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RESUMO

O presente estudo propde a utilizagdo da Histéria da Ciéncia no ensino de
Quimica, com foco no tema “ligacdo quimica”, indo das propostas empiricas até a
teoria quantica. A motivagado para esta pesquisa surgiu da observacdo de que a
maioria dos materiais didaticos de ensino médio e até mesmo de ensino superior se
limitam a abordar apenas os tipos das ligagbes quimicas e seus fundamentos, sem
explorar como as propostas evoluiram ao longo dos anos. Abordar a histéria das
teorias das ligagdes quimicas no ensino médio amplia a discussao sobre o tema e
ajuda a difundir a abordagem do conteudo em sala de aula. Para servir de suporte ao
professor de Quimica ao abordar o tema “ligagdo quimica”, propomos um material em
formato de eBook sobre a Histéria da ligacdo quimica. Esse eBook foi enviado a
professores de Quimica para ser avaliado e em seguida foi feita uma analise das
contribuigcdes desses professores para obtermos os resultados da pesquisa que, de
maneira geral, foram favoraveis, indicando que € possivel inserir a abordagem
histérica das teorias de ligagdes quimicas nas aulas de ensino médio, dando a ela a
sua devida importancia. O desenho desta pesquisa tem como pontos centrais: a
caracterizagao da pesquisa, o contexto da pesquisa, os participantes da pesquisa, as
etapas metodoldgicas, os instrumentos de producéo de dados, a proposta de produto
educacional e os aspectos éticos da pesquisa. O eBook estara disponivel online

gratuitamente, permitindo amplo acesso a quem interessar.

Palavras-chave: ligagao quimica; historia da ciéncia; teoria quantica.



ABSTRACT

This study proposes the use of the History of Science in the teaching of Chemistry,
focusing on the theme of “chemical bonding,” ranging from empirical proposals to
quantum theory. The motivation for this research arose from the observation that most
teaching materials in high school and even higher education are limited to addressing
only the types of chemical bonds and their fundamentals, without exploring how the
proposals have evolved over the years. Addressing the history of chemical bonding
theories in high school broadens the discussion on the topic and helps to disseminate
the approach to the content in the classroom. To support chemistry teachers in
addressing the topic of “chemical bonding,” we propose an eBook format material on
the history of chemical bonding. This eBook was sent to chemistry teachers for
evaluation, and then an analysis of these teachers' contributions was carried out to
obtain the results of the research, which, in general, was favorable, indicating that it is
possible to include the historical approach to chemical bonding theories in high school
classes, giving it its due importance. The design of this research has as its central
points: the characterization of the research, the context of the research, the research
participants, the methodological steps, the data production instruments, the
educational product proposal, and the ethical aspects of the research. The eBook will

be available online for free, allowing wide access to anyone interested.

Keywords: chemical bond; history of science; quantum theory.
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1 INTRODUGAO

Este trabalho propde a utilizagao da Historia da Ciéncia no ensino de Quimica,
com foco na histéria da Ligagdo Quimica. A Quimica estd presente direta ou
indiretamente na vida das pessoas. Por isso, 0 interesse por essa ciéncia pode
colaborar para o desenvolvimento intelectual e cientifico dos estudantes. A presenca
da Quimica no cotidiano € notavel em diversos contextos, como, por exemplo: nos
alimentos, nos produtos de limpeza, nos medicamentos, nos materiais de construgao,

entre outros.

Na maioria das vezes, liga¢gdes quimicas é um conteudo abordado no ensino
meédio de forma desconectada da histéria da ciéncia, fazendo com que os estudantes
nao construam um conhecimento alicergado pelos conceitos envolvidos no processo
de aprendizagem. Segundo Fernandez e Marcondes (2006, p.20): “O tema ligacao
quimica, por ser abstrato, longe das experiéncias dos alunos, tem,
consequentemente, grande potencial para gerar concepg¢des inadequadas por parte

dos estudantes”.
Para Henrique E. Toma (1997):

As ligagbes quimicas representam um assunto de fundamental
importancia, e seu conhecimento é essencial para um melhor
entendimento das transformagdes que ocorrem em nosso mundo
(TOMA,1997, p. 1)

A natureza do conhecimento cientifico € multimodal, ou seja, o processo de
ensino usa varios meios de representagcao além da linguagem verbal, como, por
exemplo: os graficos, diagramas, figuras, simbolos, equacgdes, modelos, entre outros
(QUADROS; SILVA; MORTIMER, 2018). Para o entendimento das teorias de ligagdes
quimicas, € essencial a utilizagao de figuras, simbolos e modelos. Esses meios de

representacao serao bastante utilizados na proposta apresentada nesta pesquisa.
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Gilbert Newton Lewis (1875-1946) é apresentado nos livros didaticos como o
primeiro cientista a propor uma teoria sobre a ligagdo quimica para explicar a interagao
dos atomos resultando na formagéao de composto. No entanto, antes de Lewis, outros
quimicos propuseram ideias sobre as ligagbes quimicas, mas nao aparecem na
grande maioria dos livros didaticos (FILGUEIRAS, 2016).

As tentativas mais antigas para explicar as interagbes entre as substancias
podem ser encontradas com os filésofos gregos Empédocles e Hipdcrates (séc. V
a.C.). Eles atribuiam sentimentos como amor e édio aos elementos, como se os
atomos fossem seres humanos e acreditavam que a atragcdo ou repulsdo das
substancias estavam relacionadas a estes sentimentos. No século seguinte,
Aristoteles (séc. IV a.C.) também cita fatores que podem influenciar a ocorréncia de
uma transformagao, encontrando afinidades e diferengas entre as substancias. Até o
século XVII, as ideias sobre afinidade entre as substancias influenciaram o
pensamento de cientistas, passando pelo periodo da alquimia com atencéo voltada
para as transformacgdes e formacao de substancias, revelando alguns registros de que
as substancias ndo se combinavam porque possuiam sentimentos, mas por suas
semelhancgas (JUSTI, 1998).

Para Manoela Navarro, Marina Félix e Tathiane Milaré (2015): “Muitos
estudantes podem se perguntar: por que a Histéria da Ciéncia é importante? A
resposta € que as teorias cientificas ndo vieram por acaso. Para cada teoria, houve
um tempo bastante consideravel de estudos e pesquisas para que as propostas

tedricas fizessem sentido e fossem aceitas pela comunidade cientifica”.

Muitas vezes os estudantes veem as Ciéncias como um campo em que as
respostas milagrosamente acontecem, visto que no livro didatico estas respostas vém
prontas, ndo exigindo raciocinio a respeito da teoria abordada. Ainda segundo
Manoela Navarro, Marina Félix e Tathiane Milaré (2015): “os estudantes precisam
saber como a Ciéncia foi desenvolvida, como se chegaram as teorias e suas
respostas, para que saibam que toda a formagao deste campo levou muitos anos de
analises e pesquisas e, ainda, que este campo nao é absoluto. A Ciéncia é passivel
de erros e mudancas e sofre influéncias diversas de aspectos econdmicos, politicos e

sociais”.
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A importancia da abordagem historica no ensino da quimica encontra-se
proposta nos Parédmetros Curriculares Nacionais (PCN) (BRASIL, 1999). O
documento ainda explicita alinhamento com a concepc¢ao historiografica social, ao
afirmar que o conhecimento quimico nao deve ser compreendido como um conjunto
de conhecimentos isolados, que sao prontos e acabados, mas sim como uma
construcao da mente humana, em mudanca constante. A Histéria da Quimica, deve
atravessar todo o ensino de Quimica e possibilitar o estudante a compreensao do
processo de elaboragdo desse conhecimento levando em consideragdo seus

avancgos, erros e conflitos. (BRASIL, 1999).

O Guia do Programa Nacional do Livro Didatico do Ensino Médio (PNLEM) de
Quimica, fornece subsidios para a avaliagdo dos livros didaticos a serem utilizados
nas escolas publicas do Brasil no ano de 2018 e também consolida a importancia da
Histdria da Ciéncia. O PNLEM salienta que a compreenséo histérica da ciéncia deve
considerar aspectos como a natureza da ciéncia, a relacdo dos cientistas com o
conhecimento quimico, a construgdo coletiva da ciéncia e sua provisoriedade”
(BRASIL, 2018).

Nesse trabalho propomos um produto educacional (manual explicativo em
formato de eBook) que servira de apoio ao docente de quimica do ensino médio
quando ele for abordar o tema ligagdo quimica contemplando a historia envolvida no

tema ligagado quimica.

Diante do exposto, este trabalho justifica-se pela necessidade de ampliar a
discussdo sobre a histéria das teorias de ligagbes quimicas, indo um pouco além do
que ja € visto em salas de aula do ensino médio, estimulando o interesse e a
participacao dos estudantes nas aulas, visto que € um conteudo de cunho mais tedrico

e que exige certo nivel de abstragao por partes dos estudantes e dos professores.
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1.1 QUESTAO PROBLEMA

Como consequéncia da nossa justificativa, nosso problema de pesquisa é:
quais as contribuicées dos professores de Quimica sobre a viabilidade da utilizagéo
de um manual explicativo em formato de eBook sobre a histéria da ligagdo quimica no

Ensino Médio?

1.2 OBJETIVOS
1.2.1 Objetivo Geral

Criar um manual explicativo em formato de eBook para professores de Quimica

do Ensino Médio sobre a histéria da ligagao quimica.

1.2.2 Objetivos Especificos

» Realizar uma pesquisa bibliografica abrangente sobre a Histéria da ligagao quimica;

 Avaliar a eficacia e a aplicabilidade do manual explicativo em formato de eBook

elaborado para docentes de Quimica do Ensino Médio;

* Analisar as contribuicdes dos docentes de Quimica do Ensino Médio acerca do

manual explicativo em formato de eBook elaborado.
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2 FUNDAMENTAGAO TEORICA

2.1 A IMPORTANCIA DA HISTORIA DA CIENCIA NO ENSINO

A introdugdo da histéria da ciéncia no ensino de Quimica contribui para a
formacgao integral dos estudantes. Ao apresentar a producdo cientifica como um
processo dindmico e evolutivo, a historia da ciéncia colabora para que os estudantes
entendam que o conhecimento cientifico nao é estatico, mas esta em desenvolvimento
constante. Isso pode desenvolver nos estudantes uma visdo mais critica da ciéncia,

encorajando-os a questionarem e investigarem as informacgdes.

Para cada teoria cientifica, ha um longo tempo de estudos e pesquisas para
que as propostas tedricas fagam sentido e sejam aceitas pela comunidade cientifica.
Nesse tempo sdo feitas analises e pesquisas e, ainda assim o conhecimento
construido ndo é absoluto. A Ciéncia esta sempre sujeita a erros e mudangas,

sofrendo influéncias sociais, politicas e econémicas.

A Histdria das Ciéncias, além de propiciar a compreensao critica do
pensamento cientifico contemporaneo, permite demonstrar o carater
historico e, portanto, de mobilidade dos processos e dos métodos
cientificos. Sua introdugdo, como conteudo programatico ou
metodologia de ensino, auxilia na compreensao da complexa relagao
ciéncia e sociedade, que ocorre nos niveis politico, econdmico, cultural
e institucional. Neste sentido, a Historia das Ciéncias deve revelar: a
interdependéncia de fatores cientificos e extra cientificos na prépria
construcao do conhecimento cientifico; a interferéncia de politicas
gerais ou especificas no direcionamento de linhas e/ou no
estabelecimento de prioridades de pesquisa; a relagao inextricavel e
dinAmica entre o saber técnico-cientifico e os diferentes contextos
culturais, entre outros (SILVA; FIGUEIROA, et al., 2008, p. 514).

O estudo histérico revela a ciéncia como um empreendimento coletivo,
desenvolvido gradualmente, com suas limitagdes, erros, acertos e procedimentos que
nem sempre alcangam os resultados desejados. Esse percurso historico torna a
ciéncia mais humana, mostrando que ela € realizada por pessoas comuns, sujeitas a

erros. As ciéncias sao constantemente aperfeicoadas através de debates, criticas e
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novos desenvolvimentos na comunidade cientifica, o0 que pode levar a transformacéao
dos conceitos originais aceitos (CELESTINO, 2022).

A abordagem histérica no processo de ensino € benéfica porque o processo de
compreensao dos estudantes pode refletir o desenvolvimento da propria ciéncia. Os
estudantes podem experimentar duvidas, questionamentos e confusées semelhantes

aos enfrentados durante a criagdo da ciéncia (CELESTINO, 2022).

Influenciados por movimentos como "concepgdes alternativas" e "mudanca
conceitual", os primeiros programas governamentais mencionaram o Ensino de
Ciéncias, na década de 1960. Esses movimentos introduziram novas perspectivas no
ensino de ciéncias, que ndo haviam sido consideradas antes. Com o aprofundamento
das discussodes, surgiram estudos e criticas visando melhorar o ensino e a
aprendizagem. Contudo, tanto o modelo americano quanto o europeu apresentaram
falhas ao ignorar as discussdes e teorias sobre Filosofia da Ciéncia, criando uma
lacuna entre a Filosofia da Ciéncia e o Ensino de Ciéncias, como apontado por Kuhn,
Popper, Lakatos e Feyerabend na Conferéncia Internacional sobre Filosofia da
Ciéncia de 1965 (MATTHEWS,1995; VILLANI, 2001).

Manoela Navarro, Marina Félix e Tathiane Milaré (2015) exploraram a inclusao
da histéria da quimica em livros didaticos antes e depois do Programa Nacional do
Livro Didatico para o Ensino Médio (PNLEM) e constataram que, embora a presenca
da histéria da quimica tenha aumentado, nao é tratada como enfoque de analise e as
referéncias sao muitas vezes superficiais, limitando-se a nomes e datas sem fornecer
contexto adequado ou explorar o processo cientifico detalhado, sendo insuficiente
para conectar os estudantes com a quimica e desmistificar a visdo imediatista da
ciéncia.

Ja Ronaldo Pires, Carmem Amaral e Wagner Palanch (2019) fizeram a analise
de dissertacdes e teses disponiveis no portal da Coordenacgao de Aperfeicoamento de
Pessoal de Nivel Superior (Capes) e defendidas no periodo de 2008 a 2017 sobre a
inclusdo da historia da ciéncia em livros didaticos de quimica. Eles observam que a
histéria da ciéncia é frequentemente apresentada de maneira superficial, com
mengdes limitadas a cientistas famosos e suas descobertas, sem fornecer um
contexto histoérico ou cultural adequado. O estudo destaca a necessidade de uma
abordagem mais critica e integrada que considere as complexidades e desafios
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historicos enfrentados pela ciéncia, ressaltando a importancia da contextualizagao nas

descobertas cientificas para evitar a visdo de ciéncia como algo fixo e imutavel.

Maria Fernandes e Paulo Porto (2012) analisaram a presencga da historia da
ciéncia em trés livros didaticos de Quimica Geral para o ensino superior utilizados no
Brasil. Os livros analisados sao tradugdes de "Chemistry & Chemical Reactivity" de
Kotz e Treichel, "Chemical Principles" de Atkins e Jones, que tém sido largamente
utilizados em cursos introdutérios de quimica e "Quimica" de Garritz e Chamizo. Eles
observaram que a historia € frequentemente tratada como uma curiosidade ou
ornamento, sem uma integragao profunda com os conceitos cientificos em "Chemistry
& Chemical Reactivity" de Kotz e Treichel, "Chemical Principles" de Atkins e Jones. Ja
Garritz e Chamizo foram elogiados pelo livro “Quimica” por utilizarem a histéria como
um eixo organizacional que proporciona uma compreensdo mais profunda dos

conceitos quimicos.

O artigo de Maria Fernandes e Paulo Porto (2012) destaca a importancia dos
livros didaticos na formacao dos estudantes, influenciando suas percepgdes sobre a
ciéncia e o conhecimento cientifico. A analise considera aspectos como a
caracterizagao dos cientistas, a evolucdo da ciéncia, os materiais utilizados para
apresentar a informacéo historica, e o contexto em que a histéria é abordada. No final,
os autores concluem que, embora Garritz & Chamizo apresentem uma abordagem
mais aprofundada e abrangente, ha ainda espago para melhorar a forma como a
histéria da ciéncia € apresentada nos livros didaticos em geral, sugerindo que uma
integracdo mais cuidadosa e critica da histéria da ciéncia poderia enriquecer o ensino

de quimica.

Em estudo realizado por Marcos Paulo Hirayama e Paulo Porto (2021), os
autores investigam como elementos da histéria e filosofia da quimica sao incorporados
por professores do ensino médio em suas praticas de ensino, discutindo a importancia
de incluir elementos de histdria e filosofia da quimica no curriculo. Os resultados
mostram que os professores consideram relevantes certos aspectos historicos e
filosoficos da ciéncia e os incluem em suas praticas, mas muitas vezes essas
abordagens se limitam a exemplos isolados ou a discussdes superficiais. Isso pode

restringir a compreensao dos estudantes sobre a complexidade da ciéncia.
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O artigo de Marcos Paulo Hirayama e Paulo Porto (2021) destaca a
necessidade de uma maior integragdo de aspectos historicos e filoséficos no ensino
de quimica, visando uma educagao que promova uma compreensao mais profunda
da ciéncia como um empreendimento humano que interage com a sociedade. Além
disso, o artigo sugere que uma formacdo mais adequada dos professores nesse

sentido poderia contribuir para uma pratica pedagogica mais rica e reflexiva.

Diante do exposto, podemos concluir que uma analise conjunta dessas e até
mesmo de outras pesquisas semelhantes revelam que a inclusdo da Historia da
Quimica é essencial para desmistificar a ciéncia e apresenta-la como um processo
dindmico e humano. No entanto, apesar de algumas melhorias, ha uma lacuna na
forma como essa histéria € apresentada nos livros didaticos, muitas vezes tratada
como uma curiosidade opcional. E necessario desenvolver recursos educacionais que
possam integrar efetivamente a historia e filosofia da ciéncia, oferecendo aos

estudantes uma compreensao mais rica e critica do desenvolvimento cientifico

2.2 TEORIAS DE LIGAGOES QUIMICAS

2.2.1 Aspectos historicos

As mais antigas explicagbes sobre interagdes entre os atomos, podem ser
encontradas com os filésofos pré-socraticos Empédocles e Hipdcrates, na Grécia
antiga (séc. V a.C.). Esses filésofos atribuiam sentimentos como amor e 6dio aos
elementos, como se os atomos fossem seres humanos e acreditavam que a atracao
ou repulsao das substancias estavam relacionadas a estes sentimentos. Ja no periodo
alquimista, acreditava-se que as interacbes dos elementos ocorriam pelas

semelhancgas entre eles e ndo porque possuiam sentimentos (JUSTI, 1998).

No século posterior, Aristoteles (séc. IV a.C.) também cita fatores que podem
influenciar a ocorréncia de transformacdes, evidenciando afinidades e diferencgas
entre as substancias. Estas ideias sobre afinidade entre os atomos influenciaram o
pensamento de muitos cientistas até o século XVII, passando pelo periodo da alquimia
com certa atencao as transformacdes e formagao de substancias, mostrando alguns
registros de que as substancias ndo se combinavam devido a sentimentos, mas por

causa de suas semelhancgas (JUSTI, 1998).
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No século XVIIl, a quimica nao tinha reconhecimento académico na Europa, o
que levou muitos quimicos a se aproximarem de outras areas da filosofia, como a
mecanica e a astronomia. Os fildsofos naturais da época acreditavam que as teorias
precisavam ter embasamento experimental e explicagcbes mecanicas ou matematicas.
Isaac Newton (1643-1727) foi influente, propondo que a matéria era composta por
particulas com forcas de atracdo e repulsdo, mantendo-as ou nao unidas. Muitos
cientistas adotaram as ideias newtonianas, que apresentavam fundamentos
mecanicos, mas nao explicavam como as reagdes quimicas ocorriam. Nesse
contexto, os quimicos da época comegaram a aceitar explicagdes mecanicas para as
propriedades das substancias e reacdes, aproximando-se da fisica. Eles tentaram
quantificar a forga de afinidade ou atragao, seguindo as ideias de Newton, mas sem
modificar ou entender completamente as teorias existentes sobre essa forca (JUSTI,
1998).

Em 1718, o francés Etienne Francois Geoffroy (1672-1731) apresentou uma
tabela de afinidade, apesar de nao utilizar este termo e preferir o uso de ‘harmonia’,
classificando as reacgbes pela capacidade das substéncias de unirem-se (JUSTI,
1998). A lei de Coulomb (1784) sugeriu um carater elétrico para a ligagdo quimica
através de seus experimentos (GILLESPIE; ROBINSON, 2007).

A expressao ligagcdo quimica surgiu apenas na segunda metade do seculo XIX,
contudo, desde a Antiguidade evidenciam-se ideias sobre a transformagao da matéria.
No século XVII, a ciéncia moderna ja estava se distanciando das teorias classicas e
alquimicas, adotando ideias baseadas no mecanicismo e na experimentagao
controlada. Essa mudanca foi impulsionada por uma nova concepc¢ao de causalidade,
que favoreceu a interpretacdo dos fenbmenos em termos de particulas constituintes.
Ideias filosoficas classicas, absorvidas e reinterpretadas pelos povos arabes, foram
reintroduzidas no contexto intelectual europeu, influenciando esse desenvolvimento
cientifico. (ABRANTES, 1998; BENSAUDE-VINCENT; STENGERS, 1992).

As principais primeiras teorias de ligagdes quimicas foram: a teoria
eletroquimica da ligagdo quimica (ou teoria dualistica, apés a descoberta da
eletricidade), a teoria positivo-negativa (apos a descoberta do elétron) e a teoria da

ligacao de Lewis (teoria do par eletrénico).
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Conhecimentos antigos da alquimia, principalmente os praticos, foram
agregados a uma interpretacdo mecanicista da natureza, onde a existéncia de forgas
de atragdo atuando sobre os constituintes da matéria seriam responsaveis pelas
transformacdes percebidas na natureza. A teoria ficou conhecida como Teoria de
Afinidade Quimica, uma forma de explicar os fendmenos quimicos que depois foi
apoiada e reformulada por diferentes filésofos naturais, como Nicolas Lémery (1645-
1715), Isaac Newton (1642-1727) e outros. As afinidades seriam as forgas mecanicas
que atuariam de forma analoga as forgcas gravitacionais. Enquanto forgcas
gravitacionais explicaria a atragdo dos corpos celestes, a afinidade explicaria a
atragcéo dos corpos quimicos (MOCELLIN, 2006).

Um outro aspecto importante € que a intensidade das forgas de atracao era
definida qualitativamente e experimentalmente. Os dados obtidos foram
sistematizados em tabelas organizadas por ordem decrescente de for¢as de atracao,
conhecidas como tabelas de afinidade. A ideia de afinidade fez parte da estrutura
tedrica da Quimica até o fim do século XIX, mas no inicio deste século, novas teorias
e novos fenbmenos explicariam melhor o problema da transformacao quimica. Entre
essas novidades, o surgimento da Eletroquimica e a teoria atbmica de John Dalton,
que propde em seu A New System of Chemical Philosophy (1808), a ideia de que a
matéria €& formada por particulas indivisiveis de diferentes massas relativas,
chamadas de atomos (BENSAUDE-VINCENT; STENGERS, 1992).

A teoria atdbmica de Dalton marca o surgimento do que os historiadores
chamam de atomo quimico: o atomo quimico nao se refere somente a constituicao
dos corpos, mas também as transformagdes quimicas. Dalton construiu um novo
significado para o termo atomo, considerando-o ndo somente como o menor
constituinte da matéria, mas também como as unidades minimas participantes das
reagdes quimicas (BENSAUDE-VINCENT; STENGERS, 1992).

Os conceitos de atomo e molécula, introduzidos por John Dalton (1766-1844)
em 1808 e Amadeo Avogadro (1776-1856) em 1811, marcaram o inicio do
desenvolvimento da quimica no século XIX, mas nado foram prontamente
compreendidos. Em 1860, o primeiro Congresso Mundial de Quimica em Karlsruhe,
Alemanha, discutiu esses temas. Na época, o pensamento cientifico era influenciado
pelas ideias de Isaac Newton, que buscavam descrever todos os sistemas do mundo
através de férmulas matematicas e leis fisicas. A lei de gravitagdo, as leis do
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movimento e as forcas de atracdo e de repulsdo descreveriam o movimento dos
objetos. Antoine Laurent Lavoisier (1743-1794) destacou-se na quimica por suas
contribuicbes a teoria da combustao, lei da conservacdo da matéria, nomenclatura

quimica e estudos sobre fermentacéao e respiracdo (BEZERRA; SILVA, 2001).

Além das descobertas de Lavoisier, John Dalton também estava ciente dos
trabalhos de Joseph Priestley (1733-1804) e Henry Cavendish (1731-1810) sobre
gases, e nas primeiras ideias de combinagao quimica propostas por Joseph Proust
(1754-1826), com sua lei das proporcdes definidas. Jeremias Richter (1762-1807)
também influenciou Dalton ao determinar os equivalentes de acidos e bases que se
combinam em reagdes de neutralizagdo. Na teoria atbmica de Dalton, os compostos
quimicos formam-se pela combinagcdo de dois ou mais elementos em um "atomo
composto". Assim como Jeremias Richter, ele acreditava nas relagbes ponderais de
combinagdo e adotava uma regra de simplicidade, propondo que, quando dois
elementos formam um unico composto, este € binario e consiste em um atomo de
cada elemento. Se formarem dois compostos, um € binario e o outro ternario, com
duas unidades de um elemento e uma do outro. Assim, a agua, por exemplo, seria
descrita como um composto binario de hidrogénio e oxigénio, com pesos relativos de
1 e 7, respectivamente (BEZERRA; SILVA, 2001).

As primeiras ideias de que as ligagdes quimicas tinham natureza elétrica
surgiram dos experimentos de William Nicholson (1753-1815) e Anthony Carlisle
(1768-1840), que realizaram a eletrdlise da agua, conseguindo separa-la em
hidrogénio e oxigénio. Em 1811, o quimico sueco Jons Jakob Berzelius (1779-1848)
desenvolveu uma teoria de atragéo elétrica, sugerindo que cada atomo possuia um
ou mais polos elétricos com cargas positivas e negativas em lados opostos, similares
aos polos de um ima. A atragdo entre atomos ocorria devido a neutralizagao das
cargas elétricas opostas (BEZERRA; SILVA, 2001).

Foi com base nos fendmenos eletroquimicos e na teoria atdmica de Dalton, que
Berzelius propés que a afinidade quimica nao seria uma forga mecanica, mas sim uma
forca de natureza elétrica. Berzelius organizou os elementos quimicos conhecidos da
época em dois grupos: os eletronegativos - aqueles atraidos pelo polo positivo de uma
pilha voltaica, e os eletropositivos: atraidos pelo polo negativo de uma pilha voltaica.

Sendo assim, para Berzelius, a afinidade quimica poderia ser entendida como a forca
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de atragdo entre um elemento eletronegativo e um elemento eletropositivo
(BENSAUDE-VINCENT; STENGERS, 1992).

2.2.2 A teoria eletroquimica da ligagao quimica (teoria dualistica)

A construgdo da primeira "pilha" ou “bateria” elétrica e a descoberta da
eletricidade pelo italiano por Alessandro Volta (1745-1827), em 1800, demonstrou que
uma reagao quimica entre diferentes atomos podia gerar uma corrente elétrica. O
nome pilha era devido ao dispositivo ser constituido por discos de cobre e ferro
empilhados (como numa pilha de moedas). Em Londres, William Nicholson e Anthony
Carlisle mostraram rapidamente que a corrente elétrica podia decompor compostos
em seus atomos, como fizeram com a agua, descobrindo que era composta pelos
gases hidrogénio e oxigénio. Em seguida, Humphry Davy (1778-1829) e J. J.
Berzelius, na Suécia, utilizaram a eletrdlise para isolar metais como sodio, calcio,
potassio, magnésio e bario, todos pela eletrdlise de sais fundido. Os metais e o
hidrogénio, que apareciam no polo negativo da pilha, foram classificados como
positivamente carregados devido a sua atragéo pelo eletrodo negativo (BEZERRA,;
SILVA, 2001).

Em 1818, baseando-se nestas ideias, Berzelius desenvolveu a teoria
eletroquimica da ligagéo (ou teoria dualistica). Segundo ela, todos os atomos eram
positivamente ou negativamente carregados. Os atomos positivos repeliam os
positivos e 0s negativos repeliam os negativos. A combinagéo so6 ocorria entre atomos
positivos e negativos. Assim, esta primeira teoria da ligacdo quimica foi inicialmente
aceita por fisicos e quimicos e se ajustava perfeitamente aos compostos da quimica
mineral (BEZERRA; SILVA, 2001).

Os que acreditavam na teoria de Berzelius ndo podiam admitir a existéncia de
moléculas diatémicas, segundo o que foi proposto por Avogadro. Atomos de oxigénio
e cloro, sendo negativamente carregados, se repeliriam e ndo seriam capazes de
formar moléculas diatdbmicas de oxigénio e cloro, respectivamente, por exemplo
(BEZERRA,; SILVA, 2001).
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2.2.3 A teoria positivo-negativa

Chegando na metade do século XIX, as teorias que sustentavam a atragao
elétrica entre os atomos diminuiram em popularidade entre os quimicos. Dentre outras
razdes, o surgimento da quimica dos compostos de carbono ou quimica organica foi
a principal. Os estudos sobre substancias de origem animal ou vegetal aumentavam
entre os quimicos. Esses estudos continham somente a analise do numero, tipo e
arranjo dos atomos daquelas substéncias, que normalmente eram compostas de
carbono, hidrogénio e oxigénio, mas ndo atentavam a forga que mantinha os atomos
unidos. Na metade do século XIX, o surgimento da industria quimica na Alemanha fez
com que a quimica organica obtivesse grande proeminéncia. Quimicos alemaes
realizaram analises e sinteses de corantes, drogas e produtos petroquimicos sem
levar em consideragcdo nenhuma teoria elétrica de atragdo. Apenas uma simples linha
representava a ligacdo entre os atomos nesses compostos. Assim, 0s quimicos
organicos evidenciaram uma fraqueza fundamental da teoria elétrica de atracao,
mostrando que nos compostos organicos o que mais prevalecia era a ligagao entre
dois atomos de carbono. Todos os atomos de carbono sdo semelhantes, entdo n&o

haveria as cargas opostas para atrairem-se e ligarem-se (BEZERRA; SILVA, 2001).

O desenvolvimento da ideia de ‘afinidade seletiva’ surgiu com o quimico
escocés Archibald Scott Couper (1831-1892) em 1850. Couper comegou a distinguir
entre ‘graus de afinidade’, uma caracteristica de um elemento capaz de se combinar
com outro em varias proporcoes e ‘afinidade seletiva’, a afinidade de um dado
elemento por varios outros. Essa distingdo foi importante no desenvolvimento da ideia
de valéncia (JUSTI, 1998). Couper também convencionou pela primeira vez o trago
entre os atomos representando uma ligagao quimica, em 1858. Logo depois, em 1861,
0 quimico organico escocés Alexander Crum-Brown (1838-1922) também se utilizou
da mesma representagao que, quimicamente falando a ligagado quimica nao € real, é
apenas a expressao de uma ideia da unido entre os atomos (GILLESPIE e
ROBINSON, 2007).

Em 1881, Hermann von Helmholtz (1821-1894) convidava os quimicos dessa
época para retornar as ideias iniciais de Berzelius, que sugeriam uma identidade entre
as forgas de atragéao e eletricidade. Nesse interim, o quimico sueco Svante Arrhenius
(1859-1927), garantia que suas experiéncias eletroliticas com solugdes aquosas



22

também apontavam que as forgas atrativas entre os atomos eram de natureza elétrica.
Porém, apesar dos argumentos razoaveis de Arrhenius e Helmholtz, as evidéncias
conclusivas sobre a fungdo desempenhada pelas cargas elétricas na unido dos
atomos eram escassas e insuficientes (BEZERRA; SILVA, 2001).

As primeiras teorias da quimica organica procuravam explicar e organizar os
compostos de carbono conhecidos, como foi o caso da Teoria dos Tipos, uma das
teorias que surgiram nessa época. Nela, as substancias organicas eram agrupadas a
partir de “tipos” de moléculas mais simples, as quais supunham originar moléculas

mais complexas atraves de reacdes de substituicdo (BENFEY, 1992).

Em 1852, o quimico inglés Edward Frankland (1825-1899) tentou isolar o
radical etil através de reacdes entre haletos de alquila e metais. Apesar de falhar em
seu objetivo inicial, Frankland percebeu que alguns &atomos preservava uma
quantidade fixa, ou um limite de combinagcdo, com alguns radicais. Com isso,
Frankland propbs a ideia de poder de combinagdo, que viria originar a ideia de
valéncia (BENFEY, 1992).

A forca ou capacidade de combinacgao proposta por Frankland foi renomeada
pelo quimico August Wilhelm von Hofmann (1818-1892) como quantivaléncia, termo
do qual adviria o termo valéncia (CAMEL; KOEHLER; FILGUEIRAS, 2009).

Quimicos como Friedrich August Kekulé (1829-1896), Alexander Butlerov
(1828-1886) e Archibald Couper (1831-1892), dedicaram-se a elucidar o problema da
conexao entre os atomos usando as ideias de valéncia e estrutura quimica, assim
como uma abordagem atomista, o que se distanciava da abordagem equivalentista
assumida por Frankland (CAMEL; KOEHLER; FILGUEIRAS, 2009; BENFEY, 1992).

Kekulé se tornou importante na quimica organica na Alemanha do século XIX,
principalmente apos seus trabalhos envolvendo a determinagao da estrutura quimica
de moléculas organicas, em especial, a do benzeno (ROCKE, 2015). Para Benfey
(1992, p. 70), a posigao proeminente de Kekulé entre os quimicos da época colaborou
para que ele fosse reconhecido como autor do conceito, a despeito dos trabalhos de
Frankland, além de do fato de Frankland ter baseado suas ideias na antiga teoria de
equivalentes e nao ter projetado a valéncia como uma propriedade intrinseca ao
elemento quimico. O russo Alexander Butlerov foi o primeiro a utilizar a expressao

ligagdo quimica. O termo ligagdo € encontrado nas obras de Butlerov em artigo
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publicado em 1861, contudo, a ideia de ligagdo quimica foi apresentada dois anos
depois, em um artigo de 1863 publicado no Zeitschrift fiir Chemie und Pharmacie. Ja
em 1866, Frankland publicou um artigo apresentando outra definicdo para ligagao
quimica, aonde a associava ao numero de vezes que um elemento se combina com
outro, diferenciando-se de outros termos como afinidade quimica, atomicidade, forca
atdbmica e equivaléncia (PENHA; SILVA, 2011).

Em 1891, Alfred Werner (1866-1919) desenvolveu o que ficou conhecida como
“teoria da coordenacao” e explicou o comportamento e a estrutura daquilo que ele
chamava de compostos moleculares ou complexos. Foi essa teoria que introduziu os
conceitos de valéncia primaria e secundaria, numero de coordenagédo, compostos de
adicdo e compostos de intercalacdo dentro da Quimica. Para propor sua teoria,
Werner utilizou os resultados das experiéncias eletroliticas de Arrhenius e as
caracteristicas que os compostos moleculares tinham que os identificavam também
com os compostos organicos (a atividade 6tica, por exemplo) (BEZERRA; SILVA,
2001).

Em 1897, Joseph John Thomson (1856-1940), fisico que dirigiu o importante
laboratério Cavendish na Universidade de Cambridge, na Inglaterra, apresentou em
sua pesquisa a presenca de particulas negativas nos atomos - os elétrons. Na teoria
proposta por Thomson, o elétron seria o responsavel pela atracao elétrica entre os
atomos. Thomson afirmava que a atragao entre dois atomos resultava sempre que um
dos atomos doava um elétron para o outro. Assim, o atomo que recebeu o elétron
ficaria negativamente carregado e o atomo que perdeu o elétron ficaria com uma carga
resultante positiva. Entdo, os dois atomos teriam cargas opostas e se atraiam. Em
1903, Johannes Stark (1874-1957) sugestionou que a unido entre atomos seria
resultado do compartilhamento de um elétron por um par de atomos em uma molécula.
Ele representou esse compartilhamento com linhas de forga elétrica indo do elétron
para cada um dos atomos ligados. O elétron seria ligado com um grande numero de
linhas ao atomo mais eletronegativo e com um numero menor de linhas ao atomo mais
eletropositivo (BEZERRA, SILVA, 2001).

Em 1904, na Alemanha, o quimico Richard Abegg (1869-1910) desenvolveu,
uma teoria eletrostatica para a ligagdo quimica idéntica a de Thomson. Porém, sua
“regra do octeto” trazia indicacdo do numero maximo de elétrons envolvidos em uma

ligagdo. Abegg verificou que um mesmo atomo tinha carga positiva ou carga negativa
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em diferentes compostos e que o somatério do médulo destas cargas muitas vezes
era oito. Exemplo: cloro com carga -1 no cloreto de sédio (NaCl) e carga +7 no acido
perclorico (HCIO4); o somatorio do médulo das cargas igual a oito. A regra de Abegg

obteve grande popularidade entre os fisico-quimicos (BEZERRA; SILVA, 2001).

Do lado oposto da nova quimica teorica (ou fisico-quimica), estavam algumas
pessoas de grande valor para a Quimica. William Thomson (1824-1907), conhecido
como Lord Kelvin, por exemplo, recusava-se a aceitar que as interagdes entre atomos
eram de natureza elétrica. Ele concordava com a lei da forgca de Boscovitchian,
proposta por Roger Joseph Boscovitch (1711-1787) e acreditava que os atomos eram
pontos (ou centros idénticos) que se comportavam de acordo com uma lei oscilatoria
a qual a forga entre os atomos variava com a distancia, oscilando em ora atrativa ora
repulsiva. Ja nos Estados Unidos, quimicos como Edgar Fahs Smith (1856-1928), da
Universidade da Pensilvania, e Louis Kahlenberg (1870-1941), da Universidade de
Wisconsin, também se revelavam céticos em relagao as teorias eletrénicas. Além
desses, diversos cientistas ndo concordavam com a ideia de atomo proposta por
Dalton, dentre eles, o quimico e filésofo alemé&o, nascido na Leténia, Wilhelm Ostwald
(1853-1932), chegando a publicar um manual de quimica que n&o continha a teoria
atomica (BEZERRA; SILVA, 2001).

Diversos quimicos concordavam com a ideia de Thomson de que uma ligagéo
entre dois atomos ocorria quando um dos atomos doava um elétron ao outro. Essa
teoria era frequentemente chamada de teoria positivo-negativa (pois como resultado
da combinacdo de atomos, cada um passava a conter uma carga positiva ou
negativa). Ela funcionava muitissimo bem para a maioria dos compostos inorganicos
ou polares, como os resultantes da combinagdo de um metal com um nao-metal
(BEZERRA; SILVA, 2001).

Através da eletrdlise com compostos ibnicos, 0os quimicos demonstraram
experimentalmente a existéncia de atomos com carga positiva e &tomos com carga
negativa, parecendo verificado o postulado fundamental da teoria. Entretanto, a
aplicagao da teoria positivo-negativa para compostos organicos, ou para compostos
apolares, trazia sérias dificuldades (Figura 1). Atomos com cargas positivas e
negativas deveriam existir nesses compostos, mas todas as tentativas para comprovar
essa presencga foram falhas (BEZERRA; SILVA, 2001).
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Figura 1 — Exemplos de estruturas eletrénicas de acordo com a teoria positivo-

negativa.
j 3
to=l= - +l+ <
= H—-C—H Cl—C—Cl
H—Cl 4 e
H Cl
Cloreto de Hidrogénio Metano Tetracloreto de Carbono

Fonte: (BEZERRA; SILVA, 2001).

2.2.4 A teoria da ligacao de Lewis (teoria do par eletrénico)

Os trabalhos de Thomson sobre os chamados raios catddicos, os experimentos
sobre movimento browniano de Einstein e a determinagédo da constante de Avogadro
por Jean Perrin (1870-1942) estdo entre as pesquisas cientificas que contribuiram
pela aceitagao do atomismo no inicio do XX (PEREIRA; SILVA, 2018).

Quimicos como William Ramsay (1852-1916) e Richard Abbeg (1869-1910), e
os fisicos Paul Drude (1863-1906) e Hendrik Lorentz (1853-1928), propuseram que os
elétrons desempenham um papel crucial na formacéao de ligagdes e na estabilidade
dos atomos (IHDE, 1984; PENHA; SILVA, 2011). Entre 1900 e 1906, Drude e Lorentz
desenvolveram um modelo de ligacdo, utilizando a ideia de elétrons fracamente
ligados aos atomos dos metais, baseando-se na teoria cinética dos gases (PENHA,;
SILVA, 2011). Esse modelo, conhecido como "gas de elétrons", explicou propriedades
metalicas como condutividade a temperatura ambiente, brilho e maleabilidade. No
entanto, ele falhou em explicar a capacidade térmica e a dependéncia entre

temperatura e condutividade elétrica.

Perto de 1910, com os estudos de J. J. Thomson, na Inglaterra; de Richard
Abegg, na Alemanha; e de um grupo de fisico-quimicos destacados do Instituto de
Tecnologia de Massachusetts, o qual fazia parte Gilbert Newton Lewis (1875-1946),
quimicos e fisicos chegaram as seguintes conclusdes para todos os corpos:
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e Sao formados por atomos que contém particulas menores. Portanto, os
atomos podem ser divididos;

e Todos os atomos possuem um ou mais elétrons. O elétron é uma particula
com peso muitissimo pequeno e carregada negativamente;

e Todo atomo possui uma segunda particula, consideravelmente mais pesada
que o elétron e que responde pela maior parte da massa do atomo,
possuindo carga positiva suficiente para contrabalangar a carga negativa
dos elétrons;

e A transferéncia de elétrons produziria a forga atrativa necessaria para

manter os atomos juntos.
(BEZERRA,; SILVA, 2001).

O modelo atémico proposto por Niels Henrik David Bohr (1885-1962), modelo
“‘planetario”, em 1913, considerava estas conclusdes e proporcionou debates entre
fisicos e quimicos: como se explicaria o espectro atdmico? Como a estabilidade do

atomo seria determinada em um atomo dinamico?

E valido ressaltar que, em 1902, antes de discutir a natureza da ligagdo
quimica, Lewis propés um modelo de atomo chamado “atomo cubico”, como mostra a
Figura 2. Ja a Figura 3, mostra a figura dos “atomos cubicos” de Lewis publicada em
1916.
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Figura 2 — O nascimento da ideia do “atomo cubico”. Manuscrito de Lewis de 28 de
marco de 1902, reproduzidos em seu livro "Valence and the Structure of Atoms and
Molecules", de 1923.

Fonte: (LEWIS, 1923).

Figura 3 — Os “atomos cubicos” de Lewis.

Li Be B C N 0 F
Fonte: (LEWIS, 1916).

Contudo, somente em 1916, Lewis e também o cientista alemao Walther Kossel

(1888-1956) propuseram novas teorias de ligagao quimica independentemente. Os
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dois se basearam nas ideias de Richard Abbeg sobre a relagdo entre os elétrons e a
valéncia dos atomos. Segundo Abbeg, existiam a valéncia positiva (0 numero de
elétrons negativos frouxamente conectados no atomo) e a valéncia negativa (a
capacidade de um atomo remover ou atrair um certo numero de elétrons de um outro
atomo (DRUDE, 1904 apud LAIDLER, 1993). Para Abbeg, todos os atomos tinham

valéncias negativas e positivas, e a soma destas seria igual a oito (LAIDLER, 1993).

Kossel, baseando-se nessas ideias, propds a chamada teoria das ligagdes
polares, onde uma ligagado quimica ocorreria devido a transferéncia de elétrons entre
dois atomos, resultando em uma atracao eletrostatica entre eles (LAIDLER, 1993). Ja
Lewis, inspirado pelo trabalho de Abbeg, no mesmo ano, propés que a ligagao quimica
deveria ser compreendida como a transferéncia ou compartiihamento de elétrons
entre dois atomos, resultando em uma configuragéo eletrénica semelhante a de um
gas nobre, com oito elétrons ao redor do nucleo atémico (COFFEY, 2008; IHDE,
1984).

Lewis e Kossel também foram inspirados pelas formas de representacédo dos
atomos comuns na época, como mostra a Figura 4. Kossel utilizou a representagéo
planetaria, semelhante a utilizada por Bohr, para elucidar sua teoria de ligagdo. Ja
Lewis apresentou o modelo do “atomo cubico”, no qual os elétrons ocupam os vértices
de um cubo imaginario em torno do nucleo atémico, para explicar a valéncia e

formacgao das ligagdes (IHDE, 1984).
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Figura 4 — Visdes de Kossel e Lewis para o atomo de carbono em 1916. O cubo
menor (Lewis) é composto pelos elétrons do nivel mais interno e também pelo

nucleo do atomo.

Lewis, 1916 Kossel, 1916
Fonte: (LEWIS, 1923).

Para Lewis, a ligacdo quimica ocorreria através do compartiihamento de
elétrons ao se aproximarem os atomos cubicos em relagao aos seus vértices, arestas
e faces. Ao compartilharem elétrons, os atomos deveriam adquirir a configuragao
eletrébnica de um gas nobre (oito elétrons de valéncia). Usando esse modelo, Lewis
tentou explicar as ligagdes quimicas e também a disposi¢ao espacial dos atomos nas
moléculas (LAIDLER, 1993).

Na mesma publicacdo de 1916, Lewis demonstrou como ocorre a ligagao das
moléculas do Cl2, onde somente os cubos externos sdo mostrados, pois sao os
elétrons de valéncia que determinam as ligagdes, completando sua camada externa
com oito. A Figura 5 mostra a estrutura quimica proposta por Lewis em sua publicagao

de 1916 para o gas cloro (Cl2).
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Figura 5 — Estrutura quimica proposta por Lewis (1916) para o gas Clz. Apenas os

elétrons de valéncia estdao sendo mostrados.

Atomos de Cl separados

® € ® €
cl Cl

Melecula de CI-Cl (Clz)

compartilhamento de um par
de elétrons: figacdo simples

Fonte: https://www.profpc.com.br/Liga%C3%A7%C3%B5es%20Qu%C3%ADmicas/Aula2.htm

Ja a Figura 6, mostra a proposta de Lewis para a ligacdo da molécula de gas
oxigénio (O2), onde ocorre o compartilhamento de dois elétrons de valéncia, na
mesma publicacdo de 1916. Este € um exemplo de uma ligagdo dupla entre os
atomos.


https://www.profpc.com.br/Liga%C3%A7%C3%B5es%20Qu%C3%ADmicas/Aula2.htm
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Figura 6 — Estrutura quimica proposta por Lewis (1916) para a molécula de Oo2.

Apenas os elétrons de valéncia estdo sendo mostrados.

Atomos de O isolados

G C :

Molécula de O=0 (O,)

" A\ %
E—&]

compartilhamento de dois
pares de elétrons: ligacdo dupla

Fonte: https://www.profpc.com.br/Liga%C3%A7%C3%B5es%20Qu%C3%ADmicas/Aula2.htm

Adentrando um pouco mais na histéria da teoria proposta por Lewis, temos o
quimico analitico e organico estadunidense William Albert Noyes (1857-1941), que
tentou durante 20 anos isolar os atomos dos compostos organicos ou compostos
apolares, aplicando teoria positivo-negativa, antes de abandonar a pesquisa em 1921.
Entdo, o quimico Harry Fry sugeriu novos tipos de compostos elétricos, chamados
eletrbmeros, cujos atomos tinham o mesmo arranjo estrutural e cargas elétricas
opostas (Figura 7), a partir dos quais Harry Fry afirmava provar a existéncia de atomos
carregados em compostos organicos, ou apolares. Julius Oscar Stieglitz, quimico
estadunidense, inferia que os atomos carregados em compostos organicos eram

diferentes daqueles dos compostos inorganicos e nao podiam ser isolados. Contudo,


https://www.profpc.com.br/Liga%C3%A7%C3%B5es%20Qu%C3%ADmicas/Aula2.htm
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as evidéncias eram muito fortes e pertinentes contra a teoria positivo-negativa, quando
era aplicada aos compostos organicos e até mesmo a certos compostos inorganicos,
que os quimicos e fisicos tinham demonstrado ndo consistir de atomos carregados
(BEZERRA, SILVA, 2001).

Figura 7 — Eletrémeros de cloreto de hidrogénio (HCI) e de tricloreto de nitrogénio

(NCls).

H—Cl e H—Cl

il _ _+C1
RN e CI—N~,
N\

Cl

Fonte: (BEZERRA; SILVA, 2001).

Gilbert Newton Lewis, Stuart Bates (1887-1961) e Roger Brunel (1881-1924)
resumiram essas evidéncias em suas publicagbes sobre a ligacdo quimica. Eles
mostraram que, geralmente, compostos polares liberavam seus atomos carregados
em solugdo e eram eletrdlitos, ja os compostos apolares ndo eram eletrdlitos. Os
compostos polares, quando comparados com os apolares, tinham altas constantes
dielétricas, grandes momentos de dipolo e capacidades indutivas especificas altas.
Eles também afirmavam que as diferengas entre as duas classes de compostos eram
muito significativas nos comportamentos fisicos e quimicos, assim, ndo se poderia
possivelmente requerer qualquer similaridade em suas estruturas elétricas
(BEZERRA, SILVA, 2001).

Contudo, a teoria proposta por Lewis em 1916 foi a primeira teoria alternativa
bem-sucedida sobre a fungdo dos elétrons na formacdo de uma ligacdo quimica
apolar. Na teoria de Lewis sobre a ligacao quimica, ele assumiu que em vez do elétron
ser transferido completamente, como na teoria positivo-negativa, ocorria apenas uma

transferéncia parcial, incompleta do elétron. Sendo assim, os atomos compartilhariam
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um par de elétrons entre si. A teoria de Lewis era mais ampla do que a teoria positivo-
negativa, pois poderia ser aplicada eficientemente a compostos apolares, os quais
nao havia nenhuma indicagao de formacgéao de cargas nos atomos. Lewis afirmava que
sua teoria também poderia ser aplicada para explicar a formacéo de ligagbes em
compostos polares, havendo uma certa carga residual. Para esse caso, em cada
ligacdo formada, o par de elétrons ficaria mais préximo do atomo que possui maior
forca de atracdo. Assim, este atomo ficaria aparentemente negativo e o outro
pareceria positivo (Figura 8). Dessa forma, a teoria positivo-negativa seria somente
um caso especial da teoria de Lewis, que seria uma teoria mais completa (BEZERRA,
SILVA, 2001).

Figura 8 — Estruturas eletrénicas de acordo com a teoria positivo-negativa (a) e de

acordo com a teoria de Lewis (b).

(a) (b)

Fonte: (BEZERRA; SILVA, 2001).

Segundo a teoria de Lewis, a razdo de serem necessarios dois elétrons para
formar uma ligagdo quimica era consequéncia direta do modelo atémico estatico
adotado por ele. Em 1916, os quimicos reconheceram que muitos compostos
possuiam um numero par de elétrons externos (elétrons de valéncia). A tabela 1 lista

alguns exemplos.
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Tabela 1 — Alguns exemplos do numero de elétrons de valéncia em atomos e

moléculas.
Numero de elétrons de valéncia em Numero de elétrons de valéncia na
um atomo molécula
N=5H=1 CH4=8
C=4,H=1 CHs=8
C=4,0=6 CO2=16
S=6;0=6 SO3=24
C=4;Cl=7 CCls=32

Fonte: (BEZERRA, SILVA, 2001).

Lewis mostrou que poderia aplicar as suas estruturas se os atomos
combinantes compartilhassem dois elétrons, formando uma ligagdo quimica. A grande
novidade na sua teoria era o par eletrénico, sendo o emparelhamento dos elétrons o
fendmeno fundamental em uma ligagdo quimica. Os elétrons emparelhados nao se
repeliriam, conforme o previsto pela lei de Coulomb. Outro aspecto importante da
teoria de Lewis era que as camadas eletronicas, diferentemente da teoria de Bohr,
davam énfase as orbitas. Isso permitiu explicar a estrutura e a estereoquimica dos
compostos, o0 que n&o era possivel com o modelo proposto por Bohr. A teoria de Lewis
forneceu uma ideia satisfatoria sobre o arranjo eletrénico em muitos compostos,
resolveu muitos outros problemas estruturais, como o do cloreto de amoénio e o dos
oxiacidos, além de predizer corretamente as estruturas de uma recente classe de
compostos, os hidretos metalicos. Ademais, também possibilitou a criagdo de um
revolucionario conceito para acidos e bases. A sua teoria admitia a existéncia de
substancias com elétrons desemparelhados, o que permitiu a explicacdo do

paramagnetismo do gas oxigénio, por exemplo (BEZERRA, SILVA, 2001).

Um novo simbolismo eletronico para representar as estruturas dos compostos
foi proposto por Lewis: as formulas de Lewis. Na Inglaterra, Nevil Sidgwick (1873-
1952) aplicou a teoria de Lewis para explicar a estrutura dos compostos de
coordenacgao. Contudo, o grande expoente da teoria de Lewis foi Irving Langmuir
(1881-1967), pesquisador da Companhia General Electric. Ele disseminou as ideias
de Lewis, exaustivamente, por meio de muitas publica¢des. Por isso, em alguns casos
a teoria de Lewis é chamada de teoria de Langmuir (BEZERRA, SILVA, 2001).
Langmuir € considerado um dos cocriadores da teoria do compartilhamento de
elétrons de Lewis. Além de popularizar o trabalho de Lewis, ele propds uma nova

abordagem para o problema da ligagdo quimica, propondo uma forma de prever
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matematicamente o numero de ligagbes covalentes de cada molécula através da

“ 0

equacio: e = 8n - 2p; onde “e” representa 0 numero de elétrons de valéncia dos

atomos constituintes, “n” representa o numero de octetos e “p” 0 numero de pares de

elétrons compartilhados, ou seja, de ligagdes covalentes (KOHLER, 1974).

John Wilfrid Linnett (1913-1975) ampliou o modelo de Lewis de forma a
assimilar o Principio de Pauli. Conforme descrito por Luder (1967), o par de elétrons
deve ser representado por dois elétrons de spins opostos, e 0 octeto passa a ser
constituido por dois quartetos de elétrons, que séo diferenciados pelos spins. No
modelo de Lewis os elétrons sado representados da mesma forma (‘0’, por exemplo),
ja no modelo de Linnett os diferentes spins sdo representados por simbolos distintos
(‘o’ e X, por exemplo). Seguindo a distribuicdo cubica, os elétrons de mesmo spin
ficam dispostos segundo os vértices de um tetraedro, aumentando ao maximo a
distancia entre eles, minimizando a repulsdo. O resultado leva a dois tetraedros
geminados, formando um cubo. Assim, dois elétrons de spins opostos ficam unidos
pela aresta do cubo separado por uma distancia menor que a observada entre dois
elétrons de mesmo spin. A utilizagdo dos quartetos duplos preserva a simplicidade do
octeto e permite a colocacdo dos spins, possibilitando tratar de propriedades
magnéticas e de ordens de ligacao fracionarias, diferente do que acontece com o
modelo de Lewis (TOMA, 1997).

Um bom exemplo onde seria necessario o uso de quartetos duplos € o da
molécula de NO. Com 11 elétrons de valéncia no total, seria necessario compartilhar
cinco elétrons entre os dois atomos. Portanto, ndo seria possivel construir uma
estrutura de Lewis com octetos completos. Porém, na teoria dos quartetos duplos,
basta compartilhar trés elétrons de mesmo spin (‘0’) e dois de spins contrarios (‘X’).
Com isso, a montagem da estrutura de Linnett poderia ser feita como explicado na
Figura 9 abaixo (TOMA, 1997).
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Figura 9 — Estruturas eletronicas segundo o modelo de Linnet.

X

X 0O X
X 0 X O 0 0
NOOXO >oNOOXOo ) NxOoO 5

1) colocagao dos cinco 2) formacao de dois quartetos 3) formacao de dois

elétrons compartilhados de mesmo spin (‘0') — cada quartetos

entre N e O. quarteto esta disposto em forma complementares ('x’).
de tetraedro.

Fonte: (TOMA, 1997).

Na representacao espacial da distribuigao eletrbnica, cada quarteto de elétrons
esta disposto em forma de tetraedro. No exemplo acima, a molécula apresenta uma
ordem de ligagao fracionaria igual a 2,5, havendo no balango global um elétron
desemparelhado, o que é compativel com o carater paramagnético observado
experimentalmente (TOMA, 1997).

2.2.5 Teoria da Repulsao dos Pares de Elétrons Livres (modelo VSEPR)

Até 1920, a teoria de Lewis para a ligagdo quimica, que foi baseada no par
eletrénico teve os seus fundamentos qualitativos muito bem estabelecidos. Contudo,
faltava uma base tedrica que lhe desse uma sustentacdo maior. A base dessa
sustentagdo comegou com o principio da exclusdo de Pauli (Wolfgang Pauli, 1900-
1958), anunciado em 1925. Segundo este principio, dois elétrons em um atomo nao
podem ter valores idénticos para os quatro numeros quanticos. Este principio estava
de acordo com a proposta anterior feita por Lewis, onde a ligagcado covalente consistia
no emparelhamento de dois elétrons em idénticos estados de energia, exceto para os
spins, que seriam opostos ou emparelhados. O segundo passo surgiu em 1927 com
o tratamento mecénico-quéntico desenvolvido por Erwin Schrodinger (1877-1961).
Walther Heitler (1904-1981) e Fritz London (1900-1954) aplicaram o tratamento
mecanico-quantico com sucesso para a molécula de hidrogénio (H2) e esse modelo
estabeleceu definitivamente as bases das ligagdes quimicas por pares de elétrons
(BEZERRA; SILVA, 2001).

A aplicacao da mecanica quantica no estudo das ligacbes em diferentes tipos
de compostos covalentes foi feita com sucesso por Linus Pauling (1901-1994). As

contribuigdes de Pauling para o entendimento da natureza das ligagbes quimicas
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estdo em muitos livros didaticos, como os conceitos de eletronegatividade, teoria da
ligacdo de valéncia e a teoria dos orbitais hibridos (BEZERRA; SILVA, 2001).

Em 1940, o quimico inglés Nevil Sidgwick (1873-1952) e o quimico Hebert
Marcus Powell (1906-1991) fizeram uma revisdo sobre as estruturas das moléculas
conhecidas até o momento e sugeriram que a geometria poderia ser prevista através
do numero de pares de elétrons na camada de valéncia do atomo central. Em 1957,
0 quimico britanico Ronald James Gillespie (1924-2021) e o quimico australiano
Ronald Nyholm (1917-1971) repensaram a Teoria de Sidgwick e Powell, para a
previsdo das estruturas moleculares e dos angulos de ligagdo e desenvolveram a
VSEPR (Valence Shell Electron Pair Repulsion Theory) (KOTZ, 2005).

A VSEPR busca determinar qual a orientagcdo mais estavel dos pares
eletrdbnicos em volta do um atomo central em uma molécula, prevendo a sua
geometria. Segundo a teoria, os pares de elétrons da camada de valéncia (que estédo
carregados negativamente), permanecem separados, diminuindo as energias de
repulsdes existentes. A VSEPR ampliou a teoria da ligacdo quimica de Lewis e
acrescentou as regras para explicar os angulos de ligagcéao entre o atomo central e os
atomos ligantes. Para explicar melhor a VSEPR, podemos determinar as geometrias
moleculares utilizamos o modelo geral AXnEm para a identificagdo do atomo central,
dos pares isolados e os atomos ligantes. A letra A representa o atomo central, a letra
X representa o atomo ligante, a letra E um par isolado, ja n e m sé&o os indices que
representam a quantidade de cada ligante e par isolado. Exemplo: a molécula do
cloreto de berilio (BeCl2), que contém um atomo central, dois atomos ligados e

nenhum par isolado, sendo assim uma espécie do tipo AX2. (KOTZ, 2005).

Em alguns casos, como na molécula da aménia (NHs), espécie do tipo AX3E,
temos quatro pares de elétrons ligados ao atomo central de nitrogénio, e esperava-se
que a geometria fosse do tipo tetraédrico, no entanto a geometria molecular descrita
€ piramide trigonal, pois a geometria molecular € o arranjo dos espagos do atomo
central e dos atomos ligados diretamente a ele, ou seja, os pares isolados devem ser
considerados mesmo nao sendo incluido na descricdo da forma da molécula ou do
ion. A tabela 2 lista os tipos de geometria dos pares de elétrons e a geometria da
molécula de acordo com a quantidade de atomos e pares de elétrons livres ligados ao

atomo central.
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Tabela 2 — Tipos de geometria dos pares de elétrons e a geometria da molécula.

Namero total

de pares de Numero Geometria .
) Geometria
elétrons em de dos .
da Representagao
torno do Pares pares de .
: : molécula
atomo Isolados elétrons
central
0 Linear Linear .—.—.
2
1 Linear Linear .—@
0 Trigonal Planar Trigonal Planar T
3 1 Trigonal Planar Angular h/.
2 Triganal Planar Linear




Tetraédrica
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Tetraédrica

Tetraédrica Piramidal
Tetraédrica Angular
Tetraédrica Linear
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. . .ff:..
Bipiramide Bipiramide iy,
trigonal trigonal
Bipirdmide ."f:,,,
_ Gangorra :
trigonal
Bipiramide ‘
: Forma “T" i
trigonal ‘
Bipiramide ; ‘
_ Linear O
trigonal ’
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0 Octaedro Octaedro

[ Piramide da
1 Octaedro
base quadrada

2 Cctaedro Cluadrado planar

Fonte:
https://www.profpc.com.br/Resumos%20de%20Qu%C3%ADmica/Qu%C3%ADmica%20Geral/Geome

tria%20Molecular/Geometria_molecular.htm

Ja na tabela 3, temos os tipos de geometria molecular e a hibridizagao

associada a elas.


https://www.profpc.com.br/Resumos%20de%20Qu%C3%ADmica/Qu%C3%ADmica%20Geral/Geometria%20Molecular/Geometria_molecular.htm
https://www.profpc.com.br/Resumos%20de%20Qu%C3%ADmica/Qu%C3%ADmica%20Geral/Geometria%20Molecular/Geometria_molecular.htm
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Tabela 3 — Tipos de geometria molecular e hibridizagado associada.

Tipo de Molécula ou lon Forma Geométrica Hibridizacao
Associada
AX2 Linear sp
AX3 Trigonal Plana sp?
AX:E Angular sp?
AXa Tetraédrica sp®
AX3E Piramidal sp?
AX2E2 Angular sp?
AXs Bipiramidal Trigonal sp3d
AX4E Tetraédrica Irregular sp3d
(Gangorra)
AX3E2 Forma “T” sp3d
AX2E3 Linear sp3d
AXe Octaédrica sp3d?
AXsE Piramidal de Base Quadrada sp3d?
AX4E> Quadrado Planar sp3d?

Fonte: Elaborada pelo autor, 2024.

2.2.6 Teoria da Ligagao de Valéncia (TLV)

Com o advento da mecanica quantica nos anos 1920, a explicagéo das ligagdes
quimicas passou a incluir conceitos matematicos e probabilisticos. As décadas de
1930 e 1940 viram o desenvolvimento da Teoria da Ligagao de Valéncia (TLV) e da
Teoria do Orbital Molecular (TOM). Linus Pauling (1901-1994) foi um dos cientistas
interessados em mecanica quantica para explicar as ligagcbes quimicas
(PATROCINIO, et al, 2020).

Pauling recebeu um bolsa de pesquisa para estudar na Europa, onde teve
contato com Arnold Sommerfeld (1868-1951), Niels Bohr (1885-1962), Walter Heitler
(1904-1981) e Fritz London (1900-1954), sendo os ultimos que apresentaram o estudo
de tratamento da molécula de hidrogénio por mecanica quantica. Quando retornou
aos Estados Unidos, Pauling direcionou seus estudos para ligagdes quimicas
propondo a TLV, que introduziu esses conceitos quanticos como: geometrias
moleculares em termos de superposicdo, ressonancia e hibridizacdo de orbitais.
Contudo, sem uma abordagem complexa da matematica. Para ele, as ligacdes

quimicas ocorriam por superposi¢cao de orbitais atdbmicos ocupados por elétrons de
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spins opostos, sendo assim uma teoria intermediaria para a teoria de Lewis e os
conceitos da mecanica quantica (PATROCINIO, et al, 2020).

A TLV foi a primeira teoria que introduziu conceitos da mecanica quantica
desenvolvida para a ligagao quimica. A linguagem introduzida por ela, envolvendo
conceitos como emparelhamento de spins, superposi¢gado de orbitais, ligagéo o,
ligacdo 1 e hibridizagdo € bastante utilizada na quimica, especialmente na
descrigdo das propriedades e das reagdes dos compostos organicos. Na teoria,
considera-se que uma ligagao é formada quando um elétron em um orbital atébmico
de um atomo emparelha o seu spin com o de um elétron de spin oposto em um
orbital atbmico de outro atomo (SILVA, 2020). A Figura 10 abaixo traz uma
descrigao via TLV para a molécula de metano (CH4) através da combinacgéao de trés
orbitais p e um orbital s, para formar quatro orbitais hibridos sp? e a representagéo
da interpenetragao do orbital 1s de quatro atomos de hidrogénio com os orbitais sp?
do carbono, para formar o metano (CHa4). Ja a Figura 11 traz uma representagao
da hibridizacao ou hibridacao entre os orbitais s e p do carbono para formar orbitais
sp?, sendo cada seta de cor preta a representacdo de um elétron em seu respectivo
orbital. Vale ressaltar que além da sp? existem outros tipos de hibridizacao entre

orbitais.

Figura 10 — Descri¢ao via TLV para a molécula de metano (CHa).

sp3
 Hibridacao \J
Y e

— )
> spfv i \G)
ol A o 11>J/

Fonte: (BARBOSA, 2004).
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Figura 11 — Representacdo dos niveis de energia dos orbitais originais e dos orbitais

hibridos sp®do atomo de carbono.

2s 2Dx 2py 2D 2s 2Ps 2Dy 2D
WL — Lt
Estado fundamental Estado excitado

A Energia
bele—e bt
—T¢ gy =
Orbitais atdbmicos originais Orbitais hibridos 2sp?

Fonte: (BARBOSA, 2004).

Pauling se tornou adepto da ideia de ligacdo quimica como partilha de
elétrons no ano de 1919 ao ler os artigos de Lewis e Langmuir sobre o assunto.
Esses autores apresentaram um modelo atdmico em que os elétrons mantinham
posicoes definidas em torno do nucleo. Contudo, Pauling viria a adotar uma viséo
dindmica do atomo e da ligagdo quimica. Em 1926, ele publicou um artigo onde
procurou conciliar as propostas para a ligagdo quimica de Lewis (par eletronico
compartilhado), Bohr (elétrons em movimento) e Knorr (os elétrons participantes de
uma ligagao orbitam em torno de dois nucleos que ligam), denominando teoria da

ligacao quimica como elétrons compartilhados em 6rbitas (SILVA, 2020).

Entre abril de 1926 e setembro de 1927, Pauling viajou como bolsista para
a Europa para estudar a estrutura eletronica de atomos e moléculas e a natureza
das ligacdes quimicas. Ele esteve em meio aos acontecimentos que geraram a
nova mecanica quantica. O conceito de ressonancia quantum-mecanica foi
particularmente importante para as suas ideias, tornando-se central no

desenvolvimento de sua concepgéo a cerca da ligagao quimica (SILVA, 2020).



45

O termo ressonancia foi introduzido na mecanica quéantica em 1926 pelo
fisico tedrico alemdo Werner Heisemberg (1901-1976) que, para explicar os
espectros de emissao dos atomos do Hélio (singlete e triplete), acabou elaborando
um tratamento matematico equivalente aos dois osciladores quanticos acoplados
que trocam energia, analogos a situacéo classica de dois péndulos em ressonancia
(SILVA, 2020).

Segundo a interpretacdo de Pauling, o fenbmeno da ressonéncia quantum-
mecanica se manifesta através da forma da funcao de onda do sistema, como uma
combinagéo linear das fungdes W' e W' bem como pela expressao da energia de
interacao eletrdnica, a integral de ressonéancia. Mesmo admitindo a impossibilidade
de verificagdo experimental da ressonancia, Pauling defende a importancia de tal
interpretacéo para uma “compreenséo intuitiva segura e produtiva das equagdes da

mecanica quantica e dos resultados de sua aplicagao” (SILVA, 2020).

A ideia de ressonancia eletronica surgiu a partir do conceito de ressonancia
entre diferentes estruturas eletrobnicas das moléculas. Para isso, foi decisivo um
avanco tedrico: postular que cada configuragéo eletronica esta associada a uma
funcdo de onda especifica. Quando uma estrutura molecular pode ser descrita
como resultante de multiplas configuracbes eletrbnicas, a autofuncgao
correspondente deve ser uma combinacao das autofungdes dessas configuragoes
contribuintes. Cada configuracao eletrénica se relaciona a uma féormula quimica,
logo, esse postulado permitiu que Pauling estabelecesse a conexao entre as

representagdes quimicas e a descricdo quantica das moléculas (SILVA, 2020).

Pauling compreendia que, para diversas substancias, suas propriedades nao
poderiam ser explicadas por uma unica formula quimica baseada no modelo
tradicional de ligagdes covalentes simples, duplas ou triplas. No lugar de rejeitar
essa representacdo convencional e propor um novo sistema, ele defendeu sua
preservacido como uma abordagem pratica. Para isso, introduziu a ideia de que a
estrutura real das moléculas seria um hibrido das varias representagdes estruturais
possiveis (SILVA, 2020).

A base conceitual da teoria da ressonancia estava definida, permitindo a

explicagao de diversos fendmenos quimicos com fundamento na movimentagao
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das estruturas eletronicas e na dinamica das ligagdes dentro dessas estruturas. Na
aplicagao da teoria da ressonancia a mecanica quantica, se for possivel descrever
uma molécula (ou outro sistema) por meio de duas ou mais estruturas eletrénicas
com energias aproximadamente equivalentes e que satisfagam determinadas
condi¢cdes, nenhuma dessas estruturas, isoladamente, pode ser considerada como
a representacgéo exata do estado fundamental da molécula. Em vez disso, o estado
real da molécula € melhor descrito como uma combinacdo dessas estruturas,
resultando em uma configuragéo hibrida. Esse fenbmeno confere a molécula maior
estabilidade, uma vez que seu conteudo energético € menor do que seria caso
adotasse qualquer uma das estruturas individualmente. O processo pelo qual a
molécula alterna entre essas diferentes configura¢cdes € chamado de ressonancia,
e a energia associada a sua estabilizagdo €& conhecida como energia de
ressonancia (SILVA, 2020).

2.2.7 Teoria dos Orbitais Moleculares (TOM)

O modelo de Lewis é muito util na descricdo qualitativa das ligagdes quimicas.
No entanto, na discussdao de questbes energéticas, geometrias ou aspectos de
natureza espectroscopica, € necessario fazer uso de teorias quanticas que enfocam
a ligagao quimica em termos da combinacao de orbitais. Nesse tipo de abordagem, é
necessario o ensino do modelo quantico para o atomo, pois considera-se que quando
dois atomos se ligam, o compartilhamento eletrénico dar-se pela combinagéo dos
orbitais que estéo interagindo. Estes dois orbitais atdmicos sé&o representados pelas
funcdes de onda Wa e Ws. O resultado dessa combinacédo € a formacado de novos
orbitais estendidos sobre os dois atomos, chamados de orbitais moleculares. Sao
essas as ideias que constituem a base da Teoria dos Orbitais Moleculares (a segunda
teoria baseada na mecanica quantica), proposta por Robert Mulliken (1896-1986), em
1932 (TOMA, 1997).

A TOM foi desenvolvida por Friedrich Hund (1896-1997), Robert Mulliken
(1896-1986) e outros cientistas a partir da determinagao de espectros moleculares e
aprofundamento de abordagens matematicas. A teoria definia que a ligagao quimica

entre atomos podia ocorrer pela combinacido de orbitais atdmicos descritos por
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funcdes de onda, gerando orbitais moleculares de energia menor do que os dos
orbitais atébmicos de origem. A TOM recebeu maior notoriedade por seus calculos e
também por conseguir explicar moléculas mais complexas (PATROCINIO, et al,
2020).

De maneira geral, um orbital molecular de uma molécula AB (Was) pode ser
descrito por uma combinacdo linear (soma ou diferenga) dos orbitais atémicos
localizados em A e em B, respectivamente (Was = caWa = csWs). Essa combinagao
dos orbitais pode ocorrer em proporgdes variaveis, expressas pelos coeficientes ca e
cs. Quando os orbitais sdo equivalentes, como os orbitais 1s na molécula de H2, esses
coeficientes sao iguais, isto €, ca= cs. Os coeficientes diferenciam-se cada vez mais a
medida que aumenta a diferenca de energia entre os orbitais. Quando ca >> cs, a
participacdo do Wa é dominante e o orbital molecular Was se assemelha a Wa e vice-
versa. Isso quer dizer que os elétrons ndo sdo compartilhados igualmente, podendo
ficar a maior parte do tempo em A ou em B, dependendo dos valores relativos de ca e
cs. Isso esta relacionado com a diferenca de eletronegatividade entre os elementos

quimicos participantes (TOMA, 1997).

Na mecanica quantica, as energias sdo calculadas por meio da equacgao de
Schrédinger, cuja representagéo genérica é do tipo HWas = EWas, sendo H, conhecido
como operador hamiltoniano, uma expressdo matematica dos termos energéticos da
molécula, englobando por exemplo a energia cinética dos elétrons, a atracdo dos
nucleos pelos elétrons de ligacdo, a repulsdo entre os elétrons e a repulsao
internuclear. A solugcédo da equacao de Schrodinger sempre leva a dois valores de
energia, E* e E-, que estdo associados as combinagdes, por soma ou diferenca dos
orbitais atémicos (TOMA, 1997).

A solucao E*, de menor energia, provém da combinacéo dos orbitais atdbmicos
com o mesmo sinal, formando um orbital molecular denominado ligante, levando a
estabilizagcdo da molécula. A solugdo E- provém da combinagao dos orbitais atbmicos
com sinais opostos, produzindo um orbital molecular de maior energia denominado
antiligante. Uma ilustragdo desses orbitais pode ser visualizada na Figura 12 abaixo
(TOMA, 1997).
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Figura 12 — Representacdo de um diagrama simplificado de orbitais moleculares.
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Fonte: (TOMA, 1997).

O diagrama de energia dos orbitais moleculares indica que a formagao da
ligacdo quimica esta relacionada a estabilizagdo da molécula, que € proporcionada
pelo preenchimento do orbital ligante (menor energia). Quando temos elétrons nos
orbitais antiligantes (maior energia), diminuimos essa estabilizagdo. A combinagéo
pela soma leva a um reforco na densidade eletrénica entre os nucleos, de modo que
os elétrons possam promover uma aproximagao deles, resultando em uma ligagao
quimica. Por outro lado, a combinacao pela diferenca desloca a densidade eletrénica
da regido internuclear para as extremidades opostas, deixando os nucleos atdmicos
expostos a uma interagao bastante repulsiva. A ocupagao desse orbital por elétrons

favorece a quebra da ligagao (TOMA, 1997).

A teoria dos orbitais moleculares permite expressar a ordem da ligagdo em
termos da metade da diferenca entre o numero de elétrons ligantes e o de antiligantes.
Na molécula de H2, por exemplo, existem dois elétrons em orbital ligante e a ordem
da ligacao € 1, isto €, equivalente a uma ligagao simples. Ja no caso de uma molécula
hipotética de Hez, tem-se dois elétrons ligantes e dois antiligantes, portanto, a ordem
de ligagao seria nula. De fato, o hélio € um gas nobre e ndo forma moléculas estaveis.
Contudo, a teoria também prevé a existéncia da molécula-ion He2* com ordem de
ligagdo 1/2. A forca da ligacdo depende da energia de interagéo entre dois orbitais,

que também chamada de energia de ressonancia. Quando os dois orbitais estdo muito
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distantes, apresentam simetrias que n&o permitem um recobrimento efetivo ou

possuem energias muito diferentes, sua interagdo é diminuida (TOMA, 1997).

A Figura 13 abaixo traz uma descrigdo via TOM para a molécula de metano
(CH4), sendo cada seta de cor vermelha a representagdo de um elétron em seu

respectivo orbital.

Figura 13 — Descri¢cao via TOM para a molécula de metano (CHa).

= 1 1 1
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Fonte: Elaborada pelo autor, 2025.

Percebe-se na figura que ha a representagéo de um elétron do carbono em 2s
e trés elétrons em 2p, contudo, pode-se considerar que acontece a hibridizagdo ou
hibridacdo entre os orbitais s e p do carbono para formar quatro orbitais sp3, que

interpenetram o orbital 1s de quatro atomos de hidrogénio para formar o metano (CHas).

A descricdo dos orbitais moleculares como ligantes ou antiligantes pode
oferecer dificuldades para o estudante principiante. Os orbitais antiligantes contribuem
para a composicdo dos varios estados de energia da molécula, podendo ser
monitorados por meio de técnicas espectroscopicas. Portanto, isso ndo se trata de
ficcao cientifica e uma das consequéncias mais 6bvias da existéncia dos orbitais
moleculares é o aparecimento da cor nos compostos (TOMA, 1997).

Nos orbitais moleculares, os elétrons podem passar de um orbital ligante (mais
estavel) para um orbital antiligante (menos estavel) se absorverem uma quantidade

de energia equivalente a diferenca de energia entre esses orbitais. Essa diferenca de
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energia determina o comprimento de onda da luz absorvida. A luz ndo absorvida é a

que é refletida ou transmitida e percebemos como cor (ATKINS, 2012).

Vale ressaltar também o modelo de bandas. A teoria de bandas admite
estender a teoria dos orbitais moleculares para um numero grande ou infinito de
atomos. Sendo assim, como a combinagao de dois orbitais atdmicos conduz a dois
orbitais moleculares, a combinagdo de n orbitais atdmicos dara origem a n orbitais
moleculares, porém com forte superposi¢ao, formando uma banda de orbitais (figura
9). A situagdo mais simples no diagrama € a do atomo isolado (n=1) ou de moléculas

pequenas (n=2, 3, ...), para os quais todos os niveis sdo discretos (TOMA, 1997).

A situagao intermediaria, onde tem-se bandas de valéncia separadas umas das
outras, € comum dos elementos ndo metalicos encadeados. Nesses elementos, o
ultimo nivel com elétrons esta completo e encontra-se separado do nivel vazio mais
préximo por uma diferenga significativa de energia (AE), como pode ser visualizado
também na Figura 14. A conducgéo eletrbnica exige a promogéao dos elétrons da banda
cheia para a banda vazia (banda de conducgao), mediante energia térmica ou de luz,
por exemplo. A principio, um elemento ndo metalico pode se tornar condutor quando
a energia de promocéo for igual a diferenga de energia entre os niveis ocupado e
vazio. Quando essa energia ndo é muito grande, os sistemas sao considerados
semicondutores (TOMA, 1997).
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Figura 14 — Extensao dos orbitais moleculares mostrando a multiplicagado dos niveis

com o aumento do numero de atomos, até formar bandas de orbitais moleculares.
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Fonte: (TOMA, 1997).

Ja no estado metalico, ocorre forte superposicao entre a banda cheia e a banda
vazia superior, entdo, a passagem do elétron para a banda de conducao exige uma
quantidade muito pequena de energia (AE = 0). Também ¢é possivel que a ultima
banda eletrbnica esteja parcialmente preenchida, apresentando vacéncia para
conducdo, sem precisar da interpenetragcdo energética com o nivel vazio superior.

Nesse caso, também seria observado um carater metalico (TOMA, 1997).

Nos sistemas metalicos, os elétrons distribuem-se dentro da banda semelhante
a um fluido dentro de um copo. O limite de separagao entre a parte ocupada e a vazia
equivaleria a superficie do liquido, portanto, forma um nivel de ocupacdo bem-
definido, que € denominado limite de Fermi. Nos semicondutores, um aumento de
temperatura favorece a conducgao, contribuindo para a promocéao dos elétrons para a
banda vazia. Ja nos metais, 0 aumento de temperatura dificulta a conducgao eletrénica
pelo aumento da resisténcia ao percurso dos elétrons, devido a vibragao térmica da
rede (TOMA, 1997).
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Nenhuma teoria de ligagdo quimica sobrepde completamente outra, sendo
cada um relevante para diferentes tipos de estudos, e que as teorias evoluiram

conforme novos modelos atbmicos foram desenvolvidos.

2.2.8 Teoria do Loge

No final da década de 1950 os unicos métodos de calculos quimico quanticos
existentes eram o método da ligagéo de valéncia e o método dos orbitais moleculares
de Huckel. A década de 1950 marcou o inicio da aplicagdo da mecanica ondulatoria
na Quimica e foi nesse periodo que o fisico francés Raymond Daudel (1920-2006)
iniciou seus estudos sobre a natureza da ligagao quimica. A Figura 15 mostra o fisico
Daudel.

Figura 15 — Fisico francés Raymond Daudel.

Fonte: https://www.uab.cat/web/about-the-uab/the-uab/honorary-doctorates-awarded/honoris-
1345667138630.html?param1=1345672599399

No ano de 1952 Daudel definiu a densidade diferencial de elétrons, grandeza
calculada a partir das funcdes de onda que representam os orbitais atdmicos e que
poderia ser avaliada experimentalmente por técnicas de difracdo de néutrons e de
elétrons (SANDOREFY, 1985). A definicdo da densidade diferencial de elétrons foi uma

importante contribuicdo de Raymond Daudel para o estudo da ligagao quimica.


https://www.uab.cat/web/about-the-uab/the-uab/honorary-doctorates-awarded/honoris-1345667138630.html?param1=1345672599399
https://www.uab.cat/web/about-the-uab/the-uab/honorary-doctorates-awarded/honoris-1345667138630.html?param1=1345672599399
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Em 1953, Daudel fez o que é considerada sua maior contribuicdo na Quimica
Quantica, ele definiu 0 “Loge” como sendo o espago onde existe alta probabilidade de
encontrar um numero “n” de elétrons. Daudel usava a probabilidade proxima a 90%.
Dentre as teorias que procuram descrever a ligagdo quimica, a Teoria do Loge é a
mais utilizada quando se aplica a Teoria da Informagdo no estudo de moléculas
(NALEWAJSK, 2003).

Em seu artigo "About the Nature of the Chemical Bond" (1992) (DAUDEL,
1992), Daudel relaciona o Loge para dois elétrons com spins contrarios a densidade
eletrénica entre dois nucleos e encontra uma relacdo semelhante a lei de Boyle-
Mariotte para os gases. Ele destaca que esse fato ndo deve ser coincidéncia por que

nuvens de elétrons podem ser tratadas como gases.

Em seu livro "Quantum Theory of the Chemical Bond" (1974) (DAUDEL, 1974),
Raymond Daudel descreve a Teoria do Loge, suas defini¢des, fundamentos e todo o
formalismo matematico necessario inclusive para as fungdes de onda associadas ao
Loge, além de aplicagdes para moléculas e ions com as implicagées na reatividade

das espécies.

E muito importante destacar que a Teoria do Loge surgiu dentro do grupo ao
qual pertencia o fisico Louis de Broglie, descobridor da dualidade onda-particula e
também ganhador do Prémio Nobel de Fisica de 1929 e que segundo Adrien Vila-
Valls em sua tese de doutorado intitulada “Louis de Broglie et la diffusion de la
mécanique quantique en France (1925-1960)” (2012) cabia a Raymond Daudel a

aplicacéo da Mecéanica Ondulatéria a Quimica (Pag. 196).

As ideias originadas no grupo de Louis de Broglie se espalharam pelo mundo
e chegaram ao Brasil. O Prof. Daudel foi orientador no doutorado do Prof. Milan Trsic
(1937-2020) que foi professor do Instituto de Quimica de Sdo Carlos da Universidade
de Sao Paulo—USP tendo formado diversos mestres e doutores sempre atuando na
Quimica Teorica através do desenvolvimento de métodos de calculo e aplicacdes a
diversos tipos de sistemas atdmicos e moleculares. A Figura 16 mostra o professor

Milan Trsic.



Figura 16 — Milan Trsic.

Fonte: https://centrodememoria.igsc.usp.br/milan-trsic/
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3 METODOLOGIA

Para alcangarmos aos objetivos propostos, elaboramos um material de apoio
para professores de Quimica do ensino médio sobre a histdria das teorias das ligagbes
quimicas (manual explicativo em formato de eBook). Esse material foi enviado a
professores de Quimica para ser avaliado e em seguida analisamos as contribuicbes

destes para obtermos os resultados da pesquisa.

Apresentaremos a seguir, o desenho desta pesquisa, destacando como pontos
centrais: a caracterizagdo da pesquisa; o contexto da pesquisa; os participantes da
pesquisa; as etapas metodologicas; os instrumentos de producdo de dados; a

proposta de produto educacional e os aspectos éticos da pesquisa.

3.1 CARACTERIZAGAO DA PESQUISA

O estudo desenvolvido foi do método qualitativo e de modalidade interventiva
do tipo aplicagcdo. Em relagao as pesquisas interventivas do tipo aplicagao, de acordo
com Teixeira e Megid Neto (2017), elas sdo pesquisas que envolvem para explicagao
de fendbmenos ou fatos: o planejamento, a execucdo de acdes e a analise de dados
obtidos.

Para Denzin e Lincoln (2006) e Gil (2002), uma pesquisa qualitativa envolve
uma abordagem interpretativa do mundo, com o objetivo de entender os fenémenos
em termos dos significados que as pessoas compreendem. Assim, os pesquisadores

estudam os objetos em seus cenarios naturais.

Dessa maneira, a validade da pesquisa nao se apega ao tamanho da amostra,
como na pesquisa quantitativa, mas pela profundidade com que o estudo sera

realizado.

Segundo Denzin e Lincoln (2006), a palavra qualitativa atribui um destaque em
relacdo as qualidades das entidades e sobre o0s processos que nao podem ser
examinados ou medidos de forma experimental em quantidade, volume, intensidade

ou frequéncia.
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Para Godoy (2005), alguns pontos sdo fundamentais para obter-se uma "boa"
pesquisa qualitativa: credibilidade, que diz respeito a apresentar resultados dignos de
confianga; transferibilidade, ndo de forma generalizada, mas no sentido de realizar
uma descri¢ao densa do fendmeno, permitindo que o leitor possa imaginar o estudo
em outro contexto; confianga no processo desenvolvido pelo pesquisador;
confirmabilidade (ou confiabilidade) dos resultados, o que abrange avaliar se os
resultados estdo coerentes com os dados coletados; explicitacdo cuidadosa da
metodologia, que diz respeito a detalhar minuciosamente como a pesquisa foi
realizada e, por fim, relevancia das questées de pesquisa, em relagado a outros estudos

realizados antes.

Dessa maneira, a pesquisa qualitativa possibilita uma compreensao
aprofundada das relagbes e dos processos subjacentes. Esperamos alcangar uma
visdo mais abrangente e contextualizada das contribui¢cdes e limitagdes da aplicagao

do eBook na abordagem da historia da ligagao quimica.

3.2 CONTEXTO DA PESQUISA

A pesquisa se insere em um contexto de busca por melhorias na qualidade do
ensino de Ciéncias no Ensino Médio brasileiro, com énfase na Quimica. Esta disciplina
enfrenta desafios devido a complexidade de conceitos como ligagdo quimica, que
abrange varias ideias e teorias, desde o empirico até a teoria quantica. A Historia da
quimica oferece uma trajetéria rica de descobertas cientificas que pode tornar o
ensino mais interessante e contextualizado. Contudo, ha uma caréncia de materiais

instrucionais que apresentem esses conceitos de maneira acessivel e pratica.

Focando na histéria da ligagao quimica, uma area menos explorada, a pesquisa
buscou desenvolver um material de apoio que busca enriquecer o ensino da Quimica.
Introduzir a histéria da ciéncia no Ensino Médio pode aumentar o interesse dos alunos
e proporcionar uma compreensdo mais aprofundada da Quimica. O objetivo da
pesquisa é fornecer recursos didaticos aos professores, contribuindo para a formagao

de estudantes
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3.3 PARTICIPANTES DA PESQUISA

Participaram da pesquisa vinte professores de escolas da rede privada e/ou
publica. A escolha desses profissionais € justificada pela sua experiéncia pratica e
conhecimento atualizado do curriculo do Ensino Médio, garantindo a relevéancia e
aplicabilidade do manual explicativo produzido. A diversidade de contextos
educacionais dos professores da rede publica e/ou privada oferece uma perspectiva
abrangente a pesquisa, assegurando que o material seja adaptavel para diferentes
realidades. A participacao ativa desses docentes fortalece a relacao entre teoria e
pratica, promovendo uma troca de conhecimentos e experiéncias.

Para evitar exposic¢ao e preservar a identidade dos participantes da pesquisa,
a cada um deles foi atribuido um cédigo de acordo com a ordem com que enviaram
as respostas. Deste modo, os codigos utilizados foram: (P1) - Professor 1; (P2) -

Professor 2; (P3) - Professor 3; até o ultimo professor (P20) — Professor 20.

3.4 ETAPAS METODOLOGICAS

As etapas metodoldgicas propostas para o desenvolvimento desta pesquisa

s&o as descritas a seguir:

I) Revisao Bibliografica

Uma revisdo abrangente foi realizada para coletar informacdes sobre a histéria
da ligagao quimica, desde as ideias empiricas até a teoria quantica. A pesquisa inclui
livros, artigos cientificos, dissertagdes e teses em bases de dados académicos. Essa
etapa permitiu a compreensao tedrica dos conceitos envolvidos, identificagdo das

lacunas existentes na literatura e embasamento para o planejamento da pesquisa;

Il) Desenvolvimento do Manual Explicativo (eBook)
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Com base na revisdo bibliografica, foi criado um material de apoio (manual
explicativo em formato de eBook) para professores de Quimica do Ensino Médio. O
material inclui textos explicativos que contextualizam a evolugéo da ligagado quimica,
utilizando figuras, tabelas e diagramas para ilustrar os conceitos de forma clara e

acessivel.

lll) Selecdo e Recrutamento dos Participantes

Os professores de Quimica em atividade na rede publica e/ou privada foram
recrutados para participar da pesquisa. Foram feitos contatos com diretores e
coordenadores pedagodgicos de escolas, e os professores receberam um convite

formal explicando os objetivos e beneficios da pesquisa;

IV) Aplicagao do Manual Explicativo (eBook)

Os professores participantes receberam o eBook desenvolvido e as orientacdes
sobre como avalia-lo. Apos lerem o material, eles responderam a um questionario
detalhado que buscou avaliar a clareza, relevancia e aplicabilidade do conteudo
apresentado. Essa etapa visou obter um retorno direto sobre a qualidade e utilidade

do produto educacional;

V) Coleta de Dados

A coleta de dados foi realizada exclusivamente por meio do questionario na
plataforma do “GOOGLE forms” ® preenchido pelos professores apds a leitura do
eBook. As respostas do questionario forneceram informagdes importantes sobre as
percepcgdes dos professores em relagao ao material, incluindo sugestées de melhorias

e criticas construtivas.

VI) Analise de Dados
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Os dados coletados foram analisados utilizando técnicas de analise qualitativa.
A analise desses dados forneceu subsidios para a avaliagdo das contribui¢des e

limitagdes da aplicagdo do manual explicativo sobre a historia da ligagdo quimica;

VII) Discussao e Interpretagdao dos Resultados:

Com base na analise dos dados, foi realizada uma discussao e interpretacéo
dos resultados obtidos. Nessa etapa, os resultados foram confrontados com a
literatura existente, buscando evidéncias que apoiem ou contradigam as contribuicbes

e limitacdes identificadas;

3.5 INSTRUMENTOS DE PRODUCAO E COLETA DE DADOS

Para a coleta de dados foi elaborado um questionario na plataforma do
“‘GOOGLE forms” ® e enviado para os professores participantes apos a analise do
eBook sobre a histéria da ligacdo quimica. O “GOOGLE forms” ® permite criar
formularios personalizados e coletar as respostas rapidamente, possibilitando até

mesmo a elaboracido automatica de graficos para respostas de multipla escolha.

A producdo de dados nesta pesquisa permitiu a obtencdo de informacgdes
abrangentes e detalhadas. O questionario foi estruturado para coletar dados,
abordando aspectos como a clareza dos conceitos apresentados, a relevancia do
conteudo para o ensino de Quimica no Ensino Médio, a organizagéo e a usabilidade
do material produzido. Esse questionario contou com perguntas fechadas, que
permitiram uma analise quantitativa dos dados, e perguntas abertas, que
proporcionaram percep¢oes qualitativas sobre as respostas dos professores. Esta
combinagdo de dados visou garantir uma coleta rica e detalhada, permitindo uma

analise completa da eficacia e das possiveis melhorias para o eBook.

3.6 PROPOSTA DE PRODUTO EDUCACIONAL
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O produto educacional desenvolvido foi um manual explicativo em formato de
eBook voltado para o estudo da historia da ligacdo quimica, desde as ideias empiricas
até a teoria quantica e estd no Apéndice 2. Esse material foi cuidadosamente
elaborado com base em uma revisao bibliografica extensa e sera disponibilizado para
os professores de Quimica do Ensino Médio. o eBook conta com textos explicativos e
ilustracbes que contextualizem a evolugdo da ligagdo quimica, facilitando a
compreensao dos conceitos histéricos e cientificos pelos professores e,

consequentemente, pelos estudantes.

3.7 ASPECTOS ETICOS DA PESQUISA

A pesquisa sobre o material instrucional da histéria da ligagao quimica foi
conduzida com rigorosa aderéncia aos principios éticos que regem a pratica cientifica
e educacional. Foram adotados cuidados para preservar a identidade dos professores,
garantindo que os dados recolhidos sejam utilizados exclusivamente para fins de
pesquisa. Esses dados foram e serdo mantidos em sigilo e armazenados de forma
segura e acessivel apenas aos pesquisadores envolvidos. No préprio questionario tem
um termo de anuéncia explicando esses procedimentos e assegurando o
consentimento informado dos participantes. Qualquer publicagdo ou apresentagcao
dos resultados sera feita de maneira a preservar a privacidade e o anonimato dos

participantes da pesquisa.
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4 RESULTADOS E DISCUSSOES

Como ja relatado, o eBook (apéndice 2) foi enviado para os professores e apds
a leitura, os mesmos responderam ao questionario (apéndice 1) feito na plataforma
“‘GOOGLE forms”®. Desta forma, mediante analise do questionario, relataremos aqui

os resultados e discussoes obtidos.

As respostas dos professores ao questionario pode ser um indicativo de que a
inclusdo da histéria no ensino de ligagdo quimica pode contribuir para o aprendizado

dos estudantes.

A Tabela 4 abaixo mostra as respostas dos professores a primeira pergunta do
questionario. Os professores estdo descritos da seguinte forma: (P1) — Professor 1,

(P2) — Professor 2, e assim sucessivamente até (P20) — Professor 20.

Tabela 4 — Respostas dos professores a primeira questdo do questionario.

1 - Vocé achou pertinente a inclusao da histéria das primeiras teorias de ligagoes
quimicas, no conteudo de ligagées quimicas, no ensino médio?

P1 Sim, por trazer fatos importantes que deixam o ensino mais rico. Alguns estudantes se
apegam melhor ao assunto quando sabem detalhes da constru¢cdo do conceito, além de
que, geralmente a forma como se ensinado nas escolas, da a sensacao de que o assunto
foi inventado e ja esteve pronto em uma uUnica etapa, com isso, a inclusdo da historia
demonstra que houve varias etapas.

P2 Sim! Por muitas vezes a histéria da quimica é esquecida no conteido escolar.

P3 Sim! A adogao da histéria da quimica é fundamental para que os estudantes entendam
como os conceitos foram descobertos, tornando o aprendizado mais significativo, além de
mostrar a evolugado do conhecimento cientifico e inspirar o pensamento critico.

P4 Achei muito pertinente. Conhecer a histéria das primeiras ligacdes pode despertar a
curiosidade dos alunos e também estimular o interesse pelo assunto.

P5 Sim. A contextualizagédo € importante para o processo de ensino-aprendizagem.

P6 SIM

P7 Sim, é uma abordagem muito pertinente, pois, ao tratar o assunto em seu contexto histérico,

ele se torna mais prestigiado e desperta maior interesse em quem esta aprendendo, além
de facilitar a compreensao do conteudo.
P8 Sim

P9 Sim. A contextualizagdo é importante para o processo de ensino-aprendizagem.

P10 Sim. E um rico material de apoio na construgdo dos saberes sobre ligagdes quimicas,
apresentando suas teorias e os contextos em que estao inseridas.
P11 Sim

P12 Sim, porque constréi uma contextualizagdo ndo tdo comum para os estudantes, ainda mais
provinda de um contetdo que é bem abstrato.

P13 Sim. Conteudo é de fundamental importancia para a continuagdo da compreensio e
construcéo da aprendizagem dos demais objetos do conhecimento.
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P14 Sim. Como professor, procuro integrar a parte histérica dos conteidos com os conceitos
quimicos. Portanto, este material € de grande contribuigcdo para os professores.
P15 Sim.

P16 sim, pois da subsidio para uma melhor compreensao do conteudo explorado.

P17 Sim, demonstrar a histéria por tras da teoria faz com que o estudante a entenda.

P18 Sim. Material bem elaborado e didatico.
P19 Sim

P20 Sim. A maioria dos livros didaticos ndo aborda a histéria desse tema central e de extrema
importancia no estudo da quimica. O material traz essa histéria de maneira concisa para
que o professor consiga se inteirar rapidamente e levar esse conhecimento para os seus
estudantes.

Fonte: Elaborada pelo autor, 2025.

Em relacédo a questao 1, percebe-se que todos os professores reconhecem a
importancia da inclusdo da histéria das primeiras teorias de ligagdes quimicas no

conteudo de ligagbes quimicas, no ensino medio.

Alguns professores fizeram questdo de explicar o motivo da importéncia da
inclusao da histéria, como o P1 que enfatizou que a histéria traz fatos importantes que
deixam o ensino mais rico e que alguns estudantes se apegam melhor ao conteudo
quando sabem detalhes da construgao do conceito. O P3 destacou que a adogao da
histéria da quimica é fundamental para que os estudantes entendam como os
conceitos foram descobertos, mostrando a evolugido do conhecimento cientifico e
inspirando o pensamento critico. Ja o P7 destacou que é uma abordagem muito
pertinente, pois, ao tratar o conteudo em seu contexto historico, torna-o mais
prestigiado e pode despertar maior interesse dos estudantes, além de facilitar a

compreensao do conteudo por eles.

A Figura 17 abaixo traz o percentual de respostas dos professores em relagao

a segunda pergunta do questionario.
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Figura 17 — Respostas dos professores a segunda questao do questionario.

2 - 0 contetido "tecrias de ligagbes quimicas" esta de acordo com o programatico para a série/nivel

de ensino, ou seja, 1° ano do ensino médio?
20 respostas

® Sim
@ Nao

Fonte: Elaborada pelo autor, 2025.

Em relagao a questao 2, nota-se que todos os participantes responderam “Sim”,
evidenciando que o conteudo esta de acordo com o programatico para a série/nivel

de ensino a qual foi proposto (1° Ano do ensino médio).

A Figura 18 abaixo traz o percentual de respostas dos professores em relagéo

a terceira pergunta do questionario.

Figura 18 — Respostas dos professores a terceira questao do questionario.

3 -Vocé considera que a abordagem histérica abordada no eBook pode facilitar os seus objetivos e
expectativas de aprendizagens com relagéo ao tema "ligagdes quimicas"?

20 respostas

® Sim
@ Nio
@ Parcialmente

Fonte: Elaborada pelo autor, 2025.
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Ja na pergunta correspondente aos objetivos e expectativas de aprendizagem
estarem coerentes com o conteudo, um dos participantes (5%) respondeu

“Parcialmente”.

Sendo assim, pelo quantitativo de respostas positivas nas trés primeiras
perguntas e sobretudo, a qualidade de muitas das respostas a primeira pergunta,
acreditamos que o material esta adequado para atender as turmas de 1° (primeiro)
ano do ensino médio, bem como aos objetivos propostos, carecendo, € claro de
consulta a um numero maior de professores para podermos afirmar com mais

convicgao.

A Figura 19 abaixo traz o percentual de respostas dos professores em relagao

a quarta pergunta do questionario.

Figura 19 — Respostas dos professores a quarta questao do questionario.

4 - Antes da leitura do eBook voce ja tinha algum conhecimento sobre a abordagem histérica das
teorias de ligagdes quimicas?
20 respostas

® Sim
® Nao

Fonte: Elaborada pelo autor, 2025.

Sobre a abordagem histérica das teorias de ligagdes quimicas, 10 professores

afirmaram ja terem algum conhecimento sobre e os outros 10 responderam “nao”.

O fato de muitos professores consultados ainda ndo conhecerem a abordagem
historia das teorias de ligagdes quimicas e , consequentemente sao terem abordado
o tema em suas aulas nos faz refletir sobre a necessidade deste conteudo estar mais
presente nos livros, artigos e cursos de formagdo, de forma que chegue aos

professores € 0s mesmos possam levar para as suas aulas. Apesar dos outros 50%
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dos professores consultados terem respondido que possuem conhecimento sobre a

abordagem histérica das teorias de ligagdes quimicas, ndo sabe-se em que nivel.

A Figura 20 abaixo traz o percentual de respostas dos professores em relagao

a quinta pergunta do questionario.

Figura 20 — Respostas dos professores a quinta questao do questionario.

5 - Voceé considera o estudo das teorias de ligagoes quimicas um tema relevante para ser discutido

no ensino médio?
20 respostas

® Sim
® Nio
Talvez

Fonte: Elaborada pelo autor, 2025.

Quando questionados sobre a relevancia da abordagem historica das teorias
de ligagdes quimicas, a grande maioria concordou que o conteudo era relevante,

enquanto que 3 (15%) responderam “Talvez”.

Diante da quantidade de professores que responderam positivamente,
acreditamos que a abordagem historica das teorias de ligagdes quimicas seja de
grande importancia no ensino médio. A inclusdao da Historia da Quimica é essencial
para desmistificar a maneira como a ciéncia é vista, na maioria das vezes, e

apresenta-la como um processo dindmico e humano.

Sabe-se que é fundamental ter o dominio do conteldo que se quer ensinar e
que nada garante que o aprendizado sera totalmente efetivo ou significativo para
todos os estudantes. Por este motivo e como uma forma de se buscar melhorar os

processos de ensino-aprendizagem, existem as estratégias de ensino.

A Figura 21 abaixo traz o percentual de respostas dos professores em relagéo

a sexta pergunta do questionario.
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Figura 21 — Respostas dos professores a sexta questao do questionario.

6 - A proposta apresentada busca oportunizar o conhecimento prévio do estudante e o seu

interesse pelo contetido?
20 respostas

® Sim
@® Nio
Parcialmente

Fonte: Elaborada pelo autor, 2025.

Quando questionados se a proposta busca oportunizar o conhecimento prévio
dos estudantes e seu interesse pelo conteudo, a grande maioria concordou que o

conteudo era relevante, enquanto que 3 (15%) responderam “Parcialmente”.

Diante da quantidade de respostas positivas, acreditamos que a abordagem
histérica das teorias de ligagbes quimicas pode contribuir por um maior interesse dos

estudantes pelo conteudo.

A Figura 22 abaixo traz o percentual de respostas dos professores em relagao

a sétima pergunta do questionario.

Figura 22 — Respostas dos professores a sétima questao do questionario.

7 - Os aspectos historicos sao direcionados para uma melhor compreensao do contetido?
20 respostas

@ Sim
® Nao

@ Parcialmente

Fonte: Elaborada pelo autor, 2025.
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Percebe-se que a grande maioria dos professores reconhecem que o0s
aspectos histoéricos apresentados na proposta sdo direcionados para uma melhor
compreensao do conteudo porn parte dos estudantes. Apenas um dos participantes

(5%) respondeu “Parcialmente”.

A Figura 23 abaixo traz o percentual de respostas dos professores em relagéo

a oitava pergunta do questionario.

Figura 23 — Respostas dos professores a oitava questao do questionario.

8 - A proposta busca estimular a participagao dos estudantes e pode permitir gue os mesmos se
sintam inseridos na constru¢ao do seu conhecimento?

20 respostas

® Sim
@ Nao
Parcialmente

Fonte: Elaborada pelo autor, 2025.

Percebe-se que mais da metade dos professores reconhecem a proposta
busca estimular uma maior participacdo dos estudantes nas aulas, permitindo que
eles se sintam inseridos na constru¢cao do seu conhecimento. Contudo, 7 participantes
(35%) responderam “Parcialmente”, o que indica que para alcangar os objetivos

pleiteados, depende de como a abordagem histérica seria feita.

A Tabela 5 abaixo mostra os comentarios finais dos professores em relagao ao

eBook.
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Tabela 5 — Comentarios dos professores em relagédo ao eBook.

Deixe aqui sua contribuicdo. Aqui vocé pode comentar sobre as questdes abordadas.

P1 -

P2 Gostei do eBook. Embora tenha muitas paginas, sao paginas curtas, o que facilita a leitura
para alunos do ensino médio ja que hoje em dia eles sdo muito imediatistas. Gostei de como
abordou a parte histérica e a preocupagao em trazer dados iniciais, mostrando uma ciéncia
que é mudada com o tempo. Parabéns!

P3 O eBook esta 6timo! S6 recomendaria a inclusdo de mais imagens dindmicas ao longo do
texto.

P4 Parabéns! Muito bem construido.

P5 -

P6 Achei a abordagem histérica muito pertinente para o ensino das ligagdes quimicas no ensino
médio. Acredito que o trabalho pode ajudar outros professores a melhorarem sua pratica
pedagdgica.

P7 O estudo das ligagcdes quimicas é fascinante, pois representa a base fundamental do estudo
da matéria e de suas transformagdes. Aborda-lo desde seu contexto histérico até os
detalhes tedricos da era quantica ndo apenas enriquece o aprendizado, mas também torna
o tema ainda mais envolvente e necessario.

P8 -

P9 -

P10 Parabéns pelo material. Se vocé permitir, vou inserir nas minhas préximas aulas. E de uma
riqueza de detalhes e de uma linguagem de facil compreenséo, bastante acessivel aos
estudantes do ensino médio e até arriscaria dizer que do 9° ano também. Este material faz
o aluno refletir sobre as variadas teorias de ligagdes quimicas e como cada uma surgiu e
onde se encaixa.

P11 O material aqui elaborado é riquissimo para ser trabalhado com os estudantes do ensino
meédio, de modo que facilitara sua compreensao e apreensao do conteudo abordado.

P12 O material (eBook) é muito bom e completo, parabéns! Porém, em questbes anteriores
respondi "parcialmente" e "talvez" porque creio que as teorias de ligagbes quimicas
trabalhadas de forma expositiva, por si s6, s&o massivas ao estudante. Hoje, eu trabalho
ligacdes quimicas (Lewis, VSEPR) com o maximo de tecnologia interativa, porque quando
se fala em ligacdo (conteludo abstrato), eles aparentam ter uma falta de interesse no
conteudo, tive (e tenho) muita dificuldade ao trabalhar o tépico. Entdo, achei bem
interessante conectar a Quimica com sua histéria e com certeza daré certo, contanto que
haja meios mais diversificados para isso.

P13 O eBook apresenta uma maneira interessante de apresentar o contetdo aos estudantes.

P14 -

P15 Sempre fui defensor de a histéria ser inserida em qualquer tipo de ensino.

P16 Parabéns pela tematica e pela estratégia usada na abordagem da mesma. Em relagdo ao
questionario, acredito que poderia ser mais explorado, contudo achei muito interessante e
objetivo no que tange a coleta de dados que foi proposta para 0 mesmo.

P17 Demonstrar os conceitos € importante para a aprendizagem, mas o uUnico problema é que
na pratica ndo da pra fazer tudo.

P18 O material € muito bom. Nao costumo trabalhar o tema, mas sei da importancia do conteudo
para os estudantes do ensino médio.

P19 Concordo parcialmente com algumas questdes, pois como temos uma carga horaria muito
curta e uma quantidade enorme de conteudos a serem abordados no 1° ano do EM, nao
temos muito tempo de abordar os contextos histéricos da maioria dos conteudos inclusive o
contexto histérico das ligagdes quimica. No entanto acho essencial a abordagem do
contexto histérico das ligagdes quimicas.

P20 O material € muito rico e facilita o trabalho do docente de se inteirar do processo histérico

de construgao das teorias de ligagdes quimicas.

Fonte: Elaborada pelo autor, 2025.
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Em relacdo aos comentarios finais, percebe-se que alguns professores
trataram de pontos importantes, como o P12 que enfatizou que em questdes
respondeu "parcialmente" e "talvez", pois acredita que a teoria das ligagdes quimicas
trabalhada de forma expositiva, por si s6, € massiva aos estudantes e que trabalha
ligagbes quimicas (Lewis, VSEPR) com o maximo de tecnologia interativa possivel,
pois trata-se de um conteudo abstrato que os estudantes aparentam ter uma falta de
interesse, achando interessante conectar a Quimica com sua historia, contanto que
haja meios mais diversificados para isso, como o uso de tecnologias. Ja o P19
concordou parcialmente com algumas questdes e enfatizou que os professores tém
uma carga horaria muito curta e uma quantidade muito grande de conteudos a serem
abordados no 1° ano do ensino médio, ndo restando tempo suficiente para abordar os
contextos histéricos da maioria dos conteudos, inclusive o das teorias de ligagcbes
quimica. Contudo, O eBook desenvolvido para os professores facilita o acesso a
abordagem historica das teorias de ligagdes quimicas e, em posse desse
conhecimento, o docente pode utilizar as mais diversas ferramentas disponiveis para

trabalhar o tema.

De acordo com Denzin e Lincoln (2006) e Gil (2002), a pesquisa qualitativa
adota uma abordagem interpretativa da realidade, buscando compreender os
fendmenos a partir dos significados atribuidos pelas pessoas. Dessa forma, os
pesquisadores analisam os objetos em seus contextos naturais. A presente pesquisa
foi realizada com vinte professores de quimica que atuam no ensino médio, tendo um
questionario com perguntas precisas que resultaram em dados precisos que foram

expostos e analisados.

A validade da pesquisa qualitativa ndo depende do tamanho da amostra, como

ocorre na pesquisa quantitativa, mas da profundidade com que o estudo é conduzido.

Segundo Denzin e Lincoln (2006), o termo "qualitativa" enfatiza as qualidades
das entidades e os processos que ndo podem ser analisados ou mensurados

experimentalmente em termos de quantidade, volume, intensidade ou frequéncia.

Para Godoy (2005), uma pesquisa qualitativa considerada de qualidade deve
atender a alguns critérios essenciais. Entre eles, a credibilidade, que se refere a

apresentacao de resultados confiaveis; a transferibilidade, que, embora ndo permita
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generalizagdes, possibilita uma descrigdo detalhada do fenémeno, permitindo ao leitor
visualizar sua aplicacdo em outros contextos; a confiabilidade do processo conduzido
pelo pesquisador; a confirmabilidade dos resultados, garantindo que estejam
alinhados com os dados coletados; a explicitagdo rigorosa da metodologia, com um
detalhamento preciso de cada etapa do estudo; e, por fim, a relevancia das questdes

investigadas, relacionando-as a pesquisas anteriores.

Dessa maneira, a pesquisa qualitativa possibilita uma compreensao
aprofundada das relagbes e dos processos subjacentes. Sendo assim, com mas
pesquisa realizada, esperamos ter alcangado uma visdo mais abrangente e
contextualizada das contribuigdes e limitagcdes da aplicagdo do manual explicativo na

abordagem da historia da ligagao quimica.

Diante dos os resultados, entendemos que € possivel inserir a abordagem
histérica das teorias de ligagdes quimicas nas aulas de ensino médio, dando a ela a

sua devida importancia.
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5 CONSIDERAGOES FINAIS

Ligagcbdes Quimicas € um conteudo que ainda é trabalhado em sala de aula de
forma mais mecanica, somente mostrando como funciona cada tipo de ligacéo e
trazendo exemplos. Quando incluimos uma abordagem historica das teorias de
ligagbes quimicas, percebemos que os estudantes passam a entender que a produgao
cientifica ndo é estatica, mas estd em constante desenvolvimento. Isso pode
desenvolver nos estudantes uma visdo mais critica da ciéncia. Eles passam a
entender que cada teoria cientifica teve longo tempo de estudos e pesquisas para que
as propostas teoricas fizessem sentido e fossem aceitas, além de entenderem que a
ciéncia esta sujeita a erros e mudancas, sofrendo influéncias do meio. Por isso,
buscamos avancar no sentido de trazer esse conteudo para o Ensino Médio,

aproximando mais os estudantes da realidade que nos cerca.

As contribuicdes dos docentes que participaram da pesquisa, embora nao
simbolizem uma generalizagdo, nos indicaram uma boa receptividade do nosso
material e nos encorajam a melhora-lo ainda mais para torna-lo mais atraente e de

melhor compreensao.

Esperamos que com a inclusdo da histdria das teorias de ligagdes quimicas, os
estudantes sejam conduzidos a um outro patamar na compreenséao da vida na forma

como a conhecemos No NOSSO planeta.

Pretendemos fazer com que o nosso Produto Educacional (manual explicativo
em formato de eBook) consiga atingir um quantitativo maior de professores, visto que
materiais digitais podem ser lidos por meio de diversos equipamentos eletrénicos e

em diferentes momentos da rotina dos professores, facilitando o acesso.

Por fim, esperamos que o nosso Produto Educacional percorra um caminho
para além do ensino médio e que professores possam utiliza-lo até mesmo nas aulas
dos cursos de Graduagédo e Pds-graduacdo em Quimica. Ainda que tenha sido
desenvolvido para o ensino médio, acreditamos que professores de nivel superior

podem utiliza-lo e explora-lo de maneira mais profunda em suas aulas.



72

REFERENCIAS

ABRANTES, P. C. C. Imagens de natureza e imagens de ciéncia. Campinas:
Papirus, 1998.

ATKINS, P. W.; JONES, L. Principios de Quimica: questionando a vida moderna e
0 meio ambiente. Trad. Ricardo Bicca de Alencastro. 5. ed. Porto Alegre: Bookman,
2012.

BARBOSA, L. C. de. Introdug¢ao a Quimica Organica. Sao Paulo: Prentice Hall,
2004.

BENFEY, O. T. From vital force to structural formulas. Chemical Heritage
Foundation, 1992.

BENSAUDE-VINCENT, B.; STENGERS, |. Histéria da quimica. Lisboa: Instituto
Piaget, 1992.

BEZERRA, A. S; SILVA, R. R. Liga¢des quimicas: as primeiras teorias. Educacion
quimica. México. 12, (3) 179-183. 2001. Disponivel em:
https://revistas.unam.mx/index.php/reqg/article/view/66346. Acesso em: 10 de jul.
2024.

BRASIL. Parametros Curriculares Nacionais de Ensino Médio: ciéncias da
natureza, matematica e suas tecnologias. Brasilia: MEC/SEMT, 1999. Disponivel
em: ciencian.pdf (mec.gov.br). Acesso em 27 de jul. 2024.

BRASIL. PNLD 2018: quimica — guia de livros didaticos — ensino médio. Brasilia:
Ministério da Secretaria de Educacao Basica, 2018. Disponivel em: Guia Digital do
PNLD 2018 (fnde.gov.br). Acesso em 27 de jul. 2024.

CAMEL, T. O.; KOEHLER, C. B. G.; FILGUEIRAS, C. A. L. A quimica organica na
consolidagéao dos conceitos de atomo e molécula. Quimica Nova, v. 32, n. 2, p. 543-
553, 2009. Disponivel em:
https://www.researchgate.net/publication/237891046_A_quimica_organica_na_cons
olidacao_dos conceitos de atomo e molecula. Acesso em: 29 de jul. 2024.

CELESTINO, L. M. L. Analise sobre a historia das ligagées quimicas. 2022. 33 f.
Trabalho de concluséo de curso (Graduagao em Ciéncias) - Instituto de Ciéncias


https://revistas.unam.mx/index.php/req/article/view/66346
http://portal.mec.gov.br/seb/arquivos/pdf/ciencian.pdf
https://www.fnde.gov.br/pnld-2018/
https://www.fnde.gov.br/pnld-2018/
https://www.researchgate.net/publication/237891046_A_quimica_organica_na_consolidacao_dos_conceitos_de_atomo_e_molecula
https://www.researchgate.net/publication/237891046_A_quimica_organica_na_consolidacao_dos_conceitos_de_atomo_e_molecula

73

Ambientais, Quimicas e Farmacéuticas, Universidade Federal de Sao Paulo,
Diadema, 2022.

COFFEY, P. Cathedrals of science: The personalities and rivalries that made
modern chemistry. Oxford University Press, 2008.

DAUDEL, Raymond. Quantum theory of the chemical bond. D. Reidel Publishing
Company, 1974.

DAUDEL, Raymond. About the nature of the chemical bond. Journal of molecular
structure. Theochem, v. 261, p. 113-114, 1992. Disponivel em: About the nature of
the chemical bond (inist.fr). Acesso em: 29 de jul. 2024.

DENZIN, N. K.; LINCOLN, Y. S. Introducao: a disciplina e a pratica da pesquisa
qualitativa. In: DENZIN, N. K. e LINCOLN, Y. S. (Orgs.). O planejamento da
pesquisa qualitativa: teorias e abordagens. 2. ed. Porto Alegre: Artmed, p. 15-41,
2006.

FERNANDES, Maria Angélica Moreira; PORTO, Paulo Alves. Investigando a
presenca da Histéria da Ciéncia em livros didaticos de Quimica Geral para o Ensino
Superior. Quimica Nova, v. 35, n. 2, p. 420-429, 2012. Disponivel em:
https://repositorio.usp.br/item/002277787. Acesso em: 01 de dez. 2023.

FERNANDEZ, C.; MARCONDES, M. E. Concepcdes dos estudantes sobre ligagao
quimica. Quimica Nova na Escola, v. 24, p. 20-24, 2006. Disponivel em:
http://anesc.sbg.org.br/online/gnesc24/af1.pdf. Acesso em: 26 de jul. 2024.

FILGUEIRAS, L. A. C. Gilbert Lewis e o centenario da teoria de ligagao por par de
elétrons. Quimica Nova na Escola, Vol. 39, No. 10, 1262-1268, 2016. Disponivel
em: https://www.scielo.br/j/gn/a/MycQJGRnj35mmvQWcsFx7zD/ . Acesso em: 26 de
jul. 2024.

GIL, A. C. Como elaborar projetos de pesquisa. Sdo Paulo: Editora Atlas, 2002.

GILLESPIE R. J., ROBINSON E. A, Gilbert N. Lewis and the Chemical Bond: The
Electron Pair and the Octet Rule from 1916 to the Present Day. Journal of
Computational Chemistry. v. 28, n. 1, p. 87-97, 2007. Disponivel em:
https://pubmed.ncbi.nlm.nih.qov/17109437/. Acesso em: 29 de jul. 2024.



https://pascal-francis.inist.fr/vibad/index.php?action=getRecordDetail&idt=5480526
https://pascal-francis.inist.fr/vibad/index.php?action=getRecordDetail&idt=5480526
https://repositorio.usp.br/item/002277787
http://qnesc.sbq.org.br/online/qnesc24/af1.pdf
https://www.scielo.br/j/qn/a/MycQJGRnj35mmvQWcsFx7zD/
https://pubmed.ncbi.nlm.nih.gov/17109437/

74

GODOY, A. S. Refletindo sobre critérios de qualidade da pesquisa qualitativa.
Revista Eletronica de Gestao Organizacional, Recife, v. 3, n. 2, p. 81-89, 2005.
Disponivel em: https://periodicos.ufpe.br/revistas/gestaoorg/article/view/21573.
Acesso em: 10 de jul. 2024.

HIRAYAMA, Marcos Paulo; PORTO, Paulo Alves. Elementos de Histodria e Filosofia
da Quimica Segundo Professores do Ensino Médio: relagdes quimica/sociedade.
Revista da Sociedade Brasileira de Ensino de Quimica, v. 2, n. 1, p. e022104-
e022104, 2021. Disponivel em:
https://sbeng.org.br/revista/index.php/rsbeng/article/view/16. Acesso em: 01 de dez.
2023.

IHDE, A. J. The development of the modern chemistry. New York: Dover
publications, 1984.

JUSTI, R. S.; A afinidade entre as substancias pode explicar as reag¢des quimicas?
Quimica Nova na Escola. n.7, p.26-29, Maio, 1998. Disponivel em:
http://gnesc.sbqg.org.br/online/gnesc07/historia.pdf. Acesso em: 29 de jul. 2024.

KOHLER, R. E. Irving Langmuir and the “Octet” Theory of Valence. Historical
Studies in the Physical Sciences, v. 4, 39-87, 1974. Disponivel em:
https://online.ucpress.edu/hsns/article-abstract/doi/10.2307/27757327/47930/Irving-
Langmuir-and-the-Octet-Theory-of-Valence?redirectedFrom=fulltext. Acesso em: 29
de jul. 2024.

KOTZ, John C. Quimica geral e reagées quimicas. Sao Paulo: Pioneira Thomson
Learning, 2005.

LAIDLER, K. J. The world of physical chemistry. Oxford: Oxford University Press,
1993.

LEWIS, G. N. The atom and the molecule. Journal of the American Chemical
Society, v. 38, n. 4, p. 762-785, 1916. Disponivel em:
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/ja02261a002. Acesso em 11 de ago. 2025.

LEWIS, G.N. Valence and the structure of atoms and molecules. New York: The
Chemical Catalog Company, 1923. Disponivel em:
https://babel.hathitrust.org/cqi/pt?id=uc1.b3219599&seq=7. Acesso em: 11 de ago.
2025.



https://periodicos.ufpe.br/revistas/gestaoorg/article/view/21573
https://sbenq.org.br/revista/index.php/rsbenq/article/view/16
http://qnesc.sbq.org.br/online/qnesc07/historia.pdf
https://online.ucpress.edu/hsns/article-abstract/doi/10.2307/27757327/47930/Irving-Langmuir-and-the-Octet-Theory-of-Valence?redirectedFrom=fulltext
https://online.ucpress.edu/hsns/article-abstract/doi/10.2307/27757327/47930/Irving-Langmuir-and-the-Octet-Theory-of-Valence?redirectedFrom=fulltext
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/ja02261a002
https://babel.hathitrust.org/cgi/pt?id=uc1.b3219599&seq=7

75

MATTHEWS, M. R. Historia, filosofia e ensino de ciéncias: a tendéncia atual de
reaproximacgao. Caderno Catarinense de Ensino de Fisica, v. 12, n. 3, p. 164-214,
1995. Disponivel em: https://periodicos.ufsc.br/index.php/fisica/article/view/7084.
Acesso em: 28 de jul. 2024.

MOCELLIN, R. C. A quimica newtoniana. Quimica Nova, v. 29, n. 2, p. 388-396,
2006. Disponivel em: https://www.scielo.br/j/gn/a/P4z4BYWZwjjFssQXBtgTSyp/.
Acesso em: 29 de jul. 2024.

NALEWAJSKI, Roman F. Principios de informacgao na teoria de loge. Chemical
physics letters , v. 375, n. 1-2, p. 196-203, 2003. Disponivel em:
https://www.sciencedirect.com/science/article/abs/pii/S0009261403008029. Acesso
em: 04 de mar. 2025.

NAVARRO, M., FELIX, M., MILARE, T. A Historia da Quimica em livros didaticos do
Ensino Médio. Revista Ciéncia, Tecnologia & Ambiente, v. 1, n. 1, 2015.
Disponivel em: https://www.revistacta.ufscar.br/index.php/revistacta/article/view/12.
Acesso em: 01 de dez. 2023.

PATROCINIO, Analouise Almeida do et al. O Desenvolvimento histdrico do conceito
de ligagao quimica. Trabalho apresentado em anais do 20° Encontro Nacional de
Ensino de Quimica (ENEQ Pernambuco). Anais de Recife (PE) UFRPE/UFPE,
2020. Disponivel em: https://www.even3.com.br/anais/eneqpe2020/245145-0-
desenvolvimento-historico-do-conceito-de-ligacao-quimica/. Acesso em 29 de jul.
2024.

PENHA, A. F.; SILVA, J. L. P. B. Uma realidade do conhecimento de estudantes de
licenciatura em quimica sobre ligagao quimica. In: VIII Encontro Nacional de
Pesquisa em Educacédo em Ciéncias, 2011. Anais...Campinas, 2011. Disponivel em:
https://abrapec.com/atas _enpec/viiienpec/resumos/R1236-1.pdf. Acesso em: 29 de
jul. 2024.

PEREIRA, L. S.; SILVA, J. L. P. B. Uma Histéria do Antiatomismo: Possibilidades
para o Ensino de Quimica. Quimica Nova na Escola. Sao Paulo, v. 40, n. 1, p. 19-
24, 2018. Disponivel em: http://gnesc.sbqg.org.br/online/gnesc40_1/05-HQ-28-17.pdf.
Acesso em: 29 de jul. 2024.

PIRES, R. G., AMARAL, C. L. C., PALANCH, W.B. de L. HISTORIA DA CIENCIA
EM LIVROS DIDATICOS DE QUIMICA: CARACTERISTICAS DAS PESQUISAS
SOBRE A TEMATICA. Revista Ciéncias & ldeias, 10(3), 178-190, 2019. Disponivel


https://periodicos.ufsc.br/index.php/fisica/article/view/7084
https://www.scielo.br/j/qn/a/P4z4BYWZwjjFssQXBtgTSyp/
https://www.sciencedirect.com/science/article/abs/pii/S0009261403008029.
https://www.revistacta.ufscar.br/index.php/revistacta/index
https://www.revistacta.ufscar.br/index.php/revistacta/article/view/12
https://www.even3.com.br/anais/eneqpe2020/245145-o-desenvolvimento-historico-do-conceito-de-ligacao-quimica/
https://www.even3.com.br/anais/eneqpe2020/245145-o-desenvolvimento-historico-do-conceito-de-ligacao-quimica/
https://abrapec.com/atas_enpec/viiienpec/resumos/R1236-1.pdf.
http://qnesc.sbq.org.br/online/qnesc40_1/05-HQ-28-17.pdf

76

em: https://revistascientificas.ifrj.edu.br/index.php/reci/article/view/1164. Acesso em:
01 de dez. 2023.

QUADROS, Ana Luiza de; SILVA, Ariane Suelen Freitas; MORTIMER, Eduardo
Fleury. Relagdes pedagdgicas em aulas de ciéncias da Educagao Superior. Quimica
Nova, v. 41, p. 227-235, 2018. Disponivel em:
https://www.scielo.br/j/gn/a/xiXBvSnqghwXK88W C5X8Y7F/?format=html. Acesso
em: 10 de jul. 2024.

ROCKE, A. J. It began with a daydream: the 150th anniversary of the Kekulé
benzene structure. Angewandte Chemie International Edition, v. 54, n. 1, p. 46-50,
2015. Disponivel em: https://www.chem.s.u-tokyo.ac.jp/users/spectrum/Kekule.pdf.
Acesso em: 29 de jul. 2024.

SANDORFY, C. Professor Raymond Daudel. Journal of Molecular Structure:
THEOCHEM, v. 123, n. 34, p. 165-169, 1985.

SILVA, C. P.; FIGUEIROA, S. F. M.; NEWERLA, V. B.; MENDES, M. |. P. Subsidios
para o uso da histéria das ciéncias no ensino: exemplos extraidos das geociéncias.
Ciéncia & Educagao, v. 14, n. 3, p. 497-517, 2008. Disponivel em: SciELO - Brasil -
Subsidios para o uso da Histéria das Ciéncias no ensino: exemplos extraidos das
geociéncias Subsidios para o uso da Historia das Ciéncias no ensino: exemplos
extraidos das geociéncias . Acesso em: 29 de jul. 2024.

SILVA, M. A. S. Teoria do orbital molecular: uma proposta de aplicagdao no
ensino médio de quimica. 2020. 94 f. Dissertagédo (Programa de Mestrado
Profissional em Quimica), Universidade Federal Rural de Pernambuco, Recife, 2020.

TEIXEIRA, P. M. M.; MEGID NETO, J. Uma proposta de tipologia para pesquisas de
natureza interventiva. Ciéncia & Educacao, Bauru, v. 23, n. 4, p. 1055-1076, 2017.
Disponivel em:
https://www.scielo.br/j/ciedu/a/cBjf7TMPDSy5V5JYwFJRs4bd/abstract/?lang=pt.
Acesso em: 11 de jul. 2024.

TOMA, H. E. Ligagao quimica: abordagem classica ou quantica?. Quimica Nova na
Escola, v. 6, n. 2, p. 8-12, 1997. Disponivel em:
http://gnesc.sbg.org.br/online/gnesc06/conceito.pdf. Acesso em: 10 de jul. 2024.

VILA-VALLS, Adrien. Louis de Broglie et la diffusion de la mécanique quantique
en France (1925-1960). 2012. Tese de Doutorado. Université Claude Bernard-Lyon
|. Disponivel em:Louis de Broglie et la diffusion de la mécanique quantique en



https://revistascientificas.ifrj.edu.br/index.php/reci/article/view/1164
https://www.scielo.br/j/qn/a/xjXBvSnqghwXK88WC5X8Y7F/?format=html
https://www.chem.s.u-tokyo.ac.jp/users/spectrum/Kekule.pdf
https://www.scielo.br/j/ciedu/a/h8SpWTgmpxZDQrgCCPjn5NF/abstract/?lang=pt
https://www.scielo.br/j/ciedu/a/h8SpWTgmpxZDQrgCCPjn5NF/abstract/?lang=pt
https://www.scielo.br/j/ciedu/a/h8SpWTgmpxZDQrgCCPjn5NF/abstract/?lang=pt
https://www.scielo.br/j/ciedu/a/h8SpWTgmpxZDQrgCCPjn5NF/abstract/?lang=pt
https://www.scielo.br/j/ciedu/a/cBjf7MPDSy5V5JYwFJRs4bd/abstract/?lang=pt
http://qnesc.sbq.org.br/online/qnesc06/conceito.pdf
https://theses.hal.science/tel-00993036/

France (1925-1960) - TEL - Théses en ligne (hal.science). Acesso em: 29 de jul.
2024.

7


https://theses.hal.science/tel-00993036/

APENDICE 1

QUESTIONARIO ENVIADO AOS PROFESSORES PARTICIPANTES

78



79

O questionario enviado aos professores participantes serviu para avaliar o
manual explicativo em formato de eBook intitulado "A HISTORIA DA LIGACAO
QUIMICA: DO EMPIRICO A TEORIA QUANTICA" desenvolvido pelo mestrando
Ronald Prazeres e pelo orientador Luciano de Azevedo e foi elaborado na plataforma
“‘GOOGLE forms” ®.

Questionario:

Endereco de e-mail:

Questdes para tracar um perfil dos professores participantes da pesquisa.
Nivel de escolaridade:

Disciplina (s) que leciona:

Tempo de experiéncia de ensino:

Instituicao (ou instituicoes) de ensino que atua:
Federal

Estadual

Municipal

Privada

Nivel de escolaridade que atua como professor:
Ensino Fundamental

Ensino Médio Ensino

Superior

Questodes relacionadas ao contelido abordado no material didatico.

Q1: Vocé achou pertinente a inclusao da histéria das primeiras teorias de

ligagdes quimicas, no conteudo de ligagées quimicas, no ensino médio?
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Q2: O conteudo "teorias de ligacoes quimicas"” esta de acordo com o

programatico para a série/nivel de ensino, ou seja, 1° ano do ensino médio?
Sim

Nao

Q3: Vocé considera que a abordagem histérica abordada no eBook pode facilitar

os seus objetivos e expectativas de aprendizagens com relacao ao tema

“ligagdes quimicas”?
Sim

Nao

Parcialmente

Q4: Antes da leitura do eBook vocé ja tinha algum conhecimento sobre a

abordagem histérica das teorias de ligagoées quimicas?

Sim

Nao

Q5: Vocé considera o estudo das teorias de ligagées quimicas um tema
relevante para ser discutido no ensino médio?

Sim

Nao

Talvez

Questdes relacionadas aos fundamentos tedricos-metodolégicos do ensino por

investigacao.

Q6: A proposta apresentada busca oportunizar o conhecimento prévio do

estudante e o interesse pelo conteudo?

Sim
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Parcialmente

Q7: Os aspectos historicos sao direcionados para uma melhor compreensao do

conteudo?
Sim

Nao
Parcialmente

Q8: A proposta busca estimular a participacao dos estudantes e pode permitir

que os mesmos se sintam inseridos na construgao do seu conhecimento?
Sim
Nao

Parcialmente

Deixe aqui sua contribuicdo. Aqui vocé pode comentar sobre as questoes.
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1 - Introducao

As tentativas mais antigas para explicar
as interacoes entre as substancias podem
ser encontradas com os fildsofos gregos
Empédocles e Hipocrates (séc. V a.C.). Eles
atribuiam sentimentos como amor e 6dio
aos elementos, como se os atomos fossem
seres humanos e acreditavam que a
atracao ou repulsio das substancias
estavam relacionadas a estes sentimentos.
Ja no periodo alquimista, acreditava-se
que as interacoes dos elementos ocorriam
pelas semelhancas entre eles e nao porque
possuiam sentimentos (JUSTI, 1998).



Filosofo grego Hipocrates.




No século posterior, Aristoteles (séc. IV
a.C.) tambem cita fatores que podem
influenciar a ocorréncia de
transformacoes, evidenciando afinidades e
diferencas entre as substancias. Estas
ideias sobre afinidade entre os atomos
influenciaram o pensamento de muitos
cientistas até o século XVII, passando pelo
periodo da alquimia com certa atencao as
transformacoes e formacao de
substancias, mostrando alguns registros
de que as substancias nao se combinavam
devido a sentimentos, mas por causa de
suas semelhancas (JUSTI, 1998).



Filosofo grego Aristoteles.

A expressao ligacdo quimica surgiu
apenas na segunda metade do século XIX,
contudo, desde a Antiguidade evidenciam-
se ideias sobre a transformacdo da matéria
(ABRANTES, 1998; BENSAUDE-VINCENT;
STENGERS, 1992).



Nos livros didaticos, Gilbert Newton
Lewis (1875-1946) é apresentado como o
primeiro cientista a propor uma teoria
sobre a ligacao quimica para explicar a
interacao dos atomos resultando na
formacao de composto. No entanto, antes
de Lewis, outros quimicos propuseram
ideias sobre as ligacoes quimicas, mas nao
aparecem na grande maioria dos livros
didaticos (FILGUEIRAS, 2016).

Fisico e quimico estadunidense Gilbert Newton Lewis.



2 -AS Teorlas de ngagoes

Quimicas

2.1 - Aspectos Historicos

No periodo alquimista, acreditava-se
que as interacoes dos elementos ocorriam
pelas semelhancas entre eles e ndao porque
possuiam sentimentos (JUSTI, 1998).

No século posterior, Aristoteles (séc. IV
a.C.) também cita fatores que podem
influenciar a ocorréncia de
transformacoes, evidenciando afinidades e
diferencas entre as substancias. Estas
ideias sobre afinidade entre os atomos
influenciaram o pensamento de muitos
cientistas até o século XVII, passando pelo
periodo da alquimia com certa atencao as
transformacoes e formacao de
substancias, mostrando alguns registros
de que as substancias nao se combinavam
devido a sentimentos, mas por causa de
suas semelhancas (JUSTI, 1998).



A expressao ligacdo quimica surgiu
apenas na segunda metade do século XIX,
contudo, desde a Antiguidade evidenciam-
se ideias sobre a transformacao da matéria
(ABRANTES, 1998; BENSAUDE-VINCENT;
STENGERS, 1992).



2.2 - Teoria Eletroquimica da Ligacao
Quimica (Teoria Dualistica)

As primeiras ideias de que as ligacoes
quimicas tinham natureza elétrica e
surgiram dos experimentos de William
Nicholson (1753-1815) e Anthony Carlisle
(1768-1840), que realizaram a eletrolise
da agua, conseguindo separa-la em
hidrogénio e oxigénio. Em 1811, o quimico
sueco Jons Jakob Berzelius (1779-1848)
desenvolveu uma teoria de atracao
elétrica, sugerindo que cada atomo
possuia um ou mais polos elétricos com
cargas positivas e negativas em lados
opostos, similares aos polos de um ima. A
atracdo entre atomos ocorria devido a
neutralizacdao das cargas elétricas opostas
(BEZERRA; SILVA, 2001).
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Entao, em 1818, Berzelius desenvolveu a
teoria eletroquimica da ligacao (ou teoria
dualistica). Segundo ela, todos os atomos
eram  positiva ou  negativamente
carregados. Os atomos positivos repeliam
0S positivos e 0s negativos repeliam os
negativos. A combinacao s6 ocorria entre
atomos positivos e negativos. Assim, esta
primeira teoria da ligacio quimica foi
inicialmente aceita por fisicos e quimicos e
se ajustava perfeitamente aos compostos
da quimica mineral (BEZERRA; SILVA,
2001).
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2.3 - Teoria Positivo-negativa

~ Em 1897, ]osei)h John Thomson (1856-

1940), fisico que dirigiu o importante
laboratorio Cavendish na Universidade de
Cambridge, na Inglaterra, apresentou em
sua pesquisa a presenca de particulas
negativas nos atomos - os elétrons. Na
teoria proposta por Thomson, o elétron
seria o responsavel pela atracdo elétrica
entre os atomos (BEZERRA; SILVA, 2001).

Fisico britanico Joseph John Thomson.
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Thomson afirmava que a atracao entre
dois atomos resultava sempre que um dos
atomos doava um elétron para o outro.
Assim, o atomo que recebeu o elétron
ficaria negativamente carregado e o atomo
que perdeu o elétron ficaria com uma
carga resultante positiva. Entao, os dois
atomos teriam cargas opostas e se
atraiam. Em 1903, Johannes Stark (1874-
1957) sugestionou que a uniao entre
atomos seria resultado do
compartilhamento de um elétron por um
par de atomos em uma molécula
(BEZERRA; SILVA, 2001).
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Em 1904, na Alemanha, o quimico
Richard Abegg (1869-1910) desenvolveu,
uma teoria eletrostatica para a ligacao
quimica idéntica a de Thomson. Porém,
sua ‘‘regra do octeto’’ trazia indicacao do
nimero maximo de elétrons envolvidos
em uma ligacdao. Abegg verificou que um
mesmo atomo tinha carga positiva ou
carga negativa em diferentes compostos e
que o somatorio do mddulo destas cargas
muitas vezes era oito. Exemplo: cloro com
carga -1 no cloreto de sddio (NaCl) e carga
+7 no acido perclorico (HCIO4); o
somatorio do modulo das cargas igual a
oito. A regra de Abegg obteve grande
popularidade entre os fisico-quimicos
(BEZERRA; SILVA, 2001).
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Diversos quimicos concordavam com a
ideia de Thomson de que uma ligacdo
entre dois atomos ocorria quando um dos
atomos doava um elétron ao outro. Essa
teoria era frequentemente chamada de
teoria positivo-negativa (pois como
resultado da combinacdo de atomos, cada
um passava a conter uma carga positiva ou
negativa) . Ela funcionava muitissimo bem
para a maioria dos compostos inorganicos
ou polares, como os resultantes da
combinacao de um metal com um nao-
metal (BEZERRA; SILVA, 2001).

Através da eletrolise com compostos
ionicos, o0s quimicos demonstraram
experimentalmente a existéncia de atomos
com carga positiva e atomos com carga
negativa, parecendo verificado o postulado
fundamental da teoria (BEZERRA; SILVA,

2001). i



Entretanto, a aplicacao da teoria
positivo-negativa para compostos
organicos, ou para compostos apolares,
trazia sérias dificuldades. Atomos com
cargas positivas e negativas deveriam
existir nesses compostos, mas todas as
tentativas para comprovar essa presenca
foram falhas. A imagem abaixo mostra
exemplos de estruturas eletronicas de
acordo com a teoria positivo-negativa
(BEZERRA; SILVA, 2001).

H Cl
B I_ t - -?-l + -
P H—C—H Cl—C—Cl
H_Cl | b " |
H ]
Cloreto de Hidrogénio Metano Tetracloreto de Carbongo
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2.4 - Teoria da Ligacao de Lewis
(Teoria do Par Eletronico)

Em 1916, Lewis e também o cientista
alemao Walther Kossel (1888-1956)
propuseram novas teorias de ligacdo
quimica independentemente. Os dois se
basearam nas ideias de Richard Abbeg
sobre a relacio entre os elétrons e a
valéncia dos atomos. Segundo Abbeg,
existiam a valéncia positiva (o namero de
elétrons negativos frouxamente
conectados no atomo) e a valéncia
negativa (a capacidade de um atomo
remover ou atrair um certo namero de
elétrons de um outro atomo (DRUDE, 1904
apud LAIDLER, 1993). Para Abbeg, todos os
atomos tinham valéncias negativas e
positivas, e a soma destas seria igual a oito
(LAIDLER, 1993).
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Kossel, baseando-se nessas ideias,
propos a chamada teoria das ligacoes
polares, onde uma ligacdo quimica
ocorreria devido a transferéncia de
elétrons entre dois atomos, resultando em
uma atracao eletrostatica entre eles
(LAIDLER, 1993). Ja Lewis, inspirado pelo
trabalho de Abbeg, no mesmo ano, propos
que a ligacao quimica deveria ser
compreendida como a transferéncia ou
compartilhamento de elétrons entre dois
atomos, resultando em uma configuracao
eletronica semelhante a de um gas nobre,
com oito elétrons ao redor do nucleo
atomico (COFFEY, 2008; IHDE, 1984).
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Kossel e Lewis também foram inspirados
pelas formas de representacao dos atomos
comuns na época, como mostra abaixo.
Kossel utilizou a representacao planetaria,
semelhante a utilizada por Bohr, para
elucidar sua teoria de ligacdao. Ja Lewis
apresentou o modelo do “atomo cuabico”,
no qual os elétrons ocupam os vértices de
um cubo imaginario em torno do nucleo
atomico, para explicar a valencia e
formacao das ligacoes (IHDE, 1984.).

Lewis, 1916 Kossel, 1916
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Para Lewis, a ligacdao quimica ocorreria
através do compartilhamento de elétrons
ao se aproximarem os atomos cubicos em
relacdo aos seus vértices, arestas e faces.
Ao compartilharem elétrons, os atomos
deveriam adquirir a  configuracao
eletronica de um gas nobre (oito elétrons
de valéncia). Usando esse modelo, Lewis
tentou explicar as ligacdes quimicas e
também a disposicao espacial dos atomos
nas moléculas (LAIDLER, 1993).
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Na mesma publicacao de 1916, Lewis
demonstrou como ocorre a ligacao das
moléculas do Cl2, onde somente os cubos
externos sao mostrados, pois sao o0s
elétrons de valéncia que determinam as
ligacoes, completando sua camada externa
com oito. A Figura abaixo mostra a
estrutura quimica proposta por Lewis em
sua publicacdo de 1916 para o gas cloro
(Cl ) ) : Atomos de CI separados

C J_’ C €

Cl

Moléecula de CI-CI (Cl,)

4 Fa

Gt \

compartilhamento de um par
de elétrons: ligacdo simples
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Ja a figura abaixo, mostra a proposta de
Lewis para a ligacao da molécula de gas
oxigéenio (02), onde ocorre 0
compartilhamento de dois elétrons de
valéncia, na mesma publicacao de 1916.
Este € um exemplo de uma ligacao dupla
entre os atomos.

Atomos de O isolados

Q) )

Molécula de O=0 (05)

Vi

N7

V

compartilhamento de dois
pares de elétrons: ligacdo dupla
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A teoria proposta por Lewis em 1916 foi a
primeira teoria alternativa bem sucedida
sobre a funcado dos elétrons na formacao
de uma ligacao quimica apolar. Na teoria
de Lewis sobre a ligacao quimica, ele
assumiu que em vez do elétron ser
transferido completamente, como na
teoria positivo-negativa, ocorria apenas
uma transferéncia parcial, incompleta do
elétron. Sendo assim, os atomos
compartilhariam um par de elétrons entre
si. A teoria de Lewis era mais ampla do que
a teoria positivo-negativa, pois poderia
ser aplicada eficientemente a compostos
apolares, os quais nao havia nenhuma
indicacao de formacdo de cargas nos
atomos (BEZERRA, SILVA, 2001).
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Lewis afirmava que sua teoria também
poderia ser aplicada para explicar a
formacao de ligacoes em compostos
polares, havendo uma certa carga
residual. Para esse caso, em cada ligacao
formada, o par de elétrons ficaria mais
proximo do atomo que possui maior forca
de atracdo. Assim, este atomo ficaria
aparentemente negativo e o0 outro
pareceria positivo, como mostra a figua
abaixo. Dessa forma, a teoria positivo-
negativa seria somente um caso especial
da teoria de Lewis, que seria uma teoria
mais completa (BEZERRA, SILVA, 2001).

Cl H ¢ CI
(a) (b)

+ —_—

H
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Em 1916, os quimicos reconheceram que
muitos compostos possuiam um ndmero
par de elétrons externos (elétrons de
valéncia). A tabela abaixo lista alguns
exemplos (BEZERRA, SILVA, 2001).

Numero de elétrons de valéncia em Numero de elétrons de valéncia na
um atomo molécula
N=5H=1 CH4=28
C=4;H=1 CH4=28
C=4,0=6 CO2=16
S=6:0=6 SOs3 =24
C=4,Cl=7 CCls= 32
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2.5-Teoria da Repulsao dos Pares de
Eletrons Livres (Modelo VSEPR)

Em 1940, o quimico inglés Nevil
Sidgwick (1873-1952) e o quimico Hebert
Marcus Powell (1906-1991) fizeram uma
revisao sobre as estruturas das moléculas
conhecidas até o momento e sugeriram
que a geometria poderia ser prevista
atraves do nimero de pares de elétrons na
camada de valéncia do atomo central. Em
1957, 0 quimico britdnico Ronald James
Gillespie (1924-2021) e o0 quimico
australiano Ronald Nyholm (1917-1971)
repensaram a Teoria de Sidgwick e Powell,
para a previsao das estruturas moleculares
e dos angulos de ligacao a VSEPR (Valence
Shell Electron Pair Repulsion Theory)
(KOTZ, 2005).
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A VSEPR busca determinar qual a
orientacdio mais estavel dos pares
eletronicos em volta do um atomo central
em uma molécula, prevendo a sua
geometria. Segundo a teoria, os pares de
elétrons da camada de valéncia (que estao
carregados negativamente), permanecem
separados, diminuindo as energias de
repulsoes existentes. A VSEPR ampliou a
teoria da ligacdo quimica de Lewis e
acrescentou as regras para explicar os
angulos de ligacao entre o atomo central e
os atomos ligantes (KOTZ, 2005).

27



Para explicar melhor a VSEPR, podemos
determinar as geometrias moleculares
utilizamos o modelo geral AXnEm para a
identificaciao do atomo central, dos pares
isolados e os atomos ligantes. A letra A
representa o atomo central, a letra X
representa o atomo ligante, a letra E um
par isolado, ja n e m sdao os indices que
representam a quantidade de cada ligante
e par isolado. Exemplo: a molécula do
cloreto de berilio (BeCl2), que contém um
atomo central, dois atomos ligados e
nenhum par isolado, sendo assim uma
espécie do tipo AX2. (KOTZ, 2005).
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Em alguns casos, como na molécula da
amonia (NH3), espécie do tipo AX3E,
temos quatro pares de elétrons ligados ao
atomo central de nitrogénio, e esperava-
se que a geometria fosse do tipo
tetraédrico, no entanto a geometria
molecular descrita é piramide trigonal,
pois a geometria molecular é o arranjo dos
espacos do atomo central e dos atomos
ligados diretamente a ele, ou seja, os pares
isolados devem ser considerados mesmo
nao sendo incluido na descricao da forma
da molécula ou do ion.
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A tabela abaixo mostra os tipos de

[ V4
geometria molecular e tambem
hibridizacao associada a elas.

Tipo de Molécula ou ion Forma Geomeétrica Hibridizagao
Associada
AX2 Linear sp
AX3 Trigonal Plana sp?
AX2E Angular sp?
AX4 Tetraédrica sp3
AXE Piramidal sp3
AX2E> Angular sp®
AXs Bipiramidal Trigonal spd
AX4E Tetraédrica Irregular sp°d
(Gangorra)
AXzE2 Forma “T” sp3d
AX2E3 Linear spd
AXs Octaédrica sp3d?
AXsE Piramidal de Base Quadrada sp3d?
AX4E2 Quadrado Planar sp3d?
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2.6 - Teoria da Ligacao de Valéncia
(TLV)

As décadas de 1930 e 1940 viram o
desenvolvimento da Teoria da Ligacao de
Valencia (TLV) e da Teoria do Orbital
Molecular (TOM). Linus Pauling (1901-
1994) foi um dos cientistas interessados
em mecanica quantica para explicar as
ligacdes quimicas. O cientista recebeu um
bolsa de pesquisa para estudar na Europa,
onde teve contato com Arnold Sommerfeld
(1868-1951), Niels Bohr (1885-1962),
Walter Heitler (1904-1981) e Fritz London
(1900-1954), sendo os ultimos que
apresentaram o estudo de tratamento da
molécula de hidrogénio por mecanica
quantica (PATROCINIO, et al, 2020).
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Quando retornou aos Estados Unidos,
Pauling direcionou seus estudos para
ligacoes quimicas propondo a TLV, que
introduziu esses conceitos quanticos
como: geometrias moleculares em termos
de superposicao, ressonancia e
hibridizacao de orbitais. Contudo, sem
uma abordagem complexa da matematica.
Para ele, as ligacdes quimicas ocorriam
por superposicao de orbitais atomicos
ocupados por elétrons de spins opostos,
sendo assim uma teoria intermediaria
para a teoria de Lewis e os conceitos da
mecanica quantica (PATROCINIO et al,
2020). —

Quimico quantico e bioquimico Linus Pauling.
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A TLV foi a primeira teoria que
introduziu conceitos da mecanica quantica
desenvolvida para a ligacao quimica. A
linguagem introduzida por ela,
envolvendo conceitos como
emparelhamento de spins, superposicao
de orbitais, ligacao o, ligacao 7 e
hibridizacao é Dbastante utilizada na
quimica, especialmente na descricao das
propriedades e das reacoes dos compostos
organicos. Na teoria, considera-se que
uma ligacao é formada quando um elétron
em um orbital atéomico de um atomo
emparelha o seu spin com o de um elétron
de spin oposto em um orbital atomico de
outro atomo (SILVA, 2020).

33



A base conceitual da teoria da
ressonancia estava definida, permitindo a
explicacaio de diversos fenomenos
quimicos com fundamento na
movimentacao das estruturas eletronicas e
na dinamica das ligacoes dentro dessas
estruturas. Na aplicacao da teoria da
ressonancia a mecanica quantica, se for
possivel descrever uma molécula (ou outro
sistema) por meio de duas ou mais
estruturas eletronicas com energias
aproximadamente equivalentes e que
satisfacam  determinadas condicoes,
nenhuma dessas estruturas, isoladamente,
pode ser considerada como a
representacao exata do estado
fundamental da molécula (SILVA, 2020).
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Em vez disso, o estado real da molécula
é melhor descrito como uma combinacao
dessas estruturas, resultando em uma
configuracao hibrida. Esse fendomeno
confere a molécula maior estabilidade,
uma vez que seu conteido energético é
menor do que seria caso adotasse qualquer
uma das estruturas individualmente. O
processo pelo qual a molécula alterna
entre essas diferentes configuracoes é
chamado de ressonancia, e a energia
associada a sua estabilizacao é conhecida
como energia de ressonancia (SILVA,
2020).
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A Figura abaixo traz uma descricao via
TLV para a molécula de metano (CH4)
através da combinacao de trés orbitais p e
um orbital s, para formar quatro orbitais
hibridos sp3 e a representacio da
interpenetracao do orbital 1s de quatro
atomos de hidrogénio com os orbitais sp3
do carbono, para formar o metano (CH4).
Vale ressaltar que além da sp3 existem
outros tipos de hibridizacdo entre orbitais.

A
H

D A sp3
1 2 P j
5

i b - Hibridacao

ey > TR v4(n)—>
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2.6 - Teoria dos Orbitais Moleculares
(TOM)

A TOM (segunda teoria baseada na
mecanica quantica), foi desenvolvida por
Friedrich Hund (1896-1997), Robert
Mulliken (1896-1986) e outros cientistas a
partir da determinacdao de espectros
moleculares e aprofundamento de
abordagens matematicas. A teoria definia
que a ligacao quimica entre atomos podia
ocorrer pela combinacao de orbitais
atomicos descritos por funcoes de onda,
gerando orbitais moleculares de energia
menor do que os dos orbitais atomicos de
origem. A TOM recebeu maior notoriedade
por seus calculos e também por conseguir
explicar moléculas mais complexas
(PATROCINIO, et al, 2020).
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De maneira geral, um orbital molecular
de uma molécula AB (WAB) pode ser
descrito por uma combinacao linear (soma
ou diferenca) dos orbitais atomicos
localizados em A e em B, respectivamente
(WAB =cAWA :cBWB). Essa combinacao
dos orbitais pode ocorrer em proporcoes
variaveis, expressas pelos coeficientes cA
e ¢cB . Quando os orbitais sao equivalentes,
como os orbitais 1s na molécula de H2,
esses coeficientes sdao iguais, isto é, cA =
cB. Os coeficientes diferenciam-se cada
vez mais a medida que aumenta a
diferenca de energia entre os orbitais
(TOMA. 1997).
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Quando cA >> cB, a participacao do WA
@ dominante e o orbital molecular WAB se
assemelha a WA e vice-versa. Isso quer
dizer que os elétrons nao sao
compartilhados igualmente, podendo ficar
a maior parte do tempo em A ou em B,
dependendo dos valores relativos de cA e
cB. Isso esta relacionado com a diferenca
de eletronegatividade entre os elementos
quimicos participantes (TOMA. 1997).

Na mecanica quantica, as energias sao
calculadas por meio da equacao de
Schrodinger, cuja representacao genérica é
do tipo HWAB = EWAB, sendo H, conhecido
como operador hamiltoniano, uma
expressao matematica dos termos
energéticos da molécula, englobando por
exemplo a energia cinética dos elétrons, a
atracao dos nucleos pelos elétrons de
ligacao, a repulsao entre os elétrons e a
repulsao internuclear (TOMA. 1997).

39



A solucao da equacao de Schrodinger
sempre leva a dois valores de energia, E+ e
E-, que estao associados as combinacoées,
por soma ou diferenca dos orbitais
atomicos (TOMA. 1997).

A solucao E+, de menor energia, provém
da combinacao dos orbitais atomicos com
o mesmo sinal, formando um orbital
molecular denominado ligante, levando a
estabilizacdao da molécula. A solucao E-
provem da combinacdo dos orbitais
atomicos com sinais opostos, produzindo
um orbital molecular de maior energia
denominado antiligante. Uma ilustracao
desses orbitais pode ser visualizada na
figura da proxima pagina (TOMA. 1997).
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orbital molecular
antiligante AB*

10©,

A
ENERGIA

orbital A ' A omital B

\ /
\ CD / , AE:energia de estabilizacao
\ / ;

\/

orbital molecular
ligante AB

O diagrama de energia dos orbitais
moleculares indica que a formacao da
ligacdo quimica esta relacionada a
estabilizacao da molécula, que ¢é
proporcionada pelo preenchimento do
orbital ligante (menor energia) . Quando
te mos elétrons nos orbitais antiligantes
(maior energia), diminuimos essa

estabilizacao (TOMA. 1997).
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A figura abaixo traz uma descricao via
TOM para a molécula de metano (CH4),
sendo cada seta de cor vermelha a
representacio de um elétron em seu
respectivo orbital.

o* o o*

1913 19 . ) 1111

1 11

1

o)

Percebe-se na imagem que ha um
elétron do carbono em 2s e trés elétrons
em 2p, contudo, pode-se considerar que
acontece a hibridizacao ou hibridacao
entre os orbitais s e p do carbono para
formar quatro orbitais sp3, que
interpenetram o orbital 1s de quatro
atomos de hidrogénio para formar o
metano (CH4).
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2.7 -Teoria do Loge

No final da década de 1950 os tinicos
métodos de calculos quimico quanticos
existentes eram o método da ligacao de
valéncia e o método dos orbitais
moleculares de Huckel. A década de 1950
marcou o inicio da aplicacao da mecanica
ondulatoria na Quimica e foi nesse periodo
que o fisico francés Raymond Daudel
(1920-2006) iniciou seus estudos sobre a
natureza da ligacao quimica.

Fisico francés Raymond Daudel.
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Em 1952 Daudel definiu a densidade
diferencial de elétrons, grandeza calculada
a partir das funcoes de onda que
representam os orbitais atomicos e que
poderia ser avaliada experimentalmente
por técnicas de difracao de néutrons e de
elétrons (SANDORFY, 1985). Essa definicao
foi uma importante contribuicao de
Daudel para o estudo da ligacao quimica.

Em 1953, Daudel fez o que é considerada
sua maior contribuicio na Quimica
Quantica, ele definiu o “Loge” como sendo
0 espaco onde existe alta probabilidade de
encontrar um namero “n’” de elétrons.
Daudel usava a probabilidade proxima a
90%. Dentre as teorias que procuram
descrever a ligacdao quimica, a Teoria do
Loge é a mais utilizada quando se aplica a
Teoria da Informacao no estudo de
moléculas (NALEWAJSK, 2003).
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Em seu artigo "About the Nature of the
Chemical Bond" (1992), Daudel relaciona o
Loge para dois elétrons com spins
contrarios a densidade eletronica entre
dois nucleos e encontra uma relacao
semelhante a lei de Boyle- Mariotte para os
gases. Ele destaca que esse fato nao deve
ser coincidéncia por que nuvens de
elétrons podem ser tratadas como gases.

Em seu livro "Quantum Theory of the
Chemical Bond" (1974) (DAUDEL, 1974),
Daudel descreve a Teoria do Loge, suas
definicoes, fundamentos e todo o
formalismo  matematico  necessario
inclusive para as funcoes de onda
associadas ao Loge, aléem de aplicacoes
para moléculas e ions com as implicacoes
na reatividade das espécies.
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E importante destacar que a Teoria do
Loge surgiu do grupo ao qual pertencia o
fisico Louis de Broglie, descobridor da
dualidade onda-particula e ganhador do
Prémio Nobel de Fisica de 1929 e que
segundo Adrien Vila-Valls em sua tese de
doutorado intitulada “Louis de Broglie et
la diffusion de la mécanique quantique en
France (1925-1960)” (2012) cabia a
Raymond Daudel a aplicacao da Mecanica
Ondulatodria a Quimica (Pag. 196).

As ideias originadas no grupo de Louis
de Broglie se espalharam pelo mundo e
chegaram ao Brasil. O Prof. Daudel foi
orientador no doutorado do Prof. Milan
Trsic (1937-2020) que foi professor do
Instituto de Quimica de Sao Carlos da

Universidade de Sao Paulo—USP.
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Trsic formou diversos mestres e
doutores sempre atuando na Quimica
Teodrica através do desenvolvimento de
métodos de calculo e aplicacoes a diversos
tipos de sistemas atomicos e moleculares.

Professor Milan Trsic.
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