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RESUMO

Ligacdes quimicas é um assunto desenvolvido nos Ensino Fundamental e Médio e é conhecido
por apresentar muitos problemas de compreensdo dos conceitos e dos limites dos modelos
abordados. Muitas vezes, esses problemas séo trazidos para o Ensino Superior se tornando um
obstaculo para o avanco do aprendizado. Pelo fato de LigacGes Quimicas ser um dos assuntos
centrais na Quimica, € necessario que esse tema inicial seja bem compreendido pelo aluno
para que os demais contetdos de Quimica sejam entendidos com mais facilidade. A proposta
desse trabalho de conclusdo de curso se baseia na dificuldade dos alunos de graduacdo em
entender como funciona e qual a importancia de estudar a Teoria do Orbital Molecular (TOM).
Nesse mesmo foco, tentar encontrar meios e recursos capazes de resolver esse problema,
baseados em métodos quanticos, através de simula¢cdes computacionais, graficos e outras
ferramentas. Na explicacdo e utilizando algumas dessas propostas, serdo abordados conteidos
diretamente ligados a Fisico-Quimica, Quimica Inorganica, Quimica Quantica e Quimica
Geral, os quais explicacao teorias (como Lewis e a Teoria de Ligacdo de Valéncia — TLV),
postulados, resultados experimentais, entre outros, que auxiliara no desenvolvimento e
compreensdo de meios capazes de solucionar as adversidades no ensino e compreenséo das

Ligacdes Quimicas e dos Orbitais Moleculares.

Palavras-chave: Teoria do Orbital Molecular. Liga¢6es. Simulacdo. Ensino. Formacao de

Professores.



ABSTRACT

Chemical Bond is a subject developed in Elementary and Middle School and is known to
present many problems of understanding the concepts and limits of the models addressed. Often
these problems are brought into higher education becoming an obstacle to the advancement of
learning. Because Chemical Bond is one of the main subjects in Chemistry, it is necessary that
this original theme is well understood by the student so that the other contents of Chemistry can
be understood more easily. The purpose of this final course assignment is based on the difficulty
of undergraduate students in understanding how it works and how important it is to study
Molecular Orbital Theory (MOT). In this same focus, try to find means and resources capable
of solving this problem, based on quantum methods, through computational simulations, graphs,
and other tools. In the explanation and using some of these proposals, will be approached
contents directly linked to Physical Chemistry, Inorganic Chemistry, Quantum Chemistry and
General Chemistry, which explain theories (like Lewis and the Valence Bond Theory - VBT),
postulates, experimental results, among others, that will help in the development and
understanding of means capable of solving the adversities in the teaching and understanding of
Chemical Bond and Molecular Orbitals.

Keywords: Molecular Orbital Theory. Chemical Bond. Simulation. Teaching. Teacher Training.



LISTA DE GRAFICOS

Gréfico 1 - Distribuicdo dos participantes que realizaram a questdo e que obtiveram resultados

que variam entre “sem dominio”; “dominio parcial”; “total dominio” e que “nao foi respondida”.

Gréafico 2 - Analise das 5 questdes do qUESLIONArio QL........cccoccveiverieiiieieere e 47

Gréfico 3 - Andlise detalhada das questdes do questionario Q1 para os 5 participantes da oficina

...................................................................................................................................................... 50
Gréfico 4 - Desempenho dos participantes na primeira atividade realizada com o uso do Avogadro.
...................................................................................................................................................... 54
Gréafico 5 — Resultado da anélise da segunda atividade.............ccccuoerriniiennineseee e 60
Grafico 6 — Resultado da analise do qUESLIONAITIO Q2 .......covoiierieiiiieieese e 63
Gréafico 7 - Comparacdo dos resultados das analises dos questionarios Q1 e Q2. .........cccceeveeee. 66

Gréafico 8 - Comparacao dos resultados das analises dos questionario, formularios e atividades.



LISTA DE FIGURAS

Figura 1 - Exemplo de estrutura tridimensional visualizada no programa Avogadro.................. 24
Figura 2 - grafico do aumento e diminuicdo da densidade eletrénica, obtido apds formacéo de
MO’s ligantes (esquerda), e antiligante (direita). .........ccooeveeririeniiereee e 27
Figura 3 - Diagrama de niveis de energia de OM’s para a molécula de Ho. ........ccccoeviririnnnnne 29
Figura 4 - Representacdo dos orbitais moleculares da ligag&o entre dois &tomos de carbono, com
diferentes angulos de ligacdo para diferentes tipos de ligagOes. ........cccvveeveiieviece s 31
Figura 5 - Representacao de orbitais em 2D e 3D e na regido inferior direita € possivel visualizar
a funcdo de onda do hidrogénio, N0 estado eXCItAO ..........cceriiriieresie e 33
Figura 6 - Representacdo da A) ligacdo idnica entre o cloro (esfera lilas) e o sodio (esfera verde)

e da B) ligacdo covalente entre dois atomos cloro (cada atomo representado por uma esfera verde)

...................................................................................................................................................... 37
Figura 7 - imagem da tela do computador ao abrir o arquivo contendo informacdes sobre o &tomo
...................................................................................................................................................... 38
Figura 8 - Imagens da tela do computador ao abrir 0 arquivo com os dados do nitrogénio, em um
...................................................................................................................................................... 39
Figura 9 - Roteiro da primeira atividade realizada na oficina. ...........cc.coovivniiiiniinince 40
Figura 10 - Continuagdo do roteiro apresentado na imagem 05. .........cccovviriiieienenene e 40
Figura 11 - Continuagdo do roteiro presente na figura 13..........cccoooveiieieiieie e 41

Figura 12 - Resposta do participante 21, sobre qual a teodria atual que se baseiam as ligacdes
quimicas, N0 QUESTIONANTO QL ......cviiiiiieiiie ettt sbe e enesne e 52
Figura 13 - Resposta do participante 21, sobre qual a teoria atual que se baseiam as ligacdes

quimicas, NO FOrMUIATIO F2 ......ccueieii et nas 52
Figura 14 - tabela preenchida pelo participante O4.............coeieeiiiie i 55
Figura 15 - tabela preenchida pelo participante 10..........cccceieieniieninineseee e 56

Figura 16 - Graficos dos niveis de energia dos orbitais atdmicos do N, O e Ne. Estudante 04...57
Figura 17 - Gréaficos dos niveis de energia dos orbitais atbmicos do N, O e Ne. Estudante 10...57
Figura 18 - Gréaficos dos niveis de energia dos orbitais atbmicos do N, O e Ne. Estudante 22 ...57
Figura 19 - Graficos dos niveis de energia dos orbitais atdmicos do N, O e Ne. Estudante 21...57
Figura 20- Gréaficos dos niveis de energia dos orbitais atdbmicos do N, O e Ne. Estudante 32....57

Figura 21 - Resposta referente ao participante 10 .........ccceoiieiiiiiiiciie e 67
Figura 22 - Resposta referente a0 partiCipante 22 ..........cceoveeiieiiieiie e 67
Figura 23 — Fragmento do formulario F2 do participante 10 ..........cccccovviineinineneieneeeeene 68
Figura 24 — Fragmento do questionario Q1 do participante 04 ...........ccccceeveveeresiesieereeeeseeniens 68

Figura 25 - Fragmento do formulario F2 do participante 04............ccccoeeienninineneieneseesiee 69


file:///C:/Users/User/Desktop/Arquivos%20da%20minha%20área%20de%20trabalho,%20pré%20TCC/TCC2-Jose-Renan.docx%23_Toc1142377
file:///C:/Users/User/Desktop/Arquivos%20da%20minha%20área%20de%20trabalho,%20pré%20TCC/TCC2-Jose-Renan.docx%23_Toc1142377

2.1.
2.2.

3.1
3.2
3.2.1
3.2.2
3.1.
3.3.1
3.4

4.1
4.2
4.3
4.4
4.5
451
45.2

5.1
5.2
5.3
53.1
5.3.2
54
5.5

SUMARIO

INTRODUGAOQ ..ottt 10
(012 = 1Y@ 13O OTTTN 11
(0] == I AV X ] = 27N IO 13
OBJETIVOS ESPECIFICOS ..ot enes s enen s, 13
REVISAO DA LITERATURA. ..ot e tes e 14
TIC’S NO ENSINO DE QUIMICA ...t s s 14
QUIMICA COMPUTACIONAL .....ooovveveeireereseseeeses e esestessesessessessssensessenseneees 15
Modelagem computacional.............ccoiiiiiiiiiiie e 19
SIMUIAGAD. ...t 20
PROGRAMAS COMPUTACIONALS. ......ovieeeeeeeeeeee e 22
ANV - To [ (o TSSOSO 24
LIGACOES QUIMICAS E TEORIA DOORBITAL MOLECULAR................... 26
METODOLOGIA.......ooooeeeeeeeeeeeee ettt 35
PARTICIPANTES ...ttt sess sttt 35
1010 IO 36
INTERVENCAO. ... ooooiieieieteeteetetete ettt sttt ettt snas 36
FERRAMENTA DE ANALISE ..o 41
COLETA DE DADOS .....ooveveiieeeeeeeseeeeeeesess s nessessessen s 42
QUESTIONATIOS .. veeiveectieccie ettt ettt ete e s e e be e s b e e ebeesaeeesreesnbeeabeeenbeesneeeans 44
FOrmulArios € AGIVIAAAES .........eecveiiiiieiiieectie ettt re e 45
RESULTADOS E DISCUSSAO..........coiiireeeeieieriieereesssses s 46
ANALISE E DISCUSSAO DO QUESTIONARIO Q1 ......cvvvvverieeeeeeeeeeeeae, 46
ANALISE E DISCUSSAO DOS FORMULARIOS.......cccoveverieeerceernieresneninn, 50
ANALISE E DISCUSSAO DAS ATIVIDADES .......cooviiieeeseeeeeeeeerseisnenes 53
Primeira AUVIAOE. ........cocuieeiie et 53
SeguUNda ALIVIAAAE. ........oiii e 58
ANALISE E DISCUSSAO DO QUESTIONARIO Q2........ovvveviieeeeeeene, 62
ANALISE E DISCUSSAO GERAL ....ccooooveeeeeeeeeeeeeeeseee e s e, 64
(07010 IS0 =57 70
REFERENCIAS. ...ttt ten st an st sen et nes s snenes 72

APENDICE A - ROTEIRO DA OFICINA .. 74



10

1 INTRODUCAO

N&o ¢é novidade que a Quimica € um assunto que apresenta algum nivel de dificuldade
para muitos estudantes, independente se sdo alunos do ensino fundamental e médio ou ensino
superior com assuntos mais aprofundados. Essa dificuldade se d&, principalmente, quando os
estudantes precisam mentalizar condi¢cdes em escalas atdmicas e ainda, muitas vezes, relacionar
esse modelo criado com os fenémenos macroscopicos. Um exemplo dessa dificuldade é
imaginar ou construir um modelo mental, de &tomos e moléculas e como elas interagem.

Esse desenvolvimento mental apresenta maior resisténcia nessa nova geragdo de
estudantes, os estudantes da geracdo Z. A geracao Z, sdo aquelas pessoas que nasceram ao final
da década de 90 e apresentam, como caracteristica, aprender contetdos diferentes e
rapidamente, e consequentemente, tendem a ter menos paciéncia para aprender ou tomar
conhecimento de um determinado assunto através da leitura de livro. (KYLE, BACON et al.,
2011)

Atualmente, muito dos alunos que estdo sendo formados como professores de Quimica
de Ensino Médio, também fazem parte da geracdo Z. Assim € um desafio apresentar a eles a
importancia que a quimica tem como ciéncia central de diferentes areas como novas tecnologias
e engenharias. O curso de Quimica demanda uma quantidade significante de conhecimento
fundamental de estrutura eletrbnica da matéria, para que 0s estudantes apliqguem esse
conhecimento e correlacionem com estrutura e propriedades, para que s entdo possam predizer
as propriedades de novos materiais. Mesmo que sejam alunos de licenciatura em Quimica, esses
estudantes de graduacdo precisam ter esse conhecimento fundamental para estarem aptos a
ensinarem e explicarem, aos seus futuros alunos de ensino médio, as novas tecnologias que ja
existem e que ainda poderdo existir.

Desta forma, intervir com abordagens diferenciadas é de extrema importancia para que
0 graduando em quimica se torne um profissional da educagdo, com 0 minimo de instrugédo
necessaria para que possa lecionar. A partir dessa questao, foi notada a necessidade de buscar
meios para que o0s estudantes possam entender conceitos e teorias que rodeiam as ligagoes
quimicas, e mais especificamente os Orbitais Moleculares (OM).

Antes de chegar a Teoria do Orbital Molecular (TOM) os alunos ja encontram
dificuldade de definir o que seria uma ligacdo quimica, de como ela ocorre, os diferentes tipos
de ligacOes, a diferenca entre ligacdo e interacdo, entre outros. Para ensinar o conteldo de
ligacOes, ¢ necessario saber que “a escolha do modelo no ensino de ligacGes quimicas deve ser
compativel com o0 modelo atdbmico adotado” (TOMA, 1997 apud CHASSOT, 1996, p.8).



Entender 0 modelo quéntico (orbitais) é fundamental para o aluno entender varios
processos que ocorrem na ligacdo, descricdo de estruturas, propriedades fisico-quimicas, e
ainda mais agora que 0 uso de programas computacionais tem se tornado mais frequente em
todos os niveis educacionais. (TOMA, 1997)

O modelo de Lewis é bastante til na descri¢do qualitativa das ligacdes
guimicas. Porém, quando se quer discutir questdes energéticas, geometrias
ou aspectos de natureza espectroscopica, torna-se necessario lancar méo de
teorias quanticas que enfocam a ligagdo quimica em termos da combinacéao
de orbitais. (TOMA, 1997, p. 9)

O que Toma (1997) aponta nesse trabalho, € que a mecanica classica é fundamental para
0 ensino, pois a utilizacdo de modelos e teorias dessa abordagem é de suma importancia para
se trabalhar na educacdo, pois, um modelo simples (levando em consideracao que o professor
deve possuir um conhecimento mais completo, para que possa simplificar ao méaximo
necessario, a partir da necessidade dos seus alunos) facilita o aprendizado em niveis de ensino
menores, favorecendo a construcdo do conhecimento. Entretanto, por exemplo, quando se trata
das questdes de energia, é necessario entrar na mecanica quantica para obter resultado.

De maneira geral, é necessario que o estudante saia da universidade com formacéo
consolidada, podendo, ao se tornar um profissional licenciado em quimica, contribuir para a
formacdo dos seus alunos de forma correta. Por exemplo, abordando os conceitos da quimica
quantica e classica, no que se refere as ligacdes quimicas, com a intencao de proporcionar uma
abordagem metodoldgica mais simples, mas sem ignorar 0s conceitos mais atuais.

Poucas teorias tem o impacto que a TOM tem na Quimica. Ela é ensinada de véarias
formas, em todos os niveis, desde a Quimica Geral até cursos de nivel de pds-graduacdo. Com
razao, pois é uma teoria extraordinariamente poderosa que fornece uma visao consideravel da
estrutura eletrdnica basica da matéria.

A Teoria do Orbital Molecular se baseia em fundamentos da mecanica quantica e se
torna indispensavel para resolver questdes fundamentais e obter informacdes especificas das
moléculas, tais como energia cinética dos elétrons, potencial eletrostatico (DUARTE, 2001).
Desta forma, é perceptivel que qualquer estudante que sai da universidade com limitagdes no
aprendizado, no que diz respeito a TOM, provavelmente ndo conseguird obter informacéo
bésicas e essenciais sobre qualquer molécula, tais como, densidade eletronica, construcao dos
orbitais moleculares, entre outros, por mais simples que seja.

Pensando nisso e levando em conta a dificuldade de alunos que estéo tendo pela primeira
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vez 0 contato com a quimica, em entender como funciona todos esses conceitos e teorias,
baseando-se apenas em modelos, ter que lidar com o abstrato, € complexo e também
complicado. Em termos comparativos, & bem mais facil o estudante imaginar um corpo em

movimento & uma sobreposicao de orbitais.

Com isso, o esforco em formar novos professores € essencial para que ndo ocorra dois
grandes problemas. O primeiro deles é formar professores sem dominio de contetdo, pois nao
adianta possuir didatica, demonstrar ser um bom professor e ndo dominar a teoria. O segundo
esta totalmente intrinseco no primeiro que €, além de ndo entender ou ndo saber interpretar os
conteudos, dificulta ou constrdi junto com o aluno, conhecimentos errados, prejudicando-0s em
suas formacoes.

Pensando em como contornar essa falha, de entender os processos e teorias por tras das
ligagbes quimicas, é fundamental problematizar a seguinte questdo: como a utilizacdo do
programa computacional AVOGADRO pode contribuir para a melhoria no aprendizado de
alunos do curso de Quimica-Licenciatura do Centro Académico do Agreste (UFPE — CAA) no

que diz respeito a Teoria do Orbital Molecular?
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2 OBJETIVOS

2.1 OBJETIVO GERAL

Analisar como alunos de um curso de licenciatura em Quimica aprendem o0s
contetidos de Ligagdes Quimicas (LQ) e Teoria do Orbital Molecular (TOM) a partir do uso

do software Avogadro.

2.2 OBJETIVOS ESPECIFICOS

o Identificar possiveis dificuldades de aprendizagem para os contetddos de LQ
e TOM;

e Propor a utilizacdo do software Avogadro para auxiliar na aprendizagem dos
conteddos em questéo;

e Propor um material de instrucdo para o ensino de LQ e TOM para posterior

publicagéo.
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3 REVISAO DE LITERATURA

Iniciando o topico, € importante ressaltar a importancia das teorias por tras do que se
pretende entender ou analisar. A leitura e pesquisa por diversos autores/trabalhos, torna a
pesquisa mais completa e com perspectivas diversas que s tende a contribuir para o que esta
sendo trabalhado.

Toda leitura é feita a partir de alguma perspectiva tedrica, seja esta consciente ou
ndo. Ainda que se possa admitir o esforco em colocar entre parénteses essas teorias,
toda leitura implica ou exige algum tipo de teoria para poder concretizar-se. E
impossivel ver sem teoria; é impossivel ler e interpretar sem ela. Diferentes teorias
possibilitam os diferentes sentidos de um texto. Como as proprias teorias podem
sempre modificar-se, um mesmo texto sempre pode dar origem a novos sentidos
(MORAES, 2003, p. 193).

3.1 TIC’S NO ENSINO DE QUIMICA

N&do € de hoje que a tecnologia vem ganhando espaco na sociedade, escolas e
universidades. Nesses ambientes, os computadores tém se tornado cada vez mais presentes
e continua ganhando espaco (ESTEBAN LOPEZ; STEPHANY PETRONILHO, 2017).
Ultimamente, a utilizacdo dessa ferramenta tem se mostrado uma o6tima ferramenta
metodoldgica para o avanco e correcdo de alguns problemas na educacao e, sem davidas, em
algumas areas especificas como a Quimica, no qual o “invisivel”, empirico e abstrato estdo
sempre presentes (RIBEIRO et al., 2003; VIEIRA, 2004). No que se refere ao uso das
tecnologias, “alguns pesquisadores, sobretudo durante as décadas de 70 e 80, apresentaram-
se extremamente otimistas quanto ao seu uso, atribuindo a tecnologia a possibilidade de
solug@o dos problemas educacionais” (RIBEIRO et al., 2003, p. 542).

Levando em consideracdo que nem todos séo a favor da utilizacdo dessas tecnologias
em sala, nesses casos, acaba sendo um desafio trabalhar as TIC’s no ambiente escolar
(ESTEBAN LOPEZ; STEPHANY PETRONILHO, 2017; RIBEIRO et al., 2003). Cabe a
cada um saber interpretar o ponto de vista e a referéncia trazida por alguns autores. Alguns
pesquisadores apontam que levar a tecnologia para dentro das salas, € um passo largo na
construgdo ¢ desenvolvimento de um “tecnicismo desumanizado” inevitavel (RIBEIRO et
al., 2003).

Atualmente, mesmo em um periodo de grandes avangos tecnologicos, as aulas sao

quase que exclusivamente realizadas de maneira convencional, principalmente nas escolas
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publicas, no qual a porcentagem de professores com o acesso a internet é inferior, se
comparados aos professores de escolas particulares (ESTEBAN LOPEZ; STEPHANY
PETRONILHO, 2017).

Sendo assim, a utilizacdo dos computadores em sala deve apresentar, inicialmente,
um foco, uma finalidade, pois ndo basta haver capacitacdo por parte dos professores,
facilidade do manuseio com ferramentas computacionais (tanto aluno como professor), se
ndao houver constru¢do de conhecimento. Em resumo, “a tecnologia deve se adequar a
Educacio e ndo o contrario” (RIBEIRO et al., 2003, p.1).

O uso da tecnologia na escola ja é percebido ha alguns anos, desde a utilizacao de
elementos como audio e video, que a cada ano vem avancando e sendo, aos poucos,
implantados na escola como ferramenta que auxilie na formacéao de alunos e nas abordagens
mais metodoldgicas no processo de ensino e aprendizagem. (VIEIRA, 2004).

A utilizacdo de computadores no ensino, além de ser uma forma de implementacao
das TIC’s, ¢ um meio mais atraente de o aluno aprender e de ter autonomia na construgao do
seu conhecimento. Esse aprendizado pode ser realizado a partir de diversas ferramentas,
como jogos, utilizacdo da internet para fins de pesquisas, softwares de ensino, uso de
simulacéo, entre outros. Sendo assim, as Tecnologias de Informacdo e Comunicacéao (TIC’s),
quando utilizadas por profissionais capacitados, se torna uma 6tima ferramenta no processo
de aprendizado. (VIEIRA, 2004)

3.2 QUIMICA COMPUTACIONAL

Quimicos vém fazendo célculos ha séculos, mas 0 campo que conhecemos hoje como
“quimica computacional” ¢ um produto da era digital. Martin Karplus, Michael Levitt e
Arieh Warshel ganharam o Prémio Nobel de Quimica em 2013! pelo trabalho que fizeram
na década de 1970, lancando as bases para os atuais modelos computacionais que combinam
principios da fisica classica e fisica quantica para replicar melhor os detalhes de processos
quimicos. Em 1995, trés quimicos computacionais, Paul Crutzen, Mario Molina e F.
Sherwood Rowland, ganharam o Prémio Nobel de Quimica por construir modelos

matematicos que usaram leis termodinamicas e quimicas para explicar como 0 0zonio se

Lhttps://www.nobelprize.org/prizes/chemistry/2013/summary/
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forma e se decompde na atmosfera’. No entanto, a quimica computacional ndo era
geralmente considerada como seu proprio campo de estudo até 1998, quando Walter Kohn
e John Pople ganharam o Prémio Nobel de Quimica por seu trabalho na teoria do funcional

de densidade e métodos computacionais em quimica quantica®.

O trabalho cotidiano dos quimicos computacionais influencia nossa compreensao do
modo como 0 mundo funciona, ajuda os fabricantes a projetar processos mais produtivos e
eficientes, caracteriza novos compostos e materiais e ajuda outros pesquisadores a extrair
conhecimento Gtil de uma grande quantidade de dados. A quimica computacional também é
usada para estudar as propriedades fundamentais de atomos, moléculas e rea¢des quimicas,

usando a mecanica classica, mecanica quantica e a termodinamica.

Quimicos computacionais usam algoritmos matematicos, estatisticas e grandes
bancos de dados para integrar teoria quimica e modelagem com observacdes experimentais.
Alguns quimicos computacionais criam modelos e simulac@es de processos fisicos, e outros
usam técnicas estatisticas e de analise de dados para extrair informacg6es Uteis de grandes
corpos de dados. Os avancos nas capacidades de visualizagdo por computador possibilitam
que o quimico computacional apresente analises complexas de uma forma prontamente
compreensivel, que podem ser usadas para projetar experimentos e novos materiais e validar
os resultados (ZONCA, 2014)

Os cientistas podem usar simulagdes para identificar sitios em moléculas de proteinas
com maior probabilidade de se ligar a uma nova molécula de droga ou criar modelos de
reacOes de sintese para demonstrar os efeitos da cinética e da termodindmica na quantidade
e nos tipos de produtos. Eles também podem explorar os processos fisicos basicos
subjacentes a fendbmenos como supercondutividade, armazenamento de energia, corrosdo ou

mudangas de fase.

A industria farmacéutica, um importante empregador de quimicos computacionais,
tem se concentrado historicamente na descoberta e no design de novas terapias moleculares.
Recentemente, no entanto, ha uma tendéncia de aplicar a quimica computacional e a
quiminformatica (um campo que combina dados laboratoriais, modelagem quimica e

métodos da ciéncia da informacdo) ao desenvolvimento de processos, quimica analitica e

2 https://www.nobelprize.org/prizes/chemistry/1995/summary/
3 https://www.nobelprize.org/prizes/chemistry/1998/summary/
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produtos bioldgicos (medicamentos fabricados usando ou extraidos de fontes bioldgicas). 4

Os quimicos computacionais podem usar computacdo de alto desempenho
(supercomputadores e clusters de computacdo) para resolver problemas e criar simulagdes
que exigem grandes quantidades de dados. Ferramentas de quimicos computacionais
incluem métodos de estrutura eletronica, simulagdes de dinamica molecular, relagdes

quantitativas estrutura-atividade, cheminformatics e analise estatistica completa.

A quimica computacional ndo € o0 mesmo que a ciéncia da computacdo, embora 0s
profissionais nos dois campos geralmente colaborem. Os cientistas da computacdo dedicam
seu tempo a desenvolver e validar algoritmos de computador, produtos de software e
hardware e recursos de visualizacdo de dados. Quimicos computacionais trabalham com
cientistas de laboratorio e tedricos para aplicar esses recursos a modelagem e simulagéo,
andlise de dados e visualizagdo para apoiar seus esforcos de pesquisa.

Muitos quimicos computacionais desenvolvem e aplicam cddigos e algoritmos de
computacdo, embora a pratica de quimicos computacionais possa ter carreiras
recompensadoras sem trabalhar no desenvolvimento de codigos. As habilidades de
programacdo incluem compilar um cédigo FORTRAN ou C, executando shell scripts com
bash, Tcl / Tk, python ou perl, realizando analise estatistica usando R ou SPSS e trabalhando

em um ambiente Windows, MacOS ou Linux.

A medida que as ferramentas de cheminformatica e plataformas de modelagem
computacional se desenvolvem, fica mais féacil definir tarefas de fluxo de trabalho por meio
de ambientes de bancada baseados em graficos. Uma tendéncia recente em modelagem de
ordem reduzida e métodos similares estd permitindo que ferramentas computacionais
bastante poderosas sejam implementadas em dispositivos portateis, incluindo tablets e smart
phones. Isso permite que os pesquisadores realizem calculos "e se™ e experimentem varios

cenarios enquanto estiverem na fabrica ou no campo®.

“O computador fruto da revolugdo tecnologica dos ultimos tempos constitui uma

importante ferramenta de auxilio na pratica pedagdgica do professor que almeja realizar

4 https://www.acs.org/content/dam/acsorg/careers/salaries/chemcensus/chemcensus2010-

report.pdf
5 https://www.acs.org/content/dam/acsorg/careers/salaries/chemcensus/chemcensus2010-

report.pdf
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inovacdes em seus métodos de ensino.” (PACHECO, JOSE; BARROS, 2013, p.7). A
utilizacdo dessas maquinas como ferramenta de aprendizagem, sem duvida, tem se tornado
mais frequente e possibilitando professores a desenvolver metodologias e meios capazes de
auxiliar o aprendizado dos alunos, a partir de ferramentas que auxiliem no entendimento de
fendbmenos macro e microscopico. (MICHEL; SANTOS; GRECA, 2004; PACHECO, JOSE;
BARROS, 2013).

Pacheco (2013) e colaboradores apontam, em seu texto, que a préatica da utilizacao
de computadores, associados ao uso de algum software ou algum outro recurso da
informatica, levam a formacéo do aluno mais criativo e com espirito investigativo, no qual
o aluno consegue, com mais facilidade, levantar hipoteses para solucionar problemas
(PACHECO, JOSE; BARROS, 2013).

O computador, para ter alguma finalidade no aprendizado, precisa apresentar recursos
capazes de fornecer informagces importantes. E com base nesse fornecimento de informacdes
que torna vidvel a utilizagdo desse recurso como auxilio para o professor. (MICHEL,;
SANTOS; GRECA, 2004).

Esse tipo de informacdo esta muito relacionada a area da ciéncia na qual esta sendo
trabalhada (MICHEL; SANTOS; GRECA, 2004). Como nesse trabalho existe a totalidade de
contetdos relacionados & quimica, os dados normalmente informado/buscado por aqueles
que optam por utilizar ferramentas computacionais, séo:

e Aquisicdo de dados e analise de experimentos (ADEXP): Sdo programas de
andlise e organizacdo de dados experimentais. Os mesmos possibilitam a
construcdo e formacdo de grafico e tabelas para melhor visualizar e
distribuicdo dos dados de anélises/resultados. (MICHEL; SANTOS; GRECA,
2004).

e Base de dados simples (DBS); Base de dados/modelagem (BDM);

e Base de dados hipertexto e/ou multimidia (BDH): A defini¢do de cada um
estd no préprio nome, pois sdo de fato, base de dados, de facil acesso que
apresentam conteddos especificos descritos em sua defini¢cdo, como dados de
modelagens para célculos computacionais, videos, textos, entre outros.
(MICHEL; SANTOS; GRECA, 2004).

e Célculo computacional (CC): Os softwares responsaveis por essa fungédo
normalmente sdo de extrema importancia para expressar informagdes

teoricas, que normalmente sdo utilizados (na quimica) para se obter geometria
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de moléculas, formacdo de estruturas, dados termodinamicos, etc. (MICHEL;
SANTOS; GRECA, 2004).

e Exercicio e Prética (EP);

e Producéo de Graficos e Caracteres Especificos (PGCE);

e Simulacgdo (SML).

3.2.1 MODELAGEM

Sendo uma das principais ferramentas cientificas na producdo do conhecimento, a
modelagem € bastante utilizada para representar teorias, tornando-se fundamental para a
construcdo do conhecimento. Modelos, independente da area que séo estabelecidos, ndo sdo
copias fieis da realidade, e tampouco a propria realidade. S8o estruturas que, mesmo
possuindo funcdes importantes na quimica, como também em outras ciéncias, possuem
limitacdo e estdo sempre sujeitos a alteracdo/atualiza¢bes. (SANTOS; MALDANER, 2010)

Um dos problemas mais preocupantes na utilizacdo de modelos na quimica é a ma
formacéo de profissionais. Muitos professores formados e em formacéo, do ensino basico ao
superior, entendia modelos como a propria reproducdo da realidade. Entretanto, a questao
que mais assusta € que esses professores sdo formados em quimica. (SANTOS;
MALDANER, 2010) Uma frase de destaque encontrada no trabalho de Santos e Maldaner
(2010) e que “boa parte dos estudantes pensa, por exemplo, que 0 4&tomo ‘¢’ 0 que esta
desenhado no livro, que os desenhos de modelos atdmicos nos livros sao aplicacdes do &tomo,
ou que 0 modelo atdmico mais recente é perfeito.” (SANTOS; MALDANER, 2010, p. 211).

Para que os alunos consigam entender o funcionamento por tras dos modelos, 0s
mesmos precisam entender que os modelos representam os processos e ideias para a ciéncia.
Sendo assim, inicialmente cada modelo deve ser criado pensando no publico alvo, para s6
entdo ser pensado o motivo pelo qual tal modelo sera criado. Alguns pontos podem ser
especificados acerca da importancia da utilizacdo de modelos no ensino: “simplificar
entidades complexas [...] favorecer a comunicagdo de ideias; facilitar a visualizacdo de
entidades abstratas [...] fundamentar a proposicéo e a interpretacdo de experimentos sobre a
realidade [...] ser mediador entre a realidade e a teoria” (SANTOS; MALDANER, 2010, p.
212).

A criacdo dos modelos se baseiam em um cronograma com seis tipos diferentes, que

podem ser classificados em: modelos mentais, expressos, consensual, cientifico e historico.
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Especificando cada um de acordo com suas definicbes, 0 modelo mental € o criado por
alguém ou um grupo de pessoas, tal que a informac&o seja criada e permaneca apenas nesse
meio. O modelo expresso nada mais é que o modelo mental disponibilizado para ao publico,
fazendo com que 0 mesmo alcance uma quantidade maior de pessoas. O modelo consensual
se refere a quando uma quantidade grande de pessoas, observam um modelo expresso e o
torna (para os envolvidos) real/consentem com as informacGes expressadas. J& 0 modelo
cientifico é formado quando o grupo que analise e consentem com a informag&o sdo cientistas
da &rea na qual esta relacionado tal modelo. O modelo histérico € um modelo cientifico que
ndo cabe mais a epoca atual. (SANTOS; MALDANER, 2010)

3.2.2 SIMULACAO

Os softwares de simulagdo tém um papel fundamental na representacdo de modelos
e teorias, pois a funcdo do mesmo é de apresentar os resultados mais reais possiveis. Uma
das principais qualidades de trabalhar com essa ferramenta ¢ a facilidade de realizar tarefas
sem que hajam interferéncias indesejadas do meio e as limitacdes encontrados em um
sistema real (RIBEIRO et al., 2003).

O wuso da simulacdo no ensino torna possivel ao aluno materializar,
computacionalmente um problema que o mesmo esteja investigando. No campo da
simulacdo, é possivel seguir dois rumos que poderdo levar a essa “materializagdo” de
problemas estudados, que sdo eles: 0 método exploratdrio e o expressivo. O primeiro deles
se baseia na investigacdo e exploracdo de modelos ja existentes; o segundo consiste em criar,
a partir de softwares de simulacdo, uma nova representacdo grafica do que estd sendo
investigado. (CAMILETTI; FERRACIOLI, 2002)

Simulag¢bes computacionais, dentro da quimica, € uma ferramenta extremamente
importante, pois, como a disciplina esta muito relacionada a elementos impossiveis de serem
visualizados, ou abstratos, facilita o desenvolvimento do raciocinio e aprendizado dos alunos
(CRISTINA; CATUNDA, 2015). Essa ferramenta tem a capacidade de

auxiliar professores que buscam a insercéo de simulagdes interativas em suas aulas,
bem como de possibilitar uma melhor compreensdo dos fenémenos quimicos [...]
Permitem a exploracdo de diferentes contetdos com informacgdes conceituais e
simulagdes experimentais, que podem ser utilizadas em diferentes niveis de ensino,
com possibilidades de avangos durante o processo de ensino e aprendizagem desta
ciéncia. (CRISTINA; CATUNDA, 2015, p.1).
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Quando comparado o uso da experimentacdo em bancada e experimentacéo
computacional, é possivel identificar quesitos positivos em ambas as préaticas, entretanto,
como o foco é a utilizacdo de simuladores, é possivel apresentar algumas propriedades que
proporcionam um desenvolvimento concreto na vida académica e profissional dos estudantes
que tém contato direto com essa experimentacdo. Uma das principais qualidades de se
trabalhar com a simulagéo esta em o aluno ter mais liberdade, ndo se preocupar com o tempo,
utilizacdo/ perda/ contato direto com materiais trabalhados. (RIBEIRO et al., 2003)

Partindo para o aprendizado materializado que o aluno adquire, 0 mesmo ao ter
contato com simulacéo, ele passard a obter resultados com maior rapidez e precisdo, se
destacando em atividades praticas em diversas areas da quimica. Exemplo disso € o “trabalho
pratico com instrumentacdo para espectroscopia, técnicas de separacdo, métodos
eletroquimicos, bem como a aquisicédo e analise de dados computadorizados”. (RIBEIRO et
al., 2003, p. 544)

Uma das dificuldades encontradas, tanto no ensino basico, como no superior, é a falta
da utilizacdo de recursos que possibilite o aluno entender e interpretar informacoes
relacionados ao simbolico (que sdo as equacgOes, graficos, calculos, tabelas...) e ao nivel
microscopico (representacdo de modelos, interacdes, ligacoes, € tudo aquilo que existe mas
ndo pode ser visualizado), limitando os mesmos aos conhecimentos macroscopicos.
(CRISTINA; CATUNDA, 2015)

Entdo, € percebido que quando um professor capacitado faz a utilizacdo de
simulacdes com seus alunos, os mesmos, em termo de informacdo e experimentacdo dos
conteddos submicroscopico, os alunos conseguem compreender e absorver informacao mais
Uteis e relevantes. Entretanto, 0 mesmo nao ocorre quando o professor ndo possui dominio a
respeitos dos modelos representativos, ou qualquer outro contetdo dentro do contexto, ou
ndo apresente dominio na utilizagdo das ferramentas de simulacdo. (CRISTINA;
CATUNDA, 2015)

Uma das maiores preocupacdes acerca do mau uso de ferramentas computacionais
oua falta de dominio que professores do ensino superior tem ao construir o conhecimento
submicroscépico, é o aprendizado desses alunos que, ao formar conceitos e conhecimentos
errados, acabam se tornando professores e perpassando informag0es erradas, criando um
ciclo vicioso de dados e informagdes inoportunas. (CRISTINA; CATUNDA, 2015) “Com o

ensino tradicional, acredita-se que a interpretacdo impropria das visualizages construidas
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durante o processo de aprendizagem possibilita a compreensdo errénea dos conceitos
quimicos.”. (CRISTINA; CATUNDA, 2015, p.3)

Ainda utilizando a fala dos autores, € possivel observar que, por exemplo, “a
observagéo é de que é muito dificil ensinar de modo tradicional quando se pretende explicar
a estereoquimica, as interac@es intermoleculares, arranjos moleculares, efeitos eletronicos,
entre outros” (CRISTINA; CATUNDA, 2015, p.3). Com isso, € possivel perceber que,
quando o professor faz uso de simulacdo (dominando a ferramenta computacional), é
possivel levar seu aluno a um outro patamar na aprendizagem e possibilita também um maior
desenvolvimento para a ciéncia. (CRISTINA; CATUNDA, 2015)

Quanto as proprias ferramentas de simulacdo, dentro da quimica, pesquisadores da
Universidade do Colorado, nos Estados Unidos da América, estruturaram um projeto
denominado de PhET — Interactive Simulations®, no qual

Fornecem aos usuérios a interatividade com o recurso e as condigdes para
compreensdo de causa e efeito quando realizam determinado mecanismo proposto
na simulagdo. Neste sentido, pode-se afirmar que estes envolvem os alunos para a
compreensdo das ciéncias, principalmente a partir da investigagdo, e com conexdes
com o mundo real. (CRISTINA; CATUNDA, 2015)

Na plataforma online do PhET é possivel encontrar diversos tipos de Simulacdo em
areas da quimica, como a Quimica Geral, Fisico-Quimica, Quimica Organica, Quimica
Quantica e as suas respectivas subareas, possibilitando para o profissional da educacéo, a
utilizacdo de materiais de Simulacéo prontos e de qualidade, para tornar possivel, ao aluno,
a visualizacdo da quimica em um aspecto mais completo e dinamico.

Mesmo com uma interface limpa e de facil acesso, o PhET pode apresentar
informacdes de carater ndo apenas de ensino basico, mas também do ensino superior. A partir
dessa plataforma, é possivel o aluno de graduacao obter informacdes como Energia de Spin;
Modelo de Foton de luz; IRM Simplificada; Efeito fotoelétrico; entre outros. Além de
apresentar esses contetidos, 0s mesmos podem ser trabalhados, dentro do site, de maneira

interativa e contextualizada.

6 https://phet.colorado.edu/pt_BR/simulations/category/chemistry
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3.3 PROGRAMAS COMPUTACIONAIS

O uso de ferramentas tecnoldgicas em areas investigativas, como a quimica, tem
se tornado bem comum. Uma dessas ferramentas sdo 0s programas computacionais
ou software, que na escola, sdo utilizados como ferramenta metodoldgica no auxilio
do aprendizado efetivo de diversos conteudos, desde o mais simples aos mais
avancados. (MACHADO, 2016)

As tecnomidias, que, nesse caso sd0 representadas pelos softwares
educacionais, sdo ferramentas também denominadas de TIC’s, por serem
responsaveis por promover informacao e comunicacdo, além de serem amplamente
utilizados nos processos de aprendizado escolar, atualmente. Essas tecnomidias
apresentam duas definicbes: os softwares Educativos (SE) e o Objeto de
Aprendizagem (OA). Ambos auxiliam no processo de aprendizado, proporcionando
maior capacidade de memoria, percepcdo, atencdo e outros. (MACHADO, 2016)

Esses tipos de ferramentas, utilizadas como Objeto de Aprendizagem, tém papel
importante na sociedade, como o enriquecimento do ensino na educacdo publica,
proporcionando ao aluno, de maneira pratica e muitas vezes mais econdémica, do que 0s
materiais didaticos e paradidaticos convencionais, aqueles que ndo dependem do uso de
computadores, levando o ensino a se adaptar e usar ao seu favor o avanco da tecnologia no
cotidiano dos discentes. (MACHADO, 2016; PACHECO, JOSE; BARROS, 2013)

Os softwares possuem uma gama de utilidades e finalidades, pois sdo empregados
em varios campos do conhecimento, atuando com diversas funcgdes, entre elas estdo os
“tutoriais, programacao, aplicativos, exercicios e praticas, multimidia e internet, simulacao

e modelagem e jogos. ” (MACHADO, 2016, p.2)

Entretanto, para que os usos de ferramentas computacionais venham para somar e
ndo subtrair os indices de aprendizado dos alunos, é necessario que haja a formacdo dos
educadores para utilizar essas ferramentas. O uso correto dos softwares torna-os uma 6tima
ferramenta educativa, dindmica e metodoldgica, para ser utilizada em casa e na instituicdo
de ensino. (PACHECO, JOSE; BARROS, 2013)

Pacheco (2013) e colaboradores afirmam que o uso dessas ferramentas, quando
utilizadas corretamente, s6 tendem a contribuir na educacao e formacao dos discentes. O uso

de ferramentas computacionais, além de evoluir a escola e educacéo, trazendo-a a realidade
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dos alunos, fornece “suporte escolar para a realizagdo de atividades em sala de aula que
possibilitam a aprendizagem ativa do aluno ao permitir-lhe se sentir mais envolvido com os
conceitos a medida que estes fazem uso da informatica educativa para desenvolver suas
teorias”. (PACHECO, JOSE; BARROS, 2013, p.6)

3.3.1 Avogadro

A utilizacdo de ferramentas computacionais é a principal maneira de demonstrar
conceitos quanticos, tanto no que diz respeito a simulacdo de trajetorias, realizacdo de
calculos, ou até mesmo na interface grafica. Umas dessas ferramentas é o programa
Avogadro, que é um software gréatis e de facil acesso, que pode ser instalado em maquinas
simples, sem a necessidade de grande quantidade de processadores para rodar suas principais
funcbes. (AVERY et al., 2018)

O programa Avogadro é um avancado editor e visualizador de moléculas, projetado
para uso em quimica computacional, modelagem molecular, bioinformatica, ciéncia de
materiais e outras areas relacionadas (HANWELL et al., 2012; ADASME et al., 2011) . Ele
pode ser utilizado pelos estudantes para a visualizagdo molecular e simulagéo tridimensional
de moléculas; o usuério pode minimizar suas estruturas terciarias e visualiz-las de todos os

angulos e perspectivas concebiveis. (veja a Figura 1)

Figura 1 - Exemplo de estrutura tridimensional visualizada no programa Avogadro
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Avogadro possui uma interface grafica amigavel que pode ser facilmente manipulada
pelo usuario para visualizar as estruturas de moléculas de varios angulos, em trés dimensdes.
E muito divertido para os alunos criarem suas proprias estruturas multicoloridas, que parecem
boas, e isso pode fazer com que eles comecem a fazer perguntas e vincular estruturas a
propriedades. Essa ferramenta pode aproximar os alunos das moléculas, revelando detalhes
no nivel microscopico e aproximar os alunos de uma melhor compreenséo das leis da quimica,
propriedades quimicas, reacdes quimicas e outros fenémenos da quimica. Por exemplo, 0
usuario pode aprender, através de simulagdes em 3D, porque o isdbmero trans-2-buteno € mais

estavel que o isbmero cis-2-buteno.

A visualizacdo em Quimica € ponto fundamental, pois sua aprendizagem envolve
habilidades visuoespaciais que dao suporte para realizar determinadas operagdes cognitivas
espacialmente. E através destas operacBes que nos tornamos capazes de internalizar as
visualizacbes externas, para, entdo, manipularmos as estruturas mentalmente, podendo

externalizéa-las ap0s esse processo.

Gilbert (2007) em um extensivo trabalho de revisdo sobre o topico de raciocinio
visuoespacial, chega a afirmar que, para a compreenséo das estruturas 3D, 0 uso de modelos
desempenha um papel fundamental. Os modelos utilizados podem variar desde construcéo
de moléculas com materiais simples (palitos e bolas de isopor) até modelos construidos
computacionalmente. Wu e Shah (2004) concordam, pois afirmam que a experiéncia com a
manipulacdo de modelos, bem como uso de ferramentas de construcdo de modelos parecem
ser cruciais no desenvolvimento das habilidades visuoespaciais e esse desenvolvimento
ocorrendo, consequentemente auxilia os alunos na resolucdo de problemas quimicos e
representacdo de conceitos no nivel microscépico e simbdlico. Sendo assim, podemos citar

Silva e Ribeiro (2008) ao argumentar que:

“Para superar essas dificuldades [de compreensdo de modelos quimicos],
pesquisadores e educadores tém sugerido uma variedade de abordagens instrucionais, como,

por exemplo, 0s modelos e ferramentas tecnologicas.”

A pesquisa no impacto das representagdes computacionais em estudantes pode
auxiliar na compreensao do papel das tecnologias de informagdo e comunicagédo no mundo
atual. “A quimica ¢ um campo extraordinariamente fértil para a aprendizagem visual. O

sistema visual €, portanto, um poderoso recurso educacional”. (JONES et al. 2001)
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3.4 LIGACOES QUIMICAS E TEORIA DO ORBITAL MOLECULAR

“Aqui, o termo ‘orbital’ refere-se exclusivamente a orbitais de elétrons, isto é,
funcbGes de uma unica coordenada eletrdnica que sdo usadas para descrever a estrutura
eletronica de atomos e moléculas de muitos elétrons”. (AUTSCHBACH, 2012, p.2)

A teoria dos orbitais moleculares (MO) constitui uma alternativa para se ter uma visao
da ligacéo. De acordo com este enfoque, todos os elétrons de valéncia tém uma influéncia na
estabilidade da molécula (elétrons dos niveis inferiores também podem contribuir para a
ligacdo, mas para muitas moléculas simples o efeito é demasiado pequeno). Além disso, a
teoria MO considera que os orbitais atdmicos, do nivel de valéncia, deixam de existir quando
a molécula se forma, sendo substituidos por um novo conjunto de niveis energéticos que
correspondem a novas distribuicées da nuvem eletrénica (densidade de probabilidade). Esses
novos niveis energéticos constituem uma propriedade da molécula como um todo e séo

chamados, consequentemente, de orbitais moleculares.

O célculo das propriedades dos orbitais moleculares é feito comumente assumindo
que os AOs se combinam para formar MOs. As fungdes de onda dos orbitais atbmicos sao
combinadas matematicamente para produzir as fun¢bes de onda dos MOs resultantes. O
processo é remanescente da mistura de orbitais atbmicos puros para formar orbitais hibridos,
considerado na TLV, exceto que, na formacdo de orbitais moleculares, orbitais atbmicos de
mais de um atomo sdo combinados ou misturados. No entanto, como no caso da hibridizacéo,
0 numero de orbitais novos formados é igual ao nimero de orbitais atbmicos originarios da

combinacao.

Os MOs que sdo formados quando dois atomos idénticos se ligam numa molécula
diatbmica, usando um enfoque simples, no qual um AO de um atomo se combina com um
AO de um segundo atomo para formar dois MOs, precisam que seja efetivo duas condic¢des

para gque esse processo ocorra:
1) os AOs devem ter energias comparaveis;
2) eles devem se sobrepor de maneira significativa.

Os calculos da mecénica quéantica para a combinagdo dos AOs originais consistem em:
1) uma adicéo das funcdes de onda do AQ;

2) uma subtracdo das fungdes de onda do AO.



Quando os dois atomos séo diferentes, é incluido um fator que leva em conta o fato
de que os dois AOs nao contribuem igualmente para a formacdo dos MOs. Os resultados,
entdo, sdo duas novas fungdes de onda MO, uma de adigéo e outra de subtracdo. Como
sempre, 0 quadrado da funcdo de onda para um elétron fornece informacgdes acerca da
probabilidade de encontrar este elétron em determinadas regides do espaco. Quando isto €
feito para um MO, resultam informac@es sobre a densidade de probabilidade para um elétron
ocupando aquele MO e, a partir dessas informacdes, as superficies limites correspondentes
(e também os niveis energéticos) podem ser encontradas. Este método é conhecido como a
combinacéo linear de orbitais atbmicos, ou método LCAO (Linear Combinations Atomic
Orbitals). Por esse método, o nimero de OA’s envolvidos ¢ igual ao niimero de OM’s

formados.

Figura 2 - gréfico do aumento e diminuicdo da densidade eletr6nica, obtido apds formagdo de MO’s ligantes
(esquerda), e antiligante (direita).

Aumento de
Densidade

Fonte: (ATKINS, 2012).

A figura a esquerda mostra o grafico do aumento da densidade eletrénica na regiao
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internuclear, que surge da interferéncia construtiva entre os dois orbitais atdmicos (linhas
verdes) gerando o orbital molecular ligante (linha laranja). A figura & direita representa o
gréfico resultante da interferéncia destrutiva da sobreposicao de orbitais atbmicos com sinais
opostos (linhas verdes). Essa interferéncia leva a uma superficie nodal, ou apenas no, na
superficie do orbital molecular antiligante. Ainda pelo método de combinacdo linear dos
orbitais atbmicos, o numero de orbitais moleculares ligantes formados € igual ao niumero de

moleculares anti-ligantes.

Tendo-se em mente o procedimento Aufbau, pelo qual os elétrons sdo adicionados
um a um ao diagrama de energia dos AOs com 0 objetivo de construir a configuracéo
eletrbnica dos atomos, usa-se técnica semelhante para preencher os niveis energéticos do
diagrama de OM. A distribuicdo dos elétrons nos orbitais moleculares obedece aos mesmos
principios na distribui¢do dos orbitais atdmicos: os principios de Excluséo Pauli e a regra de
Hund:

Na primeira regra do orbital molecular é que o mesmo nimero de orbitais
moleculares OM formados € o mesmo de orbitais atbmicos OA formadores fornecidos pelos

atomos que se combinaram.

Na segunda regra € que o orbital molecular ligante OM tem nivel mais baixo de
energia do que os orbitais atdmicos formadores. E o orbital antiligante tem nivel mais

elevado de energia.

Terceira regra, as distribuicdes dos elétrons na molécula partem dos orbitais de
energia mais baixa até os de energia mais elevada segundo o principio de exclusdo de Pauli

e a regra de Hund.

Empregando como exemplo a molécula de Hz, a mais simples. A Figura 3 mostras, a
esquerda e a direita, elétrons colocados em dois atomos de H ndo ligados e, no meio do
diagrama, a molécula de H> no estado fundamental. Os dois elétrons Is vao constituir um par

(spins opostos) no orbital os (ligante) da molécula. Este par constitui uma ligagdo simples.
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Figura 3 - Diagrama de niveis de energia de OM’s para a molécula de Ho.
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Fonte: Propria

Na TOM, a ordem de ligacdo é definida como:

1
Ordem de Ligacao = > (n2de elétrons OML — n? de elétrons OMAL)

Sendo, OML os orbitais moleculares ligantes e OMAL os orbitais moleculares anti ligantes

Os orbitais sdo representacOes que sdo utilizadas para explicar fenémenos dentro de
algumas areas da quimica, como, por exemplo, na Quimica Quantica. Nela os Orbitais
Moleculares servem como modelo para explicar a formacdo das ligagcBes quimicas, suas
propriedades, e como ocorre a sobreposi¢cdo dos orbitais atbmicos para formar orbitais
ligantes e antiligantes. (AUTSCHBACH, 2012). Outras caracteristicas, que podem ser (teis
na aplicacdo dos orbitais, é a explicacdo sobre o fendmeno de excitacéo dos elétrons, quando
um dos eléetrons emparelhados ganha energia, saindo do nivel de menor energia (HOMO) e
indo para um nivel de maior energia (LUMO), proporcionando a possibilidade de gerar
emparelhamento dos elétrons nas sobreposi¢des de orbitais atdmicos ou nas explicacdes de

fendmenos como fosforescéncia e luminescéncia. (AUTSCHBACH, 2012)



As ligacdes quimicas, em basicamente todos os niveis de ensino, sdo representadas
através da mecanica classica, isto €, atraves do modelo de ligacdo massa-mola ou
simplesmente trago-bola (no geral, isso ocorre pela facilidade), porém, nem sempre essa
representacdo proporciona informagoes Uteis necessarias. “Nos casos em que uma formula de
Lewis ndo é auto-evidente, um célculo de orbital molecular pode ser utilizado para melhor
orientacdo.”(AUTSCHBACH, 2012, p.2)

A utilizacdo da quimica quantica para explicar os fenémenos relacionados as ligactes
tem se mostrado extremamente necesséria, tanto para entender situagdes e fendbmenos, como
também para explica-los. As funcBes de onda é um exemplo desse fato, pois as mesmas sdo
obtidas através de calculos baseados em teorias quanticas que fornecem informacdo de
ligacbes, como tambeém informacdo sobre a estrutura das moléculas. (AUTSCHBACH,
2012)

Uma caracteristica bem especifica e bem conhecida sobre a utilizacdo da mecénica
quantica é que a mesma, frequentemente, corrige conceitos utilizados na mecanica classica.
Um dos erros mais comuns e ainda utilizado em sala de aula por muitos professores é o fato
do Principio de Pauli descrever separadamente os elétrons por orbitais ou por tipo especifico.
Isto €, 0 que a quimica quantica afirma é que (em relacdo a posi¢do dos elétrons nos orbitais)
todos os elétrons, seja ele mais proximo do nucleo atdmico ou o elétron de valéncia, ambos
sdo iguais, pois os elétrons sdo indistinguiveis. Ja em relacdo a especificidade, é errado fazer
afirmac0es do tipo: “elétron 7 esta em determinada posi¢éo, pois ndo é possivel identificar

a posicdo em que se encontra a particula no espaco. (AUTSCHBACH, 2012)

Os orbitais podem se particionar em diferentes tipos, de acordo com a ligacdo que
estd se tornando. Em um exemplo, visualizado na figura 4, no qual a ligacdo entre dois
carbonos deve ser representada de acordo com seus orbitais, é possivel identifica-los, com
variac¢do na quantidade, com diferentes angulos da molécula, para diferentes tipos de ligagéo,
formatos e consequentemente, geometrias da molécula. (AUTSCHBACH, 2012)
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Figura 4 - Representacdo dos orbitais moleculares da ligacdo entre dois &tomos
de carbono, com diferentes angulos de ligacéo para diferentes tipos de ligacdes.

0y = ¢,cosa + PoSino
¢, = =y Sina + ¢pocos

Fonte: (AUTSCHBACH, 2012)

Outra questdo a ser observada é a energia total de uma molécula, que ndo se resume
a energia dos orbitais. Essa energia total €, além da soma das energias desses orbitais, a soma
das repulsdes nucleares e as repulsdes dos elétrons. Uma forma aproximada de se obter esse
valor € a partir dos diagramas de Walsh, que para moléculas pequenas, o valor de repulsao
nuclear é ignorado e somado duas vezes o valor da repulsdo dos elétrons, ja que, para mesmas
moléculas, a tendéncia de repulsao nuclear e dos elétrons se assemelham. (AUTSCHBACH,
2012)

“Teorias semi-empiricas de um Unico elétron, como a teoria de Hiickel (extendida),
sdo de natureza diferente porque ndo ha repulsdo efetiva de elétrons e elétrons e a
energia eletrbnica aproximada é a soma das energias dos orbitais. Isso pode se
estender por longos periodos para a aplicagdo notavelmente bem-sucedida das teorias
de Hiickel a muitos problemas na quimica.31 As energias orbitais do diagrama de
Walsh talvez também sejam mais bem compreendidas nesse sentido semi-empirico
de um elétron” (AUTSCHBACH, 2012)

Autschbach (2012) aponta que, levando em consideracdo um atomo que apresente
apenas um elétron, tanto a Teoria de Huckel como o diagrama de Walsh, sdo capazes de
obter a energia total do atomo, ja que, em ambas, essa energia total sera a soma das energias
dos orbitas. Porem, ndo séo apenas esses fatores (incluindo a repulséo entre elétrons e do
nucleo) que influenciam a energia total de &tomos com um ou mais elétrons e de moléculas.
Se faz necessério obter a energia de repulsdo entre orbital, pelo fato de haver mudanga de

ocupacdo nos orbitas quando é adicionado, removido ou substituido orbitais na construcao
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das funcdes de onda dos elétrons, que ocorre quando se pretende criar configuracfes
excitadas. (AUTSCHBACH, 2012)

Quanto a transmitir informagdo com esse nivel de complexidade para os alunos, no
geral, os mesmos acabam ficando aflitos e confusos com as informacdes, sem saber definir

aordem de energia dos orbitais, a menos que sejam orbitais simples.(AUTSCHBACH, 2012)

E necessario estabelecer firmemente que os diagramas de nivel de energia orbital
sdo, em principio, os resultados dos calculos da quimica quéantica. Um pesquisador
ou educador pode frequentemente desenhar um diagrama orbital qualitativamente
correto para uma molécula ou complexo ametal sem realizar um calculo numérico,
baseado na experiéncia com os resultados de tais calculos que foram acumulados ao
longo de décadas (AUTSCHBACH, 2012)

O que o autor indica é que o professor precisa conhecer os conteldos de maneira
quantitativa e passar as informacao qualitativamente. Isto é, em situacdes em que o professor
utiliza estrutura de Lewis e hibridizacdo atdmica, ele ndo necessita realizar célculos de
funcles, todavia o professor precisa conhecer essas informacdes para poder transmitir de
forma simplificada, porém correta, para o aluno. O mesmo ocorre, por exemplo, para
Orbitais Moleculares que, por mais que seja uma informacdo obtida através da mecéanica
quantica, pode ser perpassado ao aluno de maneira mais acessivel ao nivel de estudo do
mesmo. (AUTSCHBACH, 2012)

Para demonstrar, em sala, informacdo desse nivel (quantizada) se faz necesséria a
utilizacdo de ferramentas computacionais, pois, em lousa ou papel seria muito complexo
desenhar estruturas tridimensionais, em um plano bidimensional. Ou seja, escrever a mao
um grafico ou objeto ¢(x, y, z) se torna inviavel. Na figura 5 é possivel ver como seria uma
demonstracdo bidimensional e tridimensional (com auxilio de ferramentas computacionais)
do orbital atdbmico e a funcdo de onda do hidrogénio no seu estado excitado.
(AUTSCHBACH, 2012)
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Figura 5 - Representacdo de orbitais em 2D e 3D e na regido inferior direita é possivel visualizar a funcdo de
onda do hidrogénio, no estado excitado
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Fonte: (AUTSCHBACH, 2012).

E importante salientar a importancia do modo como séo explicados aos alunos 0s
varios tipos e formas dos orbitais. Quando o aluno se depara com a figura dos orbitais
perfeitamente desenhados, 0 mesmo imagina que os elétrons ficam girando, compactado,
dentro dos balBezinhos, e ndo em uma regido de méaxima e minima probabilidade de serem
encontrados. O autor recomenda apresentar os graficos de densidade com isossuperficies,
que sdo os orbitais com formas fixas, ou de bal@es, paralelos aos foggy Plot, que mais se
assemelham a neblinas de eletros, no qual uma série de pontilhados indicam regides com
maior densidade eletronica nos orbitas (AUTSCHBACH, 2012)

Voltando para as representacdes qualitativas em termos de ligacoes, a utilizagédo de
estruturas de Lewis também € usada para comprovar ou identificar falhas em algumas
teorias, como é o caso do principio de eletroneutralidade de Pauling e a regra do octeto.
(MARTINIE et al., 2011)

Em uma pesquisa utilizando moléculas diatbmicas (N2, CO, BF), foi identificado
que, mesmo sendo estruturas eletricamente semelhantes, apresentam ordens de ligacOes

totalmente diferentes. Ou seja, € fundamental a consciéncia de que teorias nem sempre
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proporcionardo resultados corretos quando se fala em ligagcBes quimicas. Fatores como a
carga da molécula, por exemplo, pode ser suficiente para ndo completar o octeto.
(MARTINIE et al., 2011)

“Embora as estruturas de Lewis sejam valiosas como uma ferramenta simples, a
teoria de orbita molecular (TOM) é uma abordagem mais sutil, que, entre outras ideias,
distingue entre ¢ e 7 orbitais antiligante e ligante. ” (MARTINIE et al., 2011, p.1). Martinie
afirma que a utilizacdo da TOM se torna, em alguns casos, fundamental para questdes acerca
dos &tomos e moléculas, como informacdes de energia, apresentado no mesmo paragrafo da
citacdo. O que ele traz ndo é a necessidade de substituir os métodos de estruturas simples,
como é o caso de Lewis, mas utilizar cada método de acordo com a necessidade.
(MARTINIE et al., 2011)
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4 METODOLOGIA

O trabalho realizado é de natureza aplicada e exploratéria, utilizando métodos
experimentais e de carater qualitativo. A pesquisa tem seu papel no entendimento e
interpretacdo dos dados obtidos, levando em condicdo diversos aspectos. Seu carater
qualitativo se da pelo fato de que a abordagem utilizada foi pensada em utilizar, na pesquisa,
um grupo de cinco participantes, no qual se caracterizam como um grupo social. Outras
caracteristicas, como o uso de diversas fontes de dados, so reforca a utilizacdo desse carater.
(SILVEIRA; CORDOVA, 2009)

4.1 PARTICIPANTES

O critério de escolha dos alunos foi baseado no nivel de instru¢do que os mesmos
deveriam apresentar a respeito de todos os contetidos relacionados a Liga¢des Quimicas. Ou
seja, é esperado que os alunos de sexto periodo tenham uma base adequada dos contetdos,
ja que os mesmos passaram por 5 disciplinas de quimica (Introducdo a Quimica; Quimica
Geral I; Quimica Geral Il; Quimica Inorganica I; Quimica Inorganica Il), nas quais
apresentam em suas grades relagdes entre todas as propriedades especificas dos contelidos
de LQ.

Os participantes escolhidos sdo das turmas de Fisico-Quimica | e Il, do curso de
quimica do centro académico do agreste (UFPE-CAA). Em ambas as turmas houveram
estudantes interessados em realizar o questionario e, no geral, foram obtidos 33 participantes,
sendo que 19 da turma de Fisico-Quimica | e 14 da turma de fisico-quimica II.

Para participar da atividade, apenas 5 foram escolhidos, baseado no rendimento
obtido nesses questionarios. O critério da selecdo foi inicialmente o interesse em participar,
no qual ao realizar o questionario, aqueles que tinham interesse deixaria os dados em um
espaco destinado no rodapé, (que apos o fim da selecdo, foi desconsiderado e adotado um
numero de referéncia como método de identificacdo do participante, que sera explicado mais
a frente).

Dos interessados, foram analisados 0s questionarios mais diversos, desde 0s com
melhores respostas aos com maior dificuldade nos quesitos apresentados. Dessa lista de 33
alunos, analisados em ordem aleatoria, foram escolhidos os participantes com numeracéo 04
e 10, que estdo matriculados na disciplina de Fisico-Quimica | e os participantes de nUmero

21, 22 e 32 que estdo matriculados na disciplina de Fisico-Quimica Il. Os nimeros descritos
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no processo de selecdo foram adotados como referéncia para identificacdo de cada um desses

participantes.

4.2 LOCAL

Dois locais foram utilizados para realizar a sequéncia didatica, sendo um deles o laboratoério
do Grupo de Quimica Computacional do Agreste — GQCA. Esse ambiente foi escolhido para
informar aos estudantes como seria realizada a intervencdo e apresentar alguns conceitos que

serdo citados no topico da intervencéo, a fim de entender o nivel ao qual os participantes se

encontram para poder elaborar as atividades.

O segundo local foi o laboratério computacional Andorinhas, do bloco administrativo do

centro académico do agreste, ja que para realizar as atividades planejadas foi preciso o uso de

computadores com o programa Avogadro instalado.

4.3 INTERVENCAO

Para iniciar a intervencédo foi necessario, inicialmente, realizar uma primeira anélise
entre os 33 participantes do primeiro questionario. Apds a andlise e identificacdo dos
participantes, foi planejada, de acordo com o perfil dos envolvidos, uma sequéncia didatica.

Na realizacdo da atividade de intervencdo, foram necessarios computadores com o
software Avogadro instalado e 0 acesso a internet, ja que o programa auxiliou no aprendizado
dos contetdos trabalhados e o uso da internet se fez necessario para a realizacdo dos
formularios/questionarios online.

A atividade se baseia em uma sequéncia didatica dividida em 3 etapas, na qual
ocorram pequenas avaliacdes no decorrer do processo, para medir o desempenho dos alunos
ndo apenas antes e depois da atividade.

Essas avaliagOes foram apresentadas aos estudantes de duas formas: no modelo de
formulario online (formuléario F1 e formuléario F2), utilizando a plataforma gratuita do
Google como ferramenta de coleta de dados; e duas atividades como forma de aplicacéo

destes formularios.

1°ENCONTRO

O primeiro encontro da intervencdo ocorreu no laboratério do GQCA e nesse
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momento foi discutido com os participantes como funcionaria a sequéncia didatica, no qual
a partir desse ponto sera chamada de oficina. A oficina foi formalizada e recebeu o titulo de
“Ligac¢des Quimicas: Explicando Fenémenos e Conceitos Através do Programa Avogadro”
A mesma apresentou um roteiro que esta anexado no apéndice.

Além das questdes acerca da oficina, foram abordados alguns conceitos sobre as
ligagBes quimicas, sempre relacionando ao programa Avogadro. Os tipos de ligagdo, por
exemplo, eram representados com imagens tiradas do programa, apresentando suas
propriedades. Na figuras 6, estdo dois exemplos adicionados ao slide que esta, também,

presente no apéndice, de ligacdo idnica e covalente, respectivamente.

Figura 6 - Representacdo da A) ligacao idnica entre o cloro (esfera lilas) e o sodio (esfera verde) e da B) ligag&o covalente
entre dois atomos cloro (cada atomo representado por uma esfera verde)

Fonte: Propria

Ao fim do primeiro encontro, todos, utilizando o QR code disponibilizado na ultima

pagina do slide, responderam o primeiro formulario.

2° ENCONTRO

No segundo encontro foi apresentado aos participantes o programa a ser utilizado,
suas funcgdes e principais ferramentas no uso das representacdes das ligacdes quimicas. Nesse
encontro 0s mesmos tiveram a liberdade de criar moléculas e aprender de forma investigativa
a utilizar a ferramenta. Em seguida, todos seguiram 0s passos para recriar as moléculas
presentes no slide do primeiro encontro.

Apos a familiarizagdo do programa, todos foram instruidos, utilizando as moléculas

criadas por eles, a identificar as possiveis informagdes presentes no software que seriam
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pertinentes as ligacbes quimicas, como a formagdo de dipolo, diferenca de
eletronegatividade, distancia e angulos de ligacdo, entre outros.
Ao fim da pratica do segundo encontro, os participantes foram direcionados ao

segundo formulario e, em seguida, foi encerrado o encontro.

3°ENCONTRO

No terceiro e Gltimo encontro, os participantes foram direcionados aos computadores,
nos quais havia uma pasta contendo todo o material referente a pratica do dia. Nessa pasta
haviam duas atividades com roteiro, um questionario (Q2) e um termo de consentimento,
gue também estavam impressos sobre o teclado de cada participante.

Além dos documentos citados, dentro da pasta continham arquivos de dados das
moléculas, que poderiam ser abertos em algum leitor de texto, como também no préprio
programa Avogadro. Esses arquivos de dados das moléculas eram 0s respectivos arquivos
de input (entrada) e output (saida). Foram realizados previamente calculos de estrutura
eletronica para as moléculas estudadas com o programa Gaussian e disponibilizados para os
participantes da oficina. A principal funcdo desses arquivos output era descrever as energias
dos orbitais preenchidos dos &tomos e moléculas. As figuras 7 e 8, mostram 0 mesmo arquivo

aberto em um programa de leitura de texto e no Avogadro.

Figura 7 - imagem da tela do computador ao abrir o arquivo contendo informacdes sobre o atomo

de nitrogénio no programa Avogadro
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Figura 8 - Imagens da tela do computador ao abrir o arquivo com os dados do nitrogénio, em um
leitor de texto (WordPad)

(== 5 | N-WordPad - X
Inicio Exibir (-]

Courier New REERIY

Colar N I S abe % x* A~ 2

Area de Transferéncia Fonte
ToneZo

Symmetry AG KE= 7.304661539785D+01
Symmetry B1G KE= 4.514853344646D-61
Symmetry B2G KE= 4.165521968996D-61
Symmetry B3G KE= 4.626653300740D-61
Symmetry AU  KE= 0.000000000000D+00
Symmetry BIU KE= 1.521951745425D+00
Symmetry B2U KE= 1.921951749425D+00
Symmetry B3U KE= 1.921951749425D+00
Orbital energies and kinetic energies (alpha):

1 2
)--0 -14.422128 22.015766
)-—o -0.805750 2.434668
(r1v) --0 -0.351485 1.521552
)-—o -0.351485 1.921952
)-—o -0.351485 1.521552
(T1U) ==V 0.538297 1.862317

(T10) —V 0.538297 1.862317

(T10) -V 0.538257 1.862317

9 (a16) —v 0.594865 2.988258
-v 1.868035 3.155500

11 (126) —V 1.868039 3.195500
12 (T26) —V 1.868035 3.155500
13 (T2G) ==V 1.868039 2.195500
-v 1.868039 3.195500

15 (T10) -V 3.521567 8.712256
16 (T10) —V 3.521967 8.712256
17 (T10) -V 3.521967 8.712256
18 (alG) ==V 34.983847 89.042187
orbital energies and kinetic energies (beta):
1 2

100% (= ] @)

Fonte: Prépria.

Na figura 7, ¢ identificado o a&tomo de nitrogénio e na lateral direita as informacoes
acerca das energias dos orbitais. Esses valores sdo utilizados para visualizar, como mostra
na imagem, uma representacdo grafica dos orbitais ao redor do ndcleo do atomo. Em uma
situacdo na qual os participantes teriam pouco conhecimento a respeito das ligacdes, a
relacdo da imagem formada com os dados ao lado, tornaria possivel os envolvidos assimilar
como a variagdo nessa energia esta ligada a algumas propriedades periddicas que 0s mesmos
relacionam ao fato de ocorrer a ligacéo.

Na imagem 8, estdo transcritos todos os dados presentes na imagem anterior. De 1 a
18 estdo sendo descritos os orbitais preenchidos (O) e ndo preenchidos (V). Na coluna 1
estdo mostradas as energias dos orbitais e na coluna 2, as energias cinéticas dos elétrons.

Todos esses dados foram construidos para o nitrogénio (N), oxigénio (O) e nebnio
(Ne), como também para as moléculas de LiF, HF e F.. Os processos de construgdo desses
arquivos de informacdo ndo sdo de importancia para o trabalho, apenas o uso destes no
programa Avogadro, para fins de investigacéo.

A utilizacdo desses arquivos foi feita com o uso de dois roteiros presentes nas
atividades que estdo anexadas no apéndice, entretanto, nas figuras 09, 10 e 11, se encontram
alguns dos passos utilizados para que os participantes fossem norteados a utilizar

adequadamente o programa e 0s arquivos contendo as informacoes.
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Figura 9 - Roteiro da primeira atividade realizada na oficina.

1n

- Atividade | - Calculo de orbitais atémicos e energia para os dtomos de nitrogénio,

oxigenio e neonio (DFT 6-31G¥).
Estudantes comparam as energias dos orbitais dos trés atomaos (Zy = 7. Zag = 8. Zue = 10)
1) Visualizar ¢ compreender os inputs dos calculos para os 3 datomos.
."‘.FL‘(C'E"".';"* dofl
2) Abrir o output dos calculos em um leitor de textos.
3) Abra os respectivos arquivos N.log no programa Avogadro, depois o O.log ¢ o N log

4) Complete atabela abaixo:

Energia
thital Nitrogénio Oxigénio Neonio
s
2s
2[\\
2p.
2p

I a.ufatomic unit)= 27 2114 ¢V

Fonte: Propria

Figura 10 - Continuagdo do roteiro apresentado na imagem 05.

4. Abra o arquivo LiF_orb.log no programa Avogadro e faca os mesmos procedimentos para mudar a cor
do fundo do display.

5. Acesse a funcdo do lado direito do programa para visualizar os orbitais moleculares formados e suas
respectivas energias

6. Faga o mesmo procedimento para os arquivos HF_orb.log e F2_orb.log

7. Abra uma nova janela do Avogadro abra o arquivo LiF_dens.fchk (Mude o display para uma cor clara). E
em outra janela abra o arquivo F2_dens. fchl.

8. Em cada janela siga o caminho Extensions > Create Surfaces

9. Configure a nova janela dessa forma

Fonte: Propria
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Figura 11 - Continuag&o do roteiro presente na figura 13

| _NON A Create Surfaces
Surface Type: = Electron Density d MO 9 (HOMO)
Color By:  Electrostatic Potential [T MO 9 (HOMO)
Resolution:  Medium a 0.18A

Iso Value: 0.1

In Display Type: Surfaces &

m Advanced. Close

E cligue em Calculate.

Compare as duas janelas manipuladas

Fonte: Prépria.

Essas trés imagens que compdem o roteiro apresentado aos participantes, estdo
divididos nas duas atividades. A primeira imagem é o fragmento encontrado na primeira
atividade e ele auxilia o participante a investigar as propriedades, como a energia dos orbitais
ocupados e ndo ocupados, como a energia cinética dos elétrons.

As duas imagens seguintes sao referentes a parte do roteiro presente na atividade 2.
Ambas apresentam a mesma finalidade, no entanto, a da segunda atividade possibilita o
participante obter as informacdes citadas no paragrafo anterior, para as moléculas de HF,
LiF e Fa.

A partir desse experimento realizado com o0s participantes, 0s mesmos foram
instruidos, durante a pratica, a realizar algumas questdes que estdo anexadas no apéndice, e
as andlises tornaram possivel identificar algumas falhas que serdo discutidas nos resultados.

Ao fim das duas atividades, os estudantes foram instruidos a responder o questionario
Q2, logo ap6s preencher o termo de consentimento, por concordarem em participar da

pesquisa, por livre e espontanea vontade.

4.4 FERRAMENTA DE ANALISE

Partindo da utilizacdo da Andlise Textual Discursiva (ATD), no qual a mesma tem
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como principais ferramentas o uso de questionario e entrevistas, é possivel que o pesquisador
obtenha informacgdes, em termos de compreensdo do que estd sendo investigado, sem
intengdes de comprovar ou refutar dados. (MORAES, 2003)

Essa ferramenta de andlise perpassa dois tipos diferentes de analises, sendo ambos
para dados qualitativos, um deles a analise de conteldo e o outro, a analise de discurso.
Devido os dados coletados serem quase que exclusivamente escritos, a analise de discurso
sera pouco utilizada nessa pesquisa. (MORAES, 2006)

A utilizacdo do método ATD se explica pelo fato do mesmo ser utilizado em
pesquisas diversas em graduacdo, metrado e doutorado. Outro quesito que o torna tdo
impactante e importante para o enriquecimento da pesquisa é que, além de abranger a
educacdo, 0 mesmo ocorre para a psicologia, comunicacdo e areas afins. (MORAES, 2003)

Outro fator bastante relevante é o método ATD, que pode ser utilizado associando-o
paralelamente a outros métodos de analise, sendo assim, no decorrer da pratica
metodoldgica, se houver a necessidade de promover mais analises, segundo o autor, ndo
prejudica ou desqualifica as anteriormente utilizadas. Além de ser recomendado para
pesquisas cujas analises sdo propostas na intengdo de corrigir ou propor solucéo a partir da
investigacao realizada. (MORAES, 2003)

Moraes (2003) em seu artigo traz um paragrafo que caracteriza de maneira sucinta o

que seria esse método de analise:

a andlise textual qualitativa pode ser compreendida como um processo auto-
organizado de construcdo de compreensdo em que novos entendimentos emergem
de uma sequéncia recursiva de trés componentes: desconstrucdo dos textos do
corpus, a unitarizagdo; estabelecimento de relagdes entre os elementos unitérios, a
categorizacdo; o captar do novo emergente em que a nova compreensao é
comunicada e validada. (MORAES, p. 192, 2003)

Sendo assim, a partir de percepgOes das falhas no aprendizado de alguns conceitos e
contetido da quimica, desenvolvidas no curso de Quimica Licenciatura do Centro Académico
do Agreste (UFPE/CAA) se fez necessario entender onde, como e porqué dessa falha. Sendo
assim, a ATD uma das melhores ferramentas de anélise.

4.5 COLETA DE DADOS

Abaixo é possivel visualizar um fluxograma criado para melhor entender o principal
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processo de coleta e analise dos dados. Além das etapas presentes, existem outras que nao

foram adicionadas, mas que fazem parte do ciclo que se inicia durante a intervencao.

Questionario

Coleta de

CELRE Coleta de

dados

Andlise dos
dados

A coleta de dados realizada foi dividida em trés etapas, como descrito no fluxograma
acima. As coletas ocorreram antes da intervencao, durante a intervencédo e apds a intervencéo.
Aqui, o principal foco foi propor uma analise com a finalidade de obter resultados
positivos e negativos, no qual os positivos se resumiram a: informar como o aluno se
encontra em termos de conhecimento sobre o0s contetdos abordados (antes da intervencéo),
e principalmente observar os avangos dos alunos apos a pratica de intervencédo. Os resultados
negativos também foram um ponto importante, ja& que um dos critérios de andlise foi o
levantamento de erros. Os erros cometidos pelos alunos durante a realizacdo dos
questionarios deixaram claro onde se encontram os principais problemas no aprendizado
relacionado as Ligagdes Quimicas e Teoria do Orbital Molecular.

Na ordem cronoldgica, foram descritas todas as ferramentas utilizadas na coleta dos

dados. Inicialmente foi aplicado um questionario, definido como Q1, logo apo6s foi realizada a

andlise desse questionario, de maneira bem qualitativa, sem a investigacdo de muitos detalhes,

para serem selecionados cinco participantes, que fizeram parte da intervencdo. Como sera

especificado com mais detalhe no topico seguinte, foram filtrados cinco discentes de trinta e

trés.

As coletas dos dados seguintes foram realizadas com pouco mais de 15% dos estudantes

que responderam o questionario Q1, e contaram com dois formularios, duas atividades e um
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novo questionario. Durante e ap0s a atividade de intervencéo os participantes estavam sendo

constantemente avaliados, para futuras analises de progresso.

4.4.1 Questionarios

Questionario Q1

Para obter os primeiros dados da pesquisa, foi aplicado um questionario com as turmas
de Fisico-Quimica | e Fisico-Quimica I1, no qual todos os alunos participantes responderam ao
questionario. Os alunos responderam algumas questdes sobre conceitos quimicos relacionados
as ligacdes quimicas.

No total foram respondidos 33 questionarios, sendo 19 destes da turma de fisico-
quimica | e 14 da turma de fisico-quimica Il. Todos foram utilizados para entender o nivel de
instrucdo e compreensdo que os estudantes de quimica possuem nesse nivel do curso, no qual
ja passaram por todas as disciplinas que abordam os conceitos trabalhados, e entender quais as
dificuldades e lacunas que tém se mostrado permanentes, mesmo em turmas diferentes.

Estes questionarios também foram importantes para selecionar os alunos (a partir dos
critérios discutidos no topico “anélise dos dados”) que participaram da oficina realizada como
parte da pesquisa. Os estudantes interessados em participar da intervencdo manifestaram
interesse durante a realizacdo do questionario e, por motivos de grande interesse, foram
selecionados 0s que mais se encaixavam no perfil da pesquisa, ou seja, 0s mais diversos.

Levando em conta o que foi especificado no paragrafo anterior, a partir desse
questionario, foram selecionados cinco estudantes que fazem parte das disciplinas de fisico-
quimica 1 (dois estudantes) e fisico-quimica 2 (3 estudantes), para participar da oficina.

Questionario Q2

Diferente do questionario Q1, esse foi aplicado apenas com os participantes da oficina,
ndo mais com os 33 iniciais. O Questionario Q2 sera o instrumento de coleta de dados final,
utilizado para coletar os Gltimos dados apds o fim da intervencéo.

Foram apresentados nesse perguntas diferentes do questionario anterior, porém, com as
mesmas perspectivas que o0 Q2 e com o mesmo nivel de dificuldade. A partir desse, foi

construido um gréafico dos resultados, no qual informa o avanco dos participantes apds o



sequencia didatica realizada com o uso do software Avogadro.

4.4.2 Formulérios e atividades

Formularios 1 e 2

Utilizando a plataforma online de formulérios do Google, os estudantes responderam
questdes anteriormente apresentadas a eles, para investigar se as respostas seriam as mesmas
ou apresentariam informacdes diferentes das que foram adicionadas ao questionario Q1. Em
outras palavras, as mesmas questdes foram apresentadas aos estudantes em dois momentos:
Antes da intervencdo e durante a intervencdo. Esses formularios foram aplicados nos dois
primeiros encontros da intervencao.

Nesses mesmos formularios, além das perguntas repetidas, foram adicionadas novas
perguntas que estavam completamente relacionadas as demais e com o mesmo nivel de
dificuldade. Além das perguntas encontradas, € possivel identificar um espaco destinado a um
numero de referéncia, que € a forma de identificar e apresentar o estudante quanto participante

da pesquisa.

Atividades 1 e 2

A fim de complementar os dados dos questionarios e formularios, foram propostas duas
atividades, visando aplicar ambos os formularios. Desta forma, utilizando a ferramenta
computacional Avogadro, os participantes realizaram alguns experimentos a partir de um
roteiro presente em ambas as atividades, sempre relacionado as questdes presentes no
questionario Q1, que também estdo nos formularios F1 e F2, e, por isso, em cada atividade sdo
encontrados dois topicos “Aplicagdo do F1” e “Aplicacdo do F2”, com alguns quesitos
distribuidos.

A finalidade desta atividade é que o aluno coloque em pratica o uso do software e tenha
a experiéncia de vivenciar “por conta propria” o uso da tecnologia digital, associada aos

conceitos de ligacGes quimicas. No apéndice se encontram ambas as atividades.



5 RESULTADOS E DISCUSSAO

5.1 ANALISE E DISCUSSAO DO QUESTIONARIO Q1

Levando em conta que o metodo de analise ATD possui flexibilidade de utilizar,
quando necessario, outros tipos de analises, sem comprometer 0 método ou a analise dos
dados, sendo apenas necessario a descricdo do método utilizados. Para a andlise dos
primeiros dados coletados a partir do questionario Q1, foi utilizado um método de anélise
por escala, a partir de critérios criados pelo proprio pesquisador durante a realizacdo deste

trabalho, cuja descricdo deste método esta apresentada no grafico 1.

Gréfico 1 - Distribuicdo dos participantes que realizaram a questdo e que obtiveram resultados que variam entre

“sem dominio”; “dominio parcial”; “total dominio” e que “ndo foi respondida”.

Questao

m sem dominio = dominio parcial total dominio = Ndo foi respondida

Fonte: Propria

A primeira analise foi com os 33 questionarios respondidos na primeira coleta de
dados, utilizando o método descrito no grafico 1, para todos os envolvidos, independente do
interesse em participar da intervengdo do projeto.

O primeiro questionario apresentou 6 questfes (sendo uma delas desconsiderada na
analise, pois era referente ao interesse dos estudantes em participar da oficina) e foram
realizadas a andlise e a construcdo do gréfico para cada uma das questdes, com o intuito de
compreender a situacao dos estudantes em cada conceito abordado neste primeiro momento.

A analise mais detalhada para esse questionario foi apenas realizada com os participantes da
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intervencao.

Comi isso, a primeira analise realizada com o questionario Q1, ficou da seguinte forma:

Gréfico 2 - Andlise das 5 questdes do questionario Q1

Questao 1 Questao 2
H sem dominio W dominio parcial B sem dominio H dominio parcial
M total dominio B N3o foi respondida H total dominio B N3o foi respondida
Questao 3 Questao 4
H sem dominio W dominio parcial B sem dominio H dominio parcial
M total dominio B Nao foi respondida H total dominio H Nao foi respondida
Questao 5

B sem dominio  Edominio parcial Htotal dominio B Ndo foi respondida

Fonte: Prépria

Os graficos acima foram produzidos a partir dos dados da tabela 1. Nela, encontra-se
a quantidade de alunos que em cada questdo nao tiveram dominio, tiveram dominio parcial,
dominio total ou ndo responderam a questao.



Tabela 1 — Dominio das questdes, obtidos a partir da analise do questionario Q1 realizado com os 33 estudantes
da fisico-quimica l e Il.

. Dominio o Na&o foi
Sem dominio ) Total dominio _
parcial respondida

Questédo 1 09 23 01
Questao 2 08 21 04
Questao 3 07 13 12 01
Questéo 4 02 25 06
Questdo 5 13 01 10 09

Fonte: Prépria

Os graficos 3 descrevem com mais detalhe o desenvolvimento dos discentes
participantes da pesquisa no questionério Q1. Essa nova analise, com mais propriedade na
andlise, contou com um processo de correcdo ao qual o aluno poderia tirar qualquer valor,
por questdo, que estivesse na escala de 0 a 10. Com 0 discente ou ndo respondeu a questao
ou errou por completo; 10 o mesmo apresentou total dominio e riqueza em detalhes na
questdo; entre 0.5 e 9.5 os alunos apresentam algum nivel de conhecimento a respeito da

quest&o, alguns mais e outros menos.
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Grafico 3 - Andlise detalhada das questdes do questionario Q1 para os 5 participantes da oficina

Participante 04 Participante 10
Questio 5 (TN Questio 5 (NN
Questio 4 M52y Questio 4 NI
Questio 3 M SIINGSID Questio 3 M0N0
Questio 2 7Sy Questio 2 Mgy
Questio1 7Sz Questio 1 TGN

0% 20% 40% 60% 80% 100% 0% 20% 40% 60% 80% 100%
m Dominio na questdo ®m Dominio na questdo
Participante 21 Participante 22
Questio 5 Moo Questio 5 (IR IO—
Questio 4 Mg Questio 4 Mg
Questio 3 Moo Questio 3 M7 Samzsay
Questio 2 NN Questio 2 M7z
Questio 1 M7y Questio 1 MIINSINT—
0% 20% 40% 60% 80% 100% 0% 20% 40% 60% 80% 100%

B Dominio na questao B Dominio na questao

Participante 32

Questio 5 O

Questio 4 I s
Questio 3 T

Questio 2 M S s
Questio 1 g

0% 20% 40% 60% 80% 100%

M Dominio na questdo

Fonte: Propria

Ap0s visualizar esses graficos, é possivel perceber que os estudantes selecionados
apresentam, a partir da anlise do questionario Q1, perfis diferentes em termos de

conhecimento das propriedades apresentadas a eles.

Levando em conta que foram escolhidos participantes que demostraram ter bastante
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dominio no conteddo de ligacbes quimicas, como também alguns que apresentam um pouco
de dificuldade, foi aplicada a mesma metodologia para os cinco. E esperado que o0 uso da
ferramenta Avogadro venha a contribuir no ensino de ligagdes quimica, para todos os alunos,

desde os com mais dificuldade aos com maior dominio no conteldo.

5.2 ANALISE E DISCUSSAO DOS FORMULARIOS

Em nenhum momento foram questionadas as respostas apresentadas inicialmente
pelos participantes no questionario Q1, mesmo as que estavam erradas. Nos formularios
estavam presentes, além de novas perguntas, as perguntas ja respondidas por esses, sendo
possivel 0 mesmo realizar um feedback, reescrevendo a resposta da mesma forma ou diferente.
Com isso, foi percebido que os estudantes se autocorrigiam em praticamente todas as
perguntas dos formularios, que estavam presentes no primeiro questionario, mesmo sem ter
recebido correcdo das questBes do questionario Q1, demonstrando mudancas na forma de
pensar, sobre tais conceitos.

Na Tabela 2, estdo apresentados os rendimentos obtidos por todos os participantes nos
formularios F1 e F2 e a diferenca entre o rendimento dos formularios, em comparag¢do com o

questionario Q1.



Tabela 2 — Valores atribuidos as questdes dos formularios por participante e o avango desses com relacdo ao

questionario Q1.

Participante 04 1 2 3 4 5
Formulario F1 9,0 8,5 9,0 flekal

Formulario F2 10,0 8,5 10,0 10,0

Avanco/ Regresso | 1,0 1,0 6,5 15 10,0
Participante 10 1 2 3 4 5
Formulario F1 9,0 8,0 7,5 folalel

Formulario F2 7,5 8,0 10,0 10,0

Avanco/ Regresso | 3,0 0,0 0,0 15 10,0
Participante 21 1 2 3 4 5
Formulario F1 10,0 9,5 10,0 faleie

Formulario F2 10,0 10,0 8,0 5,0

Avanco/ Regresso | 2,0 0,0 2,0 2,0 5,0
Participante 22 1 2 3 4 5
Formulario F1 9,0 7,0 10,0 faleie

Formulario F2 10,0 10,0 8,0 0,0

Avanco/ Regresso | 2,0 2,5 2,0 2,0 0,0
Participante 32 1 2 3 4 5
Formulario F1 8,0 10,0 7,0 falaie

Formulario F2 10,0 10,0 10,0 0,0

Avanco/ Regresso | 8,0 2,5 0,0 0,5 0,0

Fonte: Propria

Essa tabela foi produzida a partir das notas obtidas por cada participante, durante os

dois formularios. O formulario F1 contando com 3 questdes e o formulario F2 contando com

4, sabendo que, das 7 questdes presentes nos formularios, 5 estavam presentes no questionario

QL. Foi feira uma comparacgéo das respostas dessas 5 questdes, respondidas no questionario

Q1 e em ambos os formularios e percebeu-se que alguns participantes avancaram,

permaneceram com a mesma resposta ou regrediram. Os valores em vermelho séo referentes
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ao regresso dos participantes. A ordem dos valores de “avango/regresso” segue a ordem das
questdes do Questionario 1. Como exemplo, o participante 22 obteve bons resultados em todas
as questdes dos formularios, porém, quando comparados os valores numéricos dados as
respostas e comparados com o questionario Q1, na questdo 3 do questionario, o participante
regrediu 2,0 pontos.

Ao visualizar os dados das tabelas, € possivel perceber que, no geral, os participantes
tiveram uma evolucdo desde o questionario Q1. Entretanto, além de em alguns casos, 80%
dos participantes ndo terem evoluido em alguma questdo, foi percebido que 3 participantes

regrediram, sendo o participante 21 o que demonstrou o maior decaimento. (figuras 12 e 13)

Figura 12 - Resposta do participante 21, sobre qual a tedria atual que se baseiam as ligagdes quimicas, no
questionario Q1

?vxgx?ﬂmbe“xﬁ &::L;ll ?e';:z; dve consenso clennﬁco para'se descrever Tigagoes quimicas? \ (935 .

wall Loty divuisat ovia g ml c_om puas particy
Q"‘“ﬁé‘“ T OM ch-ﬂ{"m\a dath Covaas. a0 Teon %a«-l'an lwas eve

1 cou interesse em participar de uma oﬁcma de aperfeigoamento de conteudo de ligagdes

Fonte: Propria

Figura 13 - Resposta do participante 21, sobre qual a teoria atual que se baseiam as liga¢gdes quimicas, no
formuléario F2

Atualmente qual teoria de consenso cientifico para se descrever ligagées
quimicas?

Existem diversas Teorias de ligages quimicas capazes de explicar algumas coisas, mas
muitas apresentam algumas limitagoes. Dentre estas, pode-se destacar a Teoria da ligagéo
de Valéncia, Teoria da Repulsdo dos Pares de Elétrons de Valéncia, Teoria do Orbital
Molecular, Teoria das Cordas, Teoria do Campo Cristalino e Teoria do Campo Ligante. As
duas ultimas servem para explicar como os atomos do bloco d da tabela periddica se
combinam mediante a formacao de ligacées coordenadas para formar compostos ou
complexos de coordenagdo, sendo também muito importante. De acordo com o meu
conhecimento e a leitura de alguns artigos a Teoria das Cordas, que utiliza uma
combinacéo de diversos orbitais atdémicos para formar diversos orbitais moleculares
seguindo principios de simetria molecular e quimica quéntica, é a mais aceita atualmente
pela comunidade cientifica.

Fonte: Propria

Isso se deu devido a formulagéo das questdes, que anteriormente este apresentava mais
de uma informagdo na resposta, no qual algumas das informacGes apresentadas estavam
corretas. Exemplo disso foi na questdo da teoria que explica as ligagfes quimicas, que no
primeiro questionario este participante demonstra estar em duvida entre a Teoria do Orbital

Molecular e a Teoria das Cordas. Ja no formulario, ele acredita que entre elas, a que
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provavelmente seja a correta seja a Teoria das Cordas. As respostas dos formularios e do

questionario se encontram no apéndice.

5.3 ANALISE E DISCUSSAO DAS ATIVIDADES

5.3.1 Primeira atividade

Ao analisar os dados da primeira atividade, foi percebido que 100% dos alunos
conseguiram acompanhar o nivel das explicagdes e utilizarem com éxito a ferramenta
computacional utilizada na pesquisa.

Levando em conta que a atividade foi proposta para perceber o desempenho dos
estudantes no conteldo de LQ, utilizando o Avogadro, é comum que estes apresentem
dificuldade ao tentar justificar uma questdo que exige um grande nivel de informacdes
tedricas. Entdo, quando os participantes explicam de maneira informal, utilizando termos que
facilmente podem ser assimilados as defini¢cdes da literatura, pode-se considerar que o aluno
obteve sucesso.

Foram construidos graficos — um por aluno — no qual esta expresso o nivel de
satisfacdo das respostas descritas pelos estudantes. Cada questionario apresenta dois topicos
com quatro alternativas cada (de “a” a “d”). Os topicos sdo descritos como “Aplicacdo do F1”
e “Aplicacao do F2”, que sdo aplicagdes das perguntas presentes nos formulérios F1 e F2.
Uma observacao € que a letra “d” do topico “Aplica¢ao F1” ndo foi respondida, pois exigia a
utilizacdo da internet e os computadores do laboratorio Andorinha ndo estavam apresentando

acesso a rede.



Grafico 4 - Desempenho dos participantes na primeira atividade realizada com o uso do Avogadro.

Participante 04. Participante 10.
r1 S Ees ;1 G
S R B |

0% 50% 100% 0% 50% 100%

m Dominio nas questdes H Dominio nas questdes
Participante 21. Participante 22.

T n s T

B L e B
0% 50% 100% 0% 50% 100%

B Dominio nas questdes H Dominio nas questdes

Participante 32.

85% 90% 95% 100%
® Dominio nas questdes

Fonte: Propria

Descrevendo os dados encontrados nos graficos, cada estudante foi avaliado de acordo
com o seu desempenho nas questdes realizadas durante a intervencdo. Os graficos apresentam
valores em porcentagem, sendo assim, os alunos obtiveram pontuagdo de 0% a 100%,
classificados da seguinte forma:

e Participante 04 obteve na primeira atividade um aproveitamento de 95% das
questdes do topico “Aplicacdo do F1” e 80% das questdes do topico
“Aplicagdo do F27;

e Participante 10 obteve na primeira atividade um aproveitamento de 60% das
questdes do topico “Aplicagdo do F1” e 70% das questdes do topico
“Aplicagdo do F2”;

e Participante 21 obteve na primeira atividade um aproveitamento de 95% das
questdes do topico “Aplicagdo do F1” e 100% das questdes do tdpico
“Aplicagao do F27;
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e Participante 22 obteve na primeira atividade um aproveitamento de 90% das
questdes do topico “Aplicacdo do F1” e 80% das questdes do topico
“Aplicagdo do F2”;

e Participante 32 obteve na primeira atividade um aproveitamento de 90% das
questdes do topico “Aplicacdo do F1” e 95% das questdes do topico
“Aplicacdo do F2”.

A partir dessa primeira atividade, foi possivel identificar um pequeno avanco de cada
um dos participantes, se comparado a analise realizada inicialmente com mais detalhes do
questionario Q1. Entretanto, foi notada a dificuldade em alguns pontos, especialmente na
construcdo dos graficos, que sera abordado mais a frente. Analisando os detalhes foi possivel,
ainda, perceber pontos interessantes de alguns, que em um dos casos prejudicou 0s
participantes na execucdo das questdes.

No que diz respeito ao participante 10, um dos motivos que foi percebido do mal
rendimento nas questbes, comparado aos demais, foi um erro de descricdo da energia do
oxigénio para o orbital 2pz, o que provavelmente o participante percebeu que havia uma
tendéncia de repeticbes das energias dos orbitais P e ndo teve o cuidado de conferir
adequadamente. As figuras 14 e 15, que apresentam dados corretos na tabela de um dos
participantes (apesar de 80% ter apresentado dados corretos) e a outra do participante 10, com
alguns dados incorretos.

Figura 14 - tabela preenchida pelo participante 04

Aplicagiodo-F1
I 22 2¢%
Complete a tabela abaixo:
; Energia i
Orbital Nitrogénio Oxigénio Nednio
Is -39, 446 - 523991 - 841355
2s 29) 926 -27,47¢ '3?,91‘
2px - 9,8k -12,259 -1 %
2py -9,56S ~12,2¢9 “"‘ﬂ
2p, -256¢< |1 -10,2311 14378
Tau (atomic unit) =27,2114 eV 7 R T ;

Fonte: Propria
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Figura 15 - tabela preenchida pelo participante 10

Aplicacdo-do F1

Complete a tabela abaixo:

Energia
Orbital Nitrogénio Oxigénio Nednio
Is 342,446 -523%,994 -84 4,351
2s - 24,926 -2 hyye - 34,056
2px -2,569 -12,2%9 14, 9%
2py - 9,565 -A2, 289 -l axg
2p, -4,565 42,2819 44,4 *F%

1 a.u (atomic unit) = 27,2114 eV

Fonte: Propria

E possivel perceber que o participante 04 escreveu todas as energias dos orbitais
corretamente, enquanto o participante 10 adicionou um dado incorreto no oxigénio para o
orbital 2pz.

Ainda no mesmo participante, a definicdo da primeira pergunta do segundo topico
estava correta, com pouco detalhe e explicagdo, porém, ndo havia erro. Entretanto, o estudante
relacionou o fendmeno as sobreposic¢oes de orbitais, o que ndo ocorrem j& que estava sendo
analisado atomos e ndo moléculas. Se torna aceitavel esse erro, pelo fato de estarmos
anteriormente analisando as ligacGes do gas nitrogénio e oxigénio, que sao formados por 2
dos 3 atomos investigados neste problema. No entanto, a questdo ndo foi pontuada quanto a
explicacéo, apenas a definigéo.

Alguns dos alunos cometeram erros durante a resolucdo de alguns problemas, porém,
0 que chamou a atenc¢éo foi a construcao do grafico para os diferentes niveis de energia entre
os orbitais dos atomos de Nitrogénio, Oxigénio e Nebnio. Foram construidos os perfis de
energia de diversas formas e apenas um dos participantes conseguiram relacionar os dados
preenchidos da tabela com todos os graficos produzidos. Isso nos leva a identificar um
problema presente até nos alunos com melhores rendimentos, selecionados entre os 33
estudantes presentes na selecdo. Nas figuras 16 a 20 é possivel visualizar os gréficos

produzidos pelos 5 participantes.
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Figura 16 - Graficos dos niveis de energia dos orbitais atémicos do N, O e Ne. Estudante 04
7

MieuPuo

Kipes
A 16e~ 10

Fonte: Propria

Figura 18 - Gréficos dos niveis de energia dos
orbitais atbmicos do N, O e Ne. Estudante 22

Figura 17 - Gréficos dos niveis de energia dos
orbitais atdbmicos do N, O e Ne. Estudante 10

f\j . :»_l
1 f ']
’ I - 2

Fonte: Propria
Fonte: Propria

Figura 19 - Gréficos dos niveis de energia dos orbitais atdmicos do N, O e Ne. Estudante 21
T i ‘J‘-_](‘O'i‘ﬁn

f

i

%
) lgl,
_ {5

Fonte: Propria

Figura 20- Graficos dos niveis de energia dos orbitais atdmicos do N, O e Ne. Estudante 32.
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Fonte: Propria

Ao fazer a leitura desses graficos, é percebido que os estudantes 04, 21 e 22 identificam
um aumento constante dos niveis de energia de todos os orbitais, 0 que ndo se aplica aos
estudantes 22 e 32. Entretanto, o 32 identifica uma constante na de todos 0s orbitais “p” para
todos os atomos. O Unico que obteve sucesso na construcdo de todos os gréficos foi o
participante 22.

O que foi percebido nitidamente é que 80% dos Participante que participaram da
pesquisa tém alguma dificuldade na construcédo de gréaficos, levando em conta que os dados
da tabela, utilizados para a construcao do gréafico, ndo condiz com o desenho realizado por 4/5
dos licenciados.

5.3.2 Segunda atividade

Devido algum problema na leitura dos arquivos, o programa Avogadro ndo conseguiu
ler o output (arquivo com dados das moléculas, criado para investigar informacoes a respeito
delas) impossibilitando os estudantes de fazerem a leitura das energias dos orbitais, na terceira
questdo do segundo tdpico.

Abaixo é possivel visualizar o gréfico de rendimento alcancado por cada estudante
nessa segunda atividade. Essa foi elaborada com 3 questdes inicias de 1 a 3 e mais algumas
inseridas nos dois topicos, como da primeira atividade, na qual cada questdo e topico possuem
variagdo de 0 & 10, de acordo com o desempenho alcangado. Os dados obtidos estdo mostrados

no gréafico 5.
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Grafico 5 — Resultado da analise da segunda atividade.

Participante 04 Participante 10
F2 o F2 g0
F1 A F1 O
3 T (I
) o - 7 @3
1 o 10 o
0% 20% 40% 60% 80% 100% 0% 20%  40% 60% 80% 100%
® Dominio na questdo m Dominio na questdo
Participante 21 Participante 22
F2 T 2 o
F1 s SEE e
3 g 3 (O
) e ) T
1 o 1 o
0% 20% 40% 60% 80% 100% 0% 20% 40% 60% 80% 100%
M Dominio na questdo M Dominio na questdo

Participante 32

F2

w

0% 20% 40% 60% 80% 100%

M Dominio na questdo

Fonte: Propria

De acordo com a primeira analise, foi possivel observar, individualmente, alguns
detalhes, que, no geral, estdo relacionados aos erros cometidos.

O estudante 04 obteve um resultado 6timo em todas as questdes, apresentando
dominio geral, entretanto, algumas informagdes chamaram a atencdo. Na terceira questdo, a
justificativa ndo € a correta, mas ha Idgica no raciocinio dele quanto a deformacéo da nuvem



eletrénica, devido a diferenca de eletronegatividade entre o H — F e 0 Li — F. No topico F1, a
primeira alternativa desse tOpico estd correta, porém, incompleta. A questdo pede para
especificar quais os orbitais fazem parte da ligacdo, e o estudante disse que eram 0s mais
afastados, porém era para especificar, nesse caso, qual o mais afastado. Ja na alternativa “b”
deste mesmo topico, o participante apenas realizou a distribuicéo eletrdnica, sem identificar
quantos orbitais existiam em cada atomo. Por mais que seja nitido que o mesmo saiba a
resposta e imaginou que seria considerado pelo fato de a distribuigdo dar a resposta necessaria,
devido as demais questdes corretas que o discente respondeu relacionadas & mesma proposta
dessa questdo, a resposta ainda se encontra incompleta.

O Participante 10 foi o que apresentou 0 menor rendimento entre os cinco, zerando
uma questdo e um tépico completo. Na terceira questao, percebe-se que esse discente, entre
0s outros, apresenta uma maior dificuldade no contetudo. Nessa atividade em especifico o
mesmo define que Li — F realiza uma ligacdo ibnica e ndo apresenta justificativa. O mesmo
também ndo consegue explicar o comportamento eletrénico de nenhuma das trés moléculas.
O que chama a atencédo é o fato deste ter explicado, durante a intervencdo, a diferenca de
densidade eletronica entre 0 H — CI (molécula abordada no questionario Q1) baseado na
diferenca de eletronegatividade e formagcéo de dipolo. E possivel que os termos da questdo
ndo tenham sido claros no momento da leitura. De toda forma, a questdo ndo foi pontuada.
No tdpico F1, ambas as questdes ndo foram respondidas. No topico F2, este obteve rendimento
8, mas um detalhe que chamou a atencao, justifica as demais notas, principalmente os zeros.
O participante, nessa ultima atividade demonstrou ter caido, em termos de nota, quando
comparada a atividade anterior e, como foi 0 caso da segunda alternativa desse topico, o
mesmo respondeu corretamente, porém, so justificou para uma ligacdo, na qual estava certa.
O que tém sido percebidos néo foi a falta de aprendizado ou que o uso da ferramenta nao foi
atil no processo de construcao do conhecimento deste Participante, mas sim o desinteresse em
realizar a atividade, visto que as poucas respostas curtas, estavam corretas ou com erros
relacionado a falta de interpretagdo dos enunciados. Uma quest@o que pode explicar esse fato
é o desinteresse na utilizacdo das novas tecnologias para explicar fenémenos atuais. Mesmo
na universidade, é sabido que o interesse nas novas tecnologias nem sempre acontece por
parte dos alunos ou dos professores. Kriiger e colaboradora, apontam que existem diversas
formas de repassar o conhecimento, e a mais utilizada, inclusive na universidade, é a
metodologia tradicional de ensino, na qual, inclusive, alguns alunos apontam ser a mais eficaz
no processo de aprendizagem. (KRUGER; ENSSLIN, 2012)

O participante 21 obteve um 6timo rendimento geral e apenas um ponto chamou a
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atencdo. No topico F1, da mesma forma que o Participante 04, na primeira alternativa do
primeiro topico, este justifica apenas que os orbitais participantes na ligacdo sdo os mais
externos ao nucleo. No segundo topico, o estudante explicou com clareza que a quantidade de
orbitais moleculares é proporcional a quantidade de orbitais atdmicos, porém, esse considerou
que cada distribuicdo eletrénica descreve apenas um orbital (o que de fato ocorre para 0s
orbitais S, nas duas primeiras distribuicdes - preenchimento dos dois primeiros orbitais - mas
n&o nas distribuigdes dos orbitais P), considerando, por exemplo, que o0 H — F presenta 4 OM.
Dessa forma, pela justificativa, o participante pontua parcialmente a quest&o.

O participante 22 segue no mesmo ritmo que 0 04 e 0 21, e apesar de zerar a terceira
questdo, por afirmar ndo conseguir responder, apenas o tépico F1 chamou a atencéo. Unico
participante a responder corretamente a primeira questdo desse tépico, descrevendo quais 0s
orbitais estdo presentes nas ligacdes das moléculas citadas. Contudo, afirmou que cada
molécula apresentaria apenas um orbital molecular. Uma possivel justificativa a essa resposta
€ gue o estudante entende que a sobreposicdo do orbitais atbmicos forma um Unico orbital
molecular, devido a visualizagdo da densidade eletronica de uma molécula.

O participante 32 também obteve um étimo rendimento geral e como era de se esperar,
0 topico F1 chamou mais uma vez a atencdo. O estudante entende que todos os orbitais
atdbmicos podem ser utilizados nas ligacGes, porém, ndo ocorre em todos 0s casos. Para o
hidrogénio, seu Unico orbital é utilizado para realizar a ligacdo, ou outros dois citados
apresentam, além dos orbitais ligantes, orbitais ndo ligantes.

Nessa atividade, em particular, for percebido que todos os alunos apresentaram
dificuldades variaveis no topico F1, no qual era necessario descrever quais os orbitais fazem
parte da ligacdo e quantos orbitais moleculares sdo formados. Sabendo que durante a
realizacdo da oficina foram realizadas algumas explica¢cfes acerca da producao e interpretacéo
de diagramas de energia, é percebida a dificuldade dos estudantes em fazé-lo.

Por mais que ndo fosse necessario realizar a producdo do diagrama, quando o discente
sabe montar e interpretar o grafico, este entende que em algumas moléculas, como algumas
citadas nos enunciados, apresentam orbitais ndo ligantes. E que, de modo geral, sem utilizagédo
de célculos matematicos complexos para explicar o contrario, a quantidade de orbitais
atbmicos é proporcional a quantidade de orbitais moleculares formados na ligagdo, mesmo
que alguns deles sejam néo ligantes ou antiligantes.

Antes da aplicacdo das atividades, foram abordados todos os conceitos e informacoes
necessarias para a realizacdo das questdes. Com isso, 0 objetivo dessas aplicacfes ndo é

identificar se o aluno compreende ou ndo compreende de ligacGes quimicas, mas entender
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quais as dificuldades e o que estes entendem acerca do assunto.

Alguns problemas foram citados e, a partir dessa investigacdo, é possivel promover novas
intervencdes com a mesma metodologia. Pois, por mais que tenham sido apresentados
rendimentos com menos de 100% de satisfacdo, é percebido que todos os participantes

avancaram bastante se comparado ao nivel ao qual estavam antes da realizacdo da oficina.

5.4 ANALISE E DISCUSSAO DO QUESTIONARIO Q2

O questionario Q2 contou com 4 perguntas, sendo 3 delas sobre o contetdo de ligagdes
quimicas e 1 a respeito da opinido dos alunos sobra a utilizacdo do programa Avogadro como
ferramenta metodoldgica no ensino de quimica. Os dados obtidos nas 3 primeiras questdes
foram avaliados de acordo com o nivel da resposta, levando em conta o que foi abordado na
oficina de intervencdo. Logo ap6s os graficos das analises das questbes (grafico 6), sera

discutido sobre a opinido de cada participante sobre o uso da ferramenta.
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Gréfico 6 — Resultado da anélise do questionario Q2

Participante 04 Participante 10

Questio 3 [TNB SIS Questio 3 [TNBSI TSI
Questio2  [TIIINGIIT Questso2 RGOy
Questio 1 [TNBSI TSR Questio 1 [TNBSI TSI

75% 80% 85% 90% 95% 100% 75% 80% 85% 90% 95% 100%
B Dominio na questao B Dominio na questao
Participante 21 Participante 22

Questio 3 [IINIONg Questio3 RNEEIIINICI
Questio2 [INGIINIIE Questio2 NS
Questio 1 [TIIINIONg Questio 1 [N

85% 90% 95% 100% 75% 80% 85% 90% 95% 100%

H Dominio na questdo H Dominio na questdo

Participante 32

0% 20% 40% 60% 80% 100%

M Dominio na questdo

Fonte: Propria

E percebido que ao visualizar os graficos, todos os participantes tiverem rendimento
igual ou superior a 8,5, quando analisada a média das questfes por questionario, sendo, mais

uma vez, percebido um grande avanco entre todos os envolvidos.



Sintese das respostas da 42 questdo apresentadas pelos 5 participantes:

Participante 04 - Indica o0 uso do programa por representar de maneira mais clara e

ludica as interagBes que ocorrem durante uma ligag&o.

e Participante 10 - Indica e relata que utilizara. Comenta a utilidade para outros
contetidos além das ligagdes quimicas e elogia a forma de representar o que os alunos
intendem como abstrato, para 0 macroscépico, de maneira tridimensional.

e Participante 21 - Paralelo a justificativa do participante 10, este afirma que a
ferramenta se mostrou Util para diminuir o nivel de abstracdes de fenbmenos fisico-
quimicos. Como também uma ferramenta que busca levar ao aluno representacdes o
mais proximo possivel da realidade.

e Participante 22 — Indica e comenta que a ferramenta pode ser Gtil na explicacdo de
varias modelos representativos

e Participante 32 — Indica e afirma que a feramenta possibilita, ao professor, deixar um

pouco de lado o método tradicional de ensino e levar para a sala uma ferramenta que

torna a aula mais interessante.

5.5 ANALISE E DISCUSSAO GERAL

Visto que todos os participantes acertaram todas as questdes, com nivel de explicagdes
diferentes, obtiveram excelentes rendimentos se comparado ao questionario Q1. Os niveis de
ambos os questionarios foram 0s mesmos e, por isso, torna possivel apresentar mais a frente,
uma analise comparativa entre os dois resultados (Q1 vs Q2). Essa analise ndo contara apenas
com os dados obtidos antes da intervencdo e apds, também serdo utilizados dados dos
processos, que foram coletados através do formulario do Google, no qual apresenta as mesmas
questdes do questionario Q1 + duas novas questdes, a0 mesmo nivel das demais questdes,
dividida em duas etapas (formulario F1 e formulario F2), e as atividades realizadas durante o
uso do Avogadro.

A partir de todos esses resultados obtidos através dos formularios, atividades e dos
questionarios, foi montado um gréafico, comparando o desenvolvimento obtido por cada
participante.

e Inicialmente, foi observado o rendimento de cada aluno no questionario Q1 e Q2 e
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lancados em um gréafico, no qual foi possivel obter dois pontos. Desses dois pontos foi
tracado uma reta que demonstrara 0 avango que o participante teve de antes de iniciar
a oficina e ap6s concluir a oficina. Todos os dados langados nos graficos estdo
presentes no decorrer dos resultados.

e Apos identificar a reta, foram lancados os resultados obtidos atraves dos formularios
F1 e F2, visto que, todas as perguntas do questionario Q1 estdo distribuidas em ambos
os formularios. Juntando todas as questdes do formulario F1 e F2 que estavam no
questionario Q1, € possivel obter esse mesmo questionario com outras respostas. A
ideia foi perceber se os participantes reescreveriam as mesmas respostam de antes ou
dariam novas respostas a partir do que foi construido durante as sequencias didaticas.
Sendo assim, as perguntas dos formularios resultam em apenas um ponto lang¢ado no
grafico (visto que foi reunida todas as questGes para obter apenas um rendimento
comparativo ao questionario Q1).

e Da mesma forma que os formularios, o rendimento de cada atividade foi permutado
e criado apenas um novo rendimento, resultando em apenas um ponto a ser langado
ao gréfico.

e Sendo assim, o grafico apresentara 4 pontos. O primeiro e o ultimo referente aos
questionarios Q1 e Q2, respectivamente, e 0 segundo e terceiro ponto, destinado aos

formularios e atividades, respectivamente.

Com isso, para que a analise seja pelo instrumento de analise e ndo pelas questdes, foi
necessario obter a média das questdes dos questionarios, formularios e atividades,
resultando no grafico 8. No grafico 7 € possivel visualizar o avanco dos participantes
apenas analisando o primeiro e Gltimo questionario, o que é uma demonstracdo mais

qualitativa dos resultados, se comparado ao grafico 8.
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Gréfico 7 - Comparagao dos resultados das analises dos questionarios Q1 e Q2.

Progresso dos participantes na primeira e Utima ferramenta
de analise

10
9,5

8,5
7,5
6,5
5,5

Questionario Q 1 Questionario Q2

e Participante 04 e===Participante 10 === Participante 21

e Participante 22 e=== Participante 32

Fonte: Propria

Grafico 8 - Comparacdo dos resultados das analises dos questionario, formularios e atividades.

Progresso dos participantes em 4 etapas

10
9,5

8,5

7,5
6,5

5,5

Questionario Q1 Formuldrios Atividades Questionario Q2

e Paticipante 04 e Paticipante 10 e Paticipante 21 e Paticipante 22 e Paticipante 32

Fonte: Propria

Ao analisar os dois graficos, é percebido que o primeiro apresenta um crescimento

consideravel entre um questionario e outro, levando o pesquisador a acreditar que a cada etapa



0s participantes evoluiram, até um étimo rendimento ao fim da conduta. De fato, € perceptivel
o desenvolvimento dos estudantes ao longo do progresso, mas quando é analisado o segundo
grafico, no qual representa, além do ponto de partida e chegada, todo o processo, que do
primeiro questionario ao primeiro formulario, os participantes tiveram uma 6tima evolucéo, e
apos esse ponto, mais da metade teve uma queda no rendimento.

Existem duas explicacbes para essa queda, a primeira é que, se forem ignorados os dados
dos formularios, percebe-se que, a relacdo do questionério as atividades, apresenta um
crescimento do rendimento. Isso porque os formulérios foram um feedback das questbes do
questionario. Entdo, possivelmente, os mesmos haviam discutido ou revisado 0s termos
presentes do questionario, apos a realizacdo, e no momento de responder ao formulario,
apresentavam melhores argumentacdes. A segunda hipétese é que alguma situacdo pessoal
possa ter interferido no processo, visto que o Unico participante que apresentou um alto
decaimento entre duas analises (participante 10, apresentou um decaimento de 33,7% entre a
analise dos formularios as atividades) demostrou ndo estar tdo focado, pois 0 mesmo deixou
em branco, na atividade 2, o tdpico “Aplica¢do do F1” e incompleto o topico “Aplicagdo do
F2” (especificamente o quesito b). Além desse problema com a questdo, 0 mesmo adicionou
algumas informacdes interessantes de serem discutidas no formulario F2, que podem ser vistas
nas figuras 21 e 22, no qual foi realizado um comparativo entre dois estudantes, em que ambos

responderam corretamente, porém, em perspectivas diferentes.

Figura 21 - Resposta referente ao participante 10

Descreva a formula estrutural da molécula de 02(g)

uma bolinha, duas ligagdes, outra bolinha.

Fonte: Propria.

Figura 22 - Resposta referente ao participante 22

Descreva a formula estrutural da molécula de 02(g)

A molécula 02(g) possui ligag&do de carater covalente e uma ligagdo dupla, uma sendo do
tipo sigma causada por sobreposicdo dos orbitais s de cada dtomo e outra do tipo 1t
causada pela sobreposigio dos orbitais p de cada d4tomo.

Fonte: Propria.
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E percebido que, em ambos os casos, se fossem realizadas a representacdo da molécula
do gas oxigénio, ao invés de explicar, as respostas seriam praticamente iguais. Mas temos ai
um o6timo exemplo da diferenca entre aprender e decorar uma informacéo e esse problema
precisa ser corrigido antes que sejam formados profissionais com niveis semelhantes de
argumentacao apresentados na figura 21.

Ainda relacionado ao participante 10, outra questao que apresentou 0 mesmo problema
foi a que pedia para o estudante citar a teoria atual que descreve as liga¢cBes quimicas, e na
figura 23 pode, mais uma vez, entender o perigo de formar professores néo capacitados.

Figura 23 — Fragmento do formulario F2 do participante 10

Atualmente qual teoria de consenso cientifico para se descrever ligacoes
quimicas?

tem a tearia quantica, que para mim ainda é uma viagem, ndo sei se é porque nio estudei
mais sobre a quimica quantica e acredito que a Teoria do Orbital Molecular.

Fonte: Propria

E claramente percebido que o participante sabe qual a teoria atual que representa as
ligacBes quimicas, porém, ndo a entende, visto que nas disciplinas de Quimica Geral Il e
Quimica Inorganica Il, sdo apresentados aos estudantes, todo o contelido necessario para que
entenda o que se pede no quesito, ndo sendo abordada essa questdo apenas na disciplina de
Introducdo a Quimica Quantica.

Ao contrario do participante 10, o participante 04 apresentou um 6timo desempenho
durante a intervencdo. Nas figuras 24 e 25 é possivel ver o avango que o mesmo apresentou

durante o feedback de uma das questdes presentes no questionario Q1

Figura 24 — Fragmento do questionario Q1 do participante 04

3. Represente a formula estrutural da molécula de Oz).

o0

a. Se pudéssemos utilizar um microseépio que alcangasse o nivel atdmico, o que veriamos
entre os Atomos de oxigénio?

Duss L163¢oeS QuimiLas

Fonte: Propria

68



Figura 25 - Fragmento do formulario F2 do participante 04.

Descreva a formula estrutural da molécula de 02(g)

0=0

Relacionando a questao anterior, 0 que veriamos entre os atomos de
oxigénio se pudéssemos utilizar um microscoépio que alcangasse o nével
atdomico?

Veriamos uma grande nuvem de elétrons entre esses atomos.

Fonte; Prépria

O resultado dessa mudanca so foi possivel gracas ao uso da ferramenta Avogadro, no qual
0s participantes tiveram acesso a visualiza¢do de todas as principais representagdes graficas
mais proxima do que de fato séo os atomos ou as moléculas, tendo como base os conhecimentos
cientificos atuais. E mais uma vez o uso das tecnologias de informacdo e comunicacao
mostraram ter seu papel na constru¢do do conhecimento. Romani (2013) aponta em um dos
seus trabalhos, como foi comprovado com o uso do Avogadro, “que o uso intensivo das TIC’s
em geral pode resultar na aprendizagem de competéncias e habilidades ndo consideradas nos
cenarios educacionais tradicionais” (ROMANI, 2013, p. 861)
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6 CONCLUSOES

De acordo com os resultados obtidos no questionario investigativo, percebemos alguns
obstaculos que ainda surgem com alunos ja na graduagao, problemas de aprendizagem e muitas
vezes a solidez de nogoes claramente macroscopicas ao mundo atomico. Mesmo com um nivel
mais elevado de conhecimento, alguns ainda tém dificuldade de diferenciar um atomo no estado
elementar de molécula, ou ainda interpreter a formacéo de uma ligacdo quimica através da TOM.

Os erros encontrados por Fernandes e Marcondes (2006) também foram verificados nesta
pesquisa, como a dificuldade dos alunos em distinguir entre uma ligagao covalente da i6nica, nao
compreendendo qual o tipo de maior predominancia em cada composto formado. Um dos
participantes, por exemplo, apenas apresentou a justificativa de ligacdo i6nica quando foi pedido
para diferenciar o comportamento das moléculas HF e LiF, mostrando que, mesmo para alunos,
avancados nos periodos do curso de Quimica, conceitos fundamentais de ligacdes quimcas ainda
s&o0 memorizados.

Um ponto curioso que foi constatado, ndo foi a falta de aprendizado ou que 0 uso da
ferramenta ndo foi Gtil no processo de construcdo do conhecimento deste participante, mas sim
o desinteresse em realizar a atividade, visto que as poucas respostas curtas, estavam corretas ou
com erros relacionado a falta de interpretacdo dos enunciados. Mesmo na universidade, é sabido
que o interesse nas novas tecnologias nem sempre acontece por parte dos alunos ou dos
professores, onde inclusive, alguns alunos apontam ser a mais eficaz no processo de
aprendizagem. (KRUGER; ENSSLIN, 2012)

A analise dos dados através dos questionarios Q1 e Q2 e dos formularios F1 e F2, permitiu
uma visao mais completa de como foi a evolugdo dos participantes. Através do grafico 7 nota-se
um crescimento consideravel entre um questionario e outro, levando o pesquisador a acreditar que
a cada etapa os participantes evoluiram, até um 6timo rendimento ao fim da atividade, como pode
ser observado nas figuras 25 e 26.

O software Avogadro, utilizado como ferramenta nesse trabalho, permitiu que os
estudantes tivessem acesso a visualizagdo de todas as principais representacdes graficas dos
modelos mais atuais para descrever os &tomos ou as moléculas. Atribuimos a essa “interagdo “do
estudante com a molécula, através da manipulacéo gréfica e leitura de dados energeéticos, boa parte
na evolucao dos participantes.

Percebemos que mudangas futuras na forma de compreender LigacGes Quimicas tanto no
Ensino Médio quanto no Ensino Superior sdo extremamente necessarias. Deduzimos, pelos alunos
que participaram da oficina, que o ensino de Ligac¢Oes ndo tem sido abordado com efetividade no
curso de Quimica do CAA. Isso é extremamente preocupante, pois a ma formacéo do licenciando
culminara na perpetuacdo da transmissdo de conceitos errados de Ligagdes Quimicas no ensino

médio e o ciclo nunca tera fim. De forma alguma sugerimos a abordagem completa da TOM no
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ensino médio, apenas apontamos a necessidade de mudanca curricular no curso superior com o

intuito de maior abordagem do assunto.

Desta forma, apds as atividades e andlises discutidas no trabalho, conclui-se que utilizando
praticas relativamente simples e com um roteiro experimental sugerindo passo-a-passo 0S
procedimentos a serem realizados pelos estudantes da oficina, foi possivel abordar alguns
conceitos utilizados na quimica computacional, por exemplo em Ligacdes Quimicas. O uso
intensivo das TIC’s em geral pode resultar na aprendizagem de competéncias e habilidades ndo
consideradas nos cenarios educacionais tradicionais” (ROMANI, 2013, p. 861)

Porém, desenvolver e organizar um roteiro experimental de quimica computacional,
apesar de parecer uma tarefa simples e facil, é ardua e trabalhosa, pois necessita de varios testes
de calculos e metodologias que inicialmente foram sugeridas para diferentes plataformas,
softwares, métodos de calculos e fungoes de base, que nem sempre sao adaptaveis aos métodos

desejados.
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APENDICE A - ROTEIRO DA OFICINA

Roteiro da oficina

Tema: LIGACOES QUIMICAS: EXPLICANDO FENOMENOS E CONCEITOS ATRAVES DO
PROGRAMA AVOGADRO.

Obs. Como parte da intervencio serd a distancia, utilizaremos o método de ensino hibrido, que tem como
um dos principios a utiliza¢do de recursos tecnolégicos para manter a comunicacdo entre os envolvidos.
Para isso serd criado um grupo do aplicativo WhatsApp. Além de manter a comunicacdo, 0 mesmo

aplicativo serd atualizado para compartilhar os arquivos pertinentes a pesquisa (com exce¢do do
software Avogadro).

1° ENCONTRO (Laboratério GQCA)

=> Aula sobre os principais conceitos relacionados as ligagdes quimicas.

=> Apresentar as principais ferramentas uteis do Avogadro para o auxilio do ensino de ligagdes
quimicas.

= Realiza¢io do formulario F1, através da plataforma do Google.

2° ENCONTRO (Laboratério Andorinha)

= Utilizagdo do Avogadro pelos estudantes, analisando dtomos, moléculas e complexos no
software, no intuito de, sobre a orientacdo do estudante pesquisador, descrever as estruturas em
termos de orbitais e ligagdes.

= Realizagio do formulario F1, através da plataforma do Google.

4° DIA (Casa; 03h/ Laboratério Andorinha do CAA; 05h)

=> Utilizagdo do Avogadro pelos estudantes, analisando dtomos e moléculas, a partir de um roteiro,
com o uso de um arquivo com dados de moléculas que serdo abertas no programa Avogadro, a
fim de serem investigadas.

= Realizagdo de duas atividades do decorrer do processo de utilizagdo do programa.

= Realizacio do questionério Q2 ao fim da oficina.
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