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O que sabemos é uma gota; o que ignoramos € um
oceano.
( Isaac Newton)
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RESUMO

A Teoria Quantica é reconhecida como a teoria de maior éxito em toda a
ciéncia humana, no entanto, muitas condicdes, resultante de sua aplicacdo ainda é
pouco explorada nas salas de aula de Quimica do Ensino Médio. E baseado nessa
premissa que estabelecemos como objetivo principal desse trabalho a elaboracéo de
ferramenta de informatica para o uso pelo professor de Quimica do Ensino Médio na
abordagem em sala de aula de uma forma extremamente béasica: A Teoria do Orbital
Molecular. Portanto, fundamentado na Teoria da Aprendizagem Significativa,
apresentamos nesse trabalho uma ferramenta informatizada que utiliza a Teoria do
Orbital molecular e algumas aplicacdes como suporte para o professor de Quimica

do Ensino Médio.

Palavras-Chave: Teoria do Orbital Molecular; Aprendizagem Significativa, Ensino
Médio.



ABSTRACT

The Quantum Theory is recognized as the most successful theory in all human
science, however, many conditions, resulting from its application is still little explored
in high school chemistry classrooms. It is based on this premise that we established
as the main objective of this work the development of a computer tool for use by the
High School Chemistry teacher to approach the classroom in an extremely basic
way: The Theory of the Molecular Orbital. Therefore, based on the Theory of
Meaningful Learning, we present in this work a computerized tool that uses the
Theory of Molecular Orbital and some applications as a support for the High School
Chemistry teacher.

Keywords: Molecular Orbital Theory; Meaningful Learning; High School.
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1.0 INTRODUCAO

Com as mudancas cientificas e tecnologicas ocorrendo, impulsionadas pela
quarta revolucéo industrial, mais precisamente a industria 4.0, o conhecimento de
novas metodologias pedagdgicas e tecnoldgicas torna-se uma importante ferramenta
a ser utilizada pelo professor nas suas aulas com o intuito de fomentar o
desenvolvimento cognitivo do seu aprendiz no ensino de quimica. Atualmente,
ensinar quimica pressup6e uma formacao de cidaddos cada vez mais conscientes e
criticos. Segundo Chassot (1990), a quimica é também uma linguagem e, portanto, o
seu ensino deve ser um facilitador da leitura do mundo.

O ensino de ciéncias, mais precisamente em quimica, € considerado como
uma grande ferramenta para a formacéo de cidadaos criticos e conscientes do seu
papel transformador em sua realidade social. Os Parametros Curriculares Nacionais
PCN+ (BRASIL, 2002) apontam que:

[...] @a quimica pode ser um instrumento da formag¢&o humana que amplia os
horizontes culturais e a autonomia no exercicio da cidadania, se o
conhecimento quimico for promovido como um dos meios de interpretar o
mundo e intervir na realidade, se for apresentado como ciéncia, com seus
conceitos, modelos, métodos e linguagens préprias (BRASIL, 2002, p. 87).

Desta forma, repensar e trazer novas ideias a maneira que estdo sendo
ministradas as aulas de quimica no Ensino Médio ao estudante contribui para buscar
novas alternativas tornando, de fato, o processo de ensino aprendizagem mais
significativo. Sendo assim, € importante que possa haver uma mudanca no modo
com que o ensino dos conceitos quimicos tém sido abordados, uma vez que
apontamentos indicam que o ensino de quimica praticado atualmente ndo tem se
mostrado capaz de atender aos objetivos pré-estabelecidos, como por exemplo, a
formacdo de pessoas cientificamente instruidas e conscientes (LIMA et al., 2000;
MELO; LIMA NETO, 2013).

N&o é dificil constatar que muitos assuntos de Quimica ndo sao transmitidos
de forma correta, muitos conceitos estruturantes séo dissolvidos, abrindo espaco

unicamente para a memorizacdo bem como praticas descontextualizadas.



Acordante com Lopes (1997), essas afirmacdes apontam que o didatismo
excessivo de alguns conceitos cientificos, em vez de contribuir para a construcéo do
pensamento cientifico, acaba fazendo o caminho oposto e aproxima 0s conceitos
cientificos do realismo empirico. Congruente com a autora, existe uma tendéncia
didatica que considera necessario chegar ao abstrato a partir do concreto a fim de se
tornar um conceito assimilavel, o que so6 reforga a continuidade com o senso comum,
ou seja, a aprendizagem mecanica. Desta forma, ao invés de construirmos modelos
de compreenséao da racionalidade cientifica, adequado com Lopes (1997), tentamos
aproximar os conceitos cientificos da racionalidade do senso comum.

Diante de toda essa problematica, no inicio desse trabalho, buscamos um
tema de Quimica do Ensino Médio que fosse basico para quem esta se iniciando
nessa ciéncia e cujo ensino ainda deixa muito a desejar. Resolvemos entdo partir
para abordar a estrutura eletrénica das moléculas nos assuntos de orientagdo no
anel aromético mononuclear e polinuclear condensado e a previsao de acidez nos
acidos carboxilicos, consequéncia do desenvolvimento da Mecéanica Quantica que
ainda precisa ser mais explorada na Quimica do Ensino Médio. A nossa ideia central
foi a de preparar algum material que pudesse ser utilizado pelo docente na intencéo
de facilitar seu trabalho em sala de aula.

Mas, teriamos condi¢Bes de abordar algum aspecto da Mecéanica Quantica na
Quimica do Ensino Médio? Encontramos a resposta para essa pergunta nos
fundamentos da Aprendizagem Significativa, conforme os pressupostos descritos por
(Ausubel, Novak e Hanesian,1978).

Com os fundamentos da Aprendizagem Significativa e na intencéo de auxiliar
o professor de Quimica do Ensino Médio, preparamos um software que faz uso de
parametros de estruturas eletrbnicas obtidas através de calculos Quimico Quanticos.
Baseado na Teoria do Orbital Molecular (TOM), nosso material permite ao professor
trabalhar de forma mais objetiva e direta conceitos que antes sO poderia ser tratado
de forma teorica, sem material ilustrativo.

Nosso objetivo neste trabalho é fornecer ao docente de Quimica do Ensino
Médio uma ferramenta de ensino diferenciada fazendo uso de temas antes
abordados de forma totalmente abstrata e que pode ser abordado com outro
enfoque. Entendemos que com mais essa ferramenta, o docente passara a ter mais
recursos para explorar a estrutura eletrénica das moléculas e seus desdobramentos

dentro da Quimica.



2.0 OBJETIVO

2.1 OBJETIVO GERAL

Apresentar material informatizado para o professor de Quimica do Ensino
Médio usar nas aulas sobre a Teoria do Orbital Molecular e temas relacionados.

2.2 OBJETIVO ESPECIFICO

1) Descrever os Fundamentos da Teoria do Orbital Molecular;

2) ldentificar a pertinéncia da Aprendizagem Significativa como fundamentacao para
este trabalho;

3) Elaborar material informatizado sobre a Teoria do Orbital Molecular para o
professor de Quimica do Ensino Médio usar em suas aulas;

4) Avaliar a aplicacdo do material preparado em sala de aula.

3.0 FUNDAMENTACAO TEORICA

3.1 APRENDIZAGEM SIGNIFICATIVA

Coincidente com Ausubel, a estrutura cognitiva é o conteudo total e
organizado das ideias de um dado individuo, ou seja, tudo que ele aprendeu, como
informagdes conceitos, proposi¢cdes. Esta organizacdo segue uma hierarquia, muitas
vezes, de conceitos mais gerais para os mais especificos. A énfase de seus estudos
se da na aquisi¢do, armazenamento e organizacdo das informagdes no cérebro do
individuo.

A teoria da aprendizagem significativa ausubeliana explica a construcdo de
significados a partir da interacdo entre aspectos relevantes da estrutura do sujeito
com a nova informagdo a ser aprendida. Um aspecto importante € que a
aprendizagem de conceitos e proposicoes, resignado (Ausubel, Novak e Hanesian
,2000), a partir de exposicdes sucessivas a materiais potencialmente significativos,
resultam na producao, diferenciagdo progressiva e aperfeicoamento dos novos

significados que serédo base para aprendizagens posteriores.



Sendo assim, a utilizacdo de multimodos de representacao facilita o processo
cognitivo, bem como das demais formas de aprendizagem significativas. Esse
aspecto da teoria da aprendizagem significativa veio de acordo ao principal objetivo
desse nosso trabalho.

Para Ausubel, os significados ndo séo estaticos, mas estdo em continua
transformacdo a partir da interacdo substantiva, ndo arbitraria e nao literal com
novas informacodes.

Dentro desta premissa, cada significado construido pode ser o ponto de
partida para a construcdo de outros significados constituindo uma rede
hierarquicamente organizada em que conceitos mais gerais ligam-se a outros mais
restritos. O resultado dessa interacdo € a construcdo de significado que, conforme
Ausubel é, pois, um produto “fenomenolégico” do processo de aprendizagem, no
qual o significado potencial, converte-se em contetdo cognitivo diferenciado para um
determinado individuo, podendo resultar em aprendizagem (Moreira e Masini, 2006).

Numa pratica pedagdgica, é necessario fomentar estratégias que modifiquem
o ambiente escolar num local de descobertas, a fim de desenvolver o pensamento
criativo e facilitar o entendimento dos conceitos estudados e ndo simplesmente um
local de transmissdo massiva de contetdo a serem memorizados e reproduzidos nas
avaliacOes o que em nada contribui para o aprendizado.

A Aprendizagem Significativa, conforme Ausubel, resulta em um complexo e
organizado sistema de informacfes presente na mente daquele que esta
aprendendo, por exemplo, o aluno que comeca a estudar tem a sua disposicao
mental os subsuncores. A definicAo deste conhecimento prévio como “conceito
subsuncor” (Ausubel, Novak e Hanesian,1978). Os subsuncores sdo estruturas de
conhecimento especificos que podem ser mais ou menos abrangentes de acordo
com a frequéncia com que ocorre aprendizagem significativa em conjunto com este.

Conforme os mesmos autores, estas informacgfes que se ddo na aquisicao,
armazenamento e organizagao das ideias no cérebro do individuo sdo organizadas e
hierarquizadas. Na hierarquia, as ideias vao se encaixando de acordo com uma
relacdo entre elas. Além disso, essas novas ideias vao nesta estrutura cognitiva se
internalizando ou ancorando, desta forma, os novos conceitos ligam-se a estes
pontos de ancoragem, apos isso se reordenam e vao internalizando, portanto, sendo

aprendidos.



Ainda de acordo com os autores, a aprendizagem consiste na ampliacdo da
estrutura cognitiva através da incorporacdo de novas ideias, dependendo deste tipo
de relacionamento a aprendizagem pode ser do mecanico ao significativo. A
aprendizagem mecéanica ou decorada € o processo onde as novas ideias nao se
relacionam de forma logica e clara com nenhuma ideia existente na estrutura
cognitiva do sujeito, portanto, na estrutura cognitiva ndo existe um conceito
subsuncor onde esta nova informacdo possa se ancorar. Sua incorporacdo a
estrutura cognitiva € de forma arbitraria, por conseguinte, ndo ha flexibilidade
(informagé&o ndo armazenada ou internalizada) de uso ou longevidade.

A aprendizagem se comporta, de acordo com Ausubel, de forma continua, ou
seja, hora aprendemos de forma significativa, hora aprendemos de forma mecéanica.
E importante citar que para o psicologo da educacdo, uma das possibilidades da
origem dos subsuncores esta diretamente ligada a aprendizagem mecanica, pois,
guando uma pessoa ndo possui ha estrutura cognitiva, um ponto de ancoragem, a
informacéo recebida € utilizada até que elementos mais relevantes sobre o assunto
passem a existir e sirvam, entdo, de subsuncores, favorecendo a aprendizagem

significativa.

3.1.1 SOBRE A APRENDIZAGEM

Para Ausubel a aprendizagem poderia ocorrer de duas formas distintas. No
primeiro caso, por recepc¢do, nesse caso, 0 conhecimento € apresentado ao
aprendiz em formato final, previamente preparado pelo professor; podendo ser
através de um livro, uma aula, um software, um filme etc. Nao se trata, desta forma,
de uma aprendizagem por passividade, pois poderemos participar de uma aula
ativamente como na apresentacdo de um seminario, em um jari simulado, operando
uma simulacao e fazendo uma experiéncia, sendo que, estes conteudos tornam-se
intensamente mobilizadores para o individuo, pois agrega esta nova informacéo e
interage de forma significativa com os subsungores. Um segundo tipo de
processamento da aprendizagem é chamado por Ausubel de descoberta, ou seja, o
conteudo principal a ser aprendido deve ser descoberto pelo estudante, funcionando
assim: ao invés do aprendiz receber a informacao ele vai pesquisar e descobrir estas

informacgoes.



Desta forma, ele poderd ter a mesma dindmica que a aprendizagem por
recepgcdo como, por exemplo, assistir a uma reportagem e, a partir destas

informacdes, responder as perguntas sugeridas pelo professor.

3.1.2 APRENDIZAGEM SIGNIFICATIVA: CONDICOES

Conforme os fundamentos da aprendizagem significativa, algumas
condicbes devem ser observadas como o material, este precisa estar dentro do
contexto e incorporado a estrutura cognitiva do aprendiz de maneira néo arbitréaria,
além de ser preparado considerando os subsuncores adequados.

Ja o condutor principal de todo o processo, o professor, devera observar se
o aprendiz tem condi¢Bes para relacionar um novo material & sua estrutura cognitiva.

Desta forma, a compreensdo genuina de um conceito implica em quatro
caracteristicas de significados que o aprendiz deve tomar posse:

e Clareza;
e Precisao;
e Diferenciacéo;

e Transferéncia.

3.1.3 FORMAS DE APRENDIZAGENS

Trés formas de aprendizagem significativa descritas por Ausubel (1973). Sao

elas: subordinacao, superordenada e combinatéria.



a) Subordinacéao

Ocorre quando uma informacéo nova e menos abrangente é assimilada pelo
subsuncor passando a altera-lo. A subordinacdo de um novo material a um conceito
mais amplo presente na estrutura cognitiva. Desta forma, a nova informacéo terad um
significado devido a sua interacdo com subsuncor pré-existente. O novo material
interage e ancora um conceito de forma progressiva no subsuncor, o conceito inicial

antes basico vai sendo detalhado e especializado.

b) Superordenada

Aprendizagem superordenada se da quando um conceito ou proposi¢cao, mais
geral ou inclusivo do que ideias ou conceitos ja estabelecidos na estrutura cognitiva,
€ adquirido a partir destes e passa a assimila-los. A ideia pode reorganizar-se e
adquirir novos significados ao ser associada ao subsuncor numa reconciliagdo

integrativa, ou seja, a ideia pode reorganiza-se adquirindo um novo significado;

c) Combinatoéria

E a aprendizagem de proposicdes que ndo guardam uma relacdo de
subordinagéo ou superposi¢do com outras proposi¢ées ou conceitos e sim com um
contetdo amplo da estrutura cognitiva. Combinacdes que fazem sentido com um
conteudo amplo. Congruentes com 0 que ja se sabe. A nova informacdo é
relacionada a estrutura cognitiva como um todo através de analogias numa

reconciliagéo integrativas.



3.1.4 O PROFESSOR NA APRENDIZAGEM SIGNIFICATIVA

Consoante com Ausubel (2000), o papel do docente exige quatro praticas
fundamentais:
e Identificar a estrutura conceitual e proposicional da matéria de ensino;
e Identificar os subsuncores;

e Diagnosticar aquilo que o aluno ja sabe;

Se eu tivesse que reduzir toda a psicologia educacional a um Unico
principio, diria isto: o fator singular mais importante na aprendizagem é
aquilo que o aprendiz ja conhece. Descubra o que ele sabe e baseie nisso
0s seus ensinamentos (David P. Ausubel, 1968).

e Utilizar facilitadores na aquisicdo de conceito com organizadores prévios.

Entdo, consoante com a Teoria da Aprendizagem Significativa de Ausubel e
procurando identificar subsungores como: Numeros Quanticos, Processos atrativos e
repulsivos nucleares, Propriedades e Caracteristicas das Ligacdes Covalentes,
Hibridizacdo, ReacBes de Substituicdo Eletrofilica em Compostos Aroméaticos e
Previsdo de Acidez em Acidos Carboxilicos desenvolvemos uma sequéncia de
topicos visando auxiliar o docente na Competéncia da area 7 — Apropriar-se de
conhecimento da quimica para, em situacbes problemas, interpretar, avaliar ou
planejar intervencdes cientifico-tecnolégica de acordo com a H24 — Utilizar codigos e
nomenclatura da quimica para caracterizar matérias, substancias ou transformacdes

quimicas.

4.0 A LIGACAO QUIMICA

A Teoria do Orbital Molecular (TOM) e sua formulacdo baseada na Mecéanica
Quantica é o tema central deste trabalho. A Teoria do Orbital Molecular € uma das
partes fundamentais no estudo das Ligacdes Quimicas. A nossa intencao € a de que
este tema possa fazer parte do material que sera disponibilizado para o docente

juntamente com o software elaborado.



4.1 A INTEFERENCIA ELETRONICA E A LIGACAO QUIMICA

A nossa discussdo comeca com a famosa experiéncia da dupla-fenda
realizada por Thomas Young em 1801 (Morgon e Coutinho, p. 273). O experimento
concluiu que a luz era uma onda, porque os fenémenos da difragdo e da
interferéncia eram caracteristicas exclusivamente ondulatéria como mostrada na fig
1. Esta experiéncia revela uma das leis mais fundamentais e intrigantes do mundo
quantico, mas quase sempre esquecidas nas aulas de quimica. Se fétons ou
elétrons atravessam a fenda 1 com a fenda 2 fechada, a distribui¢cdo de intensidade
das particulas ( Fotons ou elétrons ) que chegam no anteparo , é representada pela
curva P;. Analogamente , a curva P, representa a distribuicdo de intensidade
quando a experiéncia € realizada com a fenda 2 aberta e a fenda 1 fechada.
Classicamente, se a experiéncia fosse realizada com as duas fendas abertas, a
intensidade total seria dada pela soma P; + P,. Entretanto, experimentalmente o que
se observa é a distribuicdo P, mostrada a direita da (Fig.1). Embora ela seja
drasticamente diferente daquela esperada classicamente, ela pode ser obtida e isto
€ 0 mais curioso de toda histéria — das mesmas amplitudes, para cada evento em
separado, e depois elevar o resultado ao quadrado, para obter a distribuicdo

observada experimentalmente.

Z P
Detector ? P, 1
- | ;
) . _E _____ %
[ S : %
o 5 % )
: Z P,
Fonte de Fétons Anteparo Z
ou Elétrons /
Z
Dupla Fenda Po=|1>  Pra=|¢1+ ¢l
Py = |#a|?

Figural. Experiéncia de Young com zonas de interferéncia construtiva e destrutiva.



Po = |¢1 + ¢>2|2 = ¢7 + b5+ 24162

Cldssica Interferéncia

(1)

Como os dois primeiros termos da expressao acima representam o resultado
esperado classicamente, podemos dizer que o terceiro termo (1), chamado de
Classica Interferéncia representam o efeito quantico. E extremamente importante
enfatizar que, quanto mais préximas forem as frequéncias (energia) dos fétons ou a
energia dos elétrons, mais forte sera o efeito da interferéncia.

Ressaltando que o efeito quéntico da interferéncia pode ser associado as
ligacbes quimicas. J4 que a ligacdo € também o resultado da interacdo entre
elétrons, esse ponto importante € quase sempre ignorado nos livros de Quimica e

pode ser explorado como o inicio da discussao do tema “ligagao quimica”.
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4.2 LIGACAO QUIMICA: UM POUCO DE HISTORIA

Linus Pauling dedicou grande parte de sua carreira ao estudo da natureza da
ligacdo quimica, em suas palavras, ‘0 mais valioso conceito da quimica”
(PAULING,1992, p.34). Seu trabalho influenciou fortemente o pensamento quimico e
parte de suas ideias pemanecem validas, com tantos anos passados, compondo 0s
atuais contetdos de quimica dos niveis médio e superior de ensino.

Pauling tornou-se adepto da ideia de ligacdo quimica como partilha de
elétrons em 1919 ao ler os artigos de Lewis e Langmuir que tratavam do assunto
(PAULING,1984, p.36). Esses autores propunham um modelo atdmico em que 0s
elétrons mantinham posic6es definidas em torno do nucleo (LANGMUIR,1919, p.56);
LEWIS, 1916, p.22). Pauling, porém, viria a adotar uma visdo dinamica do atomo e
da ligacdo quimica: em 1926, ele publicou um artigo no qual procurou conciliar as
propostas para a ligacdo quimica de Lewis (par eletrdnico compartilhado), Bohr
(elétrons em movimento) e Knorr (os elétrons participantes de uma ligacao orbitam
em torno de dois nucleos que ligam), no que denominou teoria da ligacdo quimica
como elétrons compartilhados em 6rbitas (PAULING,1926, p.67).

No periodo de abril de 1926 a setembro de 1927, Pauling viajou como bolsista
para a Europa, com o0 projeto de estudar a estrutura eletrbnica de atomos e
moléculas e a natureza das ligacdes quimicas (PAULING,1992, p. 48). Ali esteve em
meio aos acontecimentos que geraram a nova mecanica quantica. Particularmente
importante para suas ideias foi o conceito de ressonéncia quantum-mecanica, que
viria a se tornar central no desenvolvimento de sua concepcdo cerca da ligacéo

quimica:

[...] a principal contribuicdo da mecénica quéntica para a quimica tem sido a
sugestdo de novas ideia, tais como a ressonéncia de moléculas entre vérias
estruturas eletrbnicas com um associado aumento de estabilidade
(PAULING,1945,p.ix).
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O termo ressonéancia foi introduzido na mecéanica quantica em 1926 por
Werner Heisemberg que, para explicar os espectros de emissdo dos atomos do
Hélio (singlete e triplete), elaborou um tratamento matematico correspondente ao
dois osciladores quanticos acoplados que trocam energia entre si, analogos a
situacdo classica de dois péndulos em ressonéncia. Heisemberg intitulou seu
trabalho de Mehrkoérpenproblem und Rsonanz in der Quntenmchanick®
(MEHRA;RECHENBERG,1982, p.8).

De acordo com a interpretacdo de Pauling, o fenbmeno da ressonancia
quantum-mecéanica manifesta-se através da forma da funcdo de onda do sistema,
como combinacao linear das funcées W' e " , bem como pela expressdo da energia
de interacdo eletronica, a integral de ressonancia. Embora admita a impossibilidade
de verificacdo experimental da ressonancia, Pauling defende a importancia de tal
interpretacdo para uma “compreenséo intuitiva segura e produtiva das equacdes da
mecanica quantica e dos resultados de sua aplicagdo” ( PAULING; WILSON JR,
1935, p. 68).

A ideia de ressonancia de elétrons seguiu-se a de ressonancia entre
estruturas eletrbnicas das moléculas. Para tanto, foi necessario um passo decisivo,
postular que a toda configuracdo eletronica corresponde a uma funcdo de onda.
Ocorre que, se uma estrutura é explicada como resultante de mais de uma
configuracdo eletrénica, a autofuncdo correspondente a esta estrutura devera ser
uma combinacdo das autofuncdes das configuracdes contribuintes (PAULING,1932,
p. 15). Uma vez que, a cada configuragdo eletrbnica corresponde uma férmula
quimica. Com este postulado, Pauling estabeleceu a relagdo entre as
representacées quimicas e quantum-mecanica de uma molécula.

Pauling tinha clareza de que, para varias substancias, ndo havia como
conciliar suas propriedades com uma unica formula quimica construida pelo sistema
usual de ligacdo covalente (simples, dupla e tripla). Em lugar de condenar a
representacéo usual das estruturas moleculares e criar outras, Pauling advogou em
favor de sua manutencdo como uma atitude pratica introduzindo a ideia de que a

estrutura correta seria hibrida das varias estruturas convencionais possiveis.

! Ressonéncia em Mecénica Quéntica e o problema de Muitos Corpos.
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O caso mais difundido é o benzeno, que apresenta varias possibilidades de
representacao.

Figura 2. Estruturas ressonantes do Benzeno.

De acordo com a teoria da ressonancia, a estrutura do benzeno seria hibrido
de 5 (cinco) estruturas possiveis, representadas pelas 5 (cinco) formulas de ligacao
de valéncia da (Fig.2), acima. Em outras palavras, estas 5 (cinco) estruturas em
ressonancia representariam a verdadeira estrutura do benzeno.

Pauling estendeu a nocao de ressonancia as ligacées quimicas, explicando
porque distancias interatdbmicas medidas situavam-se entre os valores calculados
para ligacdo simples e duplas, como nos casos da grafita, do benzeno e de outros
compostos. A ideia é que as ligagdes “estdo ressoando entre ligacbes simples e
duplas” ( PAULING,1932, p. 22). Pauling empregou a ressonancia para explicar o
carater acido e basico de compostos organicos de diversos tipos.

Nos trabalhos subsequentes da série The nature of the chemical bond, o
modelo de estruturas e ligacdes ressonantes foi aprimorada e consolidada. Foi
estabelecida uma escala de eletronegatividade associada a polaridade das liga¢des,
resultante da ressonéncia entre uma estrutura ibnica e outra covalente
(PAULING,1932, p. 24).

Esta escala de eletronegatividade constitui-se num importante instrumento na
andlise da distribuicdo de cargas em estruturas ressonantes. Foram desenvolvidos
procedimentos de célculo de energia de ressonéncia, a partir de dados
termoquimicos e refinada a explicacdo da estrutura de varios compostos como 0
dioxido acidos carboxilicos, ésteres, amidas, hidrocarbonetos e aromaticos.

A conceituacdo basica da teoria da ressonancia estava estabelecida e
explicava varios fenbmenos quimicos com base no movimento entre estruturas

eletrbnicas e nos movimentos de ligacdes no interior dessas estruturas.
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A ideia de ressonancia, em sua aplicacdo a quantica, € a seguinte: se for
possivel escrever para uma molécula (ou outro sistema) duas os mais estruturas
eletrbnicas correspondendo, aproximadamente, a mesma energia e satisfazendo
outras condicbes, entdo, nenhuma das estruturas isoladamente pode ser
considerada como representante do estado normal da molécula que, em vez disso, é
representado essencialmente por uma média de todas elas; e, além disso, a
molécula € mais estavel (possui um menor conteldo energético) que poderia ser se
tivesse qualquer uma das estruturas isoladas. A molécula € descrita como
ressoando entre as Vvarias estruturas e a energia de estabilizacdo da molécula é

denominada energia de ressonancia.

4.3 TEORIA DA LIGACAO DE VALENCIA

A primeira teoria baseada na mecanica quéantica desenvolvida para a ligagao
qguimica foi a da ligacdo de valéncia. A linguagem que ela introduz, envolvendo
conceito como emparelhamento de spins, superposicdo de orbitais, ligacdo o,
ligacdo 1 e hibridizacdo € amplamente utilizada na quimica, especialmente na
descricéo das propriedades e das reacdes dos compostos organicos.

Na teoria VB, considera-se que uma ligacdo é formada quando um elétron
em um orbital atbmico de um atomo emparelha o seu spin com o de um elétron em
um orbital atdbmico de outro a&tomo. Para entender por que este emparelhamento
conduz a ligacao, temos que examinar a funcdo de onda para os dois elétrons que
formam a ligagdo. Comecamos considerando a ligacdo mais simples, a ligagdo no
hidrogénio molecular, H,.

A funcdo de onda espacial de um elétron em cada um dos dois &tomos de H

bem distantes um do outro é:

W = Xu1sa(r1) Xnise(r2) (2)

no caso de o elétron 1 estar no atomo A e o elétron 2 no atomo B. Para simplificar,
escreveremos esta fungdo de onda como W = A(1)B(2). Quando os atomos estao
préximos um do outro ndo € possivel saber se o elétron 1 ou o elétron 2 que esta
ligado a A. Portanto, um descrigdo igualmente valida seria W = A(2)B(1), com o

elétron2em Ae o1l em B.
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Quando duas situacbes sao igualmente provaveis, a abordagem quéantica
descreve o0 estado do sistema como uma superposicdo das fungbes de onda de
cada uma das situacdes. Assim uma descricdo mais exata da funcdo de onda da
molécula em vez das funcbes de onda individuais, € a combinacdo linear (ndo

normalizada).

W = A(1)B(2) + A(2)B(1) 3)
A(1)B(2) A(2)B(1)

Aumento da
densidade

___ZAM)B(2) + A2)B(1)\\Bletronica

Figura 3. As duas ilustracdes mostradas na parte superior da figura representam as contribuices de
A(1)B(2) e de A(2)B(1) para a ilustragdo de baixo que representa a estrutura global da molécula.

A combinacdo com energia mais baixa é a que corresponde ao sinal +, de modo que
a funcéo de onda da ligacédo da valéncia da molécula H; €
W=A1Q)B2)+A(2)B(1) 4)

A formacéo da ligacdo na molécula de H, pode ser visualizada como fruto da
grande probabilidade de os elétrons se encontrarem entre os dois nucleos e
contribuirem, assim, para a unido dos dois. Mais formalmente, a onda representada
pela parcela A(1)B(2) interfere construtivamente com a onda representada pela
parcela A(2)B(1) e ha um aumento do valor da funcdo de onda na regido internuclear
(Fig. 3)

A distribuicdo eletronica descrita pela funcédo de onda da (Eg. 4) € chamada
de uma ligacdo o. Ela tem simetria cilindrica em torno do eixo internuclear e é
denominada dessa forma porque ela se parece com um par de elétrons num orbital s
(o é a letra grega equivalente a “s”), quando ela é observada na dire¢do deste eixo.

Uma imagem quimica de uma ligacdo covalente é aquela em que 0s spins

dos dois elétrons se emparelham quando os orbitas se superpdem.
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A origem do papel do spin é que a funcéo de onda dada na (Eq. 4) pode ser
formada somente por um par de elétrons com spins opostos. O emparelhamento dos
spins ndo é o fim em si mesmo; ele € um meio de se obter uma funcéo de onda (e a
distribuicdo de probabilidade a ela associada) que corresponde a uma energia baixa.

A descricdo VB do H, pode ser aplicada a outras moléculas diatbmicas
homonucleares, tais como o nitrogénio, N,. Para ter a descricdo da ligagdo de
valéncia do N, imaginamos a configuracéo eletrbnica de valéncia de cada atomo,
que é dada por 2s”2p,* 2p,* 2p,". E uma convencg&o geral tomar o eixo z como o eixo
internuclear, de modo que podemos imaginar cada atomo como tendo um orbital 2p,
que aponta para um orbital 2p, do outro atomo (Fig.4), com os orbitais 2py e 2py
perpendiculares ao eixo. Forma-se uma ligacdo o pelo emparelhamento dos dois
elétrons nos orbitais 2p,. A funcdo de onda espacial é dada pela (Eq. 4), mas agora
A e B representam os dois orbitais 2p,.

Os orbitais 2p restantes ndo se combinam para dar uma ligacdo o, pois nao
tém simetria cilindrica em relac&o ao eixo internuclear. Os elétrons nestes orbitais se
combinam para formar duas ligacbes 1. Uma ligacdo 1 se forma pelo
emparelhamento de elétrons em dois orbitais p que se aproximam lateralmente um
do outro (Fig 5). Existem duas ligacdes 1 no N, uma formada pelo emparelhamento
de spins em dois orbitais 2py vizinhos e a outra pelo emparelhamento de spins em
dois orbitais 2py vizinhos. O padrédo global de ligagdo do N, é uma ligacdo o mais
duas ligacGes 1 (Fig.6), 0 que € consistente com a estrutura de Lewis do nitrogénio
:N=N:.

Figura 4. Superposicdo de orbitais e emparelhamento de spins de elétrons em dois orbitais p

colineares, com a formacdo de uma ligacao o.
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Plano

nodal
/ Eixo

A \/ internuclear

Figura 5. Forma-se uma ligacdo m quando ha superposicao de orbitais e emparelhamento de spins
entre elétrons em orbitais p com seus eixos perpendiculares ao eixo internuclear. A ligacdo tem dois

lobos de densidade eletrdnica separados por um plano nodal.

/T\

Figura 6. Estrutura das ligac6es na molécula de nitrogénio. H4 uma ligacdo o e duas ligacdes m. A

densidade eletrdnica global tem simetria cilindrica em torno do eixo internuclear.

4.4 TEORIA DO ORBITAL MOLECULAR (TOM)

Ao contrario da Teoria de Ligacdo de Valéncia, na Teoria do Orbital
Molecular admite-se que os elétrons ndo pertencem a ligacao entre 2 (dois) atomos
(exceto no caso de uma molécula diatbmica), os elétrons devem ser tratados como
pertencentes a totalidade da molécula. O Orbital Molecular € o resultado da
combinacédo dos orbitais atdbmicos de todos os atomos da molécula. Essa teoria foi
mais bem desenvolvida do que a teoria VB, e proporciona 0S conceitos que sao
amplamente usados nas discussGes modernas sobre as ligagdes quimicas.

Na Teoria dos Orbitais Moleculares, os orbitais moleculares sao obtidos pela
resolucdo da Equacdo de Schrodinger para a molécula. A espécie mais simples
descrita pela Teoria do Orbital Molecular é o fon H5 (Fig.7). O operador hamiltoniano
do elétron Unico da espécie H, é dado pela (Eg.5), nele sdo descritos os termos de

energia cinética do elétron e os termos de energia potencial.
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N e2 (1 1 1
+

(5.6)

A R B
Figura 7. Representacdo da espécie H .

Na expressao para V (Eq. 5), os dois primeiros termos entre parénteses
representam a contribuicdo atrativa da interacdo entre o elétron e cada um dos
ndcleos; o termo remanescente é a interacao repulsiva entre os nucleos. Na (Fig.7),
ra1 € rg1 S80 as distancias entre o elétron e cada um dos nucleos e R é a distancia
entre os dois nucleos.

As funcdes de onda do elétron obtidas pela resolucdo da equacdo de

Schrédinger bt st (7) sao os orbitais moleculares (OM). Um orbital molecular W
da, por intermédio de |W|?, a distribuicdo de probabilidade do elétron na molécula; é
semelhante a um orbital atbmico, mas se espalha por toda a molécula.

A equacdo de Schrodinger pode ser resolvida analiticamente para o H
(dentro da aproximacdo de Born-Oppenheimer), mas as funcdes de onda sdo muito
complicadas. Além disso, as solu¢cdes ndo se generalizam para sistemas
poliatdbmicos. Por isso, um procedimento mais simples que, embora aproximado,
pode ser aplicado com facilidade a outras moléculas como veremos adiante.

Considerando a espécie H;, se um elétron puder ser encontrado num orbital
atdmico do atomo A e também num outro orbital atdmico de um atomo B, a funcao
de onda geral é a superposicao dos dois orbitais atbmicos:

W= C1Xn1sa + CoXhiss (8)
em que, no caso do Hy", “A” simboliza a fungao Xpiss, “B” simboliza a fungdo Xpiss €
N € um fator de normalizagédo. C; e C, sdo os coeficientes da combinacéo linear. Na

(Eq.8) W é uma combinagéo linear de orbitais atdmicos (CLOA).
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Se um orbital molecular tiver simetria cilindrica em relacdo ao eixo
internuclear, como o que estamos discutindo, tem-se um orbital o, pois se parece
com um orbital s quando observado ao longo do eixo; mais exatamente, porque tem
momento angular nulo em relacéo ao eixo internuclear.

Existem algumas regras empiricas que permitem simplificar o calculo do ¥; as
funcdes atdbmicas que participam da formacao de um determinado orbital molecular

devem:

(1) Ter a mesma simetria em relagéo ao eixo da molécula;
(2) Ter energias aproximadamente iguais;

(3) Ter um recobrimento apreciavel.

A primeira destas regras ndo envolve nenhuma aproximacgao: a interacao
entre orbitais atbmicos de diferentes simetrias é identicamente zero. As outras
regras, porém, envolvem aproximacfes e nos calculos mais precisos eles ndo sao
tomadas em consideracdo sendo necessario analisa-las qualitativamente.

De acordo com a interpretacdo de Born, a densidade de probabilidade que o
elétron apresenta é proporcional ao quadrado do médulo da respectiva funcéo de
onda, esse é um postulado de Mecanica Quantica. A densidade de probabilidade

correspondente a funcéo de onda (real) y. da (Eq.8) é:
W2, =N%(A%+B?+2AB) (9)

Uma importante caracteristica da densidade de probabilidade fica aparente
guando examinamos a regido internuclear, onde os dois orbitais atdmicos tém
amplitudes semelhantes. De acordo com a (Eq.9), a densidade de probabilidade

total € proporcional a soma de:

« A? a densidade de probabilidade do elétron que esta no orbital atdmico A.
« B?,a densidade de probabilidade do elétron que esta no orbital atdmico B.

e 2AB, uma contribuigéo extra a densidade de probabilidade.
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Essa ultima contribuicdo, a densidade de superposicdo, € decisiva, pois
representa um aumento da probabilidade de se encontrar o elétron na regido
internuclear. O aumento pode ser relacionado a interferéncia construtiva entre os
dois orbitais atbmicos: cada qual tem amplitude positiva na regido internuclear, de
modo que a amplitude total € maior do que a correspondente a um unico orbital.

A explicacdo convencional é baseada na nocdo de que a acumulagédo da
densidade eletrbnica na regido entre os nucleos coloca o elétron numa posicao em
que ele interage fortemente com ambos o0s nucleos. Nesse caso, a energia da
molécula € menor que a dos atomos separados, onde o elétron interage fortemente
somente com um dos nucleos. O orbital formado € chamado de o e é um orbital
ligante, um orbital que, quando ocupado, contribui para a ligacdo dos dois atomos.
Nesse caso de espécies diatbmicas, a descricdo do orbital molecular se assemelha

a descricao da Ligagéo de Valéncia (VB), (Fig.8).

Regiao de
interferéncia
construtiva

Figura 8. Representacdo da interferéncia construtiva que ocorre quando dois orbitais H;s se

superpdem e formam um orbital o ligante

A combinacao linear W_na (Eq.10) corresponde a uma energia mais elevada
do que a de W, Como ela também é um orbital o, recebe a identificagdo o*. Esse
orbital tem um plano nodal internuclear no ponto em que A e B se cancelam

exatamente (Fig.8). A densidade de probabilidade é:
W2 = N%(A%+B?- 2AB) (10)
Ha uma diminuicdo da densidade de probabilidade entre os dois

ndcleos em virtude da parcela - 2AB (EQ.10). Fisicamente essa diminuicao

corresponde a inteferéncia destrutiva dos dois orbitais atdbmicos que se superpde.
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7

O orbital 0* é um exemplo de um orbital antiligante, ou seja, de um orbital que,
quando ocupado, contribui para a reducdo da coesdo entre os dois atomos e
proporciona elevacdo da energia da molécula em relacdo a energia dos atomos

separados (Fig.9).

Regiao de
interferéncia
destrutiva

Figura 9. Representacdo da inteferéncia destrutiva que ocorre quando dois orbitais His se superpdem

e formam um orbital 2o antiligante.

5.0 OS METODOS DE CALCULOS SEMI-EMPIRICOS

O objetivo dos calculos de estrutura molecular eletrdnica em quimica

A

HY =%
computacional é a a solucdo da equacado de Schrodinger eletrénica (12).

Em que E é a energia eletronica e W é a funcédo de onda polieletrdnica em funcéo
das coordenadas de todos os elétrons do nucleo.

Para o &tomo de hidrogénio, a Equacdo de Schrodinger tem solucdo exata
devido ao sistema ter apenas um elétron. Para uma molécula, assim como para
atomos polieletrénicos a solugdo € obtida através de métodos que aproximam
sobretudo a repulsdo eletronica. O meétodo mais utilizado nesse sentido é o de
Harttree-Fock que considera a repulsdo sentida por um elétron como uma média
devida aos demais elétrons (Peter Atkins,2011,p. 454) .

No método Hartree-Fock para atomos poli-eletronicos a funcdo de onda do
sistema € um determinante de Slater, forma que satisfaz ao Principio da Excluséo de
Pauli que determina que a funcdo de onda de partiulas com o spin fracionéario
(elétrons) deve ser anti-simétrica. No método hartree-Fock a Equacdo de
Schrédinger resulta nas equagdes mono-eletronicas onde surgem os operadores de
Fock.



A resolucdo da Equacdo de Schrédinger para uma molécula comeca
com a descricdo do operador Hamiltoniano molecular, descrito de forma

geneérica a seguir:

ZVz - 1022— +3i 2‘

2 m,
(12)

A funcdo de onda de uma molécula polieletrbnica € uma funcéo da
posicao de todos os elétrons, W(i1,r,...). Supde-se que cada elétron ocupa um
orbital e que a fungéo de onda total pode ser escrita como W 1)W()... Observe
que esta aproximacao orbital é bastante grave e perde muitos detalhes da
dependéncia da funcdo de onda em relacdo as posicOes relativas dos
elétrons. Para simplificar o aspecto das expressdes, escrevemos W 1)W(y)...
como W yWr)... A seguir, considerando que o elétron 1 ocupa o orbital o
orbital molecular W, com spin a, o elétron 2 ocupa o mesmo orbital com spin
B, e assim por diante. Desta forma, escrevendo a funcdo de onda
polieletrénica W como o produto W= Y, 2 (1)WL(2)...

A combinagdo de um orbital molecular e uma funcdo de spin, como

W.%(1), é o spin orbital introduzido.
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Uma funcédo de onda que € o produto de fun¢cBes nado satisfaz ao principio de

Pauli e ndo troca de sinal sob permutacdo de qualquer para de elétrons. Para que

ISSO aconteca, escrevemos a funcdo de onda deve ser escrita como a soma de todas

as possiveis permutagfes, usando sinais de mais e de menos apropriadamente:

Y=yl DyhR) - BN - wHWE) - yR(N) + -
(13)
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Existem Ne! Termos nesta soma, que pode ser representada pelo determinante de

Slater:
vem  yho yh()
L v v vh(2)
= : : :
V(N yBIND o yB(N)

(14)

1/\N, ! . ~ -
O fator ¢ garante a normalizacéo da funcdo se os orbitais moleculares
componentes W, estiverem normalizados. Para evitar escrever determinantes de
grandes tamanhos, a funcdo de onda € escrita usando-se apenas a diagonal

principal:

W= (UND Py wbh2) - whn)
(15)

A solucdo numérica das equacdes de Hartree-Fock no calculo para
moléculas é uma tarefa onerosa mesmo para computadores poderosos. A
abordagem que descreve os orbitais moleculares como combinacéo linear dos
orbitais atdmicos foi adotada em 1951 independentemente por Roothan e Hall
(Morgon, 2007, pg.19), que obtiveram uma forma de converter as equacfes de
Hartree-Fock para os orbitais moleculares em equacdes para os coeficientes que

aparecem nas CLOA.
Assim escrevemos:
Ny,
Yor = D Como
0=1
(16)

em que os Coy sdo coeficientes desconhecidos e 0s X, sdo os orbitais atdbmicos

(supondo serem reais).
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Os métodos de célculos quimicos quanticos baseados na aplicacdo de
métodos de Roothan-Hartree-Fock na resolucdo da Equacédo de Schrodinger sempre
trazem uso de um conjunto de orbitais atdmicos chamados de “conjunto base”. O
tamanho da base ndo € necessariamente igual ao nimero de ndcleos atémicos na
molécula porque podemos usar diversos orbitais atbmicos em cada nucleo.

Na aplicagdo do Método de Roothan-Hartree-Fock a partir de ny, fungdes no
conjunto base, obtemos Ny orbitais moleculares W linearmente independentes. Sao
obtidas as equacfes de Roothan, na notacdo matricial:

F. = Sce (17)

em que F € uma matriz N, x N, com elementos

Foo' = )Co(l)flxo'(l)dfl
(18)
e S € amatriz Np x Ny das integrais de superposicéo:

Smn' — fll,( l )X“/( I )(I Z.'
(19)

e ¢ € uma matriz Ny X Ny de todos os coeficientes que precisam ser obtidos:

Ca €+ CN,

Ca € - C2N,

CNya  ENg (‘NI-NI.)

(20)
A primeira coluna é o conjunto de coeficientes para W,, a segunda coluna para ¥
etc.

Por fim, € € uma matriz diagonal das energias €,,Ey,...:

g 0 0

0 & 0
£ = :

0 0 En,

(21)



34

Se escrevermos as equagdes de Roothaan na forma (F- S€); ¢ = 0; verificamos que
elas sdo apenas um conjunto de Ny equacdes simultdneas para os coeficientes.
Portanto, elas tém solucdo somente se

|[F-€S|=0 (22)

Chegamos a um estdgio em que podemos verificar que a metodologia
Hartree-Fock, juntamente com a utilizacdo de conjuntos de funcbes base, requer a
avaliacdo de um grande numero de integrais. Nesse ponto duas abordagens séo
normalmente seguidas. Nos métodos semi-empirico, as integrais encontradas ou
sao feitas iguais a zero ou sdo estimadas a partir de dados experimentais. Nos
métodos ab initio, tenta-se calcular as integrais numericamente usando como
entradas somente os valores das constantes fundamentais e os nimeros atébmicos
dos atomos presentes na molécula.

O célculo eficiente dessas integrais € o maior desafio em célculos Roothan-
Hartree-Fock, mas o problema pode ser suavizado por uma escolha adequada das
funcdes base de boa parametrizacdo. A parametrizacdo € usada para evitar o
calculo de diversas integrais. Cada método de calculo semi-empirico é caracterizado
por uma parametrizacdo propria. Os métodos de célculos semi-empiricos usam o
método Roothan-Hatree-Fock através de calculo do campo auto-consistente
(SCF-RHF).

Nos métodos semi-empiricos, muitas das integrais que ocorrem nos calculos
sdo estimadas mediante dados da espectroscopia ou de propriedades fisicas, como
as energias de ionizacao, ou adotando-se uma série de regras que permitem anular
certas integrais. Estes métodos sdo rotineiramente aplicados a moléculas que
contém um grande numero de atomos devido a sua velocidade computacional, mas
ha frequentemente uma perda de precisao nos resultados.

Os métodos semi-empiricos mais recentes fazem simplificagbes menos
rigorosas sobre o abandono de integrais, mas sado todos descendentes da técnica
primitiva do CNDO (Negligéncia Completa do Overlap Diferencial). Enquanto o
CNDO considera as integrais (AB/AB), ou seja, orbitais Xa e Xg diferentes em um
mesmo atomo superpostos, iguais a zero, 0 método do abandono intermediario das
superposi¢coes diferenciais ndo abandona as integrais (AB/AB) para as quais

diferentes funcdes de base Xa e Xg estdo centradas no mesmo atomo.
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Como essas integrais sado importantes para explicar as diferencas de
energia entre &tomos correspondentes a mesma configuragéo, o INDO é muito mais
preferivel que o CNDO para investigacdes espectroscopicas. Uma aproximacao
menos drastica é o abandono das superposi¢cdes diferenciais diatbmicas, NDDO, no
qual (AB/CD) é abandonada somente quando X € Xg ou Xc e Xp séo centrados em
atomos diferentes nucleos.

Ha outros meétodos semi-empiricos, com nomes como abandono
intermediario modificado das superposicoes diferenciais, MINDO), abandono
modificado das superposi¢oes diferenciais, MNDO, modelo Austin 1(AM1),PM3 e
gaussiana dirigidas para a distancia interpar, PDDG. Em cada caso, os valores das
integrais sdo nulos ou iguais a parametros cujos valores foram determinados na
tentativa de se otimizar a concordancia com dados experimentais, como as entalpias
de formacdo, momentos de dipolo e energias de ionizagdo. AM1, PM3 e PDDG séao
versodes aprimoradas de MNDO.

Deste modo, o método semi-empirico foi melhorando por derivar de uma
melhora dos métodos anteriores. Em 2006 Alfredo Simas cria o RM1 (Recife Model
1), e na mesma universidade (UFPE) desenvolve-se o método Sparkle que é
calibrado para complexo de lantanideos trabalhando associado inicialmente com o
AML1 e atualmente com o PM7.

5.1 ANALISE POPULACIONAL: AS CARGAS SOBRE OS ATOMOS

A funcdo de onda obtida através dos métodos de célculo resultantes da
Equacdo de Schrddinger ndo pode ser interpretada fisicamente mas algumas
propriedades dos sistemas moleculares que podem ser calculadas a partir da fungao
de onda podem ter interpretacdes fisicas. E o caso por exemplo da distribuicio de
cargas e ordem de ligacdo. A parte analitica das equa¢gGes matematicas nos calculos
guanticos é bastante extensa mas usaremos apenas algumas expressées
fundamentais para a nossa exposicao.

O calculo de propriedades eletronicas das moléculas considerando a
ocupacdo dos orbitais moleculares é feito através de técnicas conhecidas como

Andlise Populacional.
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Existem varias técnicas de analises populacional, a mais popularizada entre
0s quimicos é a Analise Populacional de Mulliken ( Guadagnini e outros, 1996, p. 8),
face a facilidade dos calculos envolvidos ( Sant’Anna, Carlos. M.R, 2009, p 15).

A Analise populacional de Mulliken faz uso da descricéo do orbital molecular
como combinacao linear dos orbitais atdmicos. Desta forma nos calculos semi-
empiricos, os coeficientes das combinacdes lineares que descrevem o0s orbitais
moleculares sdo calculados. Pela analise populacional de Mulliken, a probabilidade

de um elétron ocupar W; € dada por uma soma de contribuicbes de cada orbital

1,2
o = . .
atébmico ®,. O termo ( U) (23) pode ser interpretado como a carga eletronica

. |
i)t

(
parcial u (24) sobre o orbital atbmico ®, devido a presenga de um elétron no

(‘| ) ) ) \ 4
orbital molecular W, (para sermos rigorosos, % (25) deveria ser ‘"= ' (26)

vezes a carga eletrénica). A carga eletronica total sobre o orbital atbmico ®, é:

. 1
= L Nn.
i

(27)

ou

(28)

cuja soma é sobre todos os orbitais moleculares ocupados, e n;indica o nimero de
ocupacéao do orbital molecular W. A carga “q” sobre o atomo devido a contribuicao de
todos os orbitais atbmicos e em todos os orbitais moleculares € calculada pelo
somatorio dos g, para todos os orbitais atdmicos centrados nos atomos em quest&o.

Finalmente, a carga residual sobre o atomo A, também chamada de “carga

liquida”(ga) €é calculada como sendo:

ga=2Zar—( (29)
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5.2 ORDEM DE LIGACAO

Uma forma de avaliar as ligagBes quimicas existentes entre os atomos de
uma molécula é através da andlise das Ordens de Ligacdo que também podem ser
calculadas a partir das fungbes e onda ja obtidas. Considerando dois atomos A e B,
a ordem de ligacdo (OL) entre eles € dada pelo somatério sobre todos os orbitais
moleculares ocupados do produto do numero de elétrons que ocupam o orbital “i” e
os coeficientes da combinacao linear de cada orbital atbmico centrados em cada

atomo A e B.

OLas=X2¢ nicycii

(30)
A ordem de ligacdo é um parametro importante no estudo da estrutura eletrénica das
moléculas. Sua analise é importante para identificar o nimero de ligacdes existentes

entre dois atomos e também a ocorréncia de ressonancia.

6.0 METODOLOGIA

A Teoria do Orbital Molecular (TOM) precisa ser bastante explorada quando
se fala em praticas de ensino. O aprendizado deste contetdo por parte do professor
€ importante porque esta relacionado com diversos outros conteddos béasicos de
guimica como reatividade, polaridade e previsdo de acidez que sdo muitas vezes
trabalhados sem o entendimento de sua origem tedrica. E evidente que ao abordar
qualquer assunto ligado a Teoria Quéantica no ensino medio ndo é uma tarefa trivial
por conta de diversos aspectos implicados como, por exemplo, 0s pré-requisitos de
matematica, tanto do aluno como do professor, bons livros didaticos que abordem
corretamente o0 assunto, etc. Neste trabalho, procuramos apresentar uma proposta
baseada na Teoria do Orbital Molecular com o uso de uma ferramenta de informatica
como peca auxiliar que julgamos importante na nossa proposta visando melhorar o
processo de ensino-aprendizagem nesse tema em turmas de quimica do Ensino
Médio.
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O produto didatico estd fundamentado segundo a teoria da Aprendizagem
Significativa do americano David Ausubel. O produto foi aplicado em cinco (5)
grupos, sendo assim distribuidos: quatro (4) grupos com dois (2) alunos e um grupo
com cinco (5) alunos, neste grupo cinco (5) os alunos resolveram agrupar-se assim,
identificados por A, B, C, D e E, sendo a intervencédo didatica realizada em 2 (dois)
encontros de 50 minutos, cada um devidamente registrado em videos. Para
execucao da intervencdo usamos um roteiro em que os alunos deveriam responder
antes um questionario com cinco questdes objetivas sobre orientacdo no anel
aromatico e Efeito Indutivo Estatico negativo em Acidos Carboxilico (Efeito -Is), apds
a demonstracdo de cada simulagcdo um novo questiondrio com seis questdes
subjetivas sobre o referido assunto.

Objetivamos, nesta pesquisa, desenvolver potencialmente uma aprendizagem
significativa em aulas de quimica no ensino médio utilizando como recurso um
software que desenvolvemos e tem como prioridade fornecer aos professores um
pequeno banco de dados com algumas moléculas e alguns parametros de sua
estrutura eletronica (carga liquida sobre os atomos). Os parametros apresentados
como ja dissemos, serdo calculados com o uso do HyperChem versdo 7.0, através
do método quimico-quéntico semi-empirico AM1, licenciado para UFRPE sob o
12-710-1502700154.

Os parametros da estrutura eletrénica servirdo para orientar a discussdo em
um software que produziremos para o professor a fim de discutir principalmente
alguns pontos importantes como:

- a reatividade, relacionando inclusive com a orientacdo orto, meta e para nos
compostos com anel aromatico;
- polaridade das ligagOes e a acidez.

A andlise desses dados é fundamental para que o professor possa mostrar a
relacdo dos mesmos com algumas propriedades quimicas dos compostos,
verificando dai a importancia da Teoria do Orbital Molecular (TOM). Esperamos que
este material multiplique as ideias para se trabalhar com conceitos tedricos que séo
assimilados pelos alunos de uma maneira substancialmente.

Nessas premissas, fomentamos a importancia de utilizar simuladores em sala
de aula que estao relacionados ao aperfeicoamento e entendimento dos conceitos,
permitindo que os estudantes coletem um grande numero de informacdes,

estimulando até o desenvolvimento de pesquisas cientificas.
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Por outro lado, a utilizacdo de simuladores em sala de aula inspira cuidados
como a complexidade de um sistema real. Deve-se ter o cuidado com a sua
utilizacdo, pois podem conter erros grosseiros com o planejamento do professor na
escolha do simulador que sera trabalhado na complementacdo de suas aulas e o
momento de apresentacdo desta modelagem €é de suma importancia para
potencializar o processo de aprendizagem.

Caso nédo ocorra este planejamento, o aprendiz pode desenvolver uma visédo
distorcida a respeito do assunto, ndo podendo seu conhecimento ser aplicado a vida
real. Vale salientar que as animacdes utilizadas na sala ndo devem possuir apenas
carater de motivacao e alegoria, mas sim incorporar as atividades do professor como
elementos didaticos. O docente deve criar atividades didaticas de forma a estimular
o discente a interagir com a simulacdo aproveitando, assim, potencialmente sua
utilizacdo, animacgéao e interagao.

Ainda neste contexto, é importante frisar que o discente pode interagir e
controlar de forma solitaria, fazendo, inclusive, ele mesmo perguntas e procurando
as respostas destas investigacdes, ou seja, adiantando ou voltando a a¢do até que
ocorra a construgao do conhecimento significativo.

O objetivo deste processo € contribuir com aspectos motivacionais,
ferramentas de simulacdes para que o docente, ao utilizar este software nas redes
de computadores, figuem estimulados em complementar nossa pesquisa com novas
ideias, desenvolvendo novos produtos pedagogicos que poderdo contribuir com o
desenvolvimento intelectual dos nossos discente, deixando as aulas com
material/abordagem mais dindmicas e inovadoras. Além disso, promover a
descoberta de alteragBes para estimular e desenvolver novas formas de ensino-
aprendizagem que permitam vivenciar experiéncias bem préximas a realidade que é

apresentada.
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7.0 O SOFTWARE DESENVOLVIDO

O software foi desenvolvido na plataforma Made with unity “Feito com
unidade” tradugcdo nossa, que oferece suporte ao desenvolvimento para todas as
principais plataformas como: dispositivos moveis, PC, console e Web. A plataforma
Unity “Unidade” tradugao nossa € usada para criar jogos, historias, anuncios, artes
interativas, filmes e visualizacGes. Essa ferramenta facilita a criacdo, movimentacao
das moléculas e o armazenamento dos dados de carga liquida colhidos no
HyperChem versdo 7.0 através do método quimico-quantico semi-empirico AM1.
Foi, também, adicionada uma musica instrumental que acompanha o usuario na sua

navegacao estimulando-o a prosseguir.

E ‘ TOM no Ensino Médio - Teoria do Orbital Molecular — X

Made with @ uni'l'y

(31)

Na pagina inicial do software, encontram-se duas partes: INICIAR e CARGA
LIQUIDA:



- TOM no Ensino Médio - Teoria do Orbital Molecular = X

‘ INICIAR ,
R —

CAGALIQUDA |
—

CREDITOS

(32)

7.1 O MODO INICIAR

O aluno encontra no centro da tela o anel aromatico:

. TOM no Ensine Médic - Teoria do Orbital Melecular — O X

Radical Saturado
CH, OH

Radical Insaturado

Eletrofilo
clI

INSTRUCDES

(33)

4



Em seguida, seguindo instru¢cdes em dois (2) passos:

1° Passo: Arraste um radical saturado ou insaturado até o aromatico;

ﬂ TOM no Ensino Médio - Teoria do Orbital Molecular

Siga as instrugbes:
1° Passo: Arraste um radical saturado ou
insaturado até o aromético.

Radical Saturado
CH, OH

Radical Insaturado
NO,

Eletrofilo

(34)

2° Passo: Arraste um eletrofilo até o aromatico;

['¥ TOM no Ensine Médio - Teoria do Orbital Melecular

Radical Saturado
CH, OH

Radical Insaturado

NO,

Eletrofilo

(35)
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O aluno escolhe um radical saturado, podendo ser o grupamento metil ou hidroxi:

. TOM no Ensine Médio - Teoria do Orbital Molecular

INSTRUCDES

. TOM no Ensinc Médio - Teoria do Orbital Molecular

Radical Saturado
OH

Radical Insaturado

NO;

Eletrofilo

Cl

(36)

Radical Saturado
CH,

Radical Insaturado

NO,

Eletrofilo

Cl

(37)

43
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Os radicais saturados, ao se encaixar ao anel aromatico, propiciardo a substituicdo

eletrofilica nas posicées orto-para (2,4 e 6) ativante de 1°Classe:

(/] wy

- TOM no Ensine Médio - Teoria do Orbital Molecular — O X

Radical Saturado
OH

Radical Insaturado

NO;

Eletrofilo

(38)

- TOM no Ensine Médio - Teoria do Orbital Molecular — O x

Radical Saturado
CH,

Radical Insaturado

NO;

Eletrofilo

INSTRUCDES

(39)
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O aluno tem, também, a possibilidade de escolher para encaixar no anel benzénico

o radical nitro:

- TOM no Ensino Médio - Teoria do Orbital Molecular - O x

Radical Saturado
CH, OH

Radical Insaturado

Eletrofilo
clI

(40)

O radical insaturado, ao se encaixar ao anel aromatico, propiciara a substituicdo

eletrofilica nas posi¢cdes meta (3,5), desativante de 2°Classe:

- TOM ne Ensine Médio - Teoria do Orbital Molecular — O *

Radical Saturado
CH, OH

Radical Insaturado

Eletrofilo

(41)
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A CARGA LIQUIDA, ao ser clicada na primeira pagina, tem a finalidade de
estimular o aluno a prosseguir para a segunda pagina onde ele encontrara 9 (nove)
moléculas organicas com relevante participacdo em provas de quimica dos
principais vestibulares e ENEM; o arraste de cada molécula para o centro da tela
mostrara suas cargas liquidas favorecendo o local onde os orbitais atbmicos séo
mais concentrados estando relacionado a reatividade da molécula no tocante a
Substituicéo Eletrofilica e ao Efeito Indutivo estatico negativo em Acidos Carboxilico
(Efeito -Is).

A primeira molécula que podera ser arrastada para o centro da tela para ser
verificada suas cargas liquidas é o fenol. O radical hidroxi favorece a substituicdo
eletrofilica nas posi¢cbes orto/para (2 (-0,214),4(-0,166),6 (-0,157)), ativante de
1°Classe, calculados com o uso do HyperChem versdo 7.0 através do método

guimico-quantico semi-empirico AM1.

U P

. TOM no Ensino Médio - Teoria do Orbital Molecular — *

Arraste as moléculas até o centro da tela (42)
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A segunda molécula que podera ser arrastada para ser verificada suas cargas
liqguidas é o a-naftol. O radical hidroxi favorece a substituicdo eletrofilica nas
posicdes orto/para do anel substituido (2 ( -0,230),4 ( -0,154)), ativante e 1°Classe,
calculados com o uso do HyperChem versdo 7.0 através do método quimico-

guéantico semi-empirico AM1.

- TOM no Ensine Médio - Teoria do Orbital Molecular - O x

o -Naftol

-0.134

Arraste as moléculas até o centro da tela

(43)

A terceira molécula que podera ser arrastada para ser verificada suas cargas
liguidas € o tolueno. O radical metil favorece a substituicdo eletrofilica nas posicdes
orto/para (2(-0,130),4(-0,135)),6(-0,132)), ativante de 1°Classe, calculados com o
uso do HyperChem versdo 7.0 através do método quimico-quéntico semi-empirico
AM1.

- TOM no Ensine Médio - Teoria do Orbital Molecular = [ X

Tolueno

-0,084

0,179

i
n_osaH - C = H 008

-0,069
-0,130
-0,130

0,127
-0,130
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A quarta molécula que podera ser arrastada para ser verificada suas cargas
liquidas é a Benzonitrila. O radical carbilamina favorece a substituicdo eletrofilica nas
posi¢coes meta (3(-0,135),5(-0,135)), desativante ou de 2°Classe, calculados com o
uso do HyperChem versdo 7.0 através do método quimico-quéntico semi-empirico
AM1.

¥ TOM no Ensino Médio - Teoria do Orbital Molecular

Benzonitrila

0,096
C = N -o038

-0,016
0,090
0,145
-0,135
0,140

(45)

A quinta molécula que podera ser arrastada para ser verificada suas cargas
liguidas é o B-naftol. O radical hidroxi favorece a substituicdo eletrofilica nas
posi¢cdes (1(-0,159) e 3(-0,195)) do anel substituido, calculados com o uso do
HyperChem verséo 7.0 através do método quimico-quéantico semi-empirico AM1.

p-Naftol

Arraste as moléculas até o centro da tela (46)
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A sexta molécula que podera ser arrastada para ser verificada suas cargas
liquidas € o Acido Benzéico. O radical carboxi favorece a substituicdo eletrofilica nas
posices meta (3( -0,149),5(-0,147)), desativante de 2°Classe, calculados com o uso

do HyperChem versédo 7.0 através do método quimico-quantico semi-empirico AM1.

ﬂ TOM no Ensine Médic - Teoria do Orbital Molecular — *

Acido Benzéico

O -0,365

-0,317 -0,246

ELY) o
¥ C=0=H

Arraste as moléculas até o centro da tela (47)

A sétima molécula que podera ser arrastada para ser verificada suas cargas
liqguidas € o Nitrobenzeno. O radical nitro favorece a substituicdo eletrofilica nas
posi¢cdes meta (3 (-0,140),5 ( -0,140)), desativante ou de 2°Classe, calculados com o
uso do HyperChem versdo 7.0 através do método quimico-quéntico semi-empirico

AM1.

ﬂ TOM no Ensine Médio - Teoria do Orbital Melecular — *

Nitrobenzeno
0 -0,359

)] 0.35¢
0.567 N 0,359

-0,068
0,171

Arraste as moléculas até o centro da tela (48)
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A previsao de acidez pode ser verificada arrastando para o centro da tela o
Acido Acético e o Acido Tricloroacético. A comparacdo dos seus hidrogénios acidos
demonstra a aplicabilidade da Teoria do Orbital Molecular (TOM) na previsdo de
seus respectivos graus de ionizacao.

A oitava molécula que podera ser arrastada para o centro da tela é o Acido
Acético sendo observado seu hidrogénio acido (-0,243), calculados com o uso do
HyperChem verséao 7.0 através do método quimico-quantico semi-empirico AM1.

z TOM no Ensino Médio - Teoria do Orbital Molecular — X

Acido Acético

H -0,115
o Voxe 4

H=C=2C

0,306
S

Arraste as moléculas até o centro da tela (49)

A nona molécula que podera ser arrastada para o centro da tela é o Acido
Tricloroacético, sendo observado que os trés cloros aumentam o seu grau de
ionizacdo quando comparado com o acido acético devido ao efeito Indutivo estatico
negativo (Efeito -Is), sendo observado seu hidrogénio acido (-0,263), calculados com
0 uso do HyperChem versédo 7.0 através do método quimico-quantico semi-empirico
AML1.
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ﬂ TOM no Ensino Médio - Teoria do Orbital Molecular — *

Acido tricloroacético

cl -0,184

-0,180 I-tl‘492 /I -0,301
Cl=C=C
l 0,421

S 0,263
Cl O=H

-0,181 -0,330

Arraste as moléculas até o centro da tela

(50)

7.2 PRIMEIRA ETAPA

A aplicagéo do produto foi planejada para ocorrer durante as aulas regulares
do sétimo (7°) periodo de 2019 do Curso de Licenciatura em Quimica da UFRPE,
visando aprimorar o software para a posteriori apresentarmos ao Ensino Médio da
rede Oficial do Estado de Pernambuco, através da projecdo da simulagdo por um
Datashow EPSON em um quadro branco com pilotos azul e vermelho e um
apagador. A UFRPE dispde de uma sala de quimica, que € muito frequentada pelos
alunos; possui 40 carteiras, um projetor multimidia, um quadro branco e um ar
condicionado onde fizemos nossa intervencdo para que o professor expusesse 0
seu trabalho mediando a interacdo dos alunos com o produto.

O tempo planejado para aplicacdo foram dois (2) encontros utilizando os
tempos de aula normal, ou seja, 50 minutos, dando um total de 100 minutos
devidamente registrados e filmados. As atividades foram planejadas para serem
realizadas em cinco (5) grupos, sendo assim distribuidos: quatro (4) grupos com dois
(2) alunos e um grupo com cinco (5) alunos, neste grupo cinco (5) os alunos
resolveram agrupar-se assim, sendo entdo, identificados por A, B, C, D e E. E
imprescindivel, contudo, que cada grupo tenha seu roteiro e responda as atividades.
Somente assim eles irdo participar mais ativamente.

O grupo, ao responder o préprio questionario com cinco questfes objetivas de
vestibulares tradicionais, conforme Apéndice A, busca organizar suas ideias sobre 0
conceito, além de buscarmos o0s seus conhecimentos prévios de acordo com a

aprendizagem significativa de Ausubel.
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7.3 SEGUNDA ETAPA

Apols a realizacdo do questionario objetivo proposto na primeira etapa, a
segunda etapa consistiu na apresentacao do software na qual os alunos interagiram
com o programa analisando sua aplicabilidade nas aulas de quimica. O professor
aproveitou o interim para explicar em conjunto com as informacdes do software o
mecanismo de orientagdo nos aromaticos mononuclear, polinuclear com nucleos
condensados nas substituicdes eletrofilicas e o Efeito Indutivo estatico negativo em
Acidos Carboxilico (Efeito-Is) na previsdo de sua acidez.

Utilizando uma didatica moderna e atrativa, o assunto foi abordado atrelando
0S conceitos tedricos aos dados calculados com o uso do HyperChem versédo 7.0
através do método quimico-quantico semi-empirico AM1, outrora uma ferramenta
especializada para os fisicos e, atualmente, uma técnica de grande utilidade para os
quimicos devido a trabalhar apenas com os elétrons da camada de valéncia de uma
molécula, obtendo dados com grande velocidade em pouco tempo, além da nao

utilizacao de reagentes muitas vezes toxicos.

7.4 TERCEIRA ETAPA

Consistiu na apresentacdo de um questionario subjetivo com seis perguntas

referentes ao assunto apresentado no software, conforme Apéndice B.

8.0 RESULTADOS E DISCURSOES

Apés a aplicacdo do produto, sua avaliacdo foi realizada através de uma
pesquisa qualitativa participativa. Utilizamos a analise de conteudos que prevé trés
(3) fases importantes. A pré-analise, no qual iremos explorar o material e tratar os
resultados, organiza as ideias iniciais criando indicadores para interpretacdo das
informacgdes disponiveis.

Logo em seguida, buscamos explorar todo o material onde juntamos e
organizamos as informacgdes, separamos os resultados, inferéncia e interpretacao
nos pontos coletados.

Neste capitulo, vamos apresentar os resultados da aplicagdo do software

educacional desenvolvido nesta pesquisa.
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Apresentaremos um breve relato dos encontros e passaremos a analise dos
roteiros de atividades. Também apresentamos os resultados das respostas dos
alunos ao questionario de sondagem. No0sso produto € composto por um roteiro que
aborda os ambientes da simulacdo, um questionario que avalia a metodologia
utilizada, que foram respondidas pelos alunos. Salientamos que a importancia de se
trabalhar com futuros licenciados € uma forma de validar a ferramenta pedagdgica e
justificar a metodologia, além de aprimorar o software antes de ser aplicado aos
alunos do Ensino Médio do Terceiro (3) Ano da Rede Oficial do Estado de

Pernambuco.

8.1 ANALISES DOS ROTEIROS DE ATIVIDADES

Nesta secdo, analisaremos as respostas dadas pelos alunos ao roteiro de
atividades. Para cada atividade, fizemos a andlise do conteido conforme discutido
no Capitulo 1. Nossa andlise aborda os dois momentos da aplicacdo do produto:
atividades pré-simulacéo, que visa fazer o aluno pensar a respeito da questdo com o
seu conhecimento prévio, auxiliando na organizacao dos subsuncores; e atividades
pés-simulacdo, realizadas apds a simulagdo onde se espera observar a
sistematizacdo do conteudo trabalhado com o produto educacional através da
aprendizagem subordinada ocasionando uma derivagcdo progressiva nos
subsuncores. Para cada atividade classificamos o momento em que ela se
enquadra, apresentamos a andlise de conteudo e discutimos sobre o resultado. Os
alunos nao tiveram nenhuma informacéo sobre o contetado abordado no produto, ou
seja, o contetido sobre carga liquida e Efeito Indutivo estatico negativo em Acidos

Carboxilico (Efeito -Is) introduzido no momento da aplicacdo da simulacao.

8.2 PRIMEIRO ENCONTRO

Este primeiro encontro foi realizado numa aula de licenciatura em quimica do
7° periodo 2019 noturno na UFRPE cedida gentilmente pelo Professor. Doutor
Luciano Azevedo. No encontro, utilizamos cinco (5) grupos, sendo que, quatro (4)
grupos com dois (2) alunos e um grupo com cinco (5), neste grupo cinco (5) os
alunos resolveram agrupar-se assim, sendo entédo, identificados como A, B, C, D e
E.
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Na sala, os grupos foram orientados a sentarem espalhados, sendo avisados
que sO responderiam o questionario, conforme o Apéndice A, ap0s a solicitacdo do
professor; os grupos tinham um tempo de 20 minutos para resolver o questionario
objetivo com cinco questdes. Os alunos estavam euféricos e muito falantes,
querendo saber sobre o que apresentariamos de tao diferente e qual contetdo seria
abordado.

O grupo A entregou o0 guestionario em 11 minutos; na correcao este grupo
acertou as questbes 1,2,3 e 4, errando a questdo 5. O grupo B entregou o
questionario em 12 minutos; na correcdo este grupo acertou as questbes 1,3 e 4,
errando as questfes 2 e 5. O grupo C entregou 0 questionario em 8 minutos; na
correcdo este grupo acertou as questdes 1 e 4, errando a questdo 2,3 e 5.

O grupo D entregou o questionario em 1lminutos; na correcdo este grupo
acertou as questbes 2,3,4 e 5, errando a questdao 1. O grupo E entregou em 15
minutos; na correcao este grupo acertou as questdes 1 e 2, errando as questdes 3,4

e 5. ApOs todos 0s grupos entregarem 0s questionarios, 0 segundo encontro iniciou-

se.
Questéao 1:
80% -
70% -
60% -
50% - H Colunas2
40% - H Colunasl

30% -
20% -
10% -
0% T T
Acertos Erros

(51)

O grupo A marcou a letra b (correta);
O grupo B marcou a letra b;
O grupo C marcou a letra b;

O grupo D marcou a letra d;



O grupo E marcou a letra b.

O Alfa-Naftol (_C1woHsO ) € a solugdo utilizada para a
realizacdo do Teste de Voges-Proskauer (VP), um
procedimento em bacteriologia que consiste na
fermentacdo de bactérias pela via butilenoglicélica. O
Alfa-Naftol tem a finalidade de fermentar glicose para
que ocorra a producao de acetoina, um liquido incolor
com cheiro amanteigado. Durante a realizac&ao do teste,
a adigdo do Alfa-Naftol provoca a catalise indicando um
anel na cor vermelho, enquanto que a cor amarelo
indica o resultado negativo.

A alguilacéo do o-naftol produz em maiores quantidades
uma mistura de:

a) 2, 3-dimetilnaftol
b) 2 4-dimetilnaftol
c) 2,5-dimetilnaftol
d) 2 6-dimetilnaftol
e) 2, 7-dimetilnaftol

Questéo 2:

60%

50%

40%

30%

20%

10%

0%

M Série 2

B Série 1

Acertos Erros

O grupo A marcou a letra e (correta);

O grupo B marcou a letra a;

(52)
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O grupo C marcou a letra a;
O grupo D marcou a letra e;

O grupo E marcou a letra e.

QUESTAO 02

Durante a sintese quimica do composto orgénico Z,

adotou-se a sequinte rota sintética:

CHj
I + X +  Produto Inorginico
CH;
Ry H
II. | + HNO;, ESOMHMF Y + W Produto Inorginico
RN ’

0
m. Ww I—]PE

Apos a realizacéo da sintese, pode-se afirmar que X, Y,
W e Z sdo, respectivamente,

a) cloreto de mefanoila, p-nitrotolueno, o-nifrotoluene e
acido p-nitrohenzoico.

b) cloreto de metila, c-aminotoluens, m-aminoiolueng e
m-aminghenzaldeido,

c) cloreto de metila, o-aminotolueno, p-amingtolueno. e
acido p- mm!maam

d) cloreto de metanoila, o-nitretolueng, m-nitrofolueno e
m-nitrobenzaldeido.

e) cloreto de metila, o-nitrotolueno, p-nitrotolueno. e
acido p-nitfrohenzoico.
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Questéo 3:

60%

50%

40%

30%

20%

10%

0%

M Série 2

M Série 1

Acertos

Erros

O grupo A marcou a letra a (correta);

O grupo B marcou a letra a;

O grupo C marcou a letra c;

O grupo D marcou a letra a;

O grupo E marcou a letra b.

(53)
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O acido benzoico, CeHsCOOH, €& um composto
aromatico classificado como acido carboxilico (ou

especificamente, acido monocarboxilico). Este acido
fraco e seus sais sdo usados como conservante de
alimentos e ocorre naturalmente em certas plantas.

Qual o produto majoritario de uma reacédo do acido

benzgico com etanoniirila?
a) Acido m-ciano-benzdico.

b) :_ﬁu:idD o-ciano-benzeno.
c) &:idn p-ciano-henzoico.
d) Acido p-ciano-benzeno.

e) Acido m-carbilamina-benzgico.

Questéao 4.

80% -
70% -
60% -

50% - B Colunas2

40% - m Colunasi

30% -
20% -
10% -
0% T 1
Acertos Erros

O grupo A marcou a letra ¢ (correta);
O grupo B marcou a letra c;
O grupo C marcou a letra c;
O grupo D marcou a letra c;
O grupo E marcou a letra a;

(54)

58



Seja um acido organico de férmula geral XCH>COOH,
onde X podera ser substituido por H, Fe, ClI, Brou I.
Pergunta-se: em qual dos casos o acido sera mais
fortemente dissociado em solucao aquosa?

a)X=H
b) X = Fe
c) X = Cl
d) X = Br.
e) X =1
80% -
70% -
60% -
50% - W Série 2
40% - W Série 1
30% -
20% -
10% -
0%
Acertos Erros
Questéao 5:

O grupo A marcou a letra a;
O grupo B marcou a letra a;
O grupo C marcou a letra d;
O grupo D marcou a letra b (correta);
O grupo E marcou a letra a.

(55)
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Considere os seguintes acidos:

|. CH:COOH

[I. CHzCH>COOH
[l. CH2CICH.COOH
V. CHCI,CH2COOH
V. CClsCH2COO0H

Identifique a opcao que contém a sequéncia correta
para a ordem crescente de carater acido:

al<li<ll<iv<V
bylil<I<ll<IV<V
ogll<I<V<IVI
dlll<iv<sVv<<il<l|
e)VSIV<il< Il <
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GRUF’Q ;, Pinte sua referéncia.

B E

QUESTAQ 01 e

e T e AN T S —————————

0 AIfa-Naft9| ( C10HgO ) 6 a solugo utilizada para a realizagéo do Teste de Voges-Proskauer (VP),
um_ procedimento em bacteriologia que consiste na fermentagdo de bactérias pela via
butller'woglicélica. O Alfa-Naftol tem a finalidade de fermentar glicose para que ocorra a produgéo de
acetoina, um liquido incolor com cheiro amanteigado. Durante a realizagéo do teste, a adigédo do

Alfa-Naftol provoca a catélise indicando um anel na cor vermelho, enquanto que a cor amarelo indica
o resultado negativo.

ag/i,S-dimetilnaﬁoI
Th) 2,4-dimetilnaftol
}g) 2,5-dimetilnaftol
d) 2,6-dimetiinaftol
e) 2,7-dimetilnaftol

QUESTAD 02 mormmama v comen oo s o o e e e
Durante a sintese quimica do composto orgénico Z, adotou-se a seguinte rota sintética:
Clly
\
() x e Y e C iy
CH; N( ) 2 L\H k. 3,
IL @ » HiG, PO i e ma.mﬁié(m H \/ '_ i + "\//
(0] ~ A0,

n. wW——1Z7

Apo6s a realizagéo da sintese, pode-se afirmar que X, Y, W e Z s3o, respectiv

a) cloreto de metanoila, p-nitrotolueno, o-nitrotolueno e écid
b) cloreto de metila, o-aminotolueno, m-aminotolueno e
c) cloreto de metila, o-aminotolueno, p-aminotolueno e
. d) cloreto de metanoila, o-nitrotolueno, m-nitrotolueno e
}f»cloreto de metila, o-nitrotolueno, p-nitrotolueno e acid

QUESTAO 03 s s oo Soemmsr s st pmsieeeemsetmesome e
O écido benzoico, CgHsCOOH, & um composto aromatico classificado como écido carboxilico (ou

especificamente, acido monocarboxilico). Este acido fraco e seus sais séo usados como conservante
de alimentos e ocorre naturalmente em certas plantas.

Qual o produto-majoritario de uma reagéo do acido benzédico com etanonitrila?



)/dg_ACl_dO m-ciano-benzéico.
b) Acido o-ciano-benzene.
¢) Acido p-ciano-benzico. A
d) Acido p-ciano-benzeno. I/ N y
e) Acido m-carbilamina-benzsico. i g

QUESTAQ 04 emememmmemore oo oo }C//‘ v

T, P s, S ——

Seja um 4cido organico de formula geral XCH;COOH, onde X podera ser substituido por H, Fe, Cl,
Br ou |. Pergunta-se: em qual dos casos o acido sera mais fortemente dissociado em solugao
aquosa?

a)X=H
b) X=Fe
Se) X =Cl
d) X =Br
e)X=1

QUESTAQ 05 s

e e o  rr—
st

Considere os seguintes acidos:

I. CH;COOH

1l. CH3CHCOOH
Il. CH,CICH,COOH
IV. CHCI,CH2COOH
V. CCl;CH2COOH

Identifique a opgdo que contém a sequéncia correta para a ordem crescente de carater acido:

Fl<li<m<iv<V .
%u<|<m<w<v )m M \/\f\ L
QU<I<V<IV<I . o o
dill<ivsVvV<ii<l j J
V<iV<ill<li<l el
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\
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GRUPQ : Pinte sua referéncia.

(A1 ] (o[

QUESTAQ 01 ~eoe-..

e S I e ——

O Alfa-Naftol ( C10HgO ) é a solugso utilizada para a realizagéo do Teste de Voges-Pr_oskauer (VP),
um procedimento em bacteriologia que consiste na fermentagdo de bactérias pela_ via
butilenoglicslica. O Alfa-Naftol tem a finalidade de fermentar glicose para que ocorra a produgéo de
acetoina, um liquido incolor com cheiro amanteigado. Durante a realizagéo do teste, a adigdo do

Alfa-Naftol provoca a catslise indicando um anel na cor vermelho, enquanto que a cor amarelo indica
O resultado negativo.

A alquilagdo do a-naftol produz em maiores quantidades uma mistura de:
a) 2,3-dimetilnaftol

2,4-dimetilnaftol \)>&
c) 2,5-dimetilnaftol LN
d) 2,6-dimetilnaftol /VV\ Jr
e) 2,7-dimetilnaftol
(0] 5] 5] Y0 Y1 e g S

Durante a sintese quimica do composto orgénico Z, adotou-se a seguinte rota sintética:
CHj

ICr
L @ + X ﬁ' © t Produto Inorginico

CH; )?

| 3 + HNO; ———— Y + W+ Produto Inorgdnico
% Z

cloreto de metanoila, p-nitrotolueno, o-nit ACi ifrobenzoico. |
b) cloreto de metila, o-am_inotolueno, m-an)i _ : o. ¢
c) cloreto de metila, o-amlngtolueno, p-amin olue amdo_ p-amlnober_\zowo.
d) cloreto de metanoila, o-nitrotolueno, m-nitrotolueno e m-nitrobenzaldeido.
e) cloreto de metila, o-nitrotolueno, p-nitrotolueno e &cido p-nitrobenzoico. »

QUESTAO 03 s e 0 s S0y e

O acido benzoico, C¢HsCOOH, é um composto aromatico classificado como acido carboxilico (ou
especificamente, acido monocarboxilico). Este &cido fraco e seus sais sdo usados como conservante
de alimentos e ocorre naturalmente em certas’p!antas. . N

Qual o produto maijoritario de uma reagéo do acido benzéico com etanonitrila?



ﬁf/-'\cido m-ciano-benzéico.
b) Acido o-ciano-benzeno.

¢) Acido p-ciano-benzéico. - ~ }
d) Acido p-ciano-benzeno. 0 Bty
e) Acido m-carbilamina-benzéico. ‘

QUESTAO 04

Seja um acido orgénico de formula geral XCH,COOH, onde X podera ser substituido por H, Fe, Cl,
Br ou |. Pergunta-se: em qual dos casos o &cido sera mais fortemente dissociado em solugéo
aquosa?

a)X=H
b),X = Fe

=Cl
d) X=Br
e)X=I|

QUESTAO 05

Considele oS Seguintes éCidOS: o}
(¥ N
K /~
\

Hdo:f/\wﬂl auh \
|. CH3COOH 5

1. CH3CH,COOH ol o

1l. CH,CICH,COOH

IV. CHCI,CH2COQOH
V. CClsCH,COOH

Identifique a opg&o que contém a sequéncia correta para a ordem crescente de carater acido:

I<li<ll<IV<V

byll <1< Il <IV<V &

o ll<l<Vv<iv<ll -
di<ivsv<ii<l

e v<ivell<ii<|
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GRUPO : Pinte sua referéncia.

a1 (e ]

QUESTAO 01

O Alfa-Naftol ( C1oHgO ) ¢ a solugdo utilizada para a realizagdo do Teste de Voges-Proskauer (VP),
um procedimento em bacteriologia que consiste na fermentagdo de bactérias pela via
butilenoglicdlica. O Alfa-Naftol tem a finalidade de fermentar glicose para que ocorra a produgzo de
acetoina, um liquido incolor com cheiro amanteigado. Durante a realizagéo do teste, a adigéo do

Alfa-Naftol provoca a catélise indicando um anel na cor vermelho, enquanto que a cor amarelo indica
o resultado negativo.

A alquilagdo do a-naftol produz em maiores quantidades uma mistura de:

a) 2,3-dimetilnaftol
~) 2,4-dimetilnaftol
c) 2,5-dimetilnaftol
d) 2,6-dimetilnaftol
e) 2,7-dimetilnaftol

QUESTAD 02~ mmmemm e s s i S . I
Durante a sintese quimica do composto organico Z, adotou-se a seguinte rota sintética:
CH;
@ AICH @ )
L + X — + Produto Inorginico

CH,

=N
1L U + HNOj M" Y + W~ Produlo Inorginico
7

[¢)
m w I—]—’Z

Apos a realizagdo da sintese, pode-se afirmar que X, Y, W e Z sdo, respectivamente,

ﬁ)\cloreto de metanoila, p-nitrotolyeno, o-nitrotolueno e &cido p-nitrobenzoico.
b) cloreto de metila, o-aminotoluerd, m-aminotolueno e m-aminobenzaldeido.
c) cloreto de metila, o-aminotoluerjo, p-aminotolueno e &cido p-aminobenzoico.
d) cloreto de metanoila, o-nitrotoluens; m-nitrotolueno e m-nitrobenzaldeido.

e) cloreto de metila, o-nitrotolueno, p-nitrotolueno e acido p-nitrobenzoico.

QUESTAO 03 s e e o oo s e "
O acido benzoico, CeHsCOOH, é um composto aromatico classificado como acido carboxilico (oy
especificamente, acido monocarboxilico). Este &cido fraco e seus sais sé@o usados como conservante
de alimentos e ocorre naturalmente em certas plantas.

Qual o produto majoritario de uma reag&o do acido benzéico com etanonitrila?
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Ql /
a) Acido m-clano-benzolco, T
b) Acido o-clano-benzeno. ol 4
-¢) Acido p-clano-benzdico,  ( Aoy W J/ [C: N J
d) Acido p-ciiano-bonzono. ' " / : '
0) Acido m-mnbllnmllm-bnnzélcg. "

QUESTAO 04

Soja um acldo orgiinico do formula geral XCH,COOH, onde X podera ser substituido por H, Fe, Cl,
Br ou I. Porgunta-so: em qual dos casos o écldo serd mals fortemente dissociado em solugédo
aquosa?

a)X=H (U )
b) X = Fo Va

o) X = Cl D] 4 ,

d) X =Br A~

o) X =

QUESTAO 05

Considoere os seguintes tcldos:

I. CHyCOOH

Il. CHyCH,COOH
Ill. CH,CICH,COOH
IV. CHCI,CH,COOH
V. CCl;CH,COOH

Identifique a opgéo que conlém a sequéncla correta para a ordem crescente de carater dcido:

Al IVaV

by <1< - IV-V

QM= b Ve IV il 0
Wyl IV Vel

)V IV | (//

2
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QUESTAO 01 =

O Alfa-Naftol ( C19HsO ) é a solugdo utilizada para a realizagdo do Teste de Voges-Proskauer (VP),
um procedimento em bacleriologia que consiste na fermentagdo de bactérias pela via
butilenoglicélica. O Alfa-Naftol tem a finalidade de fermentar glicose para que ocorra a produgéo de
acetoina, um liquido incolor com cheiro amanteigado. Durante a realizagédo do teste, a adicdo do
Alfa-Naftol provoca a catélise indicando um anel na cor vermelho, enquanto que a cor amarelo indica

o resultado negativo.

A alquilagdo do a-naftol produz em maiores quantidades uma mistura de:

a) 2,3-dimetilnaftol
b) 2,4-dimetilnaftol
c) 2,5-dimetilnaftol

2,6-dimetilnaftol
€) 2,7-dimetilnaftol

QUESTAO 02 - , Te—

Durante a sintese quimica do composto organico Z, adotou-se a seguinte rota sintética:
Cll3

AlCH B
L + X = +  Produto Inorgénico

Z
11 @ + HNO; M Y + W+ Produlo Inorginico
' /

0
m. w ——’I ] Z

Apos a realizagao da sintese, pode-se afirmar que X, Y, W e Z sao, respectivamente,

a) cloreto de metanoila, p-nitrotolueno, o-nitrotolueno e acido p-pitrobenzoico.
b) cloreto de metila, o-aminotolueno, m-aminotplgéno e m-aminobenzaldeido.
c) cloreto de metila, o-aminotolueno, p-aminoj lueno e Acido p-aminobenzoico.
d) cloreto de metanoila, o-nitrotolueno, m-nitfotoluer® e m-nitrobenzaldeido.
) cloreto de metila, o-nitrotolueno, p-nitrotolueno e &cido p-nitrobenzoico.

QUESTAO 03 meoreram oot e o=t e

O acido benzoico, CgHsCOOH, é um composto aromético classificado como acido carboxilico (ou
especificamente, 4cido monocarboxilico). Este acido fraco e seus sais s&o usados como conservante

de alimentos e ocorre naturalmente em certas plantas.
Qual o produto majoritario de uma reagao do acido benzdico com etanonitrila?
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@) Acido m-ciano-benzéico.
b) Acido o-ciano-benzeno.
c) Acido p-ciano-benzoico.

d) Acido p-ciano-benzeno.
e) Acido m-carbilamina-benzéico. /

QUESTAO 04

Seja um acido orgénico de formula geral XCH,COOH, onde X podera ser substituido por H, Fe, ClI,

Br ou I. Pergunta-se: em qual dos casos o acido sera mais fortemente dissociado em solugao
aquosa?

a)X=H

b) X =Fe
(€)X = Cl

d) X =Br
e)X=1I
QUESTAO 05

Considere os seguintes acidos:

I. CH;COOH

Il. CH3CH,COOH
Ill. CH2CICH,COOH
IV. CHCI,CH,COOH
V. CCI3CH;COOH

Identifique a opgao que contém a sequéncia correta para a ordem crescente de carater acido:
l<li<li<iV<V :
Yll<l<<V<V g

Qli<l<V<IV<I

dil<ivsv<ii<]

e V<iV<ili<lii<lI
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GRUPO : Pinte sua referéncia.

(A ][8 ]lc][o]

QUESTAO 01

T

7
&

O Alfa-Naftol ( C10HsO ) é a solugao utilizada para a realizagao do Teste de Voges-Proskauer (VP),
um procedimento em bacteriologia que consiste na fermentagdo de bactérias pela via
butilenoglicolica. O Alfa-Naftol tem a finalidade de fermentar glicose para que ocorra a produgio de
acetoina, um liquido incolor com cheiro amanteigado. Durante a realizagéo do teste, a adicdo do
Alfa-Naftol provoca a catalise indicando um anel na cor vermelho, enquanto que a cor amarelo indica

o resultado negativo.

A alquilagdo do a-naftol produz em maiores quantidades uma mistura de:

a) 2,3-dimetilnaftol
2 ,4-dimetilnaftol
c) 2,5-dimetilnaftol /7
d) 2,6-dimetilnaftol
e) 2,7-dimetilnaftol

QUESTAO 02

Durante a sintese quimica do composto arganico Z, adotou-se a seguinte rota sintética:
Cll

A/C?
1 @ + X ot @ I+ Produio Inorgénico

CHy

=y
1L @ + HNO; M Y + W+ Produlo Inosginico
~Z

0
m. v L' Z

eélamente,

a) cloreto de metanoila, p-nitrotolueno, o-nitrotolueno e 4cido p-nitrébenzoico.
b) cloreto de metila, o-aminotolueno, m-aminotolueno e m-amipébenzaldeido.
c) cloreto de metila, o-aminotolueno, p-aminotolueno e acide’p-aminobenzoico.
d) cloreto de metanoila, o-nitrotolueno, m-nitrotolueno e m-nitrobenzaldeido.
(@) cloreto de metila, o-nitrotolueno, p-nitrotolueno e &cido p-nitrobenzoico.

Apos a realizagao da sintese, pode-se afirmar que X, Y, W e Z s3o, res

QUESTAO 03 : : S -

O écido benzoico, CcHsCOOH, € um composto aromatico classificado como acido carboxilico (ou
especificamente, acido monocarboxilico). Este acido fraco e seus sais sdo usados como conservante

de alimentos e ocorre naturalmente em certas plantas.
Qual o produto majoritario de uma reagéo do acido benzéico com etanonitrila?
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a) Acido m-ciano-benzéico.
/B)Acido o-ciano-benzeno.
c) Acido p-ciano-benzadico.

d) Acido p-ciano-benzeno. :
e) Acido m-carbilamina-benzéico. é’/
QUESTAO 04 =

Seja um é&cido organico de formula geral XCH,COOH, onde X podera ser substituido por H, Fe, Cl,
Br ou |. Pergunta-se: em qual dos casos o &cido sera mais fortemente dissociado em solugao
aquosa?

YX=H
X=Fe

c) X=Cl

d) X =Br

e)X=1

QUESTAO 05

Considere os seguintes acidos:

|. CH;COOH

Il. CH;CH.COOH
Il CH,CICH,COOH
IV. CHCI,CH2COOH
V. CCIl3CH,COOH

Identifique a opgdo que contém a sequéncia correta para a ordem crescente de carater acido:

@I<n<M<N<V
Bll<i<ll<lV<V f/
Qll<l<v<iv<ll

dli<ivsv<ii<l
e)V<Iiveii<ii <l

~
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8.3 SEGUNDO ENCONTRO

Foi realizado na mesma sala de quimica do primeiro encontro. Participaram
cinco (5) grupos sendo que dois (2) alunos formaram quatro (4) grupos e um (1)
grupo formado por (5) pessoas, neste grupo cinco (5) os alunos resolveram agrupar-
se assim. Novamente foi usado o projetor de multimidia. O tempo utilizado foi de 20

minutos. Os alunos conheceram e interagiram com a primeira pagina do simulador.

7 T@M % W SL

ik L 3\5
TEORTA DO ORBTTAL MOLECULAR é(ﬁ,

\

(56)

Apés a interacdo com a primeira pagina do software, o professor, através de
uma dindmica moderna, procurou identificar o que os discentes sabiam sobre
orientacdo no anel benzénico mononuclear e polinuclear com nucleos condensado e
Efeito Indutivo estatico negativo em Acidos Carboxilico (Efeito -Is), complementando
na lousa os seus conhecimentos atrelando a sua explicacdo aos dados fornecidos
no software. Em um primeiro momento, os alunos e o mediador discutiram sobre os
diferentes tipos de cisdo: a Cisdo Homolitica gerando radicais livres e a Cisdo
Heterolitica gerando eletréfilo e nucledfilo. Em seguida, a discursdo envolveu a
reacdo de substituicdo eletrofilica no benzeno. Uma vez que o benzeno estava
substituido, foi introduzido o conceito de orientacdo no anel benzénico orto-para e
meta. Aproveitou-se, também, em um segundo momento, para debater sobre a
substituicdo eletrofilica nos anéis arométicos com nucleos condensados com
situacdes que orientam o eletréfilo no anel substituido e também situacbes que

orienta o eletréfilo no anel ndo substituido.
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Em um terceiro momento, os alunos tiveram com o mediador um debate
sobre mecanismo de ionizagdo nos Acidos Carboxilicos e os fatores que aumentam
a acidez, ou seja, a Inducdo Estética negativa e os fatores que aumentam e

diminuem sua acidez.

8.4 AVALIACAO DA METODOLOGIA UTILIZADA NA APLICACAO

Para a avaliacdo da metodologia utilizada na aplicacdo do uso de
simulacgédo, fizemos um (1) questionario composto por seis (6) questdes subjetivas,
conforme Apéndice B, que foram respondidas individualmente pelos cinco (5) grupos
presentes na Ultima apresentacdo num tempo de 20 minutos. Lembrando que a
simulacédo foi apresentada aos alunos do 7° periodo de Licenciatura em quimica da
UFRPE 2019, com o contetdo baseado na grade do curso. A grande maioria dos 5
grupos sendo que quatro (4) grupos com dois (2) alunos e um grupo com cinco (5),
neste grupo cinco (5) os alunos resolveram agrupar-se assim, sendo entdo,
identificados como A, B, C, D e E. Os alunos responderam positivamente quanto ao
uso do recurso didatico e da metodologia empregada, mostrando que o uso de
simulacgo é um  excelente instrumento na complementacdo  do

ensino/aprendizagem.

Questdo 1) O software ajudou vocé a melhorar sua compreensao sobre o contetdo?

Resposta do grupo A: Sim, pois mostrou uma nova forma de aprender o conteudo.
Resposta do grupo B: Sim, através de maneira didatica o software ajudou a
compreender de fato o porqué acontecem as orientacdes ( orto, meta e para )nas
moléculas, através do conhecimento da carga liquida.

Resposta do grupo C: Sim, porque foi possivel visualizar e também é bastante
atrativo e convidativo.

Resposta do grupo D: Sim.

Resposta do grupo E: Sim, ele complementa muito bem o assunto.

Podemos observar que 100% de nossos alunos aprovaram a intervencao
didatica, o que nos anima quanto ao uso de simulagdo no contetdo de previsdo de

acidez, orientacdo no anel aromatico, consolidando nossa proposta. O grupo D
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faltou complementar a pergunta com uma justificativa para melhor avaliarmos esses
alunos, fazendo com que eles falem mais sobre o uso da abordagem e como eles

entenderam a aplicacdo da simulacéo.

Questado 2) A abordagem do mediador favoreceu o entendimento sobre o assunto?

Resposta do grupo A: Sim, pois no simulador ndo ha instrucdes.

Resposta do grupo B: Sim, ele procurou caminhos que chegassem a compreensao
do conteddo sem que houvesse uma bagagem de conhecimento por parte dos
alunos.

Resposta do grupo C: Sim, mostrou ter experiéncia e ficou a vontade com a turma.
Mostrou também dominacédo do conhecimento ao especificar.

Resposta do grupo D: Sim.

Resposta do grupo E: Sim, pois através da mistura entre a aula no quadro e do

software, foi possivel compreender melhor a Teoria do Orbital Molecular.

Podemos ver que 100% dos cinco (5) grupos responderam que nossa
abordagem foi feita de uma maneira que melhorou o conhecimento sobre a carga
liguida. O grupo D faltou complementar a pergunta com uma justificativa para melhor

avaliarmos esses alunos, fazendo com que eles falem mais sobre o mediador.

Questao 3) O que vocé acha que poderia ser melhorado no software?

Resposta do grupo A: Acrescentar mais moléculas e mais radicais. E ter instru¢do no
programa.

Resposta do grupo B: Acrescentar mais moléculas e possibilidades de se inserir
reagOes inorganicas ou incluir mecanismos de reac¢des organicas.

Resposta do grupo C: Colocar mais moléculas.

Resposta do grupo D: Mais moléculas.

Resposta do grupo E: Apenas a quantidades de moléculas e os grupos saturados e

insaturados.
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Os cinco (5) grupos foram unanimes em propor um aumento no niamero de
moléculas, radicais saturados e insaturados no software. Isto prova, mais uma vez, a
qualidade e utilidade do nosso trabalho na fomenta da aprendizagem significativas.

Questao 4) Os simuladores melhoram a interacdo dos alunos com as aulas?

Resposta do grupo A: Sim, pois € diferente das aulas tradicionais.

Resposta do grupo B: Com certeza muda o tradicional, qualquer aluno é despertado
por curiosidade e questionamento sobre como acontecem as reacoes.

Resposta do grupo C: Com certeza, o uso dessa tecnologia € algo que atrae 0s
jovens.

Resposta do grupo D: Sim.

Resposta do grupo E: Além de motiva-los, o software aproxima ainda mais o

contelido aplicado em salas de aula.

Notamos que 100% dos alunos responderam que, com a simulagdo, houve
uma maior interacdo da turma com eles mesmos, 0 que nos da a certeza que
alcancamos nosso objetivo que € estimular o interesse de nossos alunos. O grupo D
faltou complementar a pergunta com uma justificativa para melhor avaliarmos esses
alunos, fazendo com que eles falem mais sobre a interagdo dos alunos com as

aulas.

Questdo 5) Vocé utilizaria normalmente a simulacdo computacional nas suas

atividades pedagogicas?

Resposta do grupo A: Sim, para sair das aulas tradicionais normalmente dadas.
Resposta do grupo B: Sim, como forma de auxiliar minha aplicacéo.

Resposta do grupo C: N&o, nunca utilizei.

Resposta do grupo D: Nao, normalmente.

Resposta do grupo E: Sim.

A pergunta nos mostra que 60% dos cinco (5) dos grupos aprovam o uso da
simulagdo computacional como ferramenta no ensino do contetdo de previsdo de

acidez e carga liquida e sua principal aplicacdo, que é a transposicdo deste assunto
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para o ensino médio. Por outro lado, 40% dos cinco (5) dos grupos responderam

gue néo, normalmente e nédo, nunca tinha utilizado.

Questéo 6) Explique a cloracao do fenol com os dados obtidos no software?

Esta pergunta visava positivar a Teoria de Ausubel, uma vez que, para ocorrer a
aprendizagem significativa, o discente deve explicar com suas palavras a reacéo
cobrada na questdo. As respostas dadas pelos aprendizes estdo registradas nos
questionarios abaixo. Vale salientar que os alunos do grupo B ndo responderam esta

pergunta.
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iniete:
Término:

Aluno: Pinte sua referéncia.
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QUESTAO 05

Vocé utilizaria normalmente a simulagdo computacional nas suas atividades pegagogicas?
Svne Lo Eaie At oudas bvadiionaie, yormalmodte dadas .

QUESTAO 06

Explique a cloragdo do fenol com os dados obtidos no software?
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Inicio:

Aq A 5/0
Teérmino: | 20\ 20

Aluno: Pinte sua referéncia.
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QUESTAO 01

O software ajudou vocé a melhorar sua compreensao sobre o conteudo’?
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A abordagem do mediador favoreceu o entendlmento sobre o assunto?
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O que vocé acha que poderia ser melhorado no software?
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QUESTAO 05 __—

Vocé utilizaria normalmente a simulagdo co gmutacmnal nas suas atividades pedagéglcas'?
o P
2, O ) Yoo 0 oy dn oo, onies OOJ)

/ I

QUESTAO 06

Explique a cloragéo do fenol com os dados obtidos no software?
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QUESTAO 01
O software ajudou vocd a melhorar sua compreensio sobre o contetdo?
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QUESTAO 02
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QUESTAO 03
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QUESTAO 05

Vocé utilizaria normalmente a simulagdo computacional nas suas atividades pedagdgicas?
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v

QUESTAOQ 06

Explique a cloragao do fenol com os dados obtidos no software?
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Inicio: A9 50

Temino: [ 20 -20 ]

Aluno: Pinte sua referéncia.

(A |8 J[c | %

Le JLF JLe n [y ]

QUESTAO 01

O software ajudou vocé a melhorar sua compreensao sobre o contetido?
oim.

QUESTAO 02

A absordagem do mediador favoreceu o entendimento sobre o assunto?
im

QUESTAO 03

O que vocé acha'que poderia ser melhorado no software?
Mare molecul as,

QUESTAO 04 =

Os simuladores melhoram a interagéo dos alunos com a aula?
m
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QUESTAO 05

Vocé u}lllzana norrrl Imente a simulagdo computacional nas suas atividades pedagogicas?

QUESTAO 06
Explique a cloragao do fenol com os dados obtidos no software?
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Inicio:
Término:

Aluno: Pinte sua referéncia.
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QUESTAO 01

O software ajudou vocé a melhorar sua compreensao sobre o conteido?
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QUESTAO 02

A abordagem do mediador favoreceu o entendimento sobre o assunto?
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QUESTAO 03

O que vocé acha que poderia ser melhorado no software?
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QUESTAO 04 - = — -

Os simuladores melhoram a interagao dos alunos com a aula?
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QUESTAO 05

Vocé utilizaria normalmente a simulagdo computacional nas suas atividades pedagdgicas?
g
DA,

QUESTAO 06

Expligue a cloragdo do fenol com os dados obtidos no software?
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9.0 CONCLUSAO

A experiéncia que tivemos com a aplicagdo do produto educacional
apresentado nesta dissertacdo nos mostrou que o0 uso de simulacdes em sala de
aula nos dias atuais se tornou muito importante, pois elas auxiliam o professor a
apresentar os conceitos por conseguir mostrar uma imagem dinamica em uma
linguagem computacional prontamente absorvida pela geracéo digital. As respostas
dadas pelos alunos nos questionarios que eles responderam mostraram que 0 uso
do software exerceu grande influéncia, que podemos observar nas respostas dadas
nos questionarios.

Como produto educacional, buscaremos elaborar também um manual para o
professor de ensino médio com o conteudo explicativo sobre a Teoria do Orbital
Molecular para que o professor melhore seus conhecimentos sobre o assunto e com
orientacao sobre a dinamica a ser seguida em sala de aula. Dessa forma o professor
de Quimica do Ensino Médio dispora de mais um material didatico que explora a
Teoria Quantica e sua aplicacao.

Propomos uma maneira diferente e motivadora na abordagem de parametros
importante no estudo da estrutura eletrbnica de moléculas como a carga liquida
sobre atomos e sua relacdo com a reatividade das moléculas. Percebemos que o
uso da simulacdo engajou mais 0 aluno durante a aula. Considerando, ainda, a
analise das atividades realizadas pelos alunos, observamos que seu conhecimento
prévio sobre o tema, ou seja, nimeros quanticos, ligacdes quimicas, substituicdo
eletrofilica e orientacdo no anel aroméatico, era evocado antes de cada simulacao,
levando-o a organizar a ideia sobre o assunto em questdo antes de ter a
oportunidade de observar a simulacdo. Acreditamos que o material € potencialmente
significativo levando o aprendiz a uma aprendizagem significativa com derivacao
progressiva.

Nossas escolas, sobretudo as do ensino médio, estdo, em sua maioria,
desprovidas de bons recursos tecnoldgicos tais como, laboratérios de informatica
equipados, meios interativos entre outros. Contudo, grande parte das escolas
possuem projetores e computadores que podem ser utilizados na sala de aula e o
software é totalmente gratuito para download e encontra-se na pagina do mestrado

profissional em quimica.
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Queremos alertar que as simula¢gdes nao substituem as experiéncias em um
laboratorio convencional de quimica, sendo seu uso uma ferramenta complementar
para o entendimento de conceito e fenbmenos, conforme a metodologia utilizada por
cada professor. Como perspectivas, escreveremos um artigo relacionado com o
Tema proposto da dissertacdo além de apresentar o software aos alunos do Terceiro
(3) Ano do Ensino Médio de Escolas Oficiais do Estado de Pernambuco.
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APENDICE A - Roteiro de atividades do aluno “Prova objetiva”.

QUESTAO 01

O Alfa-Naftol (C1oHgO) é a solucao utilizada para a realizacdo do Teste de Voges-
Proskauer (VP), um procedimento em bacteriologia que consiste na fermentacéo de
bactérias pela via butilenoglicélica. O Alfa-Naftol tem a finalidade de fermentar
glicose para que ocorra a producdo de acetoina, um liquido incolor com cheiro
amanteigado. Durante a realizacdo do teste, a adicdo do Alfa-Naftol provoca a
catélise indicando um anel na cor vermelho, enquanto que a cor amarelo indica o

resultado negativo.
A alquilagéao do a-naftol produz em maiores quantidades uma mistura de:
a) 2,3-dimetilnaftol
b) 2,4-dimetilnaftol
c) 2,5-dimetilnaftol
d) 2,6-dimetilnaftol
e) 2,7-dimetilnaftol

QUESTAO 02

Durante a sintese quimica do composto organico Z, adotou-se a seguinte rota

sintética:
CH,
I @ + X % @ + Produto Inorgénico
CHj
L + HNO; 5804 cone, Y + W+ Produto Inorginico

[0]
. W——»17



92

Apés a realizagdo da sintese, pode-se afirmar que X, Y, W e Z sao, respectivamente,

a) cloreto de metanoila, p-nitrotolueno, o-nitrotolueno e acido p-nitrobenzoico.
b) cloreto de metila, o-aminotolueno, m-aminotolueno e m-aminobenzaldeido.
c) cloreto de metila, o-aminotolueno, p-aminotolueno e acido p-aminobenzoico.
d) cloreto de metanoila, o-nitrotolueno, m-nitrotolueno e m-nitrobenzaldeido.

e) cloreto de metila, o-nitrotolueno, p-nitrotolueno e acido p-nitrobenzoico.

QUESTAO 03

O acido benzoico, C¢HsCOOH, € um composto aromatico classificado como acido
carboxilico (ou especificamente, acido monocarboxilico). Este acido fraco e seus
sais sdo usados como conservante de alimentos e ocorre naturalmente em certas
plantas.

Qual o produto majoritario de uma reacgao do acido benzdico com etanonitrila?

a) Acido m-ciano-benzdico.
b) Acido o-ciano-benzeno.
c) Acido p-ciano-benzdico.
d) Acido p-ciano-benzeno.

e) Acido m-carbilamina-benzéico.
QUESTAO 04
Seja um acido organico de férmula geral XCH,COOH, onde X poderé ser substituido

por H, Fe, Cl, Br ou I. Pergunta-se: em qual dos casos o acido sera mais fortemente

dissociado em solugéo aquosa?

a)X=H
b) X = Fe
c) X=Cl
d) X =Br

e)X=I
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QUESTAO 05
Considere os seguintes 4cidos:

[.CH;COOH
[I.CH;CH,COOH
[11.CH,CICH,COOH
IV.CHCI,CH,COOH
V. CCI;CH,COOH

Identifigue a op¢do que contém a sequéncia correta para a ordem crescente de

carater acido:

a)l<<ll<ll<IV<V
bll<l<lll<IV<=V
gll<l<=V=IV<II

dll<IVV<Il<I
e)V=ivlll<ll<I

APENDICE B - Roteiro subjetivo de atividades do aluno

QUESTAO 01

O software ajudou vocé a melhorar sua compreenséo sobre o conteudo?




QUESTAO 02

A abordagem do mediador favoreceu o entendimento sobre o assunto?
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QUESTAO 03

O que vocé acha que poderia ser melhorado no software?

QUESTAO 04

Os simuladores melhoram a interacao dos alunos com a aula?
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QUESTAO 05

Vocé utilizaria normalmente a simulagcdo computacional nas suas atividades

pedagdgicas?

QUESTAO 06

Explique a cloracéo do fenol com os dados obtidos no software?



