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RESUMO

PROJETO DE CURSO

TITULO UTILIZACAO DIDATICA DE FERRAMENTAS VIRTUAIS
GRATUITAS NO ENSINO SUPERIOR DE QUIMICA

ALUNO Giovanni Offrede Freitas

ORIENTADOR Sérgio de Paula Machado, DQI-Instituto de Quimica-UFRJ

FREITAS, Giovanni Offrede. Utilizacdo didatica de ferramentas virtuais
gratuitas no Ensino Superior de quimica. Rio de Janeiro, 2017. Trabalho de
conclusdo de curso (Quimica com Atribui¢cbes Tecnoldgicas) - Instituto de
Quimica, Universidade Federal do Rio de Janeiro, Rio de Janeiro, 2017

Selecionou-se e avaliou-se trés programas gratuitos acerca de suas
aplicacbes didaticas, a saber, a simulacdo em HTML Molecule Shapes, a
ferramenta online MolView e o software Avogadro. Propds-se exemplos de
tais utilizacGes, ap6s se discutir as caracteristicas de cada programa.
Concluiu-se que a aplicacdo das ferramentas requer diferentes abordagens e
interferéncias do docente, de acordo com suas funcionalidades, e que somente
uma ferramenta desenvolvida com o intuito didatico pode atingir um

aproveitamento maximo de suas capacidades.
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1 INTRODUCAO

Quimica é uma ciéncia fundamentalmente experimental, onde a
capacidade de abstracdo e a visdo espacial sdo necessarias sempre
que se faz uso de representacdes graficas do mundo microscopico. Em
particular, destaca-se, em sala de aula, a geometria molecular, tépico
tratado nos primeiros contatos dos alunos com o Ensino Superior, ndo
somente nos cursos de graduacdo em Quimica, mas também na
graduacdo em Engenharias diversas, Farmacia e Geologia, por
exemplo. Sendo assim, a dificuldade em desenvolver tais competéncias
€ um obstaculo bastante relevante no aprendizado dos estudantes
recém-chegados no Ensino Superior, em especial quando se observa a
grande parcela do corpo discente afetada por ele.

Segundo de Farias et al (2014), € indispensavel a compreensédo e
interpretacdo da linguagem utilizada pelos quimicos, ao exigir a
correlacdo entre os fenbmenos em nivel macroscopico, as
representacdes em nivel submicroscopico e simbdlico para o
entendimento das explicacdes dos fendmenos estudados pela quimica.
A capacidade de abstracdo necessaria a Quimica também é ilustrada
por Bachelard (1971, p.85):

Da experiéncia primeira a experiéncia instruida existe a
passagem da substancia a um substituto. A féormula
desenvolvida €é um substituto racional que da, para a
experiéncia, uma contabilidade clara das possibilidades.

De acordo com Gasteiger (2003, apud Neto e da Silva, 2008), a
representacdo bidimensional € o idioma universal natural dos quimicos.
A representacdo dos atomos como simbolos e pares de elétrons
ligantes como linhas forma diagramas estruturais projetados para
tornar as moléculas mais concebiveis. Contudo, tais diagramas sao
incompletos, pois simplificam a molécula representada somente aos
atomos e suas ligacdes. Uma representacao tridimensional, por outro
lado, apresenta uma quantidade maior de informacdes: a posicdo dos
atomos no espaco, o angulo e a distancia entre eles, por exemplo. Wu

e Shah (2004, p.4) afirmam, por sua vez, que “ser capaz de

compreender e manipular mentalmente representacdes quimicas €



critico para que estudantes entendam o contetdo e conduzam pesquisa
cientifica avangada”!. As autoras exemplificam com o tépico isomeria,
mostrando a necessidade dos estudantes em traduzir uma férmula
guimica em sua(s) estrutura(s) molecular(es), visualizar as possiveis
configuracgdes tridimensionais, comparé-las e ainda girar mentalmente o
modelo construido.

Tomando como exemplo a grade do curso de graduacdo em
Quimica com Atribuicdes Tecnoldgicas na Universidade Federal do Rio
de Janeiro, percebe-se que o obstaculo discutido nem sempre tem a
sua influéncia devidamente considerada, uma vez que a disciplina
Quimica Geral I, onde a visdo espacial e capacidade de abstracdo se
mostram absolutamente necessarias, permanece designada ao primeiro
semestre do curso, enquanto a disciplina Desenho Técnico, que atua
no desenvolvimento da visdo espacial, atualmente se encontra no
quinto semestre da grade idealizada, anteriormente designada ao
primeiro semestre do curso.

Outro fator que reforca a relevancia desse problema como
obstaculo no ensino, € o0 avanc¢o tecnoldgico, que acarreta em ementas
gradualmente mais densas para diversas disciplinas, em particular nas
disciplinas de base, independentemente do curso de graduacdo. Com
uma quantidade de tépicos cada vez maior a ser estudada, no mesmo
periodo de tempo, a velocidade de aprendizado necessaria também é
gradualmente aumentada. Em outras palavras, cada vez menor € o
tempo disponivel para lidar com os entraves no aprendizado, tanto para
alunos quanto para professores.

Também € importante considerar que, ao ingressar no Ensino
Superior, é frequente que estudantes tragam consigo verdades
absolutas, indiscutiveis, em vez do raciocinio cientifico que as
construiu. Nas palavras de Bachelard (1971, p.35): “Do ensino

cientifico da escola, retemos os fatos, esquecemos as razdes”. Reside

1 Traduzido do original: “[...] being able to comprehend and mentally
manipulate chemical representations is critical for students to understand the
content and conduct advanced scientific research.” (WU, SHAH, 2004, p.4)



ai uma barreira ao aprendizado de quaisquer ideias novas que entrem
em conflito com o conhecimento previamente adquirido. Tendo em vista
gue a Quimica, e ndo somente ela, depende dessa capacidade de
desconstruir e aprimorar seus fatos para avancar, o aprendizado dessa
ciéncia exige, também, essa mesma habilidade, especialmente quando
observado que, muitas vezes, novas teorias contradizem suas
antecessoras. Segundo Bachelard (1971, p.125): “[...] o espirito
cientifico é essencialmente uma rectificacdo do saber, um alargamento
dos quadros do conhecimento. [...] A sua estrutura é consciéncia dos
seus erros histéricos”.

Para que esse processo de ensino-aprendizado ocorra
adequadamente, é lugar comum a utilizacdo de modelos tridimensionais
fisicos de moléculas. No entanto, o uso de tais modelos é por vezes
limitado a algumas configuracfes de geometria, pelo préprio fabricante,
além de apresentar uma limitacdo interativa e visual para plateias de
maior magnitude. Também sé&o limitados pela durabilidade dos modelos
fisicos, sejam industrializados ou n&o. Além disso, ndo ha s6 a
necessidade dos estudantes compreenderem a estrutura tridimensional
de uma molécula, como também de serem capazes de representa-la em
duas dimensdes, do mesmo modo que se espera que sejam capazes de
fazer o processo inverso: entender representacdes bidimensionais e
transp6-las mentalmente para as estruturas tridimensionais que
representam.

O uso de recursos virtuais € uma alternativa valiosa por conferir
escalabilidade aos modelos utilizados, seja ao expor videos e
animacdes ou na utilizacdo de recursos por alunos como material de
estudo. Uma vez que grande parte dos recém-ingressos nos cursos de
graduacao atualmente pertence a Geracdo Y (1980 a 1995, aprox.) ou a
Geracgdo Z (1995 a 2010, aprox.), o uso de programas torna possivel a
representacdo de modelos em um ambiente ao alcance dos estudantes,
tdo intimos do mundo virtual. E importante observar que ferramentas
virtuais contribuem de forma ainda mais expressiva para o Ensino a
Distancia, modalidade que tem recebido grande destaque

recentemente.



De acordo com Williams (2015), membros da Geracao Y tiveram
sua adolescéncia marcada por equipamentos eletrébnicos como iPods,
enquanto membros da Geracdo Z foram os primeiros a ser criados na
era dos smartphones. Muitos ndo conheceram o mundo sem midias
sociais. Segundo Fan et al (2015), a nova geracdo de estudantes
apresenta como caracteristica marcante a utilizacdo de muitos
aparelhos eletronicos aliada a conexdo quase constante com a internet
para fins recreativos. Os autores também afirmam que alguns
pesquisadores e educadores se utilizam dos meios eletronicos para
aumentar a interagdo com seus estudantes, seja no ensino a distancia
ou nao.

N&do somente o meio virtual é tdo familiar para estes estudantes,
como também o estudo através de livros e outros recursos fisicos se
torna cada vez menos utilizado, funcionando muitas vezes como
segunda opc¢dao de consulta, ap6s a busca na rede. Vale ressaltar que a
mesma familiaridade que a Geracdo Z possui com a internet é
espelhada no estranhamento ao manusear um livro fisico. Muitos nunca
utilizaram, por exemplo, um indice remissivo. Em menor intensidade,
isso também e observado em membros da Geracao Y.

A utilizacdo de ferramentas virtuais é vista por alguns como
extremamente recente. No entanto, Faria (2004, p. 60) diz, sobre a

utilizacdo de recursos tecnolégicos em sala de aula:

Fala-se tanto na utilizacdo dos recursos tecnolégicos
nas instituicbes educacionais atualmente que parece
novidade. No entanto, experiéncias educativas com o uso da
informatica nas escolas e universidades brasileiras surgiram
na década de setenta, reforcadas nos anos oitenta e mais
enfatizadas na década de noventa, com o0 surgimento das
novas tecnologias e do apelo da midia eletrénica. O inicio do
novo milénio trouxe ainda maior énfase para a utilizacdo das
tecnologias na educacdo, com uma abrangéncia maior,
surgindo a educacao a distancia, ndo sé com o uso do
computador mas também de outros recursos, como a
teleconferéncia e videoconferéncia.

Percebe-se entdo que ferramentas do tipo sdo utilizadas ha
décadas como recursos didaticos, no entanto, ndo ha diretrizes
especificas para avaliacdo ou selecdo de material didatico digital.

Godoi e Padovani (2009) atribuem essa dificuldade na criacdo de



critérios para a classificacdo e escolha de material didatico virtual a
rapidez da evolugao das tecnologias.

E importante ressaltar que inserir novas tecnologias no cotidiano
nao significa, no entanto, exigir professores adeptos incondicionais (ou
de oposicdo total) ao ambiente eletrébnico. Pelo contrario, ao nos
apropriarmos de conhecimento tecnolégico que permita entender
profundamente o0s novos recursos a disposicdo, saber de suas
vantagens e desvantagens, riscos e possibilidades, podemos
transformé-los em ferramentas Uteis, em alguns momentos, e dispensa-
los, em outros. (KENSKI apud FARIA, 2004) Cabe ao docente discernir
guando cada um desses momentos se apresenta, sempre considerando
seu alunado e a resposta do mesmo as ferramentas utilizadas.

Uma questdo de elevada importancia na utilizacado didatica de
programas computacionais voltada para a visualizacdo na quimica,
contudo, é conceder ao aluno a capacidade de perceber cada tipo de
representacdo - seja ela bi ou tridimensional - como apenas um de
varios modelos para a molécula real, bem como ser capaz de relacionar

0os modelos entre si. Para Neto e da Silva (2008, pg 265):

Uma das metas mais importantes na utilizacdo de
softwares de modelagem é que ele deve representar as
estruturas quimicas e transferir os varios tipos de
representacdo para os softwares, facilitando a visualizacdo da
estrutura.

Muitos autores tém estudado a utilizacdo de softwares como
ferramenta didatica para o ensino de quimica. Teruya et al (2013)
mostram em seu trabalho um perfil da pesquisa em visualizagcdo no
ensino de quimica entre 2001 e 2010, que revela uma notéavel
predominancia de trabalhos oriundos de paises angléfonos, a despeito
de evidenciar um crescimento na producédo por diferentes paises. Ainda
segundo os autores a producédo relacionada ao papel da visualizacao
na formacdo de professores, tanto inicial quanto em servigco, ¢€

incipiente.






2 OBJETIVO

Neste trabalho, pretendem-se ilustrar aplicacfes praticas de
ferramentas virtuais no estudo de Quimica no Ensino Superior, em
temas onde a representacdo de modelos e visdo espacial se fazem
necessarios, como geometria molecular, isomeria, simetria ou
mecanismos de reacao. Pretende-se também criar roteiros para orientar
este processo, através do desenvolvimento de materiais, como listas de

exercicios.






3 METODOLOGIA
3.1 CRITERIOS DE AVALIACAO

A selecado de critérios para a avaliacdo de uma ferramenta virtual
ndo é tarefa trivial, em especial quando se objetiva uma anélise
concisa e substancial. No entanto, diversos critérios para a avaliacéo
de programas didaticos podem ser encontrados na literatura. Para
Torres (apud Faria, 2004), a avaliacdo de programas didaticos pode ser

guiada pelas seguintes questdes:

[...] quanto tempo os alunos precisam para aprender 0s
comandos? Que tipo de atividade sera realizada com o uso
desse software? E possivel o trabalho de grupo? A interface
permite o feedback com estratégias inteligentes e abertas a
informacdes com assisténcia e decis6es dos usuarios? O
software proporciona o desenvolvimento da autonomia do
aluno, promovendo wuma aprendizagem com graus de
dificuldade controlada pelo préprio usuéario?

Apés detalhada discussdo sobre a relevancia da visualizacdo na
guimica e a influéncia de ferramentas virtuais como auxilio didatico, Wu
e Shah (2004) sugerem cinco quesitos para a criacdo de ferramentas
de visualizacdo voltadas para o ensino de quimica:

e Fornecer multiplas representacdes e descri¢cdes;

e Tornar visiveis conexdes entre representacdes e fendmenos;

e Apresentar a natureza dindmica e interativa da quimica;

e Promover a transformacao entre 2D e 3D;

e Reduzir a carga cognitiva ao tornar a informacdo explicita e
integrar a informacdo entre as representacdes para oS
estudantes.

Dentre os diversos parametros e critérios ergonémicos,
pedagdgicos e comunicacionais para a avaliacdo e producao de
programas didaticos, Godoi e Padovani (2009) adaptam os critérios de
usabilidade de um programa, com base em trés diferentes autores, ao
ambiente didatico, conforme apresentado a seguir:

e Facilidade de aprendizado — ocorre quando o aluno consegue

explorar o software educativo e realizar suas tarefas;



Eficiéncia de uso — ocorre quando o aluno, tendo aprendido a
interagir com o software educativo, consegue atingir niveis
altos de produtividade na realizag&do de suas tarefas;
Facilidade de memorizacdo — ocorre quando, ap6és um periodo
de tempo sem utilizar o software educativo, o aluno consegue
retornar e realizar suas tarefas sem a necessidade de
reaprender a interagir com ele;

Baixa taxa de erros — ocorre quando o aluno realiza suas
tarefas, no software educativo, sem maiores dificuldades ou
constrangimentos e é capaz de recuperar erros, caso eles
ocorram;

Satisfacdo subjetiva — ocorre quando o aluno considera
agradavel a utilizacdo do software educativo e sente-se bem

utilizando-o novamente.

Com base nos trabalhos referidos, foram formulados os trés

critérios centrais para analise do material estudado, objetivando um

namero reduzido de parametros relevantes que permitissem auxiliar o

docente na escolha da ferramenta mais adequada, conforme descrito

abaixo:

Abrangéncia - a capacidade da ferramenta em fornecer
informacdo para casos estudados diferentes, ou seja, quantos
topicos em quimica podem ser estudados com 0 seu uso.
Maneabilidade - a facilidade ou dificuldade em produzir e/ou
extrair a informacédo desejada pelo usuario.

Aparéncia - o quao atrativa a ferramenta é, por recursos

visuais e/ou interativos.

3.2 FERRAMENTAS SELECIONADAS

Objetivando uma melhor disponibilidade, tanto para docentes

como discentes, foram selecionados trés softwares gratuitos como

exemplares de tipos distintos de programas computacionais.



3.2.1 Molecule Shapes

Simulacdo em HTML5, produzida pelo projeto PhET Interactive
Simulations da University of Colorado Boulder, permite a visualizacao e
rotacdo de modelos 3D de moléculas-exemplo pré-definidas, cada um
dos quais representa uma diferente configuracdo geométrica. Outra
possibilidade fornecida pela ferramenta é a de observar a geometria de
um modelo 3D criado pelo usuario, ao alterar o numero de ligantes e
pares de elétrons nado-ligantes no a4&tomo central da molécula-modelo.
Tanto as moléculas-exemplo quanto as moléculas-modelo contemplam
moléculas com até seis nuvens eletrénicas ao redor do atomo central.

Disponivel online em qualquer dispositivo dotado de navegador
apropriado, mediante conexdo com a internet. Alternativamente, o
download da ferramenta pode ser realizado de forma gratuita em
<https://phet.colorado.edu/sims/html/molecule-shapes/latest/molecule-
shapes_en.html>.

Dotada de interface atrativa e intuitiva, Molecule Shapes € uma
ferramenta de aparéncia convidativa e grande maneabilidade, de facil
utilizacdo por novos usuarios. Seus recursos, tanto na visualizacao de
moléculas-exemplo quanto na construcdo de modelos sédo apresentados
de forma clara e concisa. Conta com funcionalidade que permite a
comparacao dos angulos das ligacbes das moléculas-exemplo entre a
idealidade e a realidade, o que reforca seu detalhamento sobre o tema
estudado, além de dispor de checkboxes que permitem ocultar ou exibir
a geometria eletrébnica, a geometria molecular e os pares de elétrons
nao-ligantes, recurso que otimiza sua utilizacdo como material
expositivo em sala de aula.

O programa adapta automaticamente a molécula visualizada a
configuracdo energética mais favoravel em resposta a manipulacdo de
qualquer ligante ou par de elétron nao-ligante ao redor do atomo
central pelo usuario, em outras palavras, otimiza de forma continua a
geometria do modelo, recurso que auxilia discentes a visualizar o efeito
de repulsdo eletrénica. Por poder ser acessado mediante conexao de

internet ou download da simulacdo, esta ferramenta se mostra mais



facilmente utilizdvel em sala de aula, bem como acessivel aos
possuidores de muitos dos smartphones disponiveis no mercado,
reforcando sua relevancia como material de estudo por tal
acessibilidade.

Quanto a abrangéncia da ferramenta, pode-se inferir que €
restrita ao estudo de geometria molecular pela teoria de repulsdo dos
pares eletrébnicos da camada de valéncia (VSEPR), ndo contemplando
outros topicos da quimica. Além disso, possui um limitado namero de
moléculas-exemplo, apenas uma para cada possivel geometria com até
seis nuvens eletrénicas ao redor do a4tomo central, o que pode criar
uma perigosa zona de conforto para os estudantes que se utilizarem da
simulacdo como unico material de estudo para o tema. O uso de outros
exemplos para cada geometria pode auxiliar a impedir a formacgéo
dessa zona de conforto, no entanto.

Verifica-se também que o programa limita o usuario ao permitir a
criacdo e visualizacdo apenas de moléculas com atomo central, ou
seja, ndo permite a criacdo e visualizacdo de modelos de cadeias
carbdnicas pequenas ou moléculas de maior complexidade, reforgcando

sua especificidade quanto ao estudo de geometria molecular.

3.2.2 MolView

Plataforma de visualizacdo de dados exclusivamente online,
disponivel em <http://molview.org/>, permite a construcdo e
visualizacdo de férmulas estruturais em bastdo de diversas moléculas,
sendo capaz de otimizar tais estruturas, fornecendo uma representacao
mais fiel aos angulos de ligacdo reais. A ferramenta também é capaz
de gerar uma visualizagcdo tridimensional, rotacionavel, a partir da
formula estrutural em bastdo, mediante comando do usuério. Para tal,
podem ser utilizados diversos renderizadores 3D, dentre eles GLmol,
Jmol e ChemDoodle Web.

O programa também permite a busca em diferentes bancos de
dados cientificos, de compostos, proteinas e espectros, exibindo os

modelos dos resultados obtidos, em 2D e 3D, utilizando WebGL e



HTML5. A busca conta com sugestbes baseadas em trés bancos de
dados (PubChem, RCSB e Crystallography Open Database) fornecidas
durante o preenchimento do campo, além de permitir consultas em
outros idiomas além do inglés, desde que configurados como idioma
priméario ou secundario no navegador utilizado.

Bibliotecas JavaScript e servigcos online foram utilizados para o
desenvolvimento da ferramenta, que une componentes gratuitos
previamente desenvolvidos como visualizadores 3D online e algoritmos.

Possuindo interface limpa e convidativa, MolView se apresenta
como uma poderosa ferramenta para o estudo de virtualmente qualquer
molécula. Este programa permite a representacdo simultanea da
formula estrutural e do modelo tridimensional das moléculas
desenhadas em 2D, ponto chave para auxiliar na compreensao da
relacdo entre as duas formas de representacdo. O modelo 3D tem por
padrdo a rotacdo a partir do centro de massa, quando manipulado pelo
usuario, proporcionando uma visualizacdo mais simples e
maneabilidade bastante intuitiva. E importante também destacar o
recurso de otimizacdo das férmulas estruturais desenhadas em 2D.

Por apresentar recursos facilitadores para o desenho de formulas
estruturais de moléculas maiores, como anéis aromaticos ou cadeias
carbbnicas extensiveis com o arrastar do cursor do mouse, MolView
otimiza o tempo para a construcdo de tais férmulas estruturais e seus
correspondentes modelos 3D, seja em sala de aula ou quando utilizado
como material de estudo, demonstrando que a ferramenta se presta a
aplicacbes em temas como o estudo de mecanismos de reacdes,
isomeria ou simetria. Além disso, a integracdo com os bancos de dados
permite ao usuario a representacao da estrutura 3D de macromoléculas
conhecidas, como proteinas, reforcando a abrangéncia de temas aos
guais 0 programa se presta a atuar como material didatico e/ou
paradidatico.

O programa, apesar disso, tem um grande limitador: moléculas
inorganicas simples sdo muitas vezes renderizadas de forma incorreta,
limitando sua abrangéncia, ao passo que nao € uma ferramenta

confiavel para os estudos iniciais de geometria molecular sem



supervisao. Um relevante fato a se observar é a necessidade de uma
conexdao com a internet para sua utilizacdo, o que pode se mostra um
empecilho em instituicbes que nao dispéem de conexdo com a rede,
seja temporaria ou permanentemente. Foi também observado que a
renderizacdo 3D do propadieno é realizada incorretamente, ponto que
deve ser destacado para a utilizagcdo didatica do mesmo em topicos
como simetria. Nao foram observados problemas similares com outras

moléculas organicas testadas.

3.2.3 Avogadro

Programa multiplataforma de edi¢cdo e visualizacdo de moléculas,
disponivel em <http://avogadro.cc/>, desenvolvido para uso em quimica
computacional, modelagem molecular, bioinformatica, ciéncia de
materiais e areas correlatas.

Capaz de construir e otimizar energicamente estruturas
moleculares em 3D para visualizacdo ou andlise, possui suporte
integrado para download de informagbes de bancos de dados como
PubChem e Protein Data Bank, além de ser capaz de importar dados de
variados formatos de arquivo.

O programa conta também com a possibilidade de adicdo de
novos coédigos, personalizando-se as necessidades do usuario, de
acordo com seu campo de estudo.

Apresentando uma vasta gama de recursos, Avogadro se mostra
um programa de elevada abrangéncia quanto aos seus possiveis usos.
A liberdade concedida ao usuario na manipulacdo dos atomos para a
construcdo de modelos 3D é virtualmente total, o que ao mesmo tempo
se mostra um fator positivo e negativo, por conferir uma grande
complexidade para a utilizacdo de suas funcionalidades. Em outras
palavras, a ferramenta se mostra poderosa, mas exige tempo e/ou
conhecimento prévio para ser utilizada eficientemente. A falta de
tutoriais internos para muitos dos itens do programa prejudica ainda
mais sua maneabilidade para o usuario iniciante, mas é importante

salientar que a maneabilidade do programa € bastante melhorada para



O usuario experiente, isto é, a familiaridade com a ferramenta reduz de
forma significativa esse empecilho ao uso.

Outro fator que influi negativamente na maneabilidade do
programa é a aparéncia do mesmo: sua interface simples transmite uma
impressdo antiquada, e sua simplicidade ndo esta associada a uma
apresentacdo mais limpa e organizada. H4 espac¢os ndo utilizados da
tela do wusuario, enquanto botdes relevantes apresentam tamanho
diminuto. Sendo assim, sua maneabilidade inconveniente o torna
desfavoravel para a utilizagdo pelo corpo discente.

Para docentes, no entanto, a vasta abrangéncia da ferramenta
permite sua utilizacdo didatica em varios temas, tais como geometria
molecular, simetria, mecanismos de reacdo ou estudo de conférmeros.
Esta utilizacdo é tornada mais eficiente por recursos de destaque como
a autorrotacdo de modelos 3D e a capacidade de salvar arquivos de
moléculas para uso posterior, ambos bastante atrativos para aulas
expositivas. Outro fator atrativo € a independéncia do programa quanto
ao acesso a internet, uma vez que €& um programa do sistema
operacional. Em contrapartida, isso <cria 0 inconveniente da
necessidade de instalacdo na méaquina a ser utilizada, impossibilitando
sua utilizacdo em qualguer maquina, ponto que €é possivelmente
mitigado por ser compativel com quatro dos principais sistemas
operacionais do mercado.

A despeito da aparéncia insatisfatéria, o mesmo nédo pode ser dito
sobre os modelos 3D gerados com o0 programa, que podem ser
representados de varias maneiras, como esferas de Van der Waals ou
outros estilos mais simplificados, o que deve ser salientado como
funcionalidade relevante para a compreensao, por parte dos alunos,

dos diferentes tipos de representacao.






4 PROPOSTAS E DISCUSSAO
4.1 AULAS EXPOSITIVAS

A utilizacdo expositiva de modelos gerados nos programas
selecionados pode-se dar, por exemplo, mediante o uso de projetor ou
laboratério de informatica. A simulacdo Molecule Shapes apresenta
grande valor nessa situacdo, por ser capaz de representar visualmente
a repulsdo eletrébnica, quando nuvens sao manipuladas pelo usuéario
(fig.1), o que auxilia a demonstrar a tridimensionalidade do modelo,
sendo esta repulsdo ponto vital e de partida para a compreensao da
teoria da repulsdo dos pares eletrébnicos da camada de valéncia
(VSEPR). A utilizacdo desta simulacdo em sala de aula, portanto, é
mais adequada ao inicio do estudo da teoria, imediatamente apo0s a sua
apresentacao verbal.

Figura 1 - Modelo da molécula de 4gua na simulagcdo Molecule Shapes, antes
de, durante e depois de, respectivamente, perturbacédo gerada pelo usuario.

O programa MolView, por outro lado, tem sua fun¢cdo expositiva
melhor aproveitada na representacdo simultdnea de dois modelos para
uma mesma molécula, um em 2D e seu correspondente em 3D. Essa
ferramenta facilita a discussdao sobre a relagdao entre “modelo” e
‘molécula”, conceitos muitas vezes absorvidos equivocadamente.
Utilizar dessa funcionalidade, ou mesmo de capturas de tela realizadas
anteriormente, como exemplo, € bom ponto de partida para designar
atividades extraclasse, tais como a exemplificada no APENDICE |, além
de abrir caminho para discussfes acerca da representacao de

moléculas com isomeria 6ptica (fig.2).
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Figura 2 - Modelos 2D e 3D da molécula de (S)-limoneno no software MolView.

Quanto ao software Avogadro, destaca-se a funcdo “Auto
Rotacao”, que pode ser utilizada facilmente em sala de aula. No
entanto, € recomendado que os modelos que se deseja apresentar
sejam salvos previamente pelo docente, caso ndo constem entre os ja
incluidos no programa. Ressalta-se aqui a relevancia em topicos como
isomeria e simetria, ao permitir a rotacdo do modelo em torno de um

eixo fixo (fig.3).

Figura 3 - Estagios de rotacdo em torno de um eixo fixo de modelo 3D da
molécula de propadieno.



Com maior énfase no estudo de geometria molecular, cabe
ressaltar a funcionalidade “Auto Otimizagdo”, que atua de forma
semelhante a simulacdo Molecule Shapes, permitindo que o modelo se
reorganize mediante a interacdo do usuario, ilustrando a repulséao
eletrdnica, enquanto fornece a energia da conformacéao ilustrada pelo
modelo enquanto € adaptada. O software ainda permite fixar &tomos
em uma configuracdo para que nado sejam movidos enquanto a
conformacdo € otimizada, permitindo ilustrar matematicamente a
diferenca de energia entre a configuragdo “gangorra” comparada com a
hipotética pirdAmide em moléculas com cinco nuvens eletr6nicas ao
redor do &atomo central, sendo quatro ligantes (fig.4). Essa
demonstracdo matematica permite criar uma discussdo com 0S
estudantes acerca da justificativa de uma configuracdo ser mais estavel
do que a outra, enquanto é fixada a relacdo entre energia e
estabilidade, discutindo a diferenca na repulsdo entre pares de elétrons

ligantes e nédo ligantes.

AutoOpt: E = 0.0336529 k)/mol (dE = 0) AutoOpt: E = 364.071k)/mol (dE = 0)

Num Constraints: 0 o
Num Constraints: 9

AutoOpt: E = 0.0336529 k1fmal (dE = 0) AutoOot: E = 364.071 Klimol (dE = 0)

MNum Constraints: 0 MNum Constramnits: 9

Figura 4 - Modelos 3D da molécula de SFs4 no software Avogadro. Em
destaque, valores de energia calculados pela fungao “Auto Otimizagao”.



4.2 EXERCICIOS

Como ja citado no item anterior, os programas podem ser ponto
de partida tanto de discussfes quanto de exercicios. Exemplificado no
APENDICE Il estd uma atividade que contempla conceitos explorados
na simulacdo Molecule Shapes, estimulando a deducdo a partir de
resultados apresentados, ilustrando um tipo de linha de raciocinio
necessario ao pensamento cientifico. Este exercicio abre caminho para
discussbes em aulas subsequentes, uma vez que induz a justificar a
mudanc¢a nos angulos entre ligacdes com a presenca ou auséncia de
pares eletrébnicos ndao-ligantes, mas gera outra pergunta, ao néao
explicar o motivo da maior repulsdo dos pares nao ligantes. Conforme o
plano de aula de cada professor, o exercicio proposto poderia se
apresentar como extraclasse, ou mesmo como um guia para uma
discussdo em sala.

A mesma flexibilidade pode fazer do exercicio presente no
APENDICE |, baseado no programa MolView, tanto uma atividade
extraclasse como intraclasse, ao induzir a discussdo comparativa entre
modelo e molécula, permitindo ao docente guiar tal discussdo para o
objetivo desejado, ao mesmo tempo em que se abordam os tdpicos de
isomeria plana e geométrica.

Programas mais complexos permitem, ao serem capazes de
salvar arquivos, além de seu uso para producdo de material visual,
grande interatividade entre aluno e professor, mesmo a distancia,
desde que ambos estejam familiarizados com a ferramenta, como
exemplificado a seguir. De posse do software Avogadro, estudantes
podem receber e enviar arquivos contendo modelos 3D via internet,
permitindo atividades mais imersivas, nas quais a transferéncia de
informacdes ndo é limitada a palavras ou mesmo a imagens. Até
mesmo avaliacbes podem se utilizar dessa capacidade de troca,
concedendo maior liberdade criativa tanto aos alunos quanto aos

professores.



4.3 MATERIAL CONSULTIVO

Esta utilizacdo, ao passo que delega grande autonomia ao aluno,
requer conhecimento detalhado do programa utilizado e pode ser
aplicada ao fornecer o material digital aos alunos. A simulacéo
Molecule Shapes, por exemplo, pode ser fornecida como material para
revisdo do topico geometria molecular apés o0 seu uso em aula
expositiva, como ilustrado no item 4.1 deste trabalho. Ao fazé-lo,
espera-se estimular os discentes a revisitar o tdpico estudado,
apelando, em parte, para a sua curiosidade, enquanto a continuidade
da atividade é favorecida pela familiaridade com o ambiente virtual.

Programas podem, também, ser utilizados em avalia¢cdes, para
consulta, tal como livros e apostilas. Para tal, é recomendado o uso de
laboratério de informatica para a realizacdo da avaliacdo. No caso de
programas dotados de um maior niamero de funcionalidades, como
MolView e Avogadro, uma supervisdao adequada se faz ainda mais
necessaria, uma vez que sua maior abrangéncia permita sua utilizacao
de maneira pouco eficiente para usuarios que nao possuem melhor
entendimento sobre os programas em questéao.

Por fim, ainda é possivel a utilizacdo de tais programas para a
producdo de materiais consultivos mais tradicionais, como fontes de
imagens. No entanto, essa utilizacdo foge ligeiramente da proposta
deste trabalho, onde a interatividade é tida como grande ponto positivo

para a utilizacdo de tais ferramentas.






5 CONSIDERACOES FINAIS

Os programas analisados se mostram adequados a diversas
aplicacdes, ao ajudar a criar uma ponte entre os topicos estudados e
0os estudantes através de um ambiente familiar aos ultimos. Observa-se
que a utilizacdo didatica de tais programas ndo depende somente do
conteudo potencialmente abrangido por ele, mas também do intuito com
o qual o programa foi desenvolvido. Simulacées como Molecule
Shapes, por serem desenvolvidas especificamente com este propdésito,
possuem grande maneabilidade para os alunos, estimulando o estudo
fora da sala de aula com maior intensidade, enquanto ferramentas mais
poderosas, como o programa Avogadro, desestimulam o mesmo uso, ao
permitirem a confusdo de um usudario inexperiente, possivelmente
frustrando-o.

O maior numero de funcionalidades, contudo, ndo é um aspecto
puramente negativo. Nas maos de docentes capacitados e criativos,
ferramentas mais abrangentes podem dar origem a diversos usos, tais
como a criacdo de animacdes e comparacbes de energia entre
estruturas. Percebe-se, portanto, que a maneabilidade de uma
ferramenta esta muitas vezes ligada a abrangéncia da mesma,
comumente sendo estas duas inversamente proporcionais. Pouco
dependente de ambas se coloca a aparéncia, que em si é forte estimulo
para a utilizacdo do programa.

Em resumo, ferramentas pouco abrangentes, isto é,
especializadas, e visualmente atrativas sdo as mais adequadas para
interacdo direta com o0s estudantes, enquanto softwares muito
abrangentes, quando pouco maneaveis, apresentam grande potencial
guando interagem indiretamente com os alunos, através de uso
mediado por docentes.

Percebe-se também a pouca disponibilidade de programas
gratuitos de alta maneabilidade e abrangéncia, simultaneamente, na
rede. Postula-se que tal ferramenta sO possa ser obtida se

desenvolvida especificamente com propésito didatico.
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APENDICE | - EXERCICIO BASEADO NO PROGRAMA MOLVIEW

1. Complete a tabela abaixo sobre compostos isdmeros:

Formula Férmula
Nome Oficial Modelo 3D

Molecular Estrutural

CsHs

NN

2. Elabore acerca das vantagens de cada uma das quatro
representacdes ja presentes na tabela, comparando-as entre si.

3. Qual a diferenca entre “modelo” e “molécula”?



APENDICE Il - EXERCICIO BASEADO NA SIMULACAO MOLECULE
SHAPES

1. Dentre as substancias escolhidas pela simulacdo para exemplificar
cada tipo de geometria molecular, algumas sofrem uma pequena
mudang¢a quando se alterna entre o modelo genérico e o modelo “real”.
Separe as substancias em dois grupos, identificando se essa mudanca

ocorre ou ndo em seus modelos.

2. Qual a mudanca citada na questdo anterior? Que diferencas séao

observadas entre as substancias presentes em cada grupo?

3. Com base na resposta anterior, explique o motivo da mudanca

observada entre os modelos genéricos e “reais”.



