las com um nome ficticio ou um nimero para que fosse feita uma
melhor analise.

Os estudantes também calcularam valores de energia livre para alguns ions, a partir do
ciclo termodinamico de Born, os dados de raio i6nico e constantes foram fornecidos para que
os estudantes pudessem fazer os calculos, nesta etapa eles também compararam com
resultados experimentais e discutiram sobre a discrepancia de valores, com os “quick tests”.

Os resultados de energia livres obtidos computacionalmente foram comparados com
resultados experimentais e 0s resultados que foram obtidos pelos préprios participantes,
utilizando a equacdo de Born, tomando como base o ciclo termodinamico de Born.

Ainda sobre a pesquisa, por estarmos levando em conta uma teoria interacionista para
explicarmos como se deu 0 processo de aprendizagem, a atividade exposta nesta etapa foi
filmada com intuito de verificarmos com uma maior precisdo 0S momentos em que houve
interacbes entre participante-participante, participantes-computador e participantes-
pesquisador.

A atividade citada foi orientada pelo pesquisador.

Etapa 4: Analise dos pré-testes e “quick tests ” para a elaboracao dos resultados.

Os pré-testes tiveram como objetivo analisar o que os alunos ja compreendiam sobre
solvatagdo, processo de solvatagdo e métodos de modelagem molecular, para que pudéssemos
dar prosseguimento com as atividades, como foi explicitado na descricdo da primeira etapa da
metodologia. Serdo também apresentadas nos resultados tais concepg¢des para que possamos
entender se houve alguma evolugdo durante o processo de aplicacdo desta pesquisa.

Ja os “quick tests” foram analisados de acordo com 3 critérios que partiram dos
referenciais tedricos sobre ZDP e que sao listados a seguir: 1 -suporte com o computador; 2 -

Interacdo entre os pares e 3- Interacdo com alguém mais experiente.
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Para o primeiro critério de anélise foi considerado o envolvimento dos alunos com a
atividade experimental no computador, se eles foram ativos no processo no sentido de se
engajarem na atividade. Também foi considerado aqui se 0s alunos conseguiram (re)construir
0 conceito de solvatacdo e o entendimento do processo através do calculo de energia livre do
processo, saber se nesse sentido, eles conseguiram entender quais as contribui¢cbes que
existem para o calculo de energia livre.

Para o segundo critério foi considerado o nivel de interacdo entre os pares/duplas
durante as atividades se eles concordaram ou discordaram muito, e se conversaram muito
entre si. Se por meio do dialogo e interagdes os alunos/duplas conseguiram construir novas
interpretagdes, novos conhecimentos e ampliagéo destes novos conhecimentos.

Para o terceiro critério, consideramos um alguém mais experiente. Nesta atividade, o
alguém mais experiente pode ser um dos alunos da dupla e também o pesquisador, ja que este
fez a mediacdo das perguntas e o encaminhamento durante o processo de aplicagdo da
atividade experimental.

O que € interessante aqui e que vale destacar € que a ZDP possibilita a conversacao
entre mais de duas pessoas (no caso deste trabalho, sera a dupla na atividade e o pesquisador
fazendo a mediacéo online).

Neste sentido, as pessoas envolvidas podem apresentar concepcOes diferentes e que
uma pode interferir na ZDP da outra, fazendo com que assim, se discutam diferentes pontos
de vista sobre determinados aspectos e que a partir destes puderam emergir novas concepcoes

para o estudo em questéo.
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5 RESULTADOS E DISCUSSOES

Neste tdpico, discutiremos os resultados que foram obtidos nesta pesquisa a partir das
etapas propostas na metodologia. Os resultados e discussdes serdo discutidos de acordo com a
ordem de atividades propostas no topico de metodologia. Primeiro serdo apresentados 0s
resultados das analises dos pré-testes e apos isso, os resultados dos quick tests levando em
consideracdo os critérios explicitados no topico da metodologia. Os nomes dos participantes
foram alterados com o intuito de preservar suas identidades , por vezes daremos nomes ou
daremos nmeros que representem as duplas. Fizeram parte desta pesquisa: Icaro e Eros

(dupla 1), Aquiles e Isis (dupla 2) e Maia e Iris (dupla 3).

5.1 ANALISES DOS PRE-TESTES

Com relacdo as perguntas, traremos aqui as que nos chamou mais atengdo e faremos
uma analise geral, trazendo os principais pontos que o0s estudantes conseguiram descrever
acerca do tema solvatacdo e do uso de Quimica Computacional. O pre-teste, pode ser
visualizado integralmente no APENDICE C.

Com relacdo a primeira pergunta, quando questionados sobre o que era solvatacéo,
alguns alunos até trouxeram termos que faziam relagdo com o tema, mas que ndo se
aproximava do conceito que era pedido na questdo. Algumas citacbes como forgas
intermoleculares, ions, substancias, efeito quelato, ndo interacdes, energia e a ideia de cargas

parciais estavam nas respostas. Por exemplo:

Eros: A solvatacdo é descrita como sendo a interacdo entre substancias, por
exemplo, um ion positivo disperso na &gua é solvatado, pois ha interagdo
intermolecular entre o ion e 0 4&tomo de oxigénio que possui carga parcial
negativa, e com isso o ion € incapaz de reagir, pois esta solvatado, é o que na
inorganica chama-se de efeito quelato onde os ions dos metais ndo reagem,
pois os ligantes polidentados doam seus pares de elétrons ao ion e o

estabilizam, como o ligante etileno diamin.

O que percebemos € o que o participante comeca definindo solvatacdo como Atkins e
Jones (2012) definem o termo solvatado, que diz que moléculas ou ions estdo solvatados
quando estdo cercados por moléculas de solvente e tem interacbes com o solvente, e estar

solvatado por agua os autores definem como sendo hidratagdo. O participante comeca
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definindo o fenbmeno parcialmente correto ,porém, mais a frente ele tenta rebuscar as
palavras e foge do tema, pois ao tratar de efeito quelato’, este ndo apresenta relacdo direta
com solvatacéo.

No geral, os participantes ndo conseguiram chegar a uma definicdo de solvatacdo que
fosse correta, mas chegaram a descrever varias coisas que também fazem parte do processo de
solvatagdo, como interagdo intermolecular, por exemplo. No entanto, como estdvamos
buscando o entendimento dos mesmos em relacdo ao tema € normal que eles ndo soubessem a
definicdo totalmente correta (cientificamente aceita), ja que durante o curso a definicdo do
processo, é pouco explorada

O que vemos no geral, como aponta Silva, Eichler e Del Pino (2012) é que o
fendmeno de solubilidade € explicado pelos professores através da solvatacdo, mas, no fim
ndo fica claro o que seria solvatacdo, pois a solubilidade € representada pelos livros e
professores como um conjunto de moléculas do solvente para as particulas de soluto.

Segundo a IUPAC (2006), solubilidade é a composicdo analitica de uma solucdo
saturada, que é expressa através de termos da proporcdo de um soluto qualquer em um
solvente qualquer. Em termos mais simples, podemos dizer que solubilidade € o quanto de
soluto que pode ser dissolvido em um solvente.

A confusdo de conceitos pode ser devido ao fato de que, quando o professor desenha
no quadro uma representacdo para solvatacdo, uma molécula de soluto rodeada por moléculas
de solvente, o estudante acaba pensando que isso € a solubilidade e ndo solvatacéo.

Com relacédo a energia do processo, todos os participantes exceto um, acreditam que a
solvatagdo é um processo energético, ou seja, um processo que necessita de energia para
ocorrer. A participante que ndo concordou (Isis) escreveu como resposta: ‘“forgas
intermoleculares”. Neste caso, acreditamos que a participante ndo entendeu a pergunta e por
alguma razdo ndo tirou sua duvida.

Com relagdo ao entendimento dos estudantes sobre Quimica Computacional e
modelagem molecular, percebemos que metade dos participantes conseguiu falar sobre o tema
e dar respostas adequadas (Aquiles, Eros e Icaro). Isso se deve ao fato destes estudantes terem
cursado uma eletiva que é oferecida no curso, de Introducdo a Quimica Computacional.
Outras 2 participantes (Iris e Maia) conseguiram também trazer alguns aspectos que trazem a

ideia geral da Quimica Computacional, aspectos como: técnicas computacionais, métodos

10 efeito quelato se refere a quando um complexo que tem um ligante que seja polidentado adquire
uma maior estabilidade quando se comparado a um analogo que tenha um ligante monodentado (Shriver; Atkins,
2003).
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tedricos, modelos para a aprendizagem, tipo de técnica para resolucdo de problemas
envolvendo computador etc. foram citadas pelas estudantes.

A participante Maia, por exemplo, sobre a funcdo dos software de modelagem
molecular, citou: “Para auxiliar no processo de ensino ¢ aprendizagem”. Esta é apenas uma
das funcbes dos software. Como discutimos na revisdo de literatura e introducdo deste
trabalho, incialmente a Quimica Computacional utilizava estes software com o intuito de
prever propriedades moleculares, fisico-quimicas, estimar arranjo de geometria, etc.
Aproveitando a fala da participante, esta € a possibilidade que este trabalho pretende ter,
utilizar a modelagem molecular/software para o ensino.

Quando questionados sobre métodos classicos e métodos quéanticos, as trés
participantes (iris, Isis e Maia), que ndo tinham cursado a eletiva do curso, ndo souberem
opinar sobre, respondendo, por exemplo: “ndo tenho entendimento sobre o assunto”. Os
outros trés participantes que cursaram a eletiva conseguiram trazer as ideias principais da
mecanica classica e a mecanica quantica.

icaro, por exemplo, respondeu: “Nos métodos clissicos utiliza-se as teorias e
experimentos com calculos avangados da fisica classica e os qudnticos, da fisica qudntica”.
O estudante responde a ideia bem geral dos métodos, mas que em resumo é uma ideia correta
no que diz respeito ao questionamento.

As respostas dadas pelos participantes foram dentro do que esperavamos, pois é muito
comum que eles ndo saibam o que é solvatacdo e tenham uma ideia pouco aprofundada do
conceito e que nem mesmo saibam sobre as ideias de Quimica Computacional.

Tais resultados corroboram para o que o foi discutido durante o desenvolvimento deste
trabalho. Ainda que a Quimica Computacional seja bastante difundida dentro do campo
cientifico e que ja esteja bastante consolidada, poucos sdo 0s estudantes que conhecem e
entendem o porqué de se usa-la. Assim como o tema solvatagdo, pois mesmo ja existindo
modelos que séo consolidados, devido a deficiéncia que existe nos componentes curriculares

do curso, os estudantes ndo tem conhecimento sobre o tema.

5.2 ANALISE DOS QUICK TESTS

Assim como no topico anterior, trataremos aqui as respostas que nos chamaram
atencdo e analisaremos de acordo com os trés critérios propostos na metodologia, 0s quais
partiram dos referenciais tedricos sobre ZDP. Porém, todos os quick tests podem ser
observados no APENDICE C.
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Assim que foi iniciada a explicacdo sobre o modelo de Born para solvatacdo e
mostradas as etapas, bem como a ideia do modelo de solvente implicito e explicito a seguinte
pergunta foi feita:

“Vocé consegue relacionar o processo de hidratacdo, com algum (uns)
processo(s) descrito(s) no ciclo de Born?”

Como a pergunta foi respondida individualmente neste momento, a mesma foi feita
novamente mais a frente no momento em que eles ja estavam trabalhando em duplas e sendo
assim, pudemos comparar se houve uma mudanca na concep¢ao dos mesmaos.

Com relacdo a resposta a esta pergunta, 4 dos participantes acreditaram que a etapa 3
do ciclo de Born representaria a hidratacdo do ion e 2 dos participantes acreditaram que a
etapa 4 do ciclo de Born representaria 0 processo de hidratacdo. A resposta que esperavamos
era que o processo de hidratacdo é o préoprio processo de solvatacdo, ou a soma dos processos
AG; + AG, + AG5. Isso corrobora com a definicdo do Atkins e Jones (2012) quando o0s
autores definem o termo solvatado, o ion estaria solvatado (hidratado) quando estivesse
rodeado por moléculas de solvente, neste caso, a agua. Os dois participantes que acertaram a
resposta, conseguiram perceber que a similaridade entre o processo de solvatagdo com o
processo de obtencdo de energia livre de solvatacdo, uma vez que este processo €
representado por -AGs,. Quanto aos demais alunos, acreditamos que eles se equivocaram e
associaram o termo hidratacdo com a Unica etapa que envolve de fato o contato com do ion
com 0 meio aquoso. Neste caso, podemos inferir que as respostas surgiram possivelmente da
construcdo de uma Zona de Desenvolvimento Proximal (ZDP), uma vez que os estudantes
nunca tiveram acesso ao tema de forma que fossem explicados alguns modelos para o
entendimento de solvatacao.

Esta ZDP, possivelmente foi construida com ajuda do par mais capaz, nesse caso, 0
pesquisador. Esta inferéncia também pode ser feita, uma vez que os participantes estavam
envolvidos na atividade, de forma que se engajaram no processo de responder e a medida que
surgiam davidas, estas poderiam ser tiradas junto ao pesquisador. O ciclo termodindmico de
Born foi explicado pelo pesquisador duas vezes, pois ficaram algumas duvidas dos
participantes na primeira explicagéo.

Mesmo algumas respostas sendo equivocadas, ndo significa que ndo houve o
surgimento da ZDP. Uma vez que o0s estudantes mudaram suas concepcdes, isso mostra que
houve o surgimento de uma ZDP, pois ela esta relacionada ao fato de construir aprendizado
por meio das interacdes e ndo relacionada ao fato de ser equivocado ou né&o.

Num segundo momento, com os estudantes ja em dupla refizemos a pergunta acima, e

sendo assim, agora podemos aplicar os trés critérios com base no referencial teérico. Uma vez
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gue os estudantes ja estavam trabalhando no computador e em duplas, pudemos observar a
partir do material escrito e filmagens. Dessa forma, tentamos entender se houve o surgimento
de uma ZDP, ou seja, se 0 estudante conseguiu sair da Zona de Desenvolvimento Real e
alcancou a Zona de Desenvolvimento Potencial, baseando-se na ideia proposta por Vygotsky
(1991).

No que refere ainda & pergunta que fizemos os estudantes além de ja terem tido uma
explicacdo prévia do modelo de Born para solvatagdo, como descrito, eles também receberam
uma imagem por e-mail no dia da atividade (em tempo real) que mostrava o processo. Sendo
assim, e com acesso a estes materiais, a resposta dos participantes foi unanime, todos
acreditaram que o processo que representava a hidratacdo era o processo 4 ou 0 AGgy.
Dialogos ainda que curtos, entre as duplas, conseguiram construir estas novas interpretacdes.
Como explicado na metodologia, os participantes escolheram suas duplas, de modo que cada
um ficou na dupla que se sentia mais confortavel, favorecendo assim uma maior interagdo. O
que podemos inferir deste processo, é que a interacdo participante-ferramenta e participante-
participante auxiliou no processo de construcao de uma possivel ZDP, uma vez que a ideia do
processo tinha sido entendida e discutida entre as duplas. Acreditamos também que a imagem
do processo deixou mais claro o entendimento dos mesmos.

Apos explicar de maneira geral o ciclo de Born, o pesquisador mostrou aos estudantes
como obter 0 Agg Utilizando uma férmula, (esta também proposta por Born) a partir da
contribuicdo de cada energia presente no ciclo. Depois disso, perguntamos aos estudantes se
eles esperariam que 0 Agso Calculado seria igual ao experimental e por qué. As respostas
foram unénimes, todos disseram que a energia seria diferente para ambos 0s casos, quando
comparados. Os porqués divergiram, mas de certa forma todos perceberam a ideia geral. As

respostas foram as seguintes:

icaro e Eros (dupla 1): Ndo. Devido ao fato de existirem aproximagoes
matematicas no calculo rodado pelo computador que resumem a resolucao
das equacdes empiricas utilizadas, além das aproximacdes das constantes no

célculo feito manualmente.

Aquiles e Isis (dupla 2): Nao. O resultado obtido experimentalmente sera
mais preciso, ou seja, menos possibilidades de erros. J& os resultados obtidos
através da férmula apresentada teremos uma taxa de erro maior, seja pelo
arredondamento de valores ja obtidos para as espécies ou por outras

informacGes que ndo teremos acesso.



38

iris e Maia (dupla 3): O AG ¢ diferente, pois na parte experimental pode

ocorrer alguma interferéncia externa e modificar o resultado teérico.

Apenas a segunda dupla conseguiu chegar a uma resposta adequada, porém,
percebemos que todas chegaram ao mesmo consenso (acreditarem que nao seria 0 mesmo
resultado para as duas situacdes). No caso da primeira dupla, eles compararam o valor obtido
por célculos computacionais e experimentais. De fato, a depender do método utilizado,
aproximag0es sdo feitas para a resolu¢do do problema computacionalmente, no entanto essas
aproximagdes sdo melhores e na maioria dos casos, sempre chega proximo ao resultado
experimental.

No célculo manual aproximacgfes mais bruscas sdo utilizadas. No caso da dupla 2,
embora deixe a questdo da menor possibilidade de erro experimental aberta, acreditamos que
essa possibilidade de erro que eles citaram seja o fato de estarmos tratando do sistema real, e
gue agora, nenhuma aproximacao ¢ feita e também nos célculos feitos manualmente existiria
um erro associado aos arredondamentos de calculo. A dupla 3 acreditou que poderia ocorrer
alguma interferéncia no ambiente e que isso afetaria o resultado dos célculos, o que podemos
perceber é que de certa forma é algo possivel de acontecer a depender do processo
experimental, no entanto, todas essas possibilidades de erros sdo reduzidas.

Novamente aqui podemos fazer as mesmas inferéncias, uma vez que os participantes
estavam em dupla e com acesso a atividade em tempo real no computador, isso pode fazer
com que surja uma ZDP. Durante toda a pesquisa 0s estudantes mantiveram o nivel de
interacdo, conversando, trocando ideias sobre o processo, tentando sempre chegar a um
consenso e também mantendo o envolvimento com a atividade (considerando que eles
estavam dispostos a chegar numa conclusédo, pelo que pudemos ver no video), isso faz com
que as inferéncias sejam validadas. Considerando dentro desse contexto que agora o par mais
capaz € a propria dupla.

Como eles fizeram a primeira inferéncia apenas analisando a formula de energia livre
e tentando comparar com os resultados experimentais, pedimos agora que cada dupla
calculasse a energia livre para um ion escolhido por eles, dentre trés que pedimos que eles
escolhessem (Na*, Ca®* e AI**), a partir de calculos computacionais disponibilizados para os
mesmos de cada etapa considerando o ciclo de Born.

Uma vez que o software que precisariamos para a atividade nao estava instalado no
laboratdrio ja que era um software pago e ndo conseguimos fazer a atividade no nosso
laboratdrio de pesquisa, os resultados de energia obtidos para cada fase que se encontrava o
ion foram disponibilizados para os participantes no dia da atividade em tempo real. Dessa



39

forma, como os participantes ndo tinham tido acesso a software de modelagem molecular, os
ensinamos (de forma répida) a obter a informacg&o que precisdvamos, nesse caso, a encontrar
dentro do output (arquivo de saida do programa) a energia livre de solvatacdo, apds a
realizacéo do calculo computacional.

O célculo deveria ser feito da seguinte forma, por exemplo: para 0 AG; = Na (gas) —
Na* (gas), para 0 AG, = Na (sol) — Na (gas) e para 0 AGz = Na" (sol) — Na (sol), o calculo foi
feito de forma analoga pra os outros ions considerando as fases que se encontravam. Esse
calculo também foi explicado aos participantes.

De posse dos dados de cada fase dos ions, os participantes calcularam o valor da
energia livre de solvatacdo (AGso), tomando como base para fazer o célculo, o modelo
proposto por Born para solvatacdo, utilizando para o calculo cada contribuicdo isolada
(fornecida) e somando as trés contribuicdes no final, ja que AGso= AG; + AG;, + AG3, A dupla

I**, a dupla 2 escolheu o fon Ca**e, sendo assim, a dupla trés ficou com o

1 escolheu o ion A
fon Na".

Na tabela 3, mostraremos os resultados que os estudantes obtiveram a partir dos
calculos que disponibilizamos para eles, que foram feitos computacionalmente, de casa fase
do ion (considerando o ciclo termodinamico de Born). Os valores obtidos pelos mesmos

foram comparados aos resultados que foram obtidos para os ions experimentalmente.

Tabela 3. Valores de energia obtidos por cada dupla para a solvatagdo dos ions a partir dos dados fornecidos.

fons Valor obtido (kJ/mol) Valor experimental
(kJ/mol)

Na* - 375, 2 - 406,0

Ca?" - 1466,9 -1582,3

AP -2492,0 - 4599,2

Os dados obtidos pelos alunos foram simplificados, para que o leitor tivesse uma
leitura mais clara dos valores, a partir de cada fase que o ion se encontrava que foi fornecido.

Nesta parte, todas as duplas apresentaram uma interacdo ainda maior. Acreditamos
que isso se deve ao fato de que, por ser uma atividade que precisava de atencdo, ja que 0s
participantes precisariam fazer calculos, o nivel de interagdo entre eles aumentou, assim como
o nivel de interacdo entre eles e o computador. Por vezes, eles voltavam a imagem de como

calcular a energia a partir do ciclo termodinamico e iam seguindo fazendo o que a atividade

> ATKINS, P. W. Data Section 2.16. In: ATKINS, P.W. Physical Chemistry. 5ed. New York: Oxford
University Press, 2009. p. C16.



40

pedia. Surgiram também por vezes algumas divergéncias de opinides entre as duplas, o0 que
fez com que eles enriquecessem ainda mais a discussao para chegar a uma concluséo.

A dupla 3 errou um dos passos do célculo de energia livre, fazendo com o que o
resultado divergisse do valor experimental, ambas acabaram se confundindo com as etapas.
No caso delas, esse seria o ion que mais se aproximaria do resultado experimental, por ser um
fon pequeno. Num dos momentos dessa atividade em que iris perguntou algo a Maia, ela fez
um sinal de negacdo com a cabeca, informando que nédo sabia como fazer alguma etapa, ou
chegar ao resultado final e alguns sorrisos nervosos apareceram durante a atividade. Perto do
término da atividade, o pesquisador tirou algumas duvidas delas em relagdo ao célculo, mas
ainda assim elas acabaram se confundindo.

No caso das outras duas duplas, o calculo foi feito corretamente. A grande divergéncia
nos resultados pode ser explicada a partir do préprio ciclo de Born, uma vez que no ciclo a
energia de cavitacdo ou o AG, é desconsiderado quando se trata de ions, ja que seria
relativamente pequeno um ion. Alguns dos participantes notaram esse fato, como podera ser
visto mais a frente.

Os participantes também fizeram o calculo de energia livre pela formula de Born e
obtiveram os seguintes valores: Na* = - 699,72 kJ/mol, Ca®*" = - 2919, 6 kJ/mol e AI** = -
-13722 kJ/mol. Vale lembrar que todos os valores que eram tabelados, (como o raio idnico
que os participantes precisariam para fazer este tipo calculo) foram disponibilizados para eles,
no dia da atividade em tempo real. Aqui eles calcularam corretamente as energias, mas
guando comparados aos valores experimentais hd uma grande divergéncia nos valores,
perguntamos também o que eles poderiam supor para explicar esta divergéncia e obtivemos as

seguintes respostas:

icaro e Eros (dupla 1): A grande discrepancia no resultado pode ser
ocasionada devido ao fato de que néo calculou-se a energia de cavitacdo na

etapa 2.

Aquiles e Isis (dupla 2): O valor encontrado ndo bate com o tabelado. O

motivo pode ser porque ndo realizamos uma etapa/passo do céalculo.

iris e Maia (dupla 3): Uma das causas pode ser a demanda de energia livre

quando realizado na pratica experimental.

Como podemos ver aqui nas respostas apresentadas, tanto a dupla 1 quanto a dupla 2

atribuem a divergéncia de valores ao mesmo motivo, algum passo deixou de ser calculado.
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Quanto a isso, eles responderam corretamente uma vez que no ciclo de Born, a energia livre
do passo 2 pode ser desprezada (pensando na equagdo de Born (eq.12) para o célculo de
energia livre deste passo, 0 ion por sua vez estara descarregado, acarretando assim, em um
AGg = 0). Mas, agora quando comparamos ao resultado experimental isto é uma falha no
modelo, j& que podemos perceber que claramente as interacdes intermoleculares e a energia
de cavitacdo também contribuem significativamente para a energia livre de solvatagao.

A nossa Ultima pergunta como forma de quick test foi a seguinte: “Apds vocés terem
calculado algumas formas de obtencdo de energia livre e entender o funcionamento do ciclo

de Born, como vocés definiriam agora solvata¢do?”. Entdo, obtivemos as seguintes respostas:

Dupla 1: E a energia minima necessaria para romper as interacoes
intermoleculares do solvente com o ion favorecendo a mudanca do estado de
agregacao aquoso para gas a partir da liberagdo de energia pelo sistema

atdbmico-molecular estudado.

Dupla 2: E um processo que demanda energia para poder ser realizado, pois
como trabalhamos com moléculas ibnicas e propriamente ions isolados. Ao
podermos realizar a solvatacdo temos que transformar o caréter i6nico do
atomo em neutro para depois, em solugao, ionizarmos ele novamente, e todo

€SSe Processo necessita de energia para acontecer.

Dupla 3: E um processo energético em que é retirado a carga de um jon para
ser imerso a um solvente, ou seja, combina-se moléculas de uma substancia

dissolvida com moléculas de um solvente.

No caso da primeira dupla, eles reconheceram que solvatacdo € um processo
energético, que demanda energia para ocorrer, descrevendo a direcdo de passos que tomamos
quando nos referimos ao ciclo de Born. Novamente, a dupla considera que a solvatacéo é o
ultimo passo do ciclo, no qual obtemos a energia livre de solvatacao.

No caso da dupla 2, eles conseguiram chegar bem proximo da definicdo formal
(cientificamente aceita). Eles ja reconhecem solvatagdo como um processo energético e que
cada passo de um ciclo energético, demanda certa quantidade de trabalho para ocorrer.

Em relagdo a dupla 3, elas conseguiram também enxergar a solvatacdo como um
processo que demanda energia para ocorrer. O processo de solvatacdo elas relacionaram
apenas com a primeira etapa, que é a etapa de remocdo da carga de ion para inseri-lo no

solvente. Neste caso, elas deveriam ter considerado o processo como um todo, desde a
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remogdo da carga até a insercdo da carga novamente e considerar as fases gas e aquosa.
Quando elas falam sobre as moléculas de substancias dissolvidas, acreditamos que elas se
referiram ao ion que seria solvatado pelo solvente. Mas, de nenhuma forma deixa invalidado
0 processo. Uma vez que os participantes reconhecem solvatagdo como um processo
energético e conseguem calcular energia livre a partir de alguns dados, esta parte ja ¢,
possivelmente, resultado da construgéo de uma ZDP.

Neste sentido, ainda que houvesse algum tipo de erro na atividade, pudemos perceber
que possivelmente surgiu uma ZDP em todos os momentos da atividade, jA& que ao
conversarem entre si, a dupla consegue modificar suas concepcbes. Se voltarmos ao
referencial tedrico deste trabalho e lermos novamente na revisdo de literatura como Vygotsky
(1991) define a ZDP e as implicacbes dela quando tratamos do par mais capaz, podemos
inferir que nesta atividade houve essa possibilidade de existéncia do par mais capaz, o par que
orienta.

Quando observamos o video, 0 que se pode notar é que sempre um dos pares iniciava
a discussdo sobre as perguntas feitas. Dessa forma, pudemos entender que um interferia na
ZDP do outro. Os estudantes icaro, Aquiles e Maia, sempre iniciavam essas discussoes. 1sso
faz com que a interacdo seja positiva, no sentido de propiciar uma maior discussao e assim,
chegar a um consenso.

Consideraremos trés possibilidades para o surgimento da ZDP, as mesmas que
serviram de base de anélise para os dados obtidos:

1- O computador: ja que os participantes tiveram acesso a partir do objeto e com ele
conseguiram ter um nivel de envolvimento significativo, sendo ativos nos processo da busca
por mais significados. Levando em consideragdo que toda a participacéo foi realizada on-line
e os resultados dos calculos computacionais eram vistos no computador, o que favoreceu
bastante a interacdo participante-objeto e que esta interacdo leva a segunda interacéo;

2 — Interacdo entre as duplas: ja que quase toda a atividade foi realizada em dupla e os
mesmos conseguiram construir novas interpretacbes e significados ampliando seus
conhecimentos no que diz respeito a alguns aspectos, como por exemplo, quando
comparamos a atividade em que perguntamos qual seria 0 processo que representaria a
hidratacdo. Tanto a parte individual quanto a parte em dupla (quando comparadas),
percebemos que houve uma evolugdo, no sentido da reconstrucdo, de um novo significado,
uma vez que eles mudaram suas concepcdes e por fim;

3- Interacdo com alguém mais experiente: entende-se por alguém mais experiente/par
mais capaz, aquele que estaria um passo a frente do outro, em outras palavras, quando se

estabelece o didlogo um participante que nédo estava entendendo um termo ou conceito e agora
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passa a entender. Esse alguém mais experiente, consideramos o pesquisador e o colega da
dupla. Durante toda a atividade houve esse tipo de interacdo em que 0s participantes estavam
em constante dialogo para conseguir chegar a um consenso, sendo a interacdo entre pares e
interacdo participante-ferramenta que possibilita o surgimento de uma ZDP.

As atividades realizadas nesta pesquisa contribuiram de forma significativa para a
construcdo de conceito dos participantes. Levando em consideracdo este contexto e com 0s
resultados que obtivemos com esta pesquisa, principalmente a parte dos resultados que foram
extraidos atraves da parte escrita dos participantes, quando 0s mesmos tiveram acesso ao
output do software Gaussian09 que foi disponibilizado para os mesmos, podemos inferir
alguns aspectos:

1- A Quimica Computacional tem potencial para ser inserida no contexto de
aprendizagem no ensino superior;

A Quimica Computacional mostrou-se como uma ferramenta que pode auxiliar no
aprendizado, uma vez que os estudantes agora mostraram compreender o fendbmeno de
solvatacao no caso das trés duplas, mesmo que parcialmente, mas, ja mostra que a ferramenta
tem o potencial para desenvolver outros conceitos que sdo investigados nos campos da
Quimica de uma forma mais geral.

2- O computador engquanto objeto tem o potencial de desenvolver uma ZDP e;

Nesse caso, sendo a Quimica Computacional considerada uma ferramenta de
aprendizagem, sendo uma ferramenta de ampla utilidade, quando o participante tem acesso a
ferramenta no computador, a interacdo estudante-computador possibilita o surgimento de uma
ZDP, ja que neste sentido, todas as informagdes de calculos tedricos sdo mostradas no
computador e dele sdo extraidos os dados que se procura.

3- A Quimica Computacional contribuiu de forma significativa no que diz respeito a
aprendizagem de solvatacéo.

Dentro deste contexto, sendo uma ferramenta que contribui para a aprendizagem e
sendo uma ferramenta que possibilita a constru¢do de uma ZDP, a Quimica Computacional
contribuiu de forma significativa para a construgdo de significados no que diz respeito a
solvatagdo. Sendo este um processo que ocorre no nivel atbmico/molecular os software sdo de

grande utilidade para a aprendizagem deste importante conceito.
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6 CONSIDERACOES FINAIS

Neste trabalho, propomos uma forma diferente de ensinar o conceito de solvatacdo a
estudantes do Ensino Superior, utilizar o computador como uma ferramenta de aprendizagem.
Para entendermos de que forma considerariamos se houve algum tipo de mudanca na
formacdo de conceito, usamos a teoria proposta por Vygotsky (1991) que é a Zona de
Desenvolvimento Proximal (ZDP).

Dessa forma, ap0s a aplicacdo da atividade no computador com o0s estudantes,
percebemos que a interacdo que foi propiciada aos estudantes que participaram desta pesquisa
favoreceu a construgdo de novos significados e novas formas de enxergar o conceito. Sendo
assim, os alunos passaram a ter uma melhor compreensdo do tema. Para este fim, foram
proporcionados momentos que eles puderam participar ativamente da construcdo do préprio
significado que tema tinha para 0s mesmos.

O computador mostrou-se como uma ferramenta que pode oferecer o aprendizado a
cerca do tema, sendo uma ferramenta bastante Util nesse processo. Diante dos resultados que
obtivemos, pudemos constatar que tanto a interacdo com o computador quanto a participacédo
dos estudantes em dupla, forneceram momentos em que possiveis ZDP’S apareceram.

Sendo assim, quando o estudante é orientado por alguém mais capaz e sabe utilizar o
computador como ferramenta, acreditamos que este podera conceder o entendimento de
varios conceitos referentes a area de Quimica, por se tratar de uma area em que precisamos de
um nivel maior de abstracdo para entendermos o que acontece na totalidade a nivel
atdbmico/molecular. Uma vez que o computador pode auxiliar nas representacdes e dessa
forma, auxiliar na compreenséo de diversos temas.

Além disso, acreditamos também que o computador também pode ser utilizado para
outras areas, como a fisica e a biologia, por exemplo. Ja que dispomos atualmente de diversos
software que podem simular sistemas reais.

Esperamos que o trabalho sirva para que os estudantes pesquisem e consigam refazer
os calculos de energia livre de solvatacdo que fizemos aqui e até que comparem com nossos
resultados. A ideia é que os estudantes utilizem a ferramenta da Quimica Computacional, para
prever alguns fenémenos fisico-quimicos e acreditamos que esta podera ser uma ferramenta
eficiente para a (re)construcdo de significados nos estudantes e que a ferramenta sirva como
pontapé para a curiosidade dos estudantes. Esperamos também termos colaborado com as
discussdes de software no ensino de Quimica e ter contribuido de forma positiva para a

aprendizagem do conceito de solvatacao.
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APENDICE A - TERMO DE CONSENTIMENTO LIVRE E ESCLARECIDO

Esclarecimentos

Este é um convite para vocé participar da pesquisa: Quimica Computacional como Estratégia
de Ensino do Conceito de Solvatacdo: Uma Possibilidade de Construcdo de uma ZDP, que tem como
pesquisador responsavel William Daniel Alves Bezerra da Silva.

Esta pesquisa pretende compreender as contribuices que a Quimica Computacional pode
trazer para o ensino de solvatacdo, através de célculos de energia livre do processo.

O motivo que nos leva a fazer este estudo é que a compreensao do processo de solvatacdo se
torna importante, por exemplo, para tentar explicar como se da a solubilidade de cristais idnicos e
como ocorrem 0s Varios processos bioldgicos como o transporte de proteinas, ions, sais, hormonios
bem como a hidratagdo do nosso corpo. Levando também em consideracdo que muitas vezes o
conceito de solvatacdo é associado de forma errénea e confundido com dissolucdo e até mesmo com
solubilidade, pois dentro das disciplinas esse conceito é passado de forma batida e os estudantes ndo
conseguem diferencia-lo.

Caso vocé decida participar, vocé devera inicialmente fazer um pré-teste com o objetivo de
saber 0 que vocé ja compreende sobre o tema que sera explorado neste trabalho e saber também o que
vocé ja entende sobre os métodos computacionais, o pré-teste terd 6 questdes discursivas. O segundo
passo é vocé participar de uma oficina onde o pesquisador abordard os métodos de Quimica
Computacional de maneira geral para que vocé possa realizar a atividade computacional, esta terd
duracéo de 4 horas. A terceira parte € que vocé receberd materiais escolhidos pelo pesquisador para
um estudo sobre métodos computacionais e o Ultimo passo € que vocé participe da atividade
experimental que serd aplicada em dois dias (4h por dia) que tera como objetivo entender como a
Quimica Computacional poderd contribuir para a constru¢cdo de uma Zona de Desenvolvimento
Proximal nos participantes a cerca do tema da pesquisa. Todo o material serd guardado online no
Google Drive.

Durante a realizagdo vocé serd submetido a uma atividade no computador e esta sera filmada,
a previsdo de riscos é minima, ou seja, o risco que vocé corre é semelhante aquele sentido num exame
fisico ou psicoldgico de rotina.

Vocé tem o direito de se recusar a participar ou retirar seu consentimento, em qualquer fase da
pesquisa, sem nenhum prejuizo para voce.

Os dados que vocé ird nos fornecer serdo confidenciais e serdo divulgados apenas em
congressos ou publicacbes cientificas, ndo havendo divulgacdo de nenhum dado que possa lhe
identificar.

Esses dados serdo guardados pelo pesquisador responsavel por essa pesquisa em local seguro e
por um periodo de 5 anos.

Este documento foi impresso em Unica via e ficara com o pesquisador responsavel William
Daniel.

Consentimento Livre e Esclarecido

Apos ter sido esclarecido sobre os objetivos, importancia e 0 modo como os dados serdo
coletados nessa pesquisa, além de conhecer os riscos, desconfortos e beneficios que ela trara para mim
e ter ficado ciente de todos os meus direitos, concordo em participar da pesquisa Quimica
Computacional como Estratégia de Ensino do Conceito de Solvatacdo: Uma Possibilidade de
Construcdo de uma ZDP, e autorizo a divulgacdo das informacGes por mim fornecidas em congressos
e/ou publicacdes cientificas desde que nenhum dado possa me identificar.

Caruaru, / /

Assinatura do participante da pesquisa:
Assinatura do Pesquisador:
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Como exemplo deixamos disponiveis os inputs para o calculo do ciclo de Born, do

atomo/ fon Na/ Na". Utilizando o mesmo programa que usamos para fazé-lo, o Gaussian.

Na_iefpcm.gjf

Nesse input calculamos a energia do atomo em solucéo.

%mem=3000Mb
%nprocshared=8
#p ub3lyp/6-31G(d) scrf(pcm,solvent=water)

Na atom solution

02
Na 0.0 0.0 0.0

1. Na vac.gjf

Nesse input calculamos a energia do atomo no vacuo.

%mem=3000Mb
%nprocshared=8
#p ub3lyp/6-31G(d)

Na atom neutral

02
Na 0.0 0.0 0.0

2. Na+_iefpcm.gjf

Nesse input calculamos a energia do ion em solucgao.

%mem=3000Mb
%nprocshared=8
#p ub3lyp/6-31G(d) scrf(pcm,solvent=water)

Na+ ion solution

11
Na 0.0 0.0 0.0

3. Na+_vac.gjf

Nesse input calculamos a energia do ion no vacuo.

%mem=3000Mb
%nprocshared=8
#p ub3lyp/6-31G(d)

Na ion vacuo

11
Na 0.0 0.0 0.0
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APENDICE C - QUICK-TESTS

1. Vocé consegue relacionar o processo de hidratagdo, com algum (uns) processo(s) descritos

no ciclo de Born?

2. Vocé espera que os valores de AG calculados sejam idénticos aos valores obtidos

experimentalmente? Por qué?

Atividade .

a) Calcular a energia de solvatacéo dos fons Na*, Ca*?, AI**.

b) Comparar com os valores experimentais.

3. Na sua opinido, os resultados calculados estdo de acordo com os resultados experimentais?

Explique qualquer relagdo que vocé conseguir observar;

4. Cite os principais motivos, que na sua opinido, para que os resultados calculados nao

fossem idéntico ao experimental.

5. Na sua opinido, qual dos modelos € melhor para calcular energias de solvatacdo, o

calculado pelo ciclo de Born ou o calculado computacionalmente? Justifique.

6. Qual o motivo dos resultados calculados computacionalmente e os resultados experimentais

nao serem idénticos?



