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RESUMO

A Quimica Computacional usa de métodos matematicos para calcular propriedades
moleculares, realizar simulagdes moleculares, dentre outros. As ferramentas computacionais
usadas nessa area podem contribuir para o processo de ensino-aprendizagem dos alunos,
auxiliando-os na visualizagéo espacial e desenvolvimento do pensamento abstrato, entre outros
aspectos. A partir disso, o presente trabalho desenvolveu e aplicou um conjunto de atividades
didaticas, com o programa Avogadro, abordando os conteddos de estrutura molecular
(comprimento e angulo de ligacdo), geometria molecular, estequiometria, momento de dipolo,
polaridade e teoria do orbital molecular, além de avaliar a efetividade do uso dessa ferramenta
durante as atividades. Foram realizadas duas aulas no Centro Multidisciplinar UFRJ-Macaé
para os alunos dos cursos de Licenciatura e Bacharelado em Quimica da unidade, onde foram
aplicadas as seis atividades desenvolvidas. Somado a isso, foram construidos dois formulérios
para serem aplicados antes das aulas e dois formularios para aplicagdo apds as aulas visando
avaliar a efetividade do uso do programa Avogadro durante as atividades realizadas. As
atividades construidas abordaram diversos conteudos que foram discutidos nos topicos
trabalhados. Os alunos participantes da pesquisa, apds a realizacdo das atividades, relataram
que gostariam de usar ferramentas computacionais nas atividades de ensino. O uso do programa
Avogadro possibilitou que muitos alunos superassem suas dificuldades nos tépicos abordados.
O principal elemento do programa que mostrou efetividade para auxiliar os alunos durante o
processo de ensino-aprendizagem foi a visualizacdo espacial. Assim, pode-se concluir que o
atual trabalho apresentou o desenvolvimento de seis atividades para 0 uso no ensino de turmas
de graduagdo em Quimica, auxiliadas pelo uso do programa Avogadro, além de demonstrar a

efetividade do uso do programa durante o processo de ensino-aprendizagem.

Palavras-chave: Quimica Computacional; Ensino de Quimica; Avogadro; Tecnologias Digitais.



ABSTRACT

Computational chemistry uses mathematical methods to calculate molecular properties,
perform molecular simulations, among others. The computational tools used in this area can
contribute to the students during the teaching-learning process, helping them with spatial
visualization and the development of abstract thinking, among other aspects. From this, the
present work developed and applied a set of didactic activities with the Avogadro program,
addressing the contents of molecular structure (bond length and angle), molecular geometry,
stoichiometry, dipole moment, polarity and molecular orbital theory, in addition to evaluating
the effectiveness of using this tool during activities. Two classes were held at the Centro
Multidisciplinar UFRJ-Macaé for students of the undergraduate courses in chemistry at the unit,
where six activities were developed. In addition, two forms were constructed to be applied
before classes and two forms to be applied after classes in order to evaluate the effectiveness of
using the Avogadro program during the activities carried out. The constructed activities address
various contents that are discussion in the topics worked on. Students participating in the
research after carrying out the activities reported that they would like to use computational tools
in teaching activities. The use of the Avogadro program enabled many students to overcome
their difficulties in the topics covered. The main element of the program that showed
effectiveness in helping students during the teaching-learning process was spatial visualization.
Thus, it can be concluded that the current work presented the development of the six activities
for use in teaching of undergraduate classes in Chemistry, aided by the use of the Avogadro
program, in addition are demonstrating the effectiveness of using the program during the
teaching-learning process.

Keywords: Computational Chemistry; Chemistry teaching; Avogadro; Digital Technologies.
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1 INTRODUCAO

1.1 QUIMICA COMPUTACIONAL

A quimica computacional ¢ definida como “[...] uma disciplina que utiliza métodos
matematicos para o calculo de propriedades moleculares ou para simulacdo do comportamento
molecular. Também inclui, por exemplo, planejamento de sintese, pesquisa de bancos de dados,
manipulagdo de biblioteca combinatéria” (LOK, 2019; VAN DE WATERBEEMD et al.,
1997), segundo a Unido Internacional de Quimica Pura e Aplicada (IUPAC).

Os principais métodos de quimica computacional podem ser divididos em métodos de

mecanica molecular e métodos baseados na mecanica quantica (Figura 1).

Figura 1: Classificagdo dos principais métodos de quimica computacional.

Meétodos
Computacionais

{ Mecanica Quantica } { Mecanica Molecular J

Teoria do Funcional da
Densidade (DFT)

E Métodos Semiempiricos ] E Métodos Ab Initio ] [

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.

O uso de dados experimentais e calculos realizados usando as teorias da mecanica
classica sdo as principais caracteristica dos métodos de mecanica molecular. Nesses métodos
efeitos eletrénicos sdo trazidos de forma indireta na obtencdo das estruturas moleculares e das
propriedades quimicas (LEAL et al., 2010).

Os métodos de mecanica quantica sdo baseados na resolucdo da equacdo de
Schrodinger, equacgio 1 (SCHRODINGER, 1926). Todavia, o desenvolvimento da capacidade
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de processamento de dados tornou vidvel o uso de metodologias baseadas na resolucdo da
equacdo de Dirac, equacao 2 (DIRAC, 1928), facilitando a inclusdo dos efeitos relativisticos na

descricdo quantica de um sistema.

h? 02W(T, @
%# + V@AWY, t) =ik (;: v eq. (1)
V(r) cop YL(0)) _ (b

(cap V(r) — ) (ws(r)) =E (ws(r)) ed-(2)

Os métodos baseados na resolucdo das equacBes da mecanica quantica podem ser
subdivididos em trés subcategorias: métodos ab initio, métodos semiempiricos e métodos
baseados na teoria do funcional de densidade (DFT, do inglés Density Functional Theory)
(ALMEIDA; SANTOS, 2001). Os métodos ab initio consideram apenas as constantes
fundamentais da natureza, enquanto os méetodos semiempiricos usam aproximacdes contendo
dados obtidos de forma experimental para resolucdo das equacOes mecénico quéanticas
(ALMEIDA; SANTOS, 2001; DUARTE, 2001; LEAL et al., 2010). A teoria do funcional de
densidade (DFT) foi desenvolvida a partir dos teoremas de Hohenberg e Kohn (HOHENBERG,;
KOHN, 1964), sendo baseada na resolucdo das equacdes de Kohn e Sham (KOHN; SHAM,
1965), considerando o sistema eletronico em termos de um funcional onde a densidade
eletronica é usada para a resolucdo do problema quéntico abordado (DUARTE; ROCHA,
2007).

Nesse contexto, o desenvolvimento dessas teorias tornaram possivel a adesdo de
metodologias de quimica computacional para a investigacdo dos fendmenos quimicos
(ARROIO et al., 2005; LEAL et al., 2010). Associado a isso, o desenvolvimento das
capacidades de processamento e a reducdo do custo de computadores tornou possivel a
popularizacdo do uso de recursos computacionais (ARROIO et al., 2005; MORGON, 2001).

1.2 QUIMICA COMPUTACIONAL E EDUCACAO

As ferramentas de Quimica Computacional englobam programas de mecéanica
molecular e mecéanica quantica, e de edicao e visualizagdo molecular. Essas ferramentas podem
ser empregadas para inimeras finalidades de acordo com suas funges, de tal forma a contribuir

como objeto de aprendizagem no ensino, proporcionando maior desempenho dos alunos nas
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capacidades de percepcao, atencédo, dentre outras (MACHADO, 2016). Ferramentas de edi¢édo
e visualizagdo molecular podem auxiliar os estudantes na compreenséo de conceitos, tendo em
vista que a quimica é uma ciéncia abstrata, 0 que aumenta a dificuldade dos estudantes no
processo de aprendizagem advinda, principalmente, da dificuldade de compreensdo dos
fendmenos abordados sem o auxilio de ferramentas de visualizacdo (GILBERT, 2005; JONES;
JORDAN; STILLINGS, 2005).

A compreensdo dos fendmenos quimicos esta relacionada com a combinacdo de
diferentes formas de representacdo do conhecimento quimico, figura 2 (JOHNSTONE, 1993).
Tudo aquilo que é visivel, que se pode tocar e que permite ser editavel faz parte do
conhecimento no nivel macroscopico, enquanto aquilo que nao pode ser visualizado (quimica
atomistica e molecular, dentre outros) faz parte do conhecimento quimico microscopico. Além
disso, 0 conhecimento quimico associado a descricdo por meio de representacGes usando
simbolos e equacgdes representa o conhecimento no nivel representacional (GILBERT, 2005;
JOHNSTONE, 1993). Segundo Russell e colaboradores (1997), essa triade do conhecimento

quimico esta contida no uso de diferentes ferramentas computacionais.

Figura 2: Niveis de representa¢do do conhecimento quimico — triangulo de Johnstone.

Macroscopico

Microscopico Representacional

Fonte: Adaptado de Johnstone (1993).

O uso dos programas de quimica computacional permite relacionar todos os niveis do
conhecimento quimico, com énfase para a visualizacdo dos sistemas estudados, onde tem se
mostrado efetiva na melhoria do desempenho dos estudantes, como consequéncia de uma
melhor compreensdo dos conceitos quimicos abordados (BURKE; GREENBOWE;
WINDSCHITL, 1998; EALY, 2004). Além disso, tém despertado um aumento do interesse dos

alunos durante o processo de aprendizagem (EALY, 2004), possibilitando maior engajamento
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dos estudantes para as atividades realizadas em sala de aula, principalmente, baseando-se na
resolucéo de problemas (FELLER; DALLINGER; MCKINNEY, 2004).

1.3 PROCESSO DE APRENDIZAGEM

A obtencédo do conhecimento quimico, por vezes, pode se tornar desestimulante e sem
sentido, nesse contexto estdo vinculadas metodologias de ensino que utilizam o processo de
aprendizagem por meio do desenvolvimento da memorizacdo pelos alunos (MORTIMER,;
MOL; DUARTE, 1994). Novas metodologias de ensino sdo alternativas para auxiliar
professores no processo de ensino-aprendizagem, assim, o uso de ferramentas que apresentam
visualizacdo em trés dimensdes (3D) tem se mostrado como uma boa alternativa (TRINDADE;
HARTWIG, 2012). Nesse contexto, ferramentas tecnolégicas usadas adequadamente no
processo de ensino-aprendizagem auxiliam na aprendizagem significativa dos conteldos
abordados em sala de aula (MACHADO, 2016).

A aquisicdo do conhecimento por longos periodos, relacionados em uma rede de
conhecimentos extensa e ordenada de ideias presentes na estrutura cognitiva do estudante,
caracteriza para Ausubel, Novak e Hanesian (1980) a aprendizagem significativa. Esse processo
de aprendizagem ocorre inicialmente com um novo conhecimento, a partir dele o discente avalia
conhecimentos prévios presentes na estrutura cognitiva (subsuncor), facilitando a assimilacao
do conhecimento (figura 3) (AUSUBEL; NOVAK; HANESIAN, 1980).

Figura 3: Etapa inicial do processo da aprendizagem significativa segundo Ausubel.

Novo Conhecimentos Prévios Conhecimento
Conhecimento (Subsungor) Assimilado

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.

Apos a assimilacdo do novo conhecimento, esse fica retido pelo estudante, sendo
descrito como um novo conhecimento modificado por meio do subsuncor e, é gerado um novo
subsuncor (subsuncor modificado), que permanece na estrutura cognitiva do estudante apos o
processo de esquecimento (figura 4). A partir disso, o subsuncor modificado passa a ser um
novo facilitador para assimilagdo do novo conhecimento (AUSUBEL; NOVAK; HANESIAN,
1980).
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Figura 4: Etapa final do processo da aprendizagem significativa segundo Ausubel.

Subsungor Subsungor
Modificado Modificado

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.

Novo
Conhecimento
(Modificado)

Conhecimento
Assimilado

Além disso, deve ser considerado que o0 conhecimento a ser adquirido seja
potencialmente significativo e interessante para o discente (AUSUBEL; NOVAK;
HANESIAN, 1980). Segundo Bacich e colaboradores e Coll e colaboradores (apud
PASCHOAL; PASCHOAL; ABREU, 2021), novos métodos e propostas de ensino séo
desenvolvidos e implementados buscando motivar o aluno a trazer inovagbes, adotando
tecnologias digitais e metodologias ativas de ensino.

A insercdo das tecnologias digitais nos processos de ensino auxiliam no
desenvolvimento do processo de aprendizagem, ensino e na producdo do conhecimento,
trabalhando com diversidade e rapidez na obtencdo das informacdes (BERNARDI, 2010). Em
adicdo, métodos baseados na resolucdo de problemas realizam o processo de aprendizagem
ativa, esse método explora a elaboracéo e explicacdo dos alunos para a resolugao dos problemas
usando conhecimentos prévios (BERBEL, 1998). Dessa forma, contribui para o processo de
aprendizagem sendo capaz de estimular o desenvolvimento de estratégias para a resolucéo dos
problemas ou novas situagdes problematicas (POZO, 1998).

Nesse contexto, programas computacionais podem ser usados como ferramentas
capazes de auxiliar os alunos no processo de resolucéo de problemas, sendo uma ferramenta
educacional capaz de corroborar com a aprendizagem significativa dos discentes.

Considerando 0s processos cognitivos que ocorrem durante a aprendizagem em
quimica, os programas que permitem a visualizacdo do sistema também auxiliam no
desenvolvimento da capacidade de imaginacdo do aluno, na ampliagdo da visdo espacial
(JONES; JORDAN; STILLINGS, 2005; WEINTROP et al., 2016), além de desenvolver o
pensamento abstrato (WEINTROP et al., 2016).

1.4 SEQUENCIA DIDATICA

O processo de aprendizagem significativa pode ocorrer de forma gradual, o0s

subsuncores dos alunos interagem com recursos usados nas atividades de ensino e internalizam
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na estrutura cognitiva do discente (BEKMAN; LIMA; ALMEIDA, 2021). Deve-se considerar
que o processo de ensino-aprendizagem adotado em sala de aula permita o desenvolvimento
das capacidades de avaliacdo e resolucdo de problemas, nesse contexto, Zabala (1998) avalia
que sequéncias didaticas sdo instrumentos capazes de potencializar competéncias e habilidades
durante o processo de aprendizagem.

A sequéncia didéatica é a estruturacdo das atividades buscando um objetivo educacional
(ZABALA, 1998). Nesse contexto a sequéncia didatica elaborada de forma coerente é capaz de
auxiliar o professor na organizacgéo das atividades de ensino, e contribuir no desenvolvimento
do conhecimento dos alunos (BEDIN; DEL PINO, 2019). A partir disso, Yoneda e Huguenin
(2018) apontam que o uso das sequéncias didaticas construidas com tecnologias digitais podem
ser associadas ao processo de aprendizagem.

Yoneda e Huguenin (2018) descrevem gque uma sequéncia didatica usando tecnologias
digitais devem ser construidas a partir de aspectos fundamentais: a interdisciplinaridade,
promovendo a interagdo com conhecimentos distintos dos alunos, além da relagdo com outras
disciplinas e contetdos; aulas dialogadas, por meio desse formato de aula é possivel abordar
problemas que facam os alunos usarem conhecimentos e tecnologias digitais durante a
aplicacdo das aulas; aula dialogada e sistematizacdo do conteido abordado.

Nesse contexto, uma das etapas fundamentais no planejamento da sequéncia didatica é
a definicdo do contetido abordado, os tépicos e a ordem trabalhada, os problemas a serem
discutidos e a ferramenta computacional a ser usada (YONEDA; HUGUENIN, 2018).

1.5 PROGRAMA AVOGADRO

Existem diversos programas de uso livre e comerciais disponiveis para edi¢do e
visualizacdo molecular, com destaque para o programa Avogadro. O programa Avogadro
(HANWELL et al., 2012) é usado em quimica computacional para a visualizacdo de atomos e
moléculas em trés dimensbes (3D), disponivel de forma gratuita, com suporte para as
plataformas Windows, Linux e macOS, € um programa de cédigo aberto com interface gréafica,
sendo utilizado nas areas de bioinformatica, modelagem molecular, ciéncia dos materiais,
quimica computacional, dentre outras (HANWELL et al., 2012).

Dentre as principais caracteristicas do Avogadro estdo suas ferramentas. O programa
possui diferentes opcBes para visualizagdo de atomos e moléculas incluindo ferramentas para a
visualizacdo de orbitais atdmicos e moleculares, superficies de potencial eletrostatico e

espectros de infravermelho dos compostos. Possui um numero grande de ferramentas para
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auxiliar e facilitar a construcdo de moléculas. Sistemas complexos podem ser construidos com
o auxilio da insercdo de fragmentos de moléculas e proteinas, o programa disponibiliza
ferramentas especificas para a construcdo de nanotubos de carbono e células unitarias
(HANWELL et al., 2012). A Figura 5 apresenta diversas moléculas construidas usando o
programa.

O Avogadro realiza céalculos de otimizagdo de geometria e de energia usando métodos
de mecénica molecular com a opcdo de diferentes campos de forca. Além disso, disponibiliza
ferramentas para auxiliar a construcdo de arquivos para calculos de mecénica quantica em
outros programas, possibilitando a escolha de diferentes niveis de teoria, fungdes de base, dentre
outros parametros, possuindo compatibilidade com diferentes extensdes de arquivos de entrada
e saida de calculos (HANWELL et al., 2012).

Outras funcdes importantes disponiveis no Avogadro sdo 0s recursos de criacdo de
imagens para diferentes extensdes (gréficas e de vetores graficos), possibilitando a renderizacdo
usando os métodos GLSL e Ray Tracing. O programa disponibiliza a opcéo de instalagédo de

novos plugins usando as linguagens de programacéo Python e C++ (HANWELL et al., 2012).

Figura 5: Moléculas construidas usando o programa Avogadro. (a) 4gua, (b) ion hexaminoniquel(ll), (c)
nanotubo de carbono, (d) fragmento do &cido desoxirribonucleico (DNA).

Fonte: Elaborado pelo proprio autor.
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Na literatura, o uso do programa Avogadro (HANWELL et al., 2012) é relatado no
ensino de disciplinas de todas areas da quimica: fisico-quimica (MELIA; BARRIONUEVO;
IBANEZ, 2022; SIMPSON et al., 2013; SIMPSON; AUTSCHBACH; ZUREK, 2013;
SNYDER; KUCUKKAL, 2021), quimica analitica (FIRMINO et al., 2020), quimica geral e
inorganica (DE ALMEIDA; DA BORGES; RAUL DE SA, 2021; LISTYARINI, 2021;
PHANKINGTHONGKUM; LIMPANUPARB, 2021; SNYDER; KUCUKKAL, 2021) e
quimica organica (LEAL et al., 2010; TORRES QUEZADA et al., 2017). Conceitos como
forcas intermoleculares (LISTYARINI, 2021), polaridade (FIRMINO et al., 2020;
PHANKINGTHONGKUM; LIMPANUPARB, 2021), isomeria (SIMPSON; AUTSCHBACH,;
ZUREK, 2013; TORRES QUEZADA et al., 2017), geometria molecular e hibridizagdo (DE
ALMEIDA; DA BORGES; RAUL DE SA, 2021; LEAL et al., 2010; LISTYARINI, 2021;
SIMPSON et al., 2013; SNYDER; KUCUKKAL, 2021) e orbitais moleculares (LEAL et al.,
2010; MELIA; BARRIONUEVO:; IBANEZ, 2022; PHANKINGTHONGKUM:;
LIMPANUPARB, 2021), além de conceitos no campo da 6tica (SIMPSON; AUTSCHBACH,;
ZUREK, 2013), foram abordados.

O uso do Avogadro como ferramenta para auxiliar 0 ensino de quimica foi recebido
positivamente pelos alunos que participaram das atividades propostas (DE ALMEIDA; DA
BORGES; RAUL DE SA, 2021; FIRMINO et al., 2020; LISTYARINI, 2021; SIMPSON et al.,
2013; SNYDER; KUCUKKAL, 2021; TORRES QUEZADA et al., 2017), e sua aplicagdo para
0 ensino de quimica mostrou-se eficiente, sendo possivel atrair a atencdo dos estudantes para
o0s topicos abordados (TORRES QUEZADA et al., 2017), e oferendo uma alternativa para
métodos tradicionais de ensino (PHANKINGTHONGKUM; LIMPANUPARB, 2021),
potencializando a capacidade de entendimento dos topicos abordados por meio da visualiza¢do
espacial dos sistemas abordados (DE ALMEIDA; DA BORGES; RAUL DE SA, 2021;
LISTYARINI, 2021; SNYDER; KUCUKKAL, 2021; TORRES QUEZADA et al., 2017).

1.6 PROPRIEDADES QUIMICAS

Existem diversas propriedades quimicas que podem ser exploradas com o programa
Avogadro para o ensino de Quimica, tais como geometria molecular, ligacdo quimica,

polaridade, estequiometria, termoquimica etc.
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a) comprimento de ligacdo: é uma das caracteristicas das moléculas usadas para auxiliar
na identificagcdo dos compostos, sendo definido como a “distancia entre os centros atdbmicos

envolvidos em uma liga¢ao” — figura 6 (LOK, 2019; MINKIN, 1999).

Figura 6: Representacdo do comprimento de ligacdo de uma molécula AB.
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Fonte: Elaborado pelo préprio autor.

b) geometria molecular: as moléculas podem ser classificadas de acordo com sua
posicao no espacgo, ou seja, a sua geometria molecular (Tabela 1).

Tabela 1: Geometria molecular dos compostos.

Geometria Molecular

: Trigonal
. -
Linear » O @ Angular &
- - Plana e
Geometria v ) ) - o
Piramidal Tetraédrica v
emT T— - - - -
- Quadrado Bipiramide -
Gangorra - o @ © ) - -
- Planar Trigonal -
Pirdmide 1 T 1
de B Pentagonal - Octabdri - -
e Base - ctaédrica -
Iy Plana a - -
Quadrada v

- - e

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.
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As geometrias moleculares sdo grupos determinados a partida do modelo de Repulséo
de Pares de Elétrons de Camada de Valéncia (VSEPR), usados para categorizar e prever a forma
que compostos apresentam no espaco (ATKINS; JONES, 2012; BROWN et al., 2016;
HOUSECROFT; SHARPE, 2012). Uma molécula apresentara sua geometria no espaco, de
acordo com o modelo VSEPR, de forma a minimizar as repuls@es entre os dominios eletrénicos
— de &tomos ou de pares de elétrons livres (ATKINS; JONES, 2012; BROWN et al., 2016). De
forma geral, ocorre a diminuicdo das repulsdes quando se minimiza o numero de pares de
elétrons livres, assim, interacdes entre pares de elétrons ocasionam maior repulsdo quando
comparado a interagdes entre pares de elétrons com ligagdes e entre pares de ligacdes. Além
disso, a diminuicdo da ordem de ligagdo esté diretamente relacionada com a minimizacéo das
repulsdes, ordens de ligacdo mais elevadas apresentam maiores densidades eletrénicas entre 0s
nacleos, da mesma forma atomos que apresentam menor eletronegatividade possuem
comprimentos de ligagdo maiores, ocasionando a diminui¢do da densidade eletronica entre os
atomos (HOUSECROFT; SHARPE, 2012).

A influéncia dos pares de elétrons livres na geometria molecular pode ser visualizada
na forma que apresentam (tabela 1). As geometrias moleculares angular, piramidal e gangorra
apresentaram pares de elétrons livres no &tomo central que causam a distorcdo da geometria
para a diminuicdo do efeito das repulsdes nos compostos (ATKINS; JONES, 2012; BROWN
etal., 2016; HOUSECROFT; SHARPE, 2012).

c) estequiometria: avalia quantitativamente processos quimicos relacionados a reacfes
quimicas. Os célculos estequiométricos sdo baseados nas leis ponderais (“Lei de conservagio
das massas” e “Lei das propor¢des constantes”), onde por meio de uma reacdo quimica
balanceada é possivel obter massa, quantidade de matéria (nGmero de mols), volume, dentre
outros parametros iniciais ou finais em uma reacdo quimica (ATKINS; JONES, 2012; BROWN
etal., 2016).

d) alotropia: Al6tropos sdo definidos pela IUPAC como “as diferentes modificagdes
estruturais de um elemento” (HARTSHORN et al., 2015; LOK, 2019). As modifica¢oes
estruturais ocasionadas nos elementos alteram suas propriedades fisico-quimicas. Os elementos
mais comuns que possuem formas alotropicas sdo o carbono (grafite, diamante, nanotubos,
fulerenos, dentre outras), oxigénio (gas oxigénio, O,; e ozbnio, 03), fésforo (branco e

vermelho) e o enxofre (monoclinico e rémbico) (FELTRE, 2004).
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e) momento de dipolo e polaridade:

Moléculas diatbmicas homonucleares tém sua distribuicdo de densidade eletronica
localizada de forma simétrica, entretanto moléculas heteronucleares possuem sua distribuicéo
de densidade eletrdnica ocorrendo assimetricamente devido a diferenca da carga nuclear efetiva
(Zegr) dos atomos (HOUSECROFT; SHARPE, 2012). A descricdo desse comportamento foi
introduzida por Linnus Pauling e foi denominado eletronegatividade (x) (HOUSECROFT;
SHARPE, 2012; LOK, 2019; MILLS et al., 1993; MULLER, 1994).

A eletronegatividade de Pauling é descrita como o “poder de um atomo de atrair elétrons
para si”, esse conceito € baseado na energia de ligacdo de dissociacdo e descrita pela equacao
3 (LOK, 2019; MILLS et al., 1993; MULLER, 1994).

1
Ay = x(A) —x(B) = jE(AB) —7[E(AA) +E(BB)]  eq.(3)

Onde E(AB) é a energia de dissociacao de ligacdo paraa molécula e E(AA) e E(BB) séo
as energias experimentais para 0s atomos envolvidos.

Mulliken propds o conceito de eletronegatividade (x) considerando a capacidade de um
atomo ganhar ou perder elétrons por meio das energias envolvidas nesses processos, energia de
afinidade eletrénica (EA) e energia de ionizacdo (EI), respectivamente, sendo expressa através
da relagéo apresentada na equacdo 4 (HOUSECROFT; SHARPE, 2012).

_ EA+EI

X=" eq. (4)

A eletronegatividade também foi descrita pelo método proposto na equacéo 5, definida
por Alfred e Rochow, que esta relacionada com a interacdo eletrostatica entre o nicleo dos
atomos por meio da Z.¢ (carga nuclear efetiva), e considera o elétron de valéncia mais externo
estando a distancia do nucleo equivalente ao raio covalente (r.,,) do aomo (HOUSECROFT;
SHARPE, 2012).

Lt

2
I'cov

X = (3590 ) +0,774  eq.(5)
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A deslocalizacdo da densidade eletronica para moléculas heteronucleares na regido
menos eletronegativa é descrita por meio da geracdo de uma carga parcial positiva (6%),
enquanto a regido mais eletronegativa é representada pela carga parcial negativa (6 ) (BROWN
etal., 2016; HOUSECROFT; SHARPE, 2012), com a direcdo de deslocamento de carga a partir
do &tomo menos eletronegativo para o mais eletronegativo — figura 7 (BROWN et al., 2016).

Figura 7: Direcdo da deslocalizacdo de carga devido a diferenca de eletronegatividade.
5t o~

Fonte: Adaptado de Brown, et al. (2016).

Considerando os atomos de uma molécula com densidade eletronica distribuida
assimetricamente a uma distancia (d), as cargas elétricas parciais — de mesma magnitude —
geram dipolos elétricos que sdo mensurados pelo momento de dipolo elétrico () descrito na
equacdo 6, onde e é a carga do elétron (BROWN et al., 2016; HOUSECROFT; SHARPE,
2012).

p = ded eq.(6)

O momento de dipolo é uma propriedade vetorial, com a sua direcdo sendo dada
considerando as cargas parciais da molécula — figura 4 (BROWN et al., 2016). Em moléculas
poliatbmicas, sua magnitude € descrita pela soma dos vetores gerados devido a diferenca de
eletronegatividade (HOUSECROFT; SHARPE, 2012). A figura 8 apresenta o vetor do
momento de dipolo e a superficie de potencial eletrostatico para o fluoreto de hidrogénio (a) e
para agua (b), onde a regido de menor densidade eletronica é descrita na coloracdo azul e a
regido de maior densidade na coloragéo vermelha.

Ligacdes covalentes que apresentam o deslocamento de cargas gerando dipolos parciais
nos atomos presentes na ligacdo sdo caracterizadas como ligagGes covalentes polares, e a ndo
existéncia desse carater polar caracteriza uma ligacdo covalente apolar (ATKINS; JONES,
2012; BROWN et al., 2016; HOUSECROFT; SHARPE, 2012). Nesse contexto, moléculas
diatbmicas podem ser classificadas de acordo com o carater polar de sua ligacdo (ATKINS;
JONES, 2012; BROWN et al., 2016), enquanto moleculas poliatdmicas sao classificadas em
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polares quando possuem momento de dipolo elétrico diferente de zero e séo apolares quando o
momento de dipolo elétrico é zero (ATKINS; JONES, 2012).

Figura 8: Superficie de potencial eletrostatico e vetor momento de dipolo para as moléculas de (a) HF e (b)
H,0.
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i
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Fonte: Elaborado pelo proprio autor.

f) ligacdo quimica: A teoria do orbital molecular (TOM) descreve as ligacbes quimicas
como combinacdes lineares de funcdes de onda atdbmicas. Em sua descricdo, os orbitais
moleculares sdo formados a partir da combinacao linear de orbitais atdbmicos, assim, 0 nUmero
de orbitais moleculares formados é igual ao nimero de orbitais atbmicos provenientes dos
atomos que compdem a molécula. Os orbitais moleculares formados podem ser classificados
em ligantes e antiligantes, além disso esses orbitais ndo sdo degenerados entre si e/ou possuem
diferentes simetrias. Esses dados sdo expressos através de diagramas de energia. Dentre 0s
conceitos apresentados no estudo dessa teoria séo apresentados o orbital molecular ocupado de
maior energia (HOMO) e desocupado de menor energia (LUMO), também chamados de
orbitais de fronteira, esses orbitais sdo importantes por serem o0s orbitais moleculares
envolvidos nas reagBes quimicas. Outros conceitos amplamente abordados na teoria é o
conceito de paramagnetismo e diamagnetismo, onde um composto é paramagnético quando

possui elétrons desemparelhados e diamagnético quando ndo possui elétrons desemparelhados.
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2 OBJETIVOS

O presente trabalho visa a elaboracéo e aplicacdo de praticas de Quimica Computacional
para auxiliar no processo de ensino-aprendizagem de alunos na disciplina de Quimica Geral em
cursos de Licenciatura e Bacharelado em Quimica. Como objetivos especificos tem-se:

- uso do programa de Quimica Computacional Avogadro durante o processo de
aprendizagem;

- elaboracdo de praticas que abordem os contetidos de estrutura molecular (comprimento
e angulo de ligacdo), geometria molecular, estequiometria, alotropia, momento de dipolo,
polaridade e teoria do orbital molecular;

- avaliacdo da efetividade do uso do programa Avogadro nas atividades de ensino por

meio da avaliacdo da aprendizagem dos alunos.
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3 METODOLOGIA

Inicialmente, foram preparadas seis atividades, abordando topicos da disciplina Quimica
Geral | dos cursos de Licenciatura e Bacharelado em Quimica do Centro Multidisciplinar (CM)
UFRJ-Macaé da Universidade Federal do Rio de Janeiro. Além disso, foram selecionados
topicos constantes comumente nas disciplinas de Quimica Geral de outras instituicoes, de forma
que as atividades possam ser aplicadas ou adaptadas por docentes de outras Instituigdes.

Assim, os seguintes topicos foram contemplados na elaboracao das atividades: estrutura
molecular (comprimento de ligacdo e angulo), estequiometria, geometria molecular, alotropia,
momento de dipolo, polaridade e teoria do orbital molecular.

Todos as atividades foram elaboradas para serem aplicadas com o programa Avogadro
como uma ferramenta no processo de ensino-aprendizagem dos contetdos abordados. E
importante ressaltar que o programa foi escolhido por ser de uso livre e disponivel para as
plataformas Windows, Linux e macOS.

As atividades elaboradas foram divididas para serem aplicadas em duas aulas com trés
horas de duracdo cada. A primeira aula foi preparada abordando os topicos de estrutura
molecular (comprimento de ligacéo e angulo), estequiometria, geometria molecular e alotropia.
Enquanto a segunda aula foi elaborada abordando os temas de momento de dipolo, polaridade
e teoria do orbital molecular. O Quadro 1 apresenta a sequéncia didatica das aulas elaboradas,
gue contém uma breve apresentacdo do programa Avogadro, apresentacdo das ferramentas e
realizacdo, por parte dos alunos, das atividades propostas.

Alem disso, foram aplicados formulérios antes e ap6s as aulas buscando analisar a
efetividade do uso do programa Avogadro como ferramenta no processo de ensino-
aprendizagem dos contetidos de quimica abordados. Na primeira aula os questionarios pré-aula
e pos-aula (apéndices A e B, respectivamente) abordaram conhecimentos gerais sobre quimica
computacional, as dificuldades no processo de aprendizagem em quimica e conceitos
especificos dos topicos abordados. Os questionarios pré-aula e pés-aula (apéndices C e D,
respectivamente) aplicados no segundo dia de aula abordavam as dificuldades apresentadas
pelos alunos nos tdpicos discutidos no dia, conceitos e conhecimentos especificos dos

conteddos.



Quadro 1: Sequéncia didatica para as aulas realizadas.

Sequéncia Didéatica — Primeiro Dia

Apresentacdo e organizacdo da turma.
Aplicacdo do formulario pré-aula (apéndice A).
Apresentacdo geral do programa Avogadro.
Realizacdo pratica da instalagdo do programa Avogadro.
Apresentacdo da interface e op¢Bes de mudanga de cor do plano de fundo e
adicédo de nova aba.
Apresentacdo das ferramentas de desenho e manipulagdo, otimizacdo de
geometria, medicdo de angulo e comprimento de ligacdo e tabela de dados
estruturais.
(Realizar junto com os alunos).
» Desenho e manipulagdo molecular usando as moléculas de CN,
amonia e benzeno.
» Otimizacdo de geometria usando a molécula de aménia.
» Medicao de angulo e comprimento de ligacdo usando a molécula de
amonia.
» Tabela de dados estruturais usando a molécula de aménia.
Aplicagéo da atividade 1.
Apresentacdo da ferramenta de insercdo de fragmento de moléculas usando
0s compostos benzeno, cafeina e cisteina.
Aplicagéo da atividade 2.
Intervalo/duvidas (15 minutos).
Aplicagéo da atividade 3.
Apresentacdo da ferramenta de inser¢do de nanotubos de carbono.
Aplicagéo da atividade 4.
Aplicacdo do formulario p6s-aula (apéndice B).

Sequéncia Didéatica — Segundo Dia

Organizacéo da turma.
Aplicacédo do formulério pré-aula (apéndice C).
Apresentacdo das ferramentas de desenho e otimizacéo.
Apresentacdo da ferramenta de insercdo de mapa de potencial eletrostatico e
da adicdo do vetor de momento de dipolo usando a molécula de agua.
Realizagdo da atividade 5.
Realizagdo da atividade 6 junto com os alunos.

» Construcdo do diagrama de energia para 0 gas oxigénio.

» Apresentacdo da ferramenta de visualizacdo de orbitais moleculares e

apresentacao dos orbitais moleculares para o gas oxigénio.

Apresentacdo das ferramentas de salvar arquivos nos formatos .xyz e como
arquivos de imagem.
Aplicacdo do formulario p6s-aula (apéndice D).

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.
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4 RESULTADOS E DISCUSSAO

4.1 ATIVIDADES ELABORADAS

Um total de seis atividades foram elaboradas e aplicadas nas duas aulas ministradas.
Individualmente, cada exercicio abordava um tépico Unico, sendo eles: estrutura molecular
(comprimento de ligacdo e angulo), estequiometria, geometria molecular, alotropia, polaridade

e teoria do orbital molecular.

4.1.1 Tépico de Estrutura Molecular

O conteudo de estrutura molecular foi trabalhado usando os gases hidrogénio, nitrogénio
e oxigénio e a molécula de agua como modelos. Os alunos desenharam 0s compostos,
realizaram uma otimizacdo de geometria e mediram o comprimento e o angulo de ligacéo.
Posteriormente, compararam os dados obtidos no Avogadro com os dados experimentais das
moléculas (quadro 2).

Quadro 2: Atividade elaborada abordando o tépico estrutura molecular (comprimento e angulo de liga¢édo).

Atividade 1

a) Desenhe as moléculas de H,, N,, 0, e H,O.

b) Realize a otimizacdo de geometria de cada molécula usando o campo de forca
UFF.

c) Realize a medicdo do comprimento e angulo de ligacdo dos 4&tomos para cada
molécula.

d) Compare com os dados experimentais todos os dados obtidos.

Dados Experimentais 2
Moléculas H, N, 0, H,0
Comprimento de Ligacdo (A) 0,74 1,45 1,48 0,96
Angulo de Ligagio (°) 180,0  180,0  180,0 104,55

Fonte: Elaborado pelo proprio autor. (a) Dados experimentais obtidos de Haynes, et. al. (2014).
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No exercicio os alunos ativaram a ferramenta de desenho (figura 9a), selecionaram 0s
atomos e o tipo de ligagdo (figura 9b), adicionaram um atomo clicando na interface de desenho

e visualizacdo (figura 9c), clicando e arrastando o cursor adicionaram as ligacoes.

Figura 9: Desenhando moléculas no Avogadro. (a) Selecdo da ferramenta de desenho, (b) configuracGes de
desenhos, (c) interface de desenho e visualizacéo.

[Dran Settirgs g X
A_;L 50 . E '.'-..L* s Element: Hydrogen (1) -
/ r L = k D RN Band Order: Sngle ¥
| Adjust Hydrocens
(a) (b)
L
(©

Fonte: Elaborado pelo préprio autor. Imagens obtidas no programa Avogadro (HANWELL et al., 2012).

As moléculas tiveram suas estruturas otimizadas usando a ferramenta de otimizacédo de

geometria (figura 10a) configurada com o campo de forca UFF (figura 10b).

Figura 10: Otimizag&o de geometria no Avogadro. (a) Selecéo da ferramenta de otimizagdo, (b) configuracGes
de otimizacé&o.

AutoOptimization Settings & X

Force Field: | UFF v

Steps per Update: 4 5

Algorithm:

Steepest Descent v
[ Fixed atoms are movable
[") 1gnored atoms are movable

(@) (b)

Fonte: Elaborado pelo préprio autor. Imagens obtidas no programa Avogadro (HANWELL et al., 2012).

Utilizaram a ferramenta de medicéo (figura 11) clicando sobre os atomos para realizar

sua selecéo.
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Figura 11: Ferramenta de medicdo do programa Avogadro.

LH+kdkDE

Fonte: Imagem obtidas no programa (HANWELL et al., 2012).

Compararam os dados obtidos (figura 12) com os dados experimentais e observaram

que possuem um bom acordo entre os dados.

Figura 12: Comprimento de ligacdo e angulo medidos no Avogadro para as moléculas de (a) Hz, (b) N2, (c) Oz e
(d) H20.

Pistance(s): Bl Pistance(s): X201 Pistance(s) %511

g WaEP
Pistance(s): a0l aesf
(a) (b) (c) )

Fonte: Elaborado pelo préprio autor. Imagens obtidas no programa Avogadro (HANWELL et al., 2012).
4.1.2 Topico de Estequiometria
O tdpico de estequiometria foi trabalho por meio do balanceamento da equacao que
descreve o processo de combustao da gasolina (quadro 3). Os alunos desenharam os compostos

presentes na reacdo e partir do desenho realizaram o balanceamento dela.

Quadro 3: Atividade elaborada abordando o topico estequiometria.

Atividade 2

A reacdo de combustdo da gasolina ocorre quando o octano é queimado
gerando gas carbonico e agua. Usando o Avogadro como um programa de
auxilio balanceie corretamente a reacdo que descreve o processo de combustdo

da gasolina.

Fonte: Elaborado pelo proprio autor.
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Usando as ferramentas de insercdo de fragmentos de moléculas (figura 13a) contida no

menu de construcédo ( “build ) 0s alunos adicionaram o octano (figura 13b).

Figura 13: Adicdo de fragmentos de moléculas no Avogadro. (a) Insercéo de fragmentos, (b) selecdo do

fragmento.
Insert Fragment n
Filter: X
Cartesian Editor... Name
Change H to Methyl v = alkanes
;! d | D 2-methylpropane.cml
Add Hydrogens ’ E ::z:zcc'r:"
Add Hydrogens for pH... [] dodecane.cml

Remove Hydrogens

D eicosane.cml
D ethane.cml
E] heptane.cml

Insert
= DNA/RNA... [] hexadecane.cml
Invert Chirality Fragment... D hexane.cml
D methane.cml
Super Cell Builder... i D nonane.cml
Nanotube Builder... FREbdes [ octane.cm
r D pentadecane.cml
[ nentane cml
(a) (b)

Fonte: Elaborado pelo préprio autor. Imagens obtidas no programa Avogadro (HANWELL et al., 2012).

Com as moléculas desenhadas (figura 14) balancearam a reacdo e encontraram 0S

coeficientes estequiométricos descritos na equacao 7.
2 CgHyg + 250, - 16 CO, + 18 H,0  eq.(7)

Figura 14: Desenhos das moléculas usadas para balancear a reagdo de combustdo do octano.

g § 1

Fonte: Imagem obtidas no programa Avogadro (HANWELL et al., 2012).
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4.1.3 Tépico de Geometria Molecular

A geometria molecular foi abordada usando a molécula de amoénia, o tetrafloureto de
enxofre, o difluoreto de enxofre e o trifluoreto de boro (quadro 4). Foi realizada a construgéo
dos compostos e a otimizacdo da geometria usando o campo de forca UFF, onde a partir da

geometria otimizada foi identificada a geometria molecular das moléculas.

Quadro 4: Atividade elaborada abordando o topico geometria molecular.

Atividade 3

A geometria molecular de diversos compostos sofre a influéncia de efeitos
eletrénicos, muitas moléculas usadas cotidianamente podem se adequar a esses
casos. Qual a geometria molecular da NH5, SF,, SF, e BF;? Explique por que
essas moléculas possuem as geometrias respondidas anteriormente usando as

Imagens obtidas no visualizador Avogadro.

Fonte: Elaborado pelo proprio autor.

As geometrias visualizadas no Avogadro (figura 15) para as moléculas NH, SF, e BF;
sdo piramidal, angular e trigonal plana, respectivamente, de acordo com dados apresentados na
literatura. Entretanto, o composto SF, ndo apresentou a geometria gangorra, isso ocorre devido
aos campos de forgca implementados no Avogadro ndo descreverem adequadamente a influéncia

dos pares de elétrons livres no célculo de otimizacdo de geometria.

Figura 15: Estruturas otimizadas para as moléculas (a) NHs, (b) SF4, (c) SF; e (d) BFs.

(b)

A

Fonte: Elaborado pelo préprio autor. Imagens obtidas no programa Avogadro (HANWELL et al., 2012).

(©)
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4.1.4 Tépico de Alotropia

Foi abordado o topico de alotropia com o auxilio do Avogadro para a visualiza¢do de
fulerenos e nanotubos de carbonos (quadro 5), sendo discutidas diversas caracteristicas e

propriedades de compostos que apresentam alotropia.

Quadro 5: Atividade elaborada abordando o tdpico alotropia.

Atividade 4

A alotropia é definida como as diferentes modificagbes estruturais de um
elemento. Os 4tomos que possuem esse comportamento mais comuns S&o o
carbono (grafite, diamante, nanotubos, dentre outros), fosforo (vermelho e
branco) e enxofre (monoclinico, rdmbico, dentre outros). Usando o Avogadro

obtenha a estrutura de um nanotubo de carbono e do fulereno C,4.

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.

O fulereno C,,, foi adicionado usando a ferramenta de insercdo de fragmentos de
moléculas. O nanotubo foi construido no menu de construcdo, “build” (figura 16), usando 0s

parametros padrdo do programa para o comprimento e diametro do nanotubo.

Figura 16: Adicdo de nanotubos de carbono no programa Avogadro.

Cartesian Editor...
Change H to Methyl

Add Hydrogens
Add Hydrogens for pH...

Remove Hydrogens

Insert k

Invert Chirality

Super Cell Builder...
Manotube Builder...

Fonte: Imagem obtidas no programa Avogadro (HANWELL et al., 2012).
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A visualizagdo dos al6tropos de carbonos construidos no Avogadro (figura 17) auxiliam
na compreensdo do tépico abordado. Além disso sdo capazes de atrair a atencéo dos alunos com

as diferentes estruturas que podem ser construidas.

Figura 17: Alétropos de carbono construidos no programa Avogadro. (a) Nanotubo de carbono, (b) fulereno
Caao.

()

Fonte: Elaborado pelo préprio autor. Imagens obtidas no programa Avogadro (HANWELL et al., 2012).

4.1.5 Tépico de Momento de Dipolo e Polaridade

Os conceitos de momento de dipolo e polaridade foram abordados usando o etanal,
clorometano, trifluoreto de boro, aménia e tricloreto de boro (quadro 6). Foram usadas as
ferramentas de construcdo de superficies de potencial eletrostatico e de exibicdo do vetor de
momento de dipolo. Além disso foi abordada a identificacdo de moléculas quanto a sua

polaridade e a relacdo da geometria molecular de uma molécula com o momento de dipolo.

Quadro 6: Atividade elaborada abordando o topico polaridade.

Atividade 5

a)  Quais dentre as moléculas abaixo sdo apolares?
C,H,0, CH;Cl, BF;, NHs e BCl,
b) Usando o Avogadro, compare os resultados acerca da polaridade dos
compostos. Os resultados obtidos computacionalmente estdo de acordo com o

resultado esperado? Por qué?

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.
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O vetor do momento de dipolo foi adicionado pelos alunos marcando a opgéo dipolo

(“dipole ) na caixa de ferramentas de tipos de exibi¢éo — displays types (figura 18).

Figura 18: Adicéo do vetor de momento de dipolo no programa Avogadro.

Display Types

[ Axes
Ball and
[] Cartoon
Dipole
"] Force

[

| Y N |

Stick

| Hydrog Renders molecular dipole momen

v

Add

Duplicate Remove

Fonte: Imagem obtidas no programa Avogadro (HANWELL et al., 2012).

As superficies de potencial eletrostatico foram construidas usando o menu de extensdes

— extensions (figura 19a), alterando o pardmetro padrdo de coloracdo (“color by”) para

superficie de potencial eletrostatico —

“eletrostatic potential” (figura 19b). As regides da

superficie que apresentam a cor azul possuem menos densidade eletrénica, enquanto regides de

coloracdo avermelhada possuem maior densidade eletronica. Em moléculas polares sera visivel

a diferenca de cargas em determinados

polos das moléculas. Moléculas apolares apresentaram

a distribuicdo de cargas uniforme e possuiram uma coloracdo esbranquicada. Moléculas com

muitos 4&tomos que possuem partes polares e partes apolares também poderdo ser identificadas

usando superficies de potencial eletrostéatico.

Figura 19: Adicdo de superficies de potencial eletrostatico no programa Avogadro.
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Create Sufeces, .
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Surface Type:  Ven der Waals v

Color By: Blectrostatc Potental
Resolution: Medium ~ ' 0,134 =
Isavalue: ©

InDeplay Type: Surfaces v
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(b)

Fonte: Elaborado pelo préprio autor. Imagens obtidas no programa Avogadro (HANWELL et al., 2012).
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Usando as superficies de potencial eletrostatico e o vetor de momento de dipolo (figura
20), foi evidenciado que as moléculas C,H,0, CH;Cl, e NH5 sdo classificadas como polares,
como pode ser observado pela presenca do vetor de momento de dipolo e a diferente
distribuicdo de cargas na superficie de potencial eletrostatico. Os compostos BF; e BCl; sdo
classificados como apolares, essas moléculas ndo apresentaram o vetor de momento de dipolo
e a distribuicdo de cargas ocorreu proporcionalmente. As moléculas de NH;, BF; e BCl;
possuem trés atomos iguais ligados a um atomo central e a diferente classificacdo das moléculas
quanto a polaridade ocorre devido as diferentes geometrias moleculares, para a amonia
(geometria molecular piramidal) o momento de dipolo ndo se anula, enquanto para BF; e BCl,

(geometria molecular trigonal plana) essa propriedade se anula.

Figura 20: Vetor momento de dipolo e superficies de potencial eletrostatico para as moléculas de (a) C.H4O, (b)
CH3sCl, (C) BF;3, (d) NH;s e (e) BCls.

(©) (d) (e

Fonte: Elaborado pelo préprio autor. Imagens obtidas no programa Avogadro (HANWELL et al., 2012).
4.1.6 Topico de Teoria do Orbital Molecular
A Teoria do Orbital Molecular (TOM) foi abordada através da construcdo de um

diagrama de energia de orbitais moleculares para 0 gas oxigénio. Previamente foi realizado um

calculo de otimizacdo de geometria para a molécula no programa de mecéanica quantica ORCA
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5.0.3 (NEESE, 2012, 2022) e foram obtidas as figuras dos orbitais moleculares do composto.
Os alunos construiram o diagrama de energia e puderam visualizar os orbitais moleculares no

programa Avogadro (quadro 7).

Quadro 7: Atividade elaborada abordando o tépico teoria do orbital molecular.

Atividade 6

a) Desenhe o diagrama de energia do composto 0,.

b)  Utilize o programa Avogadro para visualizar os orbitais moleculares formados.

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.

Para a visualizacdo dos orbitais moleculares os discentes adicionaram uma superficie
usando os parametros de tipo de superficie (“surface types ) e coloragdo (“color by”’) “MO X”

sendo “X”” o nimero do respectivo orbital molecular (figura 21).

Figura 21: Pardmetros para criagdo de superficies para visualizacao de orbitais moleculares.

A Create Surfaces ? >
Surface Type: MO0 - 0 & (HOMO
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Calculate l Advanced. .. Close

Fonte: Imagem obtidas no programa Avogadro (HANWELL et al., 2012).

Durante a construcdo do diagrama de energia (figura 22) foi discutido que a teoria do
orbital molecular descreve a ligagdo quimica através da combinacéo linear de funcGes de onda
atbmicas, assim os orbitais moleculares sdo formados por meio da combinagdo linear de orbitais
atdbmicos, sendo que o nimero de orbitais moleculares formados € igual ao nimero de orbitais
atdbmicos dos atomos que constituem a molécula, e possuem energia diferente dos orbitais

atdmicos. Os orbitais de fronteira, HOMO (m3,) € LUMO (o3,), foram identificados e
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visualizados pelos discentes. A visualizacdo dos orbitais moleculares contribuiu para auxiliar o
entendimento dos conceitos abordados na teoria, foi possivel caracterizar os orbitais de caroco
e 0s orbitais de valéncia, além disso a presenca de um no — regido que ndo possui densidade
eletronica — auxiliou para diferenciar os orbitais moleculares ligantes dos orbitais moleculares

antiligantes.

Figura 22: Diagrama de energia para o gas oxigénio.

Energia
A

OA (0) OM (0 — 0) 0A(0)

Fonte: Elaborado pelo préprio autor. Imagens obtidas no programa Avogadro (HANWELL et al., 2012).
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4.2 APLICACAO DAS ATIVIDADES ELABORADAS

As atividades elaboradas foram aplicadas em duas aulas realizadas nos dias 15 e 19 de
dezembro do ano de 2022 no Laboratério Integrado de Graduacéo do Centro Multidisciplinar
UFRJ-Macaé no bloco A (dia 15/12/2022) e bloco C (dia 19/12/2022). As atividades realizadas
tiveram duracéo de trés horas ocorrendo no horario entre 14h30 e 17h30. No primeiro dia
participaram das atividades onze discentes e foram abordados os conteddos de estrutura
molecular (comprimento de ligacdo e angulo), estequiometria, geometria molecular e alotropia.
No segundo dia houve a participagdo de cinco discentes e foram abordados os contetdos de
momento de dipolo, polaridade e teoria do orbital molecular.

Nas duas aulas ministradas foram aplicados questionarios pré-aula e pos-aula para
avaliacdo do impacto do programa Avogadro no processo de ensino-aprendizagem dos

conteldos trabalhados.

4.2.1 Respostas dos Questionarios

No primeiro dia de atividades os questionarios aplicados possuiam duas partes
principais, a primeira delas buscava conhecer quais eram 0s conhecimentos que os alunos
possuiam sobre a area da quimica computacional, j& a segunda parte dos questionarios abordava
0s temas de estrutura molecular (comprimento de ligacdo e angulo), estequiometria, geometria

molecular e alotropia.

Figura 23: Quantidade de alunos que possuem conhecimento prévio sobre quimica computacional.

Quantidade de Alunos que Conhecem sobre Quimica Computacional

18%

Possuem conhecimento prévio Nao possuem conhecimento prévio

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.
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No questionario pré-aula os alunos participantes das atividades foram perguntados se
possuiam conhecimentos prévios sobre a area de quimica computacional. Dentre o0s
participantes, 82% assinalaram que possuiam conhecimento sobre a area e 0s demais 18%
disseram ndo possuir conhecimento (figura 23).

Os discentes também assinalaram como eles descreveriam a quimica computacional, as
explanacgdes dos discentes foram classificadas de acordo com as respostas para alunos que
possuiam conhecimento prévio e agqueles que ndo possuiam e elencadas em topicos, 0s dados

obtidos sdo apresentados na tabela 2.

Tabela 2: Descri¢éo da quimica computacional na visdo dos alunos participantes da atividade.

Descrigdo da Quimica Computacional para os Alunos

NUmero de Alunos

Respostas (Alunos que possuiam conhecimento) Pré-Aula Pds-Aula

A quimica realizada em computadores que possui ferramentas

capazes de auxiliar o desenvolvimento de projetos por meio da

visualizacdo espacial, da resolucdo de problemas, prevendo ] °

resultados, poupando tempo e recursos.

E o ramo da quimica que realiza simulagdes computacionais. 1 1

E o ramo da quimica que utiliza das ferramentas de

programacao no cotidiano. : ]

E a quimica que descreve processos complexos do cotidiano. - 2

E o ramo da quimica que usa ferramentas computacionais no 5

ensino de quimica. )

N&o responderam. - 1
Respostas (Alunos que ndo possuiam conhecimento) Numero de Alunos

A quimica que usa ferramentas computacionais para

visualizacdo e simulacéo de experimentos. '

N&o responderam. 1

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.

As repostas dos alunos que participaram da aula elencadas no topico “A quimica
realizada em computadores que possui ferramentas capazes de auxiliar o desenvolvimento de

projetos por meio da visualizacdo espacial, da resolucdo de problemas, prevendo resultados,
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poupando tempo e recursos” corresponde a 73% dos alunos no questionario que antecedeu as
atividades e posteriormente a realizagdo delas foi de 55%, 9% dos discentes discorreram que a
quimica computacional “E o ramo da quimica que realiza simula¢Bes computacionais” antes e
apos a realizacdo das atividades, outros 9% dos participantes descrevem a quimica
computacional como sendo “O ramo da quimica que utiliza das ferramentas de programagao no
cotidiano” e apos serem feitas as atividades nao houve respostas dos participantes condizentes
ao topico. Dentre os alunos que alegaram ndo possuir conhecimento prévio sobre quimica
computacional, um dos discentes ndo respondeu a pergunta no questionario, todavia o segundo
aluno descreveu como “A quimica que usa ferramentas computacionais para visualizagdo e
simulacdo de experimentos”. Além disso, as respostas obtidas apds a realizacdo das atividades
geraram dois novos tépicos onde, 18% dos alunos descrevem a quimica computacional como
“A quimica que descreve processos complexos do cotidiano” e outros 18% descreveram-na
como “O ramo da quimica que usa ferramentas computacionais no ensino de quimica”. No
questionario aplicado apds a aula 9% dos participantes ndo responderam a questéo.

Os discentes que participaram das atividades relataram, em sua totalidade, que possuem
algum tipo de dificuldade durante o processo de aprendizagem dos contetdos abordados em
quimica. Apos a realizacdo das atividades todos os alunos relataram que superaram alguma
dificuldade apresentada anteriormente. A figura 24 apresenta o nimero de alunos para cada tipo

de dificuldade apresentada e superada.

Figura 24: Dificuldades apresentadas e superadas pelos alunos no processo de aprendizagem dos contetidos de
quimica.

Difiuldades Apresentadas e Superadas pelos Alunos nos Contetdos de Quimica

Entendimento dos Visualizagdo espacial Alto grau de abstracdo Dificuldade com
conceitos matematica

Ntmero de Alunos
—_
ESN N [o2e] o

\S]

m Dificuldades Apresentadas m Dificuldades Superadas

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.
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O entendimento de conceitos quimicos foi assinalado por 64% dos participantes como
uma dificuldade apresentada durante o processo de aprendizagem dos contetidos de quimica,
essas dificuldades foram superadas por todos os alunos apés a realizacdo das atividades. A
visualizacao espacial foi anotada como uma dificuldade apresentada por nove dos alunos e foi
superada por dez dos participantes, jA o alto grau de abstracdo dos contelidos eram uma
dificuldade apresentada por trés alunos e foi superada por quatro alunos. Os alunos que
apresentam dificuldades com a matematica usada nos contetdos de quimica representam 27%
dos participantes, essa dificuldade foi superada por 66% dos alunos que a apresentavam.

Os discentes foram abordados antes e apds a aula sobre se desejariam usar programas
de quimica computacional nas atividades de ensino (figura 25). No questionario aplicado pré-
aula, dentre os participantes, 91% responderam que gostariam de usar essas ferramentas, 0s
demais participantes ndo gostariam de seu uso e ressaltaram possuir pouca familiaridade com
informética e segundo eles programas complexos que apresentam um ndmero vasto de
funcionalidades sem um design intuitivo. Posteriormente a realizacdo das atividades, todos os

alunos assinalaram que gostariam de usar esses programas nas atividades de ensino.

Figura 25: Numero de alunos que gostariam de usar programas de quimica computacional nas atividades de
ensino.

Alunos que Gostariam de Usar Progamas de
Quimica Computacional no Ensino
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® Alunos que gostariam Alunos que ndo gostariam

Fonte: Elaborado pelo proprio autor.

Os participantes das atividades elencaram quais seriam as vantagens necessarias que
deveriam estar contidas nesses programas para usa-los (tabela 3). O maior numero de alunos
(64%) apontou que é necessario a visualizacdo espacial dos sistemas nesses programas. Foi

citada a efetividade em pesquisa na area da quimica computacional por 27% dos discentes. A
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efetividade e 0 aumento da velocidade no processo de aprendizagem foram descritos por 27%

dos participantes.

Tabela 3: Vantagens necessarias para o uso dos programas de quimica computacional no processo de
aprendizagem segundo os discentes.

Vantagens Necessarias para 0 Uso de Programas de Quimica Computacional no Processo

de Aprendizagem em Quimica

Vantagens Numero de Alunos
Visualizacdo espacial. 7
Maior efetividade e velocidade na aprendizagem. 3
Efetividade em pesquisa na area da quimica computacional. 3

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.

Além disso, apds a realizacdo das atividades os alunos citaram as vantagens que
puderam observar durante a realizacdo das atividades usando programas de quimica
computacional (tabela 4). Foi apontado por 64% dos discentes que a visualizacdo espacial foi
uma vantagem observada durante a realizacdo das atividades, enquanto a velocidade e a
facilidade na construcdo de um sistema e na obtencdo de dados fora descrita por 46% dos
participantes, outros 18% dos alunos ndo responderam quando questionados sobre as vantagens

observadas.

Tabela 4: Vantagens observadas pelos alunos apds o uso dos programas de quimica computacional no processo
de aprendizagem em quimica.

Vantagens Observadas Apds o Uso de Programas de Quimica Computacional no Processo

de Aprendizagem em Quimica

Vantagens Numero de Alunos
Visualizacdo espacial. 7
Velocidade e facilidade na construcdo de sistemas e na obtencédo de
dados. °
Né&o responderam. 2

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.

Os alunos foram questionados sobre o conceito de comprimento de ligagdo nos

formularios, suas repostas foram elencadas em diferentes grupos e séo apresentadas na tabela
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5. Os alunos em sua maioria descreveram o conceito de ligagao quimica como “a distancia entre
os nucleos de dois d&tomos que formam uma ligagao”, correspondendo a 73% dos participantes
nos formularios aplicados antes e apos a realizacdo das atividades. Outras descri¢fes para 0
conceito foram “¢ a distancia dos elétrons de moléculas diferentes que estdo realizando uma
ligagdo” contabilizando 9% dos discentes anteriormente a realizagdo das atividades, com o
mesmo numero de alunos apds a realizagdo das atividades o comprimento de ligacdo fora
descrito como “a distancia dos elétrons de atomos diferentes que estdo realizando uma ligagao”,
a definicdo do comprimento de ligagdo como “a forga de interagao entre atomos formando uma
ligagdo” foi apontada por 18% e posteriormente 9% dos alunos nos questionarios pré-aula e

pos-aula, respectivamente.

Tabela 5: Numero de alunos que descreveram o conceito de comprimento de ligacdo de acordo com os topicos
agrupados.

Numero de Alunos que Descreveram do Comprimento de Ligacao

Conceito Apresentado pelos Alunos Pré Aula Pds Aula
E a distancia entre os ntcleos de dois atomos que formam uma
ligacdo. 8 8
E a distancia dos elétrons de moléculas diferentes que estdo
realizando uma ligacéo. : )
E a distancia dos elétrons de atomos diferentes que estdo
realizando uma ligacao. ) :
E a forca de interacéo entre &tomos formando uma ligacao. 2 1
N&o responderam - 1

Fonte: Elaborado pelo proprio autor.

Foi abordado com os alunos quais as caracteristicas estruturais sdo necessarias para a
identificacdo dos compostos (figura 26). Apos a realizacdo das atividades, foi evidenciado um
aumento no namero de alunos que assinalaram que o comprimento de ligacdo (55% para 64%
dos participantes), o angulo da molécula (91% para 100% dos discentes) e a conformacéo do
composto (18% para 36% dos alunos) como sendo caracteristicas fundamentais para a
identificacdo de compostos. A geometria molecular agrupa moléculas, assim sendo, ndo é capaz
de identificar especificamente uma molécula, ocorreu reducao no namero de alunos que citaram
a geometria molecular como uma caracteristica estrutural para identificacdo de compostos (18%

para 9%).
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Figura 26: Numero de alunos que indicaram quais as caracteristicas estruturais necessarias para a identificacdo

de compostos.

Caracteristicas Estruturais para Identificacdo de Compostos

—_ =
S N

Numero de Alunos
o N A o ®

Comprimento de Angulo Conformacgao
Ligagdo

HPré Aula ®Pos Aula

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.

Geometria
Molecular

Foram elencadas para os alunos afirmacgdes que possuem correlacdo com os contetdos

estudados em estequiometria, os discentes também assinalaram contetdos abordados durante o

estudo dos conteudos de estequiometria. Os dados obtidos sdo apresentados na tabela 6.

Tabela 6: Numeros de alunos que assinalaram correlacdo dos tépicos apresentados com os contetidos abordados
em estequiometria e topicos elencados pelos alunos.

NUmero de Alunos que Assinalaram Relacdo dos Topicos com os Contetdos Abordados em

Estequiometria

Tépicos Assinalados Pré-Aula Pds-Aula
O balanceamento de equagdes € um topico de estudo da
estequiometria. H H
A estequiometria é baseada na “Lei de conservagdo das
massas” e na “Lei das propor¢des constantes”. 8 10
Célculos estequiométricos estdo diretamente relacionados com
as unidades dos parametros. ° °
Outros Topicos Elencados pelos Alunos Pré-Aula Pds-Aula
Obtencdo de pardmetros para reacGes quimica: reagente
limitante, pureza, excesso e rendimento dos compostos. 3 :
Tipos de ligacao. 1 -

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.
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Em sua totalidade, os alunos, assinalaram que o balanceamento de equacdes é um dos
contetidos abordados no estudo da estequiometria. Ocorreu um aumento no nimero de discentes
apos a realizacao das atividades que marcaram a opcao que descreve a estequiometria se baseia
na “Lei de conservagao das massas” ¢ na “Leis de propor¢des constantes”, 73% para 91% dos
participantes. Houve aumento também no nimero de alunos que assinalaram que a relacdo das
unidades dos pardmetros envolvidos em calculos estequiométricos sdo abordados, 55% para
82% dos discentes. Os alunos elencaram a abordagem de parametros relacionados a reacoes
qguimicas como reagente limitante, pureza, excesso, e rendimento, previamente as atividades
27% dos discentes assinalaram o topico e ap6s a realizacdo das atividades o nimero de
sinalizacBes para o tdpico foi reduzido para 18%. Dentre os alunos 9% elencaram o topico
“tipos de ligagdo” antes de realizarem as atividades e foi reduzido para nenhum aluno apos a
realizacdo delas, esse topico descrito ndo faz parte dos contetdos abordados em estequiometria.

Os questionarios aplicados perguntavam aos alunos qual era a definicdo de geometria
molecular. As respostas obtidas foram elencadas em trés definicdes e organizadas de acordo

com o numero de alunos que assinalaram a definicao (figura 27).

Figura 27: Definicdo de geometria molecular segundo os alunos participantes das atividades.

Definicao de Geometria Molecular para os Alunos

Numero de Alunos
0 2 4 6 8 10

A forma que os atomos de uma molécula [
se organiza no espago.

Organizagao dos 4tomos na forma mais
energética.

A forma que os atomos e pares de elétrons
livres se organizam no espago.

Nao responderam.

® Pré Aula Pos Aula

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.
Antes da realizacdo das atividades 9% dos alunos ndo responderam a pergunta, esse

namero foi reduzido para nenhum aluno apos a realizagéo das atividades. A definicao de arranjo

molecular, “a forma que os atomos e pares de elétrons livres se organizam no espago”, foi
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descrita por 18% dos alunos no questionario pré-aula e foi reduzido para 9% no questionario
aplicado pds-aula. Logo, apos a realizacdo das atividades 9% dos alunos descreveram a
geometria molecular como a “organizacdo dos &tomos na forma mais energética”. A definicdo
de geometria molecular, como “a forma que os atomos de uma molécula se organiza no espago”,
foi apontada por 73% dos discentes, e apés a realizacdo das atividades houve um aumento no

namero de alunos para 82%.

Tabela 7: Classificacdo das moléculas de NHs, SF. e SF, quanto a sua geometria molecular pelos alunos.

Classificacdo da Geometria Molecular pelos Alunos

NUmero de Alunos

Moléculas Geometria

Pré-Aula Pds-Aula

Piramidal 7 8

NH; Triangulo planar 4 2

Né&o sabiam/ndo responderam - 1

Bipirdmide de base triangular 4 2

Quadrado Planar 3 -

SF, Tetraédrica 1 1

Gangorra 2 7

N&o sabiam/ndo responderam 1 1

Angular 4 11

SF, Linear 6 -

Triangulo planar 1 -

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.

Os discentes participantes classificaram a molécula de amobnia, o tetrafloureto de
enxofre e difluoreto de enxofre de acordo com sua geometria molecular (tabela 7). Para a
amonia houve um aumento do numero de alunos que assinalaram sua geometria como sendo
piramidal (64% para 73% dos participantes), e uma diminui¢cdo no numero de alunos que a
descreveram com geometria tridngulo planar (36% para 18%), apos a realizacdo das atividades.
Além disso, 9% dos alunos apos a realizacdo das atividades apontaram que ndo sabiam
responder ou ndo responderam. O tetrafloureto de enxofre foi assinalado por 36% dos discentes
como possuinte da geometria bipiramide de base triangular, 27% quadro planar, 9% tetraédrica,
18% gangorra e 9% ndo sabiam/ndo responderam no questionario pré-aula. Todavia, no

questionario pos-aula, a geometria molecular bipirdmide de base triangular foi apontada por
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18% dos alunos, além disso 9% assinalaram a geometria tetraédrica, 64% gangorra e 9% néo
sabiam/nédo responderam. Antes da realizacéo das atividades 36% dos alunos indicaram que o
difloureto de enxofre tem geometria angular, 55% indicaram a geometria linear e 9% geometria
triangulo planar. Contudo, apés a realizacdo das atividades, todos os participantes assinalaram
que o composto possui a geometria molecular angular.

Foram elencadas diversas afirmagdes para os alunos que assinalaram quais estéo
relacionadas com a alotropia (tabela 8). A quantidade de alunos que indicaram a definicdo de
alotropia “diferentes modifica¢Ges estruturais de um elemento” permaneceu inalterada apds a
realizac&o das atividades, correspondendo a 36% dos discentes. Também se manteve inalterado
0 nimero de alunos que marcaram a opgdo que a alotropia ¢ a “propriedade manifestada por
alguns elementos quimicos que podem formar diferentes estruturas moleculares alterando suas
propriedades fisico-quimicas”, sendo indicada por 82% dos alunos. Ocorreu 0 aumento do
namero de alunos que assinalaram que atomos como o carbono, fésforo e enxofre apresentam
formas alotrépicas, sendo 64% pré-aula e 73% pos-aula. Também houve aumento no nimero
de alunos que marcaram a opcao que o grafite e o diamante sdo formas alotropicas do carbono
(64% para 91% dos alunos).

Tabela 8: Numero de alunos que assinalaram os contetidos relacionados com os conceitos de alotropia.

NUmero de Alunos que Assinalaram os Conceitos Abordados em Alotropia

Conceitos Abordados Pré-Aula  Pd4s-Aula

Diferentes modificacdes estruturais de um elemento. 4 4
Propriedade manifestada por alguns elementos quimicos que

podem formar diferentes estruturas moleculares alterando suas 9 9
propriedades fisico-quimicas.

Dentre os atomos que apresentam formas alotropicas pode-se citar

0 carbono, fosforo e enxofre.

Os aldtropos do carbono séo o grafite e o diamante. 7 10

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.

Os formularios pré-aula e pos-aula para o segundo dia de atividades abordaram os temas
de momento de dipolo, polaridade e teoria do orbital molecular. Esses formularios abordaram
as dificuldades que os alunos possuem, a identificacdo e compreensdo dos principais conceitos
e avaliaram conhecimentos especificos referentes aos tdpicos abordados. Os discentes

participantes da pesquisa relataram que possuem conhecimento sobre os conteidos abordados.
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Figura 28: Alunos que apresentam dificuldades com os conceitos de momento de dipolo e polaridade.

Alunos com dificuldade sobre Momento de dipolo e polaridade

Nuamero de Alunos

Alunos que possuemdificuldades Alunos que ndo possuemdificuldades

B Pré Aula Pés Aula

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.

Todos os alunos possuiam dificuldade com os conceitos de momento de dipolo e
polaridade e, ap0s a realizacdo das atividades usando o programa Avogadro, 60% dos discentes

relataram ndo haver mais dificuldades envolvendo os topicos abordados (figura 28).

Tabela 9: Numero de alunos que assinalaram dificuldade envolvendo os contetidos abordados sobre momento
de dipolo e polaridade.

Dificuldades Assinaladas pelos Alunos Pré-Aula e Pés-Aula

Dificuldades Apresentadas Pré-Aula Pés-Aula
Identificacdo da eletronegatividade dos atomos. 0 0
Compreensdo sobre a geragdo de momento de dipolo parciais. 4 1
Orientacdo do vetor do momento de dipolo. 4 1
Classificacdo das moléculas em apolares ou polares. 1 0

Fonte: Elaborado pelo proprio autor.

As principais dificuldades trazidas pelos discentes sdo apresentadas na tabela 9. Os
alunos relataram que ndo possuem dificuldade na identificacdo da eletronegatividade dos
atomos presentes nas moléculas, entretanto 80% dos participantes possuiam dificuldades na
identificacdo do momento de dipolo parcial, e na orientacdo do vetor resultante do momento de
dipolo, nesse caso ap0ds a realizagdo das atividades o numero de alunos que apresentaram
dificuldades com o contetdo foi reduzido para 20%. Além disso, 20% dos alunos apresentavam

dificuldades para classificar as moléculas quanto a sua polaridade antes de participar das
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atividades, realizada as atividades nenhum aluno relatou apresentar dificuldade relacionada a
identificacdo das moléculas quanto a sua polaridade.

Foram apresentados aos alunos diversos conceitos abordando os principais topicos
discutidos sobre momento de dipolo e polaridade. O nimero de alunos que indicaram que 0s

conceitos abordados pertencem ao tdpico é apresentado na tabela 10.

Tabela 10: Namero de alunos que marcaram a opgao relacionando os conceitos abordados com o contetdo de
momento de dipolo e polaridade.

Avaliacdo do Conhecimento dos Conceitos sobre Momento de Dipolo e Polaridade

Conceitos abordados sobre momento de dipolo e polaridade Pré-Aula Pds-Aula

A capacidade de um atomo atrair mais densidade eletronica

para si gera dipolos parciais. 3 4

A orientacdo do momento de dipolo esta relacionada com os

conceitos de eletronegatividade de Pauling. 3 4
Para uma molécula poliatbmica o0 momento de dipolo é a soma

dos vetores dos momentos de dipolo gerados entre pares de 1 3
atomos que realizam uma ligacéo quimica.

Moléculas que possuem momento de dipolo nulo séo apolares,

todavia aqueles que o momento de dipolo é ndo nulo séo 4 4

polares.
Nenhuma das afirmac6es acima correspondem aos conceitos

de momento de dipolo e polaridade.

Fonte: Elaborado pelo proprio autor.

A totalidade de participantes marcaram pelo menos uma opg¢édo dentre 0s conceitos
abordados sendo relacionado com os tépicos de momento de dipolo e polaridade. Além disso,
ndo houve tdpicos em que 100% dos alunos assinalaram estar presente no estudo dos contetdos
abordados. Todavia, ocorreu uma melhora significativa na percep¢do dos alunos quando
abordados sobre a orientacio do momento de dipolo e sua magnitude em moléculas
poliatdmicas, onde ele é dado pela soma de vetores, enquanto antes a aula apenas 20%
identificaram o conceito abordado, apds a aula 60% identificaram. A relagdo da distribuicéo de
cargas nas moléculas devido a existéncia da eletronegatividade dos atomos gera polos sobre 0s
atomos e, estdo relacionadas com a orientacdo do momento de dipolo, 60% dos alunos

marcaram a opgao desse comportamento, e apos o0 uso da ferramenta computacional ocorreu
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um aumento para 80% dos participantes. Entretanto ndo houve altera¢es no nimero de alunos
(80%) que assinalaram a classificagdo das moléculas em apolares e polares usando o vetor do
momento de dipolo pertencente ao conteldo abordado nesses topicos.

Os alunos classificaram um conjunto de moléculas de acordo com sua polaridade (tabela
11). Os dados coletados mostram que os alunos ndo possuem dificuldades para a classificacéo
de moléculas quando elas apresentam um &tomo mais eletronegativo quando comparado aos
demais, para esses casos 100% dos participantes acertaram a classificacdo das moléculas de
C,H,0 e CH;CI, sendo essas polares. Contudo, a existéncia de pares de elétrons livres causa
dificuldades para os alunos classificarem os compostos, de forma geral as moléculas de BF;,
BCl; e NH; tém sua formula molecular expressa por XY5, no espaco a existéncia de um par de
elétrons livre no atomo X ocasiona a alteracdo do comportamento planar das moléculas, assim
sendo caracterizadas por meio de uma geometria molecular piramidal onde a soma dos vetores
do momento de dipolo entre os &tomos XY ndo se anulam. Todavia, para as moléculas BF; e
BCl;, que possuem geometria triangular plana e carater apolar, houve aumento no nimero de
alunos que conseguiram identificar corretamente esse comportamento. Para a molécula de BF;,
80% dos alunos identificaram corretamente no formulario pré-aula e 100% deles no
questionario pos-aula, enquanto para a molécula de BCl; o aumento foi de 40% para 80% dos
participantes. A amonia possui carater polar e geometria molecular piramidal, o nimero de
alunos que identificaram corretamente a polaridade da molécula antes da aula foi de 40% e apds
foi de 60%.

Tabela 11: Classificacdo das moléculas quanto a polaridade.

Classificacdo das Moléculas quanto a Polaridade

Questionario Pré-Aula Pds-Aula
Moléculas Apolar Polar Apolar Polar
C,H,0 - 5 - 5
BF, 4 1 5 -
BCl, 2 3 4 1
CH;Cl - 5 - 5
NH; 3 2 2 3

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.
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Os alunos participantes das atividades, em sua totalidade, relataram possuir dificuldades
com os conceitos abordados na TOM, entretanto a aplicacdo das atividades computacionais
ocasionou a reducdo para 40% do numero de alunos que apresentam dificuldades com o
conteddo (figura 29a). Os discentes possuiam dificuldades com os tdpicos de distribuicdo
eletronica, inicialmente 20% dos alunos, ap6s a realizacdo das atividades ndo houve
participantes que relataram dificuldade com esse item. O tdpico que mais gera dificuldade para
compreensdo dos alunos é a interpretacdo dos dados apresentados no diagrama de energia, 80%
dos discentes apresentaram dificuldades, houve uma diminuicdo significativa para 20% dos
participantes ap0s a realizacdo das atividades usando o programa Avogadro. Além disso,
reduziu-se 0 nimero de alunos que possuiam dificuldades na identificacdo dos orbitais de

fronteira (HOMO e LUMO), passando de 40% para 20% dos alunos.

Figura 29: Nimero de alunos que apresentam (a) dificuldades sobre os conceitos abordados na Teoria do
Orbital Molecular e (b) tépicos que os alunos possuem dificuldades.

Alunos com dificuldade sobre Teoria do Orbital Molecular

wd

Numero de Alunos
"~

Alunos que possuem dificuldades Alunos que nido possuem dificuldades

®Pré Aula ®Pos Aula

(@)

Topicos que os Alunos Apresentam Dificuldades

N

tai

Nimero de Alunos
b

Distribuigio eletronica Compreensiio dos dados apresentados  1dentificagio dos orhitais HOMO ¢
o diagrama de orbitais moleculares LIMO

=

H'ré Aula ® Pos Aula
(b)

Fonte: Elaborado pelo préprio autor.
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Os principais topicos abordados na TOM foram elencados e o nimero de alunos que
correlacionaram o0s conceitos como sendo componentes do tema abordado é apresentado na
tabela 12.

Tabela 12: Numero de alunos que assinalaram a relagdo dos conceitos abordados com o contetido da Teoria do
Orbital Molecular.

Avaliacdo do Conhecimento dos Conceitos sobre Teoria do Orbital Molecular

Conceitos abordados sobre teoria do orbital molecular Pré-Aula Pds-Aula

A teoria do orbital molecular descreva a ligagdo quimica como

uma combinacéo linear de funcGes de onda. : 3
Orbitais moleculares séo formados pela combinacao linear de

orbitais atbmicos. : 3
O namero de orbitais moleculares formados é igual a soma do

numero de orbitais atbmicos de cada atomo. 4 3
O orbital chamado de HOMO é aquele que possui elétrons e é

0 mais energético enquanto o LUMO ¢ o de menor energia que 2 3
ndo tém elétrons.

Nenhuma das afirmacBes acima correspondem a conceitos

abordados na teoria do orbital molecular. ) ]
N&o responderam. - 1

Fonte: Elaborado pelo proprio autor.

Os dados mostram que o0s alunos possuem compreensdo limitada dos conceitos
abordados na TOM. O nimero de alunos que entendem que a TOM descreve as ligacbes
quimicas e que os orbitais moleculares sdo formados pela combinagdo linear dos orbitais
atdmicos sdo de 20%. Apenas 40% dos alunos avaliaram que 0s conceitos que marcaram a
opcao que descreve os orbitais de fronteira sendo abordados na TOM, e 80% dos discentes
relatam que o namero de orbitais moleculares formados é igual ao nimero de orbitais atbmicos.
De forma geral, ap6s a aula houve um aumento no ndmero de alunos que conseguiram
identificar os topicos que fazem parte da TOM, para todos os tépicos passando para 60% dos
participantes, exceto para a identificacdo da quantidade de orbitais moleculares que s&o
formados a partir dos orbitais atbmicos que ocorreu a diminui¢do da indicagdo dos alunos (80%
para 60%).
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Tabela 13: Avaliacdo de parametros para a construcdo do diagrama de orbitais moleculares.

Avaliacdo do Conhecimentos dos Alunos para Construcdo do Diagrama de Orbital Molecular

Questionarios Pré-Aula Pés-Aula

Perguntas Sim Néo Né&o sei Sim Néo Né&o sei

Para vocé os orbitais atdmicos do
tipo “p” possuem a mesma energia?
Para vocé os orbitais moleculares
formados possuem a mesma energia?
Dentro dos seus conhecimentos
serdo formados orbitais moleculares 4 - 1 5 - -

ligantes e antiligantes?

Quatro Cinco Seis Sete Oito Nao Sei Quatro Cinco Seis Sete Oito Nao Sei

Para vocé serd formado quantos

orbitais moleculares a partir dos 2 1 - - - 2 2 - 3 - - -
orbitais atdmicos do tipo “p”?

Quantos elétrons ocuparam 0s

orbitais moleculares que possuem

contribuicdo dos orbitais atémicos

do tipo “p”?

Fonte: Elaborado pelo prdprio autor.
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Os conceitos usados para a construgdo do diagrama de energia para o gas oxigénio foram
abordados nos questionérios, as respostas dos discentes sdo apresentadas na tabela 13. Os
orbitais atomicos de momento angular “p” para o atomo de oxigénio sdo degenerados, 40% dos
alunos compreendem esse conceito, todavia ndo ocorreu mudancas apés a realizacdo das
atividades. Os orbitais moleculares formados ndo possuem a mesma energia dos orbitais
atdmicos que contribuem para sua forma, e ao serem formados apresentam orbitais ligantes e
antiligantes. Apds o uso do programa Avogadro houve um aumento na quantidade de alunos
que conseguiram entender esses conceitos passando de 80% para 100% dos participantes. Sdo
formados seis orbitais moleculares a partir dos orbitais atdbmicos do tipo “p” para a molécula de
0, nenhum dos alunos indicou a opgao no questionario pré-aula, 40% dos discentes apontaram
que sdo formados quatro orbitais moleculares, 20% disseram que seriam formados cinco
orbitais moleculares e 40% dos alunos ndo sabiam responder. Todavia, no questionario aplicado
apos as atividades, 40% dos alunos continuaram assinalando a opcao que sdo formadas quatro
orbitais moleculares e 60% dos discentes marcaram corretamente a op¢do que sdo formados
seis orbitais moleculares a partir dos orbitais atdmicos de momento angular “p”. Houve um
crescimento expressivo na compreensdo dos alunos para o numero de elétrons que ocupam
orbitais moleculares formados a partir da contribuicdo de orbitais atdmicos do tipo “p”.
Previamente a realizacdo das atividades 40% dos alunos assinalaram quatro elétrons, 20% sete
elétrons, 20% oito elétrons e 20% ndo sabiam responder e, posteriormente a realizacdo das
atividades, 100% dos alunos marcaram corretamente a opcdo que oito elétrons ocupam 0s

orbitais moleculares formados.

4.3 AVALIACAO DO USO DO PROGRAMA AVOGADRO NAS ATIVIDADES DE
ENSINO PROPOSTAS

Anteriormente a realizacdo das aulas, 82% dos alunos disseram possuir conhecimento
sobre quimica computacional. A interpretacdo dos discentes que descrevem a quimica
computacional foi baseada no uso de ferramentas computacionais para auxiliar na visualizagéo
espacial e na resolugdo de problemas, também foram abordadas algumas vantagens do uso de
programas computacionais, como diminuicdo de tempo e baixo custo. Realizadas as atividades,
18% assinalaram que a quimica computacional usa ferramentas para auxiliar no ensino. Os
dados apresentados mostram que os discentes interpretam a quimica computacional como
ferramentas, ndo conseguindo visualizar como uma area quimica que utiliza métodos

matematicos por meio de ferramentas computacionais para o célculo de propriedades etc.
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Os alunos em sua totalidade relataram que possuem algum tipo de dificuldade no
processo de aprendizagem em quimica, foram destacadas as dificuldades com entendimento
dos conceitos, visualizagao espacial, alto grau de abstracdo e dificuldades com matematica. A
realizacdo das atividades na primeira aula abordando os tdépicos de estrutura molecular
(comprimento de ligacéo e angulo), estequiometria, geometria molecular e alotropia mostrou a
efetividade do uso do programa Avogadro nas atividades, os discentes relataram superar as
dificuldades que eles possuiam, com destaque para a dificuldade com visualizacdo espacial,
onde 91% dos alunos apontaram superar essa dificuldade.

Os discentes em sua maioria (91%) apontaram que gostariam de usar programas de
quimica computacional previamente as atividades realizadas, os alunos que ndo desejavam
(9%) assinalaram possuir dificuldades com informética e que 0s programas de quimica
computacional seriam complexos. Entretanto, apds a realizacdo das atividades todos o0s
participantes gostariam de usé-los, indicando, assim, que o Avogadro é um programa de facil
utilizacdo e que pode contribuir no ensino. Além disso, os alunos elencaram a visualizagao
espacial, a maior efetividade e rapidez no ensino e a efetividade em pesquisas como
caracteristicas necessarias para o uso dessas ferramentas. A realizacdo das atividades com o
Avogadro apresentou vantagens no uso de ferramentas computacionais no ensino, 0s
participantes elencaram a visualizacdo espacial, a velocidade e facilidade na construcdo de
sistemas e na obtencédo de dados.

A descricdo do conceito que define o comprimento de ligacdo ndo houve mudancas
significativas na quantidade de alunos que apresentaram interpretacdes alternativas, porém a
quantidade de alunos que o descreveram como “a distancia entre os nticleos de dois atomos que
formam uma ligagdo” (73%) permaneceu inalterada. Porém, houve uma mudanca expressiva
no numero de alunos que compreenderam que para a identificacdo de uma molécula é necessaria
analisar os comprimentos de ligacdo, o angulo formado entre os atomos e a conformacao da
molécula. Em adicdo, houve uma diminuigdo no nimero de alunos que apontaram a geometria
molecular como uma caracteristica capaz de identificar uma molécula, uma vez que a geometria
molecular organiza as moléculas em determinados grupos de acordo com a posic¢éo espacial
dos atomos.

Também foi abordada a definicdo de geometria molecular para os alunos. Nesse caso
ndo ocorreram mudancas significativas na descricdo do conceito assinalado pelos discentes.
Entretanto, ocorreu um aumento no numero de alunos, de 73% para 82%, que descreveram a
geometria molecular como a forma que os &tomos de uma molécula se organizam no espaco.

Foi possivel observar que 18% dos alunos confundiram o conceito de geometria molecular com
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arranjo molecular, a realizacéo das atividades ocasionou na diminuigéo dessa interpretagéo para
9% dos participantes.

Conceitos que sdo abordados no ensino de estequiometria foram assinalados pelos
alunos e houve um aumento significativo no nimero de alunos que conseguiram correlacionar
0s tdpicos. O conteudo baseado nos principios de conservacao e das proporg¢des constantes, a
realizacdo das atividades auxiliara os alunos na percepg¢ao desses principios, inicialmente 73%
dos discentes assinalaram e apds a aula foram 91%. Além disso, a correlacdo das unidades dos
parametros calculados em estequiometria é fundamental para obtencéo de dados, o nimero de
alunos que assinalaram relagcdo com o conteido de estequiometria aumentou de 55% para 82%.
E, na sua totalidade, os participantes conseguiram correlacionar o balanceamento de equagdes
com o tépico. Os alunos também elencaram topicos estudados em estequiometria relacionados
a calculos como a obtencdo de pardmetros como reagente limitante, excesso, pureza e
rendimento dos compostos. Concepgdes apresentadas pelos alunos que a discusséo de ligagoes
quimicas era um topico de estequiometria, apos a realizacdo das atividades ndo foram
apresentadas por nenhum dos participantes.

No topico de alotropia foram apresentadas sua definicdo onde 36% dos alunos
assinalaram possuindo correlagdo com o contetdo, a alteracdo das propriedades fisico-quimicas
dos compostos devido a mudanga estrutural foi indicada por 82% dos discentes. Todavia, as
discussbes e a visualizagdo de compostos no programa Avogadro, realizadas durante as
atividades auxiliaram os participantes a perceberem que outros elementos como o enxofre e
fosforo também possuem formas alotropicas (64% para 73%), € conseguiram perceber que o
grafite e o diamante sdo forma alotrépicas do carbono (73% para 91% dos discentes).

A visualizagdo espacial foi 0 aspecto fundamental para a classificacdo das moléculas de
acordo com sua geometria molecular, o auxilio das ferramentas computacionais ocasionou no
aumento de 64% para 73% dos discentes que assinalaram a geometria piramidal para a amonia,
além de ocasionar uma reducdo de 36% para 18% dos discentes que relataram a geometria
triangulo planar para a molécula. Houve uma melhora expressiva quando se tratou da geometria
molecular para o tetrafloureto de enxofre de 18% para 64% dos discentes que assinalaram a
geometria gangorra, mesmo com os campos de forga usados para otimizagdo de geometria no
Avogadro ndo representarem corretamente a geometria do composto. Para o difloureto de
enxofre, 55% dos discentes assinalavam que o composto apresentava geometria molecular
linear, apos a realizacdo das atividades todos os discentes descreveram a geometria molecular

como sendo angular.
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Todos os discentes participantes das atividades apontaram possuir dificuldade nos
contetdos abordados sobre momento de dipolo e polaridade, o uso das ferramentas
computacionais reduziu para 40% os alunos que possuem dificuldades. Os principais conceitos
que o uso do Avogadro auxiliou a superar nas dificuldades dos alunos foi a compreenséo da
geracdo de momentos de dipolo parciais e a orientagdo do vetor resultante do momento de
dipolo, para os dois topicos houve uma reducéo de 80% para 20% dos discentes que relataram
dificuldades. As atividades realizadas também auxiliaram os alunos a identificarem os
conceitos que sdo abordados e discutidos no conteudo, houve um aumento expressivo no
namero de alunos (20% para 60%) que passaram a compreender que o0 vetor do momento de
dipolo resultante, em uma molécula poliatdmica, é a soma dos vetores dos momentos de dipolo
parcial, isso ocorre devido a analise da superficie de potencial eletrostatico apresentar diferentes
regibes com densidade de carga diferente, e a adicdo do vetor de momento de dipolo no
programa apresenta um unico vetor, o vetor resultante. Além disso, as atividades realizadas
auxiliaram na classificacdo das moléculas quanto a sua polaridade, o tricloreto de boro
classificado como apolar devido sua geometria plana, ndo apresentando elétrons livres, foi
classificado como apolar por 40% dos alunos antes da realizacdo das atividades, apds a
realizacdo 80% dos discentes classificaram corretamente. Para a molécula de aménia houve um
aumento de 40% para 60% dos participantes que a classificaram como polar. Dessa forma, o
programa Avogadro foi uma ferramenta Util para o ensino desse conteudo.

Os alunos que relataram apresentar dificuldades com os conteudos de teoria do orbital
molecular, em sua totalidade antes da realizacdo das aulas, diminui para 40% ap0s a atividade.
A atividade realizada com o auxilio do programa Avogadro ocasionou na diminuicdo das
dificuldades apresentadas pelos alunos sobre o conteddo. Os tdpicos elencados pelos
participantes foram distribuicéo eletrénica, com 20% dos alunos apresentando dificuldade e,
posteriormente, nenhum deles relataram dificuldades. As dificuldades apresentadas na
compreensdo dos dados expressos no diagrama de energia foram reduzidas de 80% para 20%
dos discentes, e de 40% para 20% na identificacdo dos orbitais de fronteira. Além disso, a
atividade realizada contribuiu significativamente para os participantes correlacionarem e
compreenderem sobre topicos abordados no ensino do conteddo, principalmente que a teoria é
capaz de descrever ligagbes quimicas como a combinagéo linear de fungdes de onda atémicas,
e a formacao dos orbitais moleculares a partir da combinag&o linear de orbitais atdbmicos. Houve
também uma contribuigdo expressiva para auxiliar os alunos na montagem e interpretacdo dos
dados descritos no diagrama de energia para 0 gas oxigénio, a visualizacdo dos orbitais

moleculares formados no programa contribuiu para 0 aumento do numero de alunos que
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visualizaram a diferenca de energia dos orbitais moleculares formados a partir de orbitais
atdmicos, assim como a formacao de orbitais moleculares ligantes e antiligantes, foi de 80%
para todos os participantes.

De forma geral, para todos os topicos abordados houve aumento no nimero de alunos
que assinalaram correlacdo dos conceitos abordados com os tdpicos trabalhados, além de
aumentar o numero de alunos que identificaram corretamente as caracteristicas para
identificacdo de moléculas, a classificacdo de moléculas quanto a sua polaridade e as principais
caracteristicas para a construcdo do diagrama de energia do gas oxigénio. Nesse contexto,
mostrou-se que a metodologia de ensino empregada, com auxilio do programa Avogadro,

durante as aulas foi capaz de auxiliar os alunos durante o processo de ensino-aprendizagem.
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5 CONCLUSAO

No presente trabalho foi desenvolvido um conjunto de seis atividades, que foram
aplicadas para alunos da disciplina de Quimica Geral dos cursos de Licenciatura e Bacharelado
em Quimica visando avaliar a efetividade do uso do programa Avogadro como ferramenta
auxiliar no processo de ensino-aprendizagem de quimica.

As seis atividades foram desenvolvidas para serem aplicadas com o programa
Avogadro, abordando os contetidos de estrutura molecular (comprimento de ligacédo e angulo),
geometria molecular, estequiometria, alotropia, momento de dipolo e polaridade e teoria do
orbital molecular, apresentando um elevado nimero de conceitos para serem discutidos durante
sua aplicacdo. Além disso, foram apresentadas as ferramentas do programa usadas e a resolucéo
das atividades usando o Avogadro.

Na aplicacdo das atividades os discentes participantes responderam formularios pré-
aula e pés-aula, que abordaram topicos gerais de quimica computacional, as dificuldades
apresentadas pelos discentes no processo de ensino-aprendizagem, a compreensdo e
identificacdo de conceitos e aplicacao deles.

Ap0s a realizacdo das atividades todos os alunos participantes relataram que desejariam
usar ferramentas computacionais no ensino, foram ressaltadas a possibilidade da visualizacao
espacial e a maior efetividade e velocidade durante esse processo como as principais vantagens
no uso dessas ferramentas. Os dados apresentados mostram que o Avogadro € uma ferramenta
atil para auxiliar no processo de ensino-aprendizagem. Em todos os topicos abordados houve
aumento no numero de alunos que apresentaram maior entendimento dos conceitos, com énfase
para aqueles que envolviam visualizacdo espacial, seja do composto, seus orbitais ou
distribuices de carga.

De forma geral o Avogadro apresentou-se como uma ferramenta util na descri¢do de
conceitos durantes as atividades de ensino-aprendizagem. As atividades realizadas com auxilio
do programa colaboraram para a percepcao dos discentes em varios conceitos abordados nos
topicos trabalhados. Por fim, a visualizagdo espacial foi o elemento trazido pelas ferramentas

usadas que possui maior influéncia no auxilio da aprendizagem dos alunos.
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APENDICE A — Formulario aplicado pré-aula no primeiro dia.

FORMULARIO PRE-AULA (ESTRUTURA MOLECULAR, ESTEQUIOMETRIA,
GEOMETRIA MOLECULAR E ALOTROPIA)

1. Vocé ja ouviu falar sobre quimica computacional? () Sim. () Nao.

Como vocé descreveria a quimica computacional?

2. Quais sdo as dificuldades apresentadas no processo de aprendizagem dos contetdos

de quimica?
() Entendimento dos conceitos. () Alto grau de abstracdo dos conteudos.
( ) Dificuldade de visualizacao espacial. ( ) Dificuldade com matematica.
() Outras:

3. Vocé gostaria de usar programas de quimica computacional durante as atividades de
ensino?
( ) Sim. () Néo.

Quais vantagens seriam necessarias para usar os programas de quimica computacional? Por
qué?

4. Paravocé o que é o comprimento de uma ligacao?

5. Quais caracteristicas estruturais de uma molécula podemos usar para identifica-la?
() Comprimento de ligacdo. ( ) Angulo entre os &tomos. ( ) Conformacéo.

( ) Outros:




6. Assinale as afirmacGes que vocé entende que estdo relacionadas com a
estequiometria.

() O balanceamento de equacdes € um tépico de estudo de estequiometria.
() A estequiometria ¢ baseada na “Lei de conservacao das massas” e na “Lei das propor¢des
constantes.
() Célculos estequiométricos estdo diretamente relacionados com as unidades dos
parametros calculados.
Quais outros topicos/contetddos e/ou métodos vocé enxerga como fundamentais no estudo de
estequiometria?

7. Paravocé o que é geometria molecular?

Dentro dos seus conhecimentos quais sdo as geometrias moleculares das moléculas abaixo?

a) XeOF,: b) NHj:
c) SF,: d) ICl;:
e) SF,:

8. Considerando seus conhecimentos, assinale as alternativas as afirmacoes relacionadas
ao conceito de alotropia?
( ) Diferentes modificagOes estruturais de um elemento.

() Propriedade manifestada por alguns elementos quimicos que podem formar diferentes
estruturas moleculares alterando suas propriedades fisico-quimicas.

() Dentre os atomos que apresentam formas alotropicas pode-se citar o carbono, fésforo e
enxofre.

() Os alétropos do carbono séo o grafite e o diamante.



APENDICE B — Formulério aplicado pds-aula no primeiro dia.

FORMULARIO POS-AULA (ESTRUTURA MOLECULAR, ESTEQUIOMETRIA,
GEOMETRIA MOLECULAR E ALOTROPIA)

1. Como vocé descreveria a quimica computacional?

2. Quais sdo as dificuldades superadas no processo de aprendizagem dos contetidos de
quimica usando programas de quimica computacional?

() Entendimento dos conceitos. ( ) Alto grau de abstracdo dos conteudos.
( ) Dificuldade de visualizacao espacial. ( ) Dificuldade com matematica.
( ) Outras:

3. Vocé gostaria de usar programas de quimica computacional durante as atividades de
ensino?
( )Sim. () Nao.

Quais foram as vantagens apresentadas no uso dos programas de quimica computacional?
Por qué?

4. Para vocé o que é o comprimento de uma ligacao?

5. Quais caracteristicas estruturais de uma molécula podemos usar para identifica-la?
() Comprimento de ligacdo. () Angulo entre os &tomos. ( ) Conformacao.

( ) Outros:




6. Assinale as afirmacBes que vocé entende que estdo relacionadas com a
estequiometria.

() O balanceamento de equacdes € um tépico de estudo de estequiometria.
() A estequiometria € baseada na “Lei de conservacao das massas” e na “Lei das propor¢des
constantes.
() Célculos estequiométricos estdo diretamente relacionados com as unidades dos
parametros calculados.
Quais outros topicos/contetddos e/ou métodos vocé enxerga como fundamentais no estudo de
estequiometria?

7. Paravocé o que é geometria molecular?

Dentro dos seus conhecimentos quais sdo as geometrias moleculares das moléculas abaixo?

f) XeOF,: g) NH;:
h) SF,: 1) ICl;:
j) SF,:

8. Considerando seus conhecimentos, assinale as alternativas as afirmacoes relacionadas
ao conceito de alotropia?
( ) Diferentes modificagOes estruturais de um elemento.

() Propriedade manifestada por alguns elementos quimicos que podem formar diferentes
estruturas moleculares alterando suas propriedades fisico-quimicas.

() Dentre os atomos que apresentam formas alotropicas pode-se citar o carbono, fosforo e
enxofre.

() Os alétropos do carbono séo o grafite e o diamante.



APENDICE C — Formulério aplicado pré-aula no segundo dia.

FORMULARIO PRE-AULA (MOMENTO DE DIPOLO, POLARIDADE E TEORIA
DO ORBITAL MOLECULAR)

1. Dentre as dificuldades que podem ser apresentadas no estudo dos conceitos de
momento de dipolo e polaridade descritas abaixo, quais VOcé possui?
) Identificagdo da eletronegatividade dos d&tomos.

) Compreensdo sobre a geracdo de momento de dipolo parciais.
) Orientacdo do vetor do momento de dipolo.

) Classificacdo das moléculas em apolares ou polares.

) Outras:

AN AN N N/

)

) Néo apresento dificuldade com os conceitos de momento de dipolo e polaridade.

)

) N&o tenho conhecimento sobre os conceitos de momento de dipolo e polaridade.

2. Assinale as afirmacfes abaixo que vocé considera que estdo relacionas com 0s
conceitos de momento de dipolo e polaridade.

( ) A capacidade de um atomo atrair mais densidade eletrnica para si gera dipolos parciais.
( ) A orientacio do momento de dipolo esta relacionada com o0s conceitos de
eletronegatividade de Pauling.
() Parauma molécula poliatbmica o momento de dipolo é a soma dos vetores dos momentos
de dipolo gerados entre pares de atomos que realizam uma ligagdo quimica.
() Moléculas que possuem momento de dipolo nulo sdo apolares, todavia aqueles que o
momento de dipolo € ndo nulo sdo polares.
() Nenhuma das afirmacdes acima correspondem aos conceitos de momento de dipolo e
polaridade.
() Nao tenho conhecimento sobre os conceitos de momento de dipolo e polaridade.

3. Paravocé as moléculas abaixo sdo apolares ou polares?

a) C,H,0: b) CH,CL:
C) BF;: d) NH;:
e) BCls: () Nao sei classificar.

4. Abaixo estdo listadas algumas dificuldades que podem ser encontradas no estudo da
teoria do orbital molecular. Vocé possui alguma dessas dificuldades?
( ) Distribuicéo eletronica.

() Compreenséo dos dados apresentados no diagrama de orbitais moleculares.
( ) Identificagdo dos orbitais HOMO e LUMO.



( ) Outras:

() Né&o apresento dificuldade com os conceitos que envolvem a teoria do orbital molecular.

() Néo tenho conhecimento sobre os conceitos que envolvem a teoria do orbital molecular.

5. Para vocé quais das frases abaixo descrevem a teoria do orbital molecular e/ou
conceitos descritos via teoria.

() A teoria do orbital molecular descreva a ligacdo quimica como uma combinacéo linear
de funcbes de onda.
() Orbitais moleculares séo formados pela combinacéo linear de orbitais atbmicos.
() O namero de orbitais moleculares formados é igual a soma do namero de orbitais
atémicos de cada atomo.
( ) O orbital chamado de HOMO ¢ aguele que possui elétrons e € 0 mais energético enquanto
0 LUMO é o de menor energia que ndo tém elétrons.
( ) Elétrons desemparelhados no orbital HOMO caracterizam compostos como
paramagnéticos, todavia, elétrons emparelhados caracterizam compostos diamagnéticos.
() Nenhuma das afirmacdes acima correspondem a conceitos abordados na teoria do orbital
molecular.
() Néo tenho conhecimento sobre os conceitos que envolvem a teoria do orbital molecular.

6. Pensando na construcao do diagrama de orbital molecular para a molécula de 0,.
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a) Para vocé os orbitais atdbmicos do tipo “p” possuem a mesma energia?

( )Sim. ( ) Nao. ( ) Nao sei.
b) Para vocé os orbitais moleculares formados possuem a mesma energia?
( )Sim. ( ) Nao. ( ) Nao sei.

c) Dentro dos seus conhecimentos serdo formados orbitais moleculares ligantes e
antiligantes?

( )Sim. ( ) Nao. () Nao sei.
d) Para vocé sera formado quantos orbitais moleculares a partir dos orbitais atbmicos do
tipo “p”?
() Quatro. ( ) Cinco. () Seis. () Sete. () Oito.

e) Quantos elétrons ocuparam os orbitais moleculares que possuem contribuicdo dos

(Y4

orbitais atbmicos do tipo “p”.
() Quatro. ( ) Cinco. () Seis. () Sete. () Oito.



APENDICE D — Formulério aplicado pés-aula no segundo dia.

FORMULARIO POS-AULA (MOMENTO DE DIPOLO, POLARIDADE E TEORIA
DO ORBITAL MOLECULAR)

1. Quais as dificuldades no estudo dos conceitos de momento de dipolo e polaridade
descritas abaixo 0 uso do programa de quimica computacional auxiliou a superar?
) Identificagdo da eletronegatividade dos d&tomos.

) Compreensdo sobre a geracdo de momento de dipolo parciais.
) Orientacdo do vetor do momento de dipolo.

) Classificacdo das moléculas em apolares ou polares.

) Outras:

AN AN N N/

)

) Néo apresentava dificuldades com os conceitos de momento de dipolo e polaridade.

)

) N&o tenho conhecimento sobre os conceitos de momento de dipolo e polaridade.

2. Assinale as afirmacGes abaixo que vocé considera que estdo relacionas com 0s
conceitos de momento de dipolo e polaridade.

( ) A capacidade de um atomo atrair mais densidade eletronica para si gera dipolos parciais.
( ) A orientacio do momento de dipolo esta relacionada com o0s conceitos de
eletronegatividade de Pauling.
() Parauma molécula poliatbmica o momento de dipolo é a soma dos vetores dos momentos
de dipolo gerados entre pares de atomos que realizam uma ligagdo quimica.
() Moléculas que possuem momento de dipolo nulo sdo apolares, todavia aqueles que o
momento de dipolo € ndo nulo sdo polares.
() Nenhuma das afirmacdes acima correspondem aos conceitos de momento de dipolo e
polaridade.
() Nao tenho conhecimento sobre os conceitos de momento de dipolo e polaridade.

3. Paravocé as moléculas abaixo sdo apolares ou polares?

N CH,0: g) CHsCL:
h) BF;: i) NHs:
) BCl3: () N&o sei classificar.

4. Abaixo estdo listadas algumas dificuldades que podem ser encontradas no estudo da
teoria do orbital molecular. Quais dificuldades o suo do programa de quimica
computacional te auxiliou a superar?

() Distribuicéo eletronica.

() Compreensao dos dados apresentados no diagrama de orbitais moleculares.



() Identificacdo dos orbitais HOMO e LUMO.
( ) Outras:

() Nao apresentava dificuldades com os conceitos que envolvem a teoria do orbital
molecular.

() Néo tenho conhecimento sobre os conceitos que envolvem a teoria do orbital molecular.

5. Para vocé quais das frases abaixo descrevem a teoria do orbital molecular e/ou
conceitos descritos via teoria.

() A teoria do orbital molecular descreva a ligacdo quimica como uma combinacéo linear
de funcgdes de onda.
() Orbitais moleculares sdo formados pela combinacéo linear de orbitais atbmicos.
() O numero de orbitais moleculares formados é igual a soma do nimero de orbitais
atdbmicos de cada dtomo.
( ) O orbital chamado de HOMO é aquele que possui elétrons e € 0 mais energético enquanto
0 LUMO é o de menor energia que ndo tém elétrons.
( ) Elétrons desemparelhados no orbital HOMO caracterizam compostos como
paramagnéticos, todavia, elétrons emparelhados caracterizam compostos diamagnéticos.
() Nenhuma das afirmagdes acima correspondem a conceitos abordados na teoria do orbital
molecular.
() Néo tenho conhecimento sobre os conceitos que envolvem a teoria do orbital molecular.

6. Pensando na construcao do diagrama de orbital molecular para a molécula de 0,.

[1¥e4]

a) Para vocé os orbitais atomicos do tipo “p” possuem a mesma energia?

() Sim. () Nao. () Nao sei.
b) Para vocé os orbitais moleculares formados possuem a mesma energia?
() Sim. () Nao. () Nao sei.

c) Dentro dos seus conhecimentos serdo formados orbitais moleculares ligantes e
antiligantes?

() Sim. () Nao. () Nao sei.
d) Paravocé sera formado quantos orbitais moleculares a partir dos orbitais atbmicos do
tipo “p”?
() Quatro. ( ) Cinco. () Seis. () Sete. ( ) Oito.

e) Quantos elétrons ocuparam os orbitais moleculares que possuem contribuicdo dos

€ %

orbitais atdmicos do tipo “p”.
() Quatro. ( ) Cinco. () Seis. () Sete. ( ) Oito.



