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RESUMO

O presente trabalho se trata de um relato de experiéncia ao inserir uma ferramenta de
quimica computacional que utiliza principios de mecénica quantica em uma disciplina de
quimica organica de uma turma de graduacdo. Tendo como objetivo avaliar aceitacdo e
opinido dos estudantes quanto a utilizacdo de uma metodologia de ensino que aborda a
fisica e a quimica juntas em um mesmo fenémeno da natureza, foi realizada uma aula
experimental com uma turma de 17 alunos de graduacdo em engenharia ambiental e
engenharia quimica na Universidade Luterana do Brasil. Ao mostrar os resultados
gréficos dos calculos de quimica computacional aos estudantes, foi discutido em aula a
relacdo que a mecanica quantica possui com a quimica, a0 passo que nenhum dos
conhecimentos acerca dos atomos e moléculas foi desenvolvido isoladamente, mas
sempre relacionando conceitos fisicos e quimicos. Os alunos acharam a metodologia de
ensino boa e favoravel para o aprendizado, uma vez que os mesmos afirmaram ter
entendido melhor o porqué de certos fenbmenos acontecerem, como por exemplo, o local
onde ocorre o sitio ativo da molécula. Tendo em vista a aprovacdo dos alunos diante da
abordagem interdisciplinar aplicada a disciplina, esse trabalho incentiva a realizacéo de
mais praticas didaticas que misturem os saberes, de modo que o estudante desenvolva
uma visdo mais aberta sobre os conhecimentos cientificos e se tornem aptos para aplica-

los em novas tecnologias.
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INTRODUCAO

As ciéncias da natureza estdo intimamente interligadas, uma vez que conceitos de fisica
e quimica muitas vezes se misturam para explicar um fenémeno (HACHIYA et al., 2018).
O surgimento e fragmentacgdo das ciéncias da natureza em topicos se deu pela necessidade
de agregar as subareas de acordo com a natureza de seus fendmenos, contudo, 0
isolamento desses grupos tematicos pode as vezes dificultar a aprendizagem (SANTOS,
2018).

A promocao de praticas interdisciplinares faz com que os alunos desenvolvam um saber
mais abrangente acerca do assunto, incentivando-os a relacionar os conceitos e elevando
o nivel de entendimento ao conquistar um grau mais elevado de abstracdo acerca do
conhecimento cientifico (SOUZA; SANTOS, 2018). A fisica e a quimica sdo areas que
possuem extrema correlacdo entre seus conceitos, porém, foram separadas devido a
necessidade de abordar seus assuntos de forma mais especifica. Contudo, ao unir
novamente esses grupos de conhecimento, podemos obter uma explicacdo completa sobre

determinados fendmenos da natureza (LUCA et al., 2018).

Em disciplinas de quimica, como por exemplo a de quimica orgéanica, alguns conceitos
como polaridade da molécula e momento dipolo, a fisica desempenha um importante
papel para explicar esses fendbmenos, além de ajudar a facilitar o entendimento sobre
estruturas quimicas, distribuicdo eletrénica e a reatividade das moléculas (SUJA;
REDHANA,; SUDRIA, 2020).

A quimica computacional e modelagem molecular é uma area da ciéncia extremamente
interdisciplinar, na qual envolve conceitos de quimica, matematica, programacao e fisica,
sobretudo a mecénica quéantica, a fim de obter modelos e simulagdes de sistemas quimicos
(MCARDLE et al., 2020). Através das simula¢Bes computacionais é possivel visualizar
as moléculas e entender via conceitos fisicos como que a molécula se comporta, através
do entendimento correto da interacdo entre os elétrons, densidade eletrénica e demais
noc¢oes de fisica (SALES et al., 2021).

Com base nas fungdes de onda dos orbitais atbmicos e moleculares, é possivel calcular as

propriedades fisicas e quimicas dos sistemas quimicos através de aproximacgdes da
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equacdo de Schrodinger (ABDULLAH; KHAZALI; SAULI, 2017). Além disso, a
quimica computacional fornece uma série de outros métodos computacionais que
propiciam excelentes resultados, como o método DFT (Teoria do Funcional de
Densidade), o qual considera que a energia do estado fundamental da equacdo de
Schrodinger é um funcional Unico de densidade (SCHLEDER et al., 2019).

Tendo em vista beneficios que o aprendizado em conjunto dos fendmenos que fisica e a
quimica podem propiciar aos alunos, foi observado em uma turma de graduacdo da
disciplina de Quimica Orgéanica da Universidade Luterana do Brasil, a aceitacdo e opinido
dos estudantes diante da utilizacdo de Software de quimica computacional para o ensino
de quimica organica com a abordagem focada nos fendmenos fisicos e visualizado através

dos célculos de quimica computacional e modelagem molecular.

METODOLOGIA

Para avaliar a aceitacdo dos alunos em vista da utilizagdo metodologia interdisciplinar de
fisica e quimica na disciplina de Quimica Organica, foi organizada uma aula remota via
Google Meet para apresentar aos estudantes a proposta didatica. Para a execucdo da aula,
foram preparadas para os alunos observarem graficamente, via célculo de otimizagdo
geométrica e single point com o software ORCA 4.2.1, as espécies quimicas propanona
e nitrobenzeno, a fim de mostrar para os estudantes a distribuicdo de polaridade das
moléculas e as zonas de ataque nucleofilico. Através de uma apresentacdo com slides, foi
demonstrado para 0s alunos os procedimentos tedricos para a realizacdo dos célculos e
em seguida foi aberto um debate sobre o tema da apresentacdo. Ao final da aula, foi
solicitado que os alunos respondessem o questionario a fim de recolher a opinido sobre o

estudo.

RESULTADOS E DISCUSSOES

Primeiramente, foi mostrado aos alunos a geometria das moléculas de propanona e
nitrobenzeno (Figura 1 e Figura 2) obtidas via calculos de quimica computacional, onde

as esferas azuis, vermelhas, brancas e cinzas sdo 0s atomos de nitrogénio, oxigénio,
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hidrogénio e carbono, respectivamente. Nesse momento, muitos alunos observaram que
a conformacdo das moléculas é baseada na distribuicdo eletronica e hibridizacdo do
sistema quimico, as quais correspondem aos modelos tedricos propostos pela literatura

estudada pelos mesmos.

Figura 1 - Molécula de nitrobenzeno Figura 2 - Molécula de propanona

Orbitais moleculares

Em seguida, foi explicado aos alunos sobre a importancia da localizacdo dos orbitais
HOMO e LUMO das moléculas, assim como o GAP HOMO-LUMO (diferenca de
energia entre o primeiro e o Ultimo orbital ocupado) para avaliar a reatividade do sistema
(Figura 3 e Figura 4). Uma vez que os orbitais de um sistema sdo as zonas de maior
probabilidade de se encontrar o elétron, foi mostrado para 0s alunos a plotagem gréfica
dos orbitais ligantes (em vermelho) e antiligantes (em azul) dos orbitais HOMO das

moléculas para que os estudantes observassem as zonas ricas em densidade eletronica.

© (=

Figura 3 - Orbital HOMO do nitrobenzeno.  Figura 4 - Orbital HOMO da propanona.

Sitios ativos

Uma vez que o0s sitios ativos sdo os locais mais suscetiveis a ocorrer a rea¢do quimica, foi
mostrado para os alunos a zona de susceptibilidade nucleofilica (Figura 5 e Figura 6),
onde o0s pontos azuis das moléculas sdo mais ricos em densidade eletronica e 0s pontos

em vermelho sdo pobres em densidade eletronica.
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Figura 5 - Sitio ativo do nitrobenzeno. Figura 6 - Sitio ativo da propanona.

Ao final do experimento, os alunos responderam ao questionario disponibilizado via
Google Forms, onde foi questionada a relevancia da abordagem didatica interdisciplinar
entre a fisica e a quimica aplicada na turma. Todos os alunos da turma de graduacédo
acharam a metodologia pertinente, uma vez que, segundo 0s mesmos, a ferramenta de
quimica computacional auxiliou na visualizacdo dos fendmenos fisicos e quimicos das
moléculas. A metade da turma ja tinha ouvido falar em quimica computacional, contudo,
nenhum dos estudantes possuiam o conhecimento de que havia tantos conceitos fisicos

para entender os fendmenos que podem acontecer em rea¢Bes quimicas.

CONSIDERACOES FINAIS

A relacdo que existe entre fisica e quimica é mais do que intima, esta entrelacada em
conceitos basicos da ciéncia que, em geral, os alunos ndo possuem conhecimento dessa
interdisciplinaridade. Ensinar fisica junto com a quimica e vice-versa, é fundamental para
o0 estudante ter nocdo da grandiosidade dos conhecimentos cientificos e para que 0s
mesmos possam em um futuro, aplicar esses saberes em novas tecnologias a fim de

proporcionar desenvolvimento cientifico.
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