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RESUMO

O aprendizado de ciéncias ainda €, em grande medida, mecanico; e o aprendizado de Quimica nao é
um contra-exemplo desta indesejavel situacdo. Varias reformas propostas recentemente de
reestruturacdo do curriculo da Quimica consideram que para termos um aprendizado mais
significativo o estudante deve ser capaz de ver a quimica como uma ciéncia preditiva a partir de uma
andlise estrutural de compostos quimicos e também de compreender fendmenos quimicos sob a 6tica
do conceito de energia. Assim, o objetivo deste trabalho é propor a utilizacdo de uma sequéncia
didatica, baseada no uso de técnicas de modelagem molecular e construida dentro do modelo de
Moreira de UEPS, para o ensino de estereoquimica cis/trans. A atividade tem como objetivo realizar
uma analise conformacional do n-butano e dos isdmeros cis e trans do 2-buteno. Desta forma,
pretende-se oferecer a oportunidade para que o estudante compreenda dois conceitos fundamentais:
a) que a energia de uma molécula é determinada pela estrutura que a mesma assume no espaco, € a
molécula ird assumir a estrutura tal que a sua energia seja um minimo e b) que no caso das ligacdes
duplas, existe uma barreira de potencial que impede a rotacdo espontanea em torno da ligacdo dupla,
sem que a mesma seja rompida. Assim, empregamos a perspectiva tedrica ausubeliana de um ensino
potencialmente significativo por meio do conceito integralizador da energia molecular dos
conférmeros cis/trans, energia esta obtida por meio de modelagem molecular. Resultados
exploratorios parecem indicar que, caso o estudante ja saiba visualizar microscopicamente espécies
quimicas, € possivel reordenar sua estrutura conceitual no campo da isomeria por meio de uma
aprendizagem significativa combinatoria em torno do conceito de energia.

Palavras-chave: sequéncia didatica, aprendizagem significativa, modelagem molecular, ensino de
quimica, isomeria, aprendizagem significativa combinatdria.

ABSTRACT

Science learning still is, to a great extent, mechanical; and Chemistry learning does not constitute a
counter example of this undesirable situation. Many reforms recently proposed of re-structuring
chemistry curriculum ponder that in order to have a more meaning learning the student must be able
to see chemistry as a predictive science made upon a structural analysis of chemical compounds and
also to be able to understand chemistry phenomena within the framework of the concept of energy.
Hence, the goal of this work is to propose the usage of a didactic sequence, based on using Molecular
Modeling techniques and built with Moreira’s model of PMTU for teaching cis/trans stereochemistry.
The activity has the objective of performing the conformational analysis of n-butane and the cis/trans
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isomers of 2-butene. Thus, its intended to offer the opportunity for the student to understand two
fundamental concepts: a) that the energy of a molecule is determined by the structure that it assumes
in space, and the molecule will assume the structure which has a minimum of energy and b) in case
of double bonds, there is a potential barrier which prevents the spontaneous rotation around the double
bond, without breaking it. Therefore, we employ the theoretical perspective of Ausubel of a
potentially meaningful teaching by means of the integralizating concept of molecular energy of the
cis/trans confomers, with such energy obtained by means of molecular modeling. Exploratory results
seem to indicate that, if the student is already able to visualize microscopically chemical species, it is
possible to reorder his conceptual structure in the field of isomerism by means of a combinatory
meaningful learning around the concept of energy.

Key-words: didactical sequence, meaningful learning, molecular modeling, teaching chemistry,
isomerism, combinatory meaningful learning.

INTRODUCAO

Durante séculos, o ensino tem sido praticado nas escolas de forma mecénica e centrado na
transferéncia e memorizacdo de conceitos e conhecimentos. Em muitos casos, a escola é diretiva
assim como as praticas dos professores. No ensino de quimica, essa realidade néo é diferente. Os
conceitos da quimica ainda séo transmitidos de forma dogmatica e com forte énfase na memorizagao
de simbolos, propriedades e formulas (CHASSOT, 2004). Varios sdo os relatos da literatura na area
de Ensino de Ciéncias sobre as dificuldades de aprendizagem de estudantes do ensino médio, e isto
ndo seria diferente para o caso particular do ensino de quimica (CASTILHO et al., 1999; SILVA et
al., 2003; ROGADO, 2004).

Quando a aprendizagem é mecanica, 0 novo conhecimento apresentado ao estudante nao
interage com a sua estrutura cognitiva e, portanto, ndo a modifica. A consequéncia disto é que o
estudante néo credita significado a esse conhecimento e simplesmente armazena-o mecanicamente
por um tempo relativamente curto. Numa breve visita a teoria de aprendizagem significativa de David
Ausubel (AUSUBEL, 1968, 1978, 2000) podemos perceber que é o estudante quem define o que quer
aprender e que 0s conhecimentos prévios destes estudantes, chamados por Ausubel de subsuncores,
é que sdo a variavel fundamental da aprendizagem significativa. Portanto, para haver aprendizagem
significativa, deve existir interacdo entre a estrutura cognitiva do estudante (conceitos e relacoes) e 0
novo conhecimento apresentado em sala de aula, de forma que este Gltimo tenha significado para o
aprendiz. Por isso a importancia de conhecermos minimamente os subsuncores (conhecimentos
prévios) dos estudantes para planejarmos a melhor forma de fazer a ancoragem do novo conhecimento
a0s seus conhecimentos prévios.

A busca por uma pratica de ensino onde conceitos sejam aprendidos de uma forma menos
mecanica € um dos objetivos de varias propostas de reformas curriculares que sdo discutidas na area
de Educagdo Quimica ha décadas. Recentemente, Cooper & Klymkovsky (2013) propuseram uma
reforma em torno do conceito integralizador de energia, pois, defendem os autores:

Varias propostas de reforma curricular da quimica sacrificam profundidade por
abrangéncia e deixam o0s estudantes sem outra escolha a ndo ser terminar as
disciplinas por métodos como reconhecimento de padrfes e memorizagdo ao invés
de aplicar principios quimicos fundamentais para explicar e predizer como um
sistema ird se comportar. (COOPER; KLYMKOWSKY, 2013, p. 1117)
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Ainda este ano, Schaller et al. (2014) propdem, na mesma linha, uma reforma geral em torno
dos conceitos de Estrutura, Reatividade e Quantificacdo. Este ultimo citando explicitamente conceitos
quanticos e quimica computacional pois, segundo 0s autores, a quimica deveria ser ensinada como
uma ciéncia preditiva, portanto, quantificavel e profundamente vinculada com a relagdo entre
estrutura e propriedade de moléculas em transformacdo; ao mesmo tempo que diminui-se a énfase
nas barreiras tradicionais de divisdo da quimica em quimica analitica, organica, inorganica, etc.
Assim, acreditamos que uma proposta de ensino que utilize as técnicas quantificadoras da modelagem
molecular — que por si estuda a quimica de um ponto de vista estrutural — mas em torno do conceito
integralizador de energia seja capaz de contribuir de forma produtiva para uma congruéncia entre
estas duas visdes do ensino de quimica propostas.

Uma estratégia eficiente para o desenvolvimento de materiais instrucionais claramente
vinculados a ideia central de aprendizagem significativa ausubeliana é o da construcdo de uma
Unidade de Ensino Potencialmente Significativa (UEPS). As Unidades de Ensino Potencialmente
Significativas foram introduzidas por Moreira (2011), com o objetivo explicito, segundo o autor, de:

(...) contribuir para modificar, pelo menos em parte, essa situacdo (de aprendizagem
mecénica ubiquamente presente no ensino atual). Propde-se neste trabalho a
construgdo de Unidades de Ensino Potencialmente Significativas. S&o sequencias de
ensino fundamentadas teoricamente, orientadas a aprendizagem significativa, ndo a
aprendizagem mecénica, que podem estimular a investigacdo aplicada no ensino.
(MOREIRA, 2011, pg. 43).

Com a adocao das UEPS, o autor pretende criar formas de tornar a aprendizagem dos
estudantes mais efetiva. Assim, utilizamos dentro de nossa sequencia didatica a estratégia proposta
de UEPS, utilizando o conceito de energia como conceito integralizador.

MODELOS, MODELAGEM E MODELAGEM MOLECULAR: SITUANDO A QUESTAO

Gilbert e Boutler, 1995 (apud FERREIRA; JUSTI, 2008) abordam a utilizagio de modelos
para o ensino de ciéncias e fazem a seguinte afirmagé&o:

Um modelo pode ser definido como uma representagéo parcial de um objeto, evento,
processo ou ideia, que é produzida com propositos especificos como, por exemplo,
facilitar a visualizagéo; fundamentar elaboracéo e teste de novas ideias; e possibilitar
a elaboracdo de explicagbes e previsdes sobre comportamentos e propriedades do
sistema modelado (Gilbert e Boutler, 1995, apud FERREIRA; JUSTI, 2008, pg. 32)

A utilizacdo de modelos auxilia no processo de pensar sobre 0 mundo fisico, pois um modelo
ndo € o sinbnimo do mundo fisico, mas sim uma representacdo deste. A importancia da construcdo
de modelos nas ciéncias ja € consagrada (BARNEA; DORI, 2000), pois é a partir da construgéo de
modelos que os cientistas tentam explicar o comportamento de um determinado fenébmeno e
produzem conhecimento.

Assim, o termo modelagem pode ser considerado como um processo de construcdo e
reformulacdo de modelos. Wolff & Serrano (2011) apresentam um estudo aprofundado do uso de
modelos e do significado da modelagem a partir dos referencias da modelagem matematica. Isto
porque, na educacdo matematica é possivel se encontrar uma discussdo proficua sobre o tema,
contando até com encontros e congressos especificos a modelagem matematica, assim como
diferentes vertentes de pensamento sobre o que € considerado na modelagem matematica.

Nas outras areas da ciéncia, a modelagem tem sido cada vez mais usada para atividades
didaticas (REBELLO; RAMOS, 2009; ARAUJO et al., 2012; RODRIGUES, 2012). Na quimica ndo
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é diferente, pois 0 uso de modelos e modelagem, principalmente de modelos atémicos, é largamente
disseminado (APPELT et al., 2009).

Especificamente em relacdo as situagGes didaticas, a apresentacao desta UEPS para o ensino
de estereoquimica cis/trans conta com a introducéo do uso de um software de modelagem molecular.
Achamos importante, nesse momento, diferenciar a modelagem molecular das demais modelagens
possiveis na quimica.

A [TUPAC (International Union of Pure and Applied Chemistry), que representa a
comunidade internacional de pesquisadores em quimica, conceitua modelagem molecular como a
parte da quimica que trata da “investigacdo de estruturas moleculares e propriedades usando a
quimica computacional e técnicas de visualizacdo gréfica, a fim de fornecer uma representacao
plausivel tridimensional sob um determinado conjunto de circunstancias” (IUPAC, 1997).

A partir da década de 1960, o uso de computadores impulsionou e consolidou a quimica
quantica, pois possibilitou a rapida realizacdo dos célculos complexos da mecénica quéantica
(FREITAS, 1999). No entanto, essa utilizacdo ocorreu somente na area da quimica profissional. Na
area da educacdo, os softwares de modelagem molecular tiveram uma disseminacdo mais branda
devido a varios fatores. Uma excelente discussdo desta dificuldade de professores de quimica
utilizarem modelagem molecular foi publicada por Aksela e Lundell (2008): dificuldades dos
docentes no uso dos softwares; excesso de estudantes nas salas e de conteudos a vencer, dentre outras.
Contudo, a modelagem molecular € uma realidade crescente dentro do universo da quimica e seu uso
no ensino, segundo a visao de varios educadores, € meramente uma questdo de tempo.

Atualmente existem diversas opgdes de softwares — gratuitos e pagos — que proporcionam a
realizacdo de calculos usando diversos métodos de calculos, tais como o Hyperchem (HYPERCUBE,
2007) e o Spartan (WAVEFUNCTION, 2014), além dos softwares mais simples, que proporcionam
a visualizacdo de moléculas quimicas. Além destes, ha iniUmeras outras ferramentas interativas e
aplicativos disponiveis na internet. S8o ferramentas importantes para desenvolver nos estudantes as
habilidades visuoespaciais, como ponto fundamental para a compreensdo de diversos conceitos
quimicos (WU et al., 2001). Uma revisdo destes modelos foi discutida por Appelt, Oliveira e Martins
(2009) que discute historicamente o uso de modelos moleculares em sala de aula, chegando a
mencionar a possibilidade de utilizacdo de modelagem molecular. Com relacdo a pospostas didaticas,
ha algumas publicadas que fazem uso de softwares de visualizacdo com o intuito de contribuir para
uma melhoria na visualizacdo espacial de estudantes de quimica (RAUPP et al., 2009). Contudo, até
0 momento, ndo registramos a publicacdo de uma sequéncia didatica estruturada em torno de um
aporte de ensino-aprendizagem, dentro dos objetivos de uma reforma curricular proposta pela area da
Educacdo Quimica que utilize modelagem molecular, mesmo em uma ampla revisdo bibliografica
realizada em periddicos nacionais e internacionais (RAMOS; SERRANO, 2013).

Os softwares de modelagem molecular vdo muito além de propiciar a visualizacdo das
moléculas num espago tridimensional. A utilizacdo destes softwares constitui-se em poderosa
ferramenta de processamento externo, sem 0s quais nao seria possivel a abordagem de contetudos
especificos que envolvem calculos mais complexos (RAUPP et al., 2010).

Com estes softwares podemos obter rapidamente, e com base em diversos métodos, um
conjunto de valores calculados, tais como: 0 mapa de potencial eletrostatico das moléculas, o
contorno de densidade eletrénica, as energias potenciais das moléculas, os coeficientes dos orbitais
de fronteira, dentre outras informacdes que ndo podemos dispor sem o seu uso (RODRIGUES, 2001).

A possibilidade de utilizagdo destes softwares nas atividades didaticas pode abrir um
horizonte ainda ndo imaginado por muitos docentes. A possibilidade de visualizacdo de simulacgdes
computacionais envolvendo a modelagem molecular possibilita a predicdo da estabilidade de
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moléculas, do mecanismo de reacGes quimicas e de um conjunto importante de conceitos e de dificil
compreensdo por parte dos estudantes.

O uso de softwares de modelagem molecular € didaticamente interessante porque permite
melhorar a capacidade de representacdo dos estudantes. Estes softwares mostram algumas
propriedades de 4&tomos e moléculas que os modelos fisicos ou de visualizagdo ndo mostram. Além
disso, os softwares de modelagem molecular fazem célculos importantes e mostram determinados
valores calculados, tais como de fungdo de onda, de angulos e distancias de ligagéo, e de valores de
uma série de propriedades interessantes que os demais softwares ndo mostram.

Com essas informacoes, efetivamente calculadas de forma rapida, o professor pode fazer um
paralelo das propriedades das moléculas em funcédo de valores concretos, que foram calculados com
o0 software com base na mecanica molecular. Em outras situac@es, que envolvem o uso do quadro
negro ou mesmo de Tecnologias de Informacdo e Comunicacdo (TIC), ndo ha disponibilidade de
ferramental para isso.

Com o uso destes softwares, o professor pode obter em instantes a densidade de carga de
moléculas e trabalhar mais efetivamente contetdos que historicamente sdo de dificil compreenséo.
Sem o software, que faz esses célculos, é praticamente impossivel mostrar visualmente estas
propriedades, pois isso envolve calculos matematicos extremamente complexos. Nesse sentido, a
visualizacdo articulada com a modelagem molecular, com valores calculados de probabilidade, de
densidades e outros, sdo o grande diferencial didatico das ferramentas de modelagem e abre um
conjunto de possibilidades muitos interessantes para o processo de ensino-aprendizagem.

O uso de ferramentas de modelagem molecular pode, além de todos os beneficios discutidos
anteriormente, oferecer a oportunidade para os estudantes desenvolverem habilidades de pensamento
mais complexas, principalmente aqueles que ndo possuem a habilidade visuoespacial bem
desenvolvida (KABERMAN; DORI, 2007). Passamos agora a explanar detalhadamente a sequéncia
didatica por nés proposta.

A SEQUENCIA DIDATICA

A sequéncia proposta neste trabalho conta com uma situacao inicial que apresenta diversos
recursos didaticos e que leva os estudantes a externalizar os seus subsuncgores. Tendo como base 0s
resultados da situagdo inicial, o professor necessita introduzir uma ou mais situagdes-problema com
objetivo de preparar a abordagem mais concreta sobre os contetdos a serem desenvolvidos. Para
exemplificar nossa atividade utilizamos, dentre as varias opc¢des existentes no mercado de softwares
proprietarios e livres, o software Spartan 8 (WAVEFUNCTION, 2014).

Apbs estas duas etapas introdutdrias e preparatérias, o professor pode, com diferentes
estratégias, abordar os contetdos até entdo trabalhados, iniciando por aspectos mais gerais do
conhecimento em foco (diferenciacdo progressiva ausubeliana) para, posteriormente, tratar 0s
aspectos mais especificos (AUSUBEL et al., 1978).

A sequéncia se desenrola com uma nova rodada de situagGes-problema, nas quais séo
abordados conhecimentos mais complexos e de forma mais aprofundada. A partir desse ponto, o
professor pode realizar uma avaliagdo somativa individual a fim de poder colher informagdes dos
estudantes sobre a necessidade de corre¢des de rumos ou de aprofundamentos dos conhecimentos.

Ao final dessa etapa, e de posse do resultado da avaliagcdo somativa individual, o professor
organiza a aula integradora final, que vai fazer o fechamento dos contetdos abordados no tépico.
Ap0s essa etapa, 0 professor organiza uma avaliagéo final de aprendizagem da UEPS. A sequéncia
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didatica apresentada nesse trabalho (UEPS) foi inspirada no Anexo IV do artigo que define as UEPS
(Moreira, 2011), que exemplifica uma UEPS dirigida ao ensino de Equilibrio Quimico?, e conta com
as seguintes etapas:

1) Situacao Inicial: Apresentar aos estudantes o roteiro da construgdo de uma modelagem molecular
computacional envolvendo a analise conformacional de uma molécula de alcano (n-butano) na qual
havera a rotacdo da ligacdo simples C2-C3 em conjunto com o grafico da energia da molécula em
funcdo do angulo de torcdo desta ligacdo. A partir da manipulacdo do software e da simulagéo
propriamente dita, os estudantes, em duplas, serdo convidados a realizar todos 0s passos para montar
a simulagéo no software Spartan 8 e observar as etapas do processo de rotagéo da ligacdo C2-C3 num
angulo de até 360°, além de relacionar cada angulo de torcdo com a energia da molécula. O roteiro,
de forma resumida, consiste nos seguintes passos: com a area de trabalho do software aberta, clicar

em O para iniciar acomposi¢do da molécula. Clicar em |35 | ¢ construir a molécula com 4 carbonos

- - 7 - 5 - -
ligados entre si. Apds, clicar em i e selecionar os quatro carbonos, clicando em cada um deles.

Constraint(C3,C2,CL,C41 = |

Na parte inferior direita aparecera a imagem . Clicar sobre o cadeado.

Depois, clicar em Ve depois em . Clicar novamente nos quatro carbonos e ajustar o angulo
da molécula para 0°, na parte inferior direita da tela. Envolvendo a ligacdo C2-C3 ha uma forma cor
de rosa “constrain”. Clicar sobre essa forma, depois em menu, “display” e “properties”. Selecionar a
ope¢ao “dynamics” e ajustar os angulos de rotacdo da simulag@o entre 0° ¢ 360° assim como as etapas
em 20, fechando a janela ap6s o0s ajustes. No menu, ir em “setup” e em “calculations”. Na aba
“calculate”, selecionar “energy profile”, “ground”, “semi-empirical” ¢ “PM3”. Clicar em “submit” e,
depois, em “save” e “0k”. Um novo documento sera criado. Neste novo documento, ir em menu,

- . . . L] -
“display” e “spreadsheet”. Clicar em “add” e selecionar “E”. Clicar novamente em i, selecionar

novamente os quatro atomos de carbono e clicar em F | na parte inferior direita. Ir em menu,
“display”, “plots”. Selecionar “constrain” para o eixo “x” e “E” para o eixo “y”, fechando a janela.
Aparecera o grafico e a molécula e a simulagdo pode ser iniciada com o comando

0 o @

na parte inferior esquerda da tela. (estimativa de 40 minutos).

Nesta etapa inicial, que pode ser pensada como um organizador prévio, os estudantes poderdo
relembrar conceitos como: ligacdes quimicas; propriedades dos hidrocarbonetos e suas ligacoes;
geometria das moléculas de alcanos, suas diferentes conformacdes e relacBes com a energia.

2) Situacdo Problema: Depois de observar a simulacdo em andamento, os estudantes terdo que
debater no grupo os resultados obtidos e serdo convidados a responder aos seguintes questionamentos:
Qual a relagdo entre angulo de torcdo e energia para a molécula de n-butano? Em qual angulo de
torcdo da ligacdo C2-C3 a conformacado é mais estavel e porque ocorre a estabilidade da molécula?
(estimativa de 20 minutos)

3) Aprofundando Conhecimentos: em uma aula expositivo-dialogada, o professor ird abordar os
conhecimentos envolvidos na atividade da situacéo inicial, levando em consideragéo as respostas dos
estudantes aos gquestionamentos propostos na situacdo problema. O conjunto de topicos que seréo
abordados nessa etapa vai depender das respostas dos alunos aos questionamentos apresentados, ou
seja, vai depender dos conhecimentos prévios que estes estudantes possuem e dos questionamentos
apresentados por eles na aula, mas podem ser 0s que seguem: estrutura dos atomos, ligacdo quimica
e a relacdo da estrutura com a energia envolvida na formacao das liga¢des; propriedades das ligacoes

1 SERRANO, A. Propuesta de UEPS para ensefiar equilibrio quimico (Anexo 4). In: MOREIRA, M.A. Unidades de
Ensefianza Potencialmente Significativas —UEPS. Aprendizagem Significativa/Meaningful Learning Review. V1(2), pp.
43-63, 2011.
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do carbono; ligacdes simples e duplas, suas caracteristicas e propriedades; diferentes conformacdes
de moléculas organicas. (estimativa de 60 minutos)

4) Nova Situagdo Problema: os estudantes, novamente reunidos em duplas, serdo convidados a abrir
duas simulacdes, previamente elaboradas pelo professor, utilizando o software spartan 8. Ambas as
simulagcfes possuem a mesma arquitetura que a anterior (uma molécula girando e um gréafico ao lado
mostrando, em tempo real, a variacdo de energia ou outra propriedade importante em funcdo do
angulo de torcao) e abordam a possivel tor¢do da ligagdo dupla C2=C3 do cis-2-buteno. A primeira
simulacdo mostra a molécula do cis-2-buteno sendo torcionada na liga¢do dupla em um angulo de até
360° em conjunto com o grafico que relaciona o angulo de tor¢do com a distancia da ligacdo C2=C3.
A segunda simulacdo mostra a mesma molécula torcionando, no entanto agrega a representacdo dos
orbitais HOMO (orbitais moleculares de maior energia — orbitais de ligacdo), sendo que o grafico
mostra a relacdo entre a energia da molécula em funcdo do angulo de tor¢do. Os alunos séo
incentivados a debater sobre o conteldo das simulagdes com o intuito de perceber as mudancas
ocorridas na molécula e a existéncia da barreira de potencial. A primeira simulacdo de modelagem
molecular relaciona a tor¢do da molécula com o aumento do carater de ligacdo simples. A presenca
da representacdo dos orbitais HOMO na segunda simulacdo de modelagem molecular é importante,
pois sera a partir dela que os estudantes poderao visualizar que a barreira de potencial existente para
a rotacdo da molécula na ligacdo C2=C3 é justamente a quantidade de energia necessaria para romper
a ligacdo pi e a representacdo mostra claramente esse rompimento. (estimativa de 40 minutos)

5) Avaliacdo Somativa Individual: Apo6s a observacdo das duas simulagGes, novamente 0s
estudantes sdo levados a debater em grupo. Em seguida, os estudantes respondem individualmente as
seguintes questdes: Depois de observar as simula¢des do n-butano e do cis-2-buteno, avalie o “custo
energético” da rotagdo da ligagao dupla no cis-2-buteno e se é possivel a converséo da forma cis em
trans e vice-versa. Sabendo que o comprimento das ligagdes simples do n-butano é de 1,52 angstrons,
e da ligagdo dupla C2=C3 no cis-2-buteno ¢é de 1,342 angstrons, procure explicar a alteracdo dessa
medida ao longo da tor¢éo da ligagcdo dupla. De que forma a presenca da representacdo dos orbitais
HOMO contribuem para a compreensdo do fenémeno envolvido na tor¢éo da ligagdo dupla C2=C3
do cis-2-buteno? (estimativa de 30 minutos). A Figura 1, a seguir, mostra as telas do software Spartan
8, com as trés simulacGes computacionais de modelagem molecular realizadas na UEPS.

Figura 1: simulacdo computacional de modelagem molecular utilizada na unidade de ensino de estereoquimica cis/trans.
(A) analise conformacional do n-butano, envolvendo a rotacdo em torno da ligacdo C2—-C3 e com o gréfico de energia
das diferentes conformagdes. (B) avaliacdo da energia da molécula do cis-2-buteno em funcdo do angulo de tor¢do da
ligagdo dupla C2=C3. (C) avaliacdo da distancia da ligacdo dupla C2=C3 em fungéo do seu angulo de torcao.

(A)

120 120 240 36 0 120 240 360

Constraint(C3,

Angulo de Torgdo da Ligagdo Dupla Angulo de Torgao da Ligagac Dupla

6) Aula Integradora Final: Nesse momento da sequéncia didatica, ha condi¢Bes para o professor
abordar mais profundamente as caracteristicas e propriedades das liga¢cdes quimicas do carbono nas
moléculas de alcanos e alcenos, as diferencas entre ligagdes simples e duplas na perspectiva da
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energia das moléculas, bem como as barreiras de potencial que conduzem a termos o fenémeno da
estereoquimica cis/trans. O professor pode se utilizar das respostas dos estudantes aos
questionamentos apresentados nas duas simulacfes, para conduzir essa etapa, buscando corrigir
dificuldades e constru¢Bes equivocadas, assim como apresentar novos exemplos de moléculas,
incluindo as moléculas ciclicas.

7) Avaliacdo da Aprendizagem na UEPS: ao longo do processo, o professor buscara indicios de
ganho cognitivo nos estudantes no nivel microscopico e das representacfes (compreensdo dos
modelos moleculares e de ligages quimicas). E importante o professor buscar indicios de que os
estudantes consolidaram suas habilidades visuoespaciais com a utiliza¢do do software de modelagem
molecular, assim como compreenderam o papel do conceito de energia das moléculas integralizando
0s outros conceitos e explicando, por meio da barreira de potencial, a isomeria cis/trans.

8) Avaliacdo da UEPS: A aplicagdo da UEPS deve ser constantemente analisada sob o ponto de vista
da efetividade do cumprimento dos seus objetivos. Na medida em gue os estudantes conseguem obter
um dominio progressivo dos conceitos abordados na sequéncia didatica, a UEPS obteve seu éxito.
No entanto, correcdes de rumos podem ser necessarias e uma abordagem final com os alunos sobre
suas percepcOes acerca da forma da UEPS € importante. (estimativa de 30 minutos).

APLICACAO EXPLORATORIA DA MODELAGEM MOLECULAR

A simulacdo computacional de modelagem molecular presente na UEPS foi aplicada num
estudo exploratério com estudantes de primeiro semestre do Curso Técnico em Quimica do Campus
Porto Alegre do Instituto Federal de Educacdo, Ciéncia e Tecnologia do Rio Grande do Sul (IFRS).
Tradicionalmente, estereoquimica é apresentada a estes estudantes no primeiro semestre do referido
curso e € considerado por eles um tépico de dificil compreensdo. Os alunos realizaram esta atividade
em um periodo extraclasse, sendo gentilmente cedidos pela professora titular da disciplina para a
atividade.

O estudo envolveu as seguintes etapas: pré-teste individual, entrevista do pré-teste, a
simulacdo de modelagem molecular em dupla, pds-teste individual e entrevista do pds-teste. Como
fonte de dados desta contribuicdo, utilizamos a transcricdo das entrevistas realizadas e também os
gestos descritivos realizados e filmados em video. Assim, é possivel relacionar trechos do discurso
do estudante sobre a modelagem com instancias de observacdo de gestos descritivos sendo
produzidos, que, segundo a literatura (MONAGHAN; CLEMENT, 1999; CLEMENT; STEPHENS,
2010), tem uma relacdo direta com a geracao de imagens mentais.

De forma sucinta, observamos que todos os estudantes obtiveram ganhos na compreensao
dos contetdos envolvidos. Estudantes que tinham dificuldades de visualizacdo desenvolveram essa
habilidade, mas ndo a ponto de dialogar cognitivamente com os conceitos mais especificos de
modelagem molecular. Por outro lado, os estudantes que ja tinham a habilidade visuoespacial
desenvolvida como elementos de subsungores, passaram a modelar e tiveram indicios de predicdo do
comportamento das moléculas envolvidas, o que se encaixa dentro do esperado para o aprendizado
de Quimica, conforme proposto por Schaller et al. (2014), pois houve a previsdo do comportamento
de espécies quimica.

Esse comportamento € evidenciado, por exemplo, pelo estudante “C”. Quando perguntado
sobre qual a principal diferenca em suas respostas entre o pré-teste e 0 pds-teste o estudante “C”
respondeu:

No caso, agora a Unica diferenca é que agora, da primeira pra essa, foi que eu
consegui imaginar uma mesma molécula rotando e chegando em cis e trans.
Essa foi a principal diferenca. Eu consegui imaginar a mesma molécula mudando,
s6 que essa mudanca também causando diferencas nas caracteristicas dela
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também. Essa rotacdo mudando caracteristica fisica dela como polaridade e
essas coisas assim, devido a mudanca da molécula no espaco, dos seus atomos
no espaco. (Estudante “C”).

Em negrito ressaltamos momentos em que o estudante produziu gestos descritivos que,
segundo Clement (1999), indicam a producdo de imagens mentais, adquiridas ap0s 0 processo
instrucional que fez uso de modelagem molecular. Quando o estudante se referiu @ molécula como
um todo, colocou a méo esquerda na sua frente como se estivesse segurando a molécula. Assim que
seguiu a explicacdo de que via a mesma molécula girando e mudando a conformacdo, fez um gesto
de fixar uma mao e girar somente a outra. E, por fim, no momento em que falou que esse giro
intramolecular mudava as propriedades da molécula, como a polaridade, fez um gesto de contorno de
uma superficie, demonstrando que a polaridade é alterada quando a molécula muda a conformacao.
Os gestos estdo mostrados na Figura 2, a seguir.

Figura 2: gestos descritivos do estudante “C” no momento em que respondia qual a diferenga nas respostas do pré-teste e
pos-teste. (A) gesto de uma unica mio “segurando a molécula”. (B) gesto com ambas as maos, mostrando apenas parte
da molécula torcionando. (C) gesto de contorno da molécula, quando se referiu a polaridade da mesma.

(B) (C)

A modelagem molecular é um método de ensino que utiliza representa¢bes visuais
tridimensionais que sdo aparentemente mais eficazes (Raupp et al., 2010) para o desenvolvimento de
habilidades de visualizacdo em quimica que métodos mais tradicionais e, portanto, sdo rapidamente
subsumidas pela estrutura cognitiva do estudante.

Quando perguntado qual a sua avaliacdo sob o ponto de vista da energia, 0 mesmo estudante
responde corretamente a relacdo da energia com a conformacao que a molécula pode assumir:

E deu para visualizar também que essa rotagao cis e trans ela até ocorreria se a
energia ndo fosse téo alta, né? Se ndo fosse necessario... se ndo fosse muita energia
para molécula, ela até poderia ocorrer. E que, dependendo da conformacédo dela no
espaco, eu também tenho uma energia muito baixa. Eu tenho uma molécula mais
estavel, no caso. (grifo nosso). (Estudante “C).

Essas afirmagdes sdo comprovadas nos apontamentos do pre-teste deste estudante,
apresentados na Figura 3, seguir:

Figura 3: Desenhos feitos pelo estudante “C” no pré-teste (A) e no pds-teste (B). O primeiro ilustra uma impossibilidade
de mudanca conformacional enquanto o segundo ndo ressalta esta impossibilidade.

(A) (B)
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Além dos desenhos acima, o estudante explica textualmente no pré-teste: “a rotacdo de uma
molécula cis para trans ou vice-versa que tenha ligacdo dupla ndo é possivel, pois necessitaria muita
energia para fazer essa rotacdo, o que faria com que a ligagdo ‘pi’ se quebre ”.

No pos-teste, o estudante modifica sensivelmente sua forma de pensar a questao: “a
rotagdo em torno da ligacdo dupla poderia ocorrer desde que fosse cedida energia a molécula, no
entanto, na pratica ocorreria que essa energia deveria ser muito alta o que acabaria por romper essa
molécula impedindo a conversdo cis em trans e 0 oposto também”.

Nesse sentido, verificamos que o estudante modifica sua forma de pensar, pois nos resultados
do pré-teste este estudante indicou que concebia que a forma cis e trans eram diferentes e que nao
poderia haver a transformacdo entre uma e outra. Apds utilizar a simulacdo computacional de
modelagem, este mesmo estudante passa a perceber que é possivel essa conversdo, pois ele comeca
a imaginar uma mesma molécula girando no espaco e se convertendo da forma cis em trans. Além
disso, o estudante demonstra compreender de forma implicita o conceito de barreira de potencial, na
medida em que afirma que a conversédo ¢ possivel, “desde que fosse cedida energia a molécula”, ¢
que esta energia, por ser muito alta, acabaria por romper a ligacdo. Assim, o estudante também esta
reestruturando seus conceitos prévios em torno do conceito mais generalizador e integralizador de
energia, revelando uma forma de aprendizado que parece se encaixar perfeitamente na proposta de
reforma curricular de Cooper & Klymkovsky (2013), discutida previamente.

Em nossa opinido, essa aprendizagem, que consideramos significativa para o estudante, foi
proporcionada pela manipulacdo do software de modelagem molecular, aliada a sua habilidade
visuoespacial. Esta aprendizagem esta evidenciada no momento em que o estudante revela a
importancia do uso da simulacdo computacional de modelagem molecular, quando afirma que nédo
apenas visualiza a molécula em 3D com mais detalhes — 0 que pode ser conseguido com um bom
software de visualizacdo molecular (Raupp, Serrano, Moreira; 2009) — mas também o gréafico da
energia por angulo de rotagdo, obtido por meio de modelagem molecular e também ambos ao mesmo
tempo, e de forma integrada:

Eu acredito que a simulacéo ajudou bastante porque tu consegues visualizar... ao
mesmo tempo que tu estas vendo um grafico da energia, tu consegues visualizar
ela... como é que ela estd em 3D e ver ela nos diversos angulos. Coisa que, as
vezes, tu até consegues imaginar... assim, tu consegues girar ela, tu podes ver
realmente o que esta acontecendo (...) mais por causa de eu conseguir fazer a
comparacdo... conseguir ver ela no gréfico e ver ela em 3D ao mesmo tempo. Sabe,
a intercomunicacéo entre as diversas coisas da estereoisomeria, 0s diversos assuntos
dela. (grifo nosso). (Estudante “C”).

Analisando as palavras do proprio estudante, ao observar o grafico de energia e as estruturas
tridimensionais da molécula ao mudar de conformacdo, aparentemente o estudante percebe a
integracdo entre conceitos quimicos em torno do conceito integralizador de energia.

Ramos e Serrano (2013), trazem a tona o debate sobre a modelagem molecular no ensino de
ciéncias, em extensa revisao de literatura. Em suas conclus@es, os autores identificam que o0 uso de
representagdes computacionais propicia internalizagdo de conceitos e, com isso, a evolugdo
conceitual dos estudantes. Com relacdo a modelagem molecular, fica evidenciado que pode se
caracterizar numa poderosa ferramenta didatica para melhorar o “pensamento critico e analitico dos
estudantes”. Por fim, os autores deixam um questionamento no ar: “Mas 0 que mais a modelagem
molecular propriamente dita pode trazer ao ensino de quimica”? Acreditamos que os diversos efeitos
benéficos do uso de modelagem molecular na Educagdo Quimica ainda sequer foram identificados e
quanto mais estudados dentro do Ensino de Ciéncias.
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CONSIDERACOES FINAIS

Com os resultados obtidos, verificamos que a visualizagdo é condicao inicial para propiciar
os estudantes a possibilidade de pensar na modelagem molecular. Os estudantes que ja possuiam
habilidades de visualizacdo molecular, € que puderam ter a integralizagédo reconciliadora (dentro de
uma perspectiva Ausubeliana), proporcionada pela modelagem molecular. Os estudantes que néo
possuiam habilidades de visualizagdo molecular ja desenvolvida a contento, apresentaram uma
melhora nestas atividades, mas ndo apresentaram ganhos como 0s supra descritos. 1sso nos leva a
concordar com Jones, Jordan & Stillings (2005), quando afirmam que a visualizacdo é condicédo
necessaria a modelagem molecular, como uma atividade com profundos ganhos didaticos.

O resultado mais importante, contudo, que podemos apresentar é o inicio da resposta a
pergunta que foi deixada como desafio para os pesquisadores de ensino de ciéncias (RAMOS;
SERRANO, 2013). A modelagem molecular pode ser a ferramenta didatica que propicia aos
estudantes a aprendizagem significativa combinatoria ausubeliana, pois aparentemente o significado
dos conhecimentos envolvidos na modelagem molecular surgem da “interagdo com a estrutura
cognitiva como um todo” (MOREIRA et al., 1997). Melhor explicado: durante o pré-teste, 0 caso
considerava que, por razoes energéticas, a estrutura cis de uma determinada espécie ndo poderia ser
convertida em uma estrutura trans, porque resultaria em uma quebra de ligac6es. Esta informacao é
precisamente 0 que usualmente é ensinado em sala de aula e foi corretamente assimilado pelo
estudante. Também ressaltamos que, dentro de uma perspectiva quimica, estas estruturas, de fato, ndo
sdo conversiveis (dentro da energia livre disponivel no meio ambiente). Apés a atividade de
modelagem molecular, o estudante afirma que as estruturas “em principio sdo conversiveis, porém, a
quantidade de energia necessaria para tal conversao iria quebrar a molécula”. Esta segunda afirmagao
também é verdadeira. Contudo, utiliza o conceito de energia de uma forma integralizadora, e 0
conhecimento novo ndo é nem subsumido pelo subsungor, nem superordena o subsungor, mas fornece
novos significados de uma forma mais abrangente e integralizadora dentro do framework de energia,
um exemplo que consideramos indicativo de uma aprendizagem significativa do tipo combinatoria.
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