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RESUMO

A presente pesquisa buscou investigar se a utilizacdo de software de modelagem
molecular, por meio de um experimento didatico, foi capaz de promover a
aprendizagem de representacdes e drivers pertinentes a resolucéo de problemas de
Regioquimica de Reacédo de Substituicdo Aroméatica Eletrofilica, além de investigar o
aprendizado de conceitos quimicos ap0s o0 uso do software de modelagem molecular
na modelagem das reacbes de SAE, identificar as mediagcdes predominantes nas
categorias analisadas, interpretar a producdo de gestos descritivos combinados ao
discurso verbal dos estudantes de modo a obter as imagens mentais oriundas de
diferentes mediacdes, e investigar de que forma o raciocinio visuoespacial dos
estudantes foi modificado com o uso da modelagem. A pesquisa foi desenvolvida com
estudantes do Ensino Médio da rede estadual de ensino e foi conduzida de forma
remota. O referencial tedrico adotado para nortear a pesquisa € a Teoria da Mediacéo
Cognitiva (TMC), em razdo de sua perspectiva relacionada aos diferentes niveis de
mediacdes e ao papel central dado ao uso de tecnologia de informacdo no
desenvolvimento cognitivo. O referencial metodoldgico utilizado foi a Analise de
Conteudo de Bardin, a metodologia Report Aloud e a Andlise Gestual Descritiva por
Stephens e Clement. Segundo os resultados obtidos ap6s as analises realizadas
sobre os pré-testes, pos-testes, e entrevistas apontam que, a utilizacdo do software
Arguslab por meio de um experimento didatico promoveu a aprendizagem relacionada
a reacao de Substituicdo Aromatica Eletrofilica, promoveu o aprendizado de conceitos
quimicos, foi possivel identificar a producéo de gestos descritivos e obter as imagens
mentais oriundas das diferentes mediacdes. De maneira geral, foi possivel observar
que o raciocinio visuoespacial de alguns dos alunos foi modificado com o uso da
modelagem. Concluimos que a proposta envolvendo a utilizacdo do software Arguslab
por meio de um experimento didatico proporcionou aos alunos o desenvolvimento de
habilidades visuoespaciais. De maneira que, sua insercdo em um ambiente de
aprendizagem possui grandes potencialidades para o ensino na area de Ciéncia da
Natureza.

Palavras-chave: Reacdo de Substituicio Aromatica Eletrofilica. Modelagem
Molecular. Software Arguslab. Teoria da Mediag&o Cognitiva.



ABSTRACT

The present research sought to investigate whether the use of molecular modeling
software, through a didactic experiment, was able to promote the learning of
representations and drivers relevant to the resolution of Regiochemistry problems of
Electrophilic Aromatic Substitution Reaction, in addition to investigating the learning of
chemical concepts after using the molecular modeling software in the modeling of SAE
reactions, identifying the predominant mediations in the analyzed -categories,
interpreting the production of descriptive gestures combined with the verbal speech of
the students in order to obtain the mental images arising from different mediations, and
to investigate how students' visuospatial reasoning was modified with the use of
modeling. The research was developed with high school students from the state
education network and was conducted remotely. The theoretical framework adopted
to guide the research is the Theory of Cognitive Mediation (CMT), due to its perspective
related to the different levels of mediations and the central role given to the use of
information technology in cognitive development. The methodological framework used
was Content Analysis by Bardin, the Report Aloud methodology and Descriptive
Gesture Analysis by Stephens and Clement. According to the results obtained after
the analyzes carried out on the pre-tests, post-tests, and interviews, they point out that
the use of the Arguslab software through a didactic experiment promoted learning
related to the reaction of Electrophilic Aromatic Substitution, promoted learning
chemical concepts, it was possible to identify the production of descriptive gestures
and obtain the mental images arising from the different mediations. In general, it was
possible to observe that the visuospatial reasoning of some of the students was
modified with the use of modeling. We conclude that the proposal involving the use of
Arguslab software through a didactic experiment provided students with the
development of visuospatial skills. Therefore, its insertion in a learning environment
has great potential for teaching in the field of Natural Science.

Keywords: Electrophilic Aromatic Substitution Reaction. Molecular Modeling. Arguslab
software. Cognitive Mediation Theory.
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INTRODUCAO

De acordo com Mantovani (2013), educadores e pesquisadores voltam cada
vez mais sua atencgao para os fatores que influenciam muito o trabalho em sala de
aula e o processo de ensino/aprendizagem, como tecnologia.

O estudo sobre a visualizacéo esta crescendo cada vez mais, com pesquisas
sendo feitas na area com diversos enfoques, em busca de novas ferramentas capazes
de auxiliar a compreenséo desse complexo processo. Com isso, procura-se facilitar o
ensino, principalmente nas areas que envolvem grande capacidade de abstracao,
como a Quimica (MANTOVANI, 2013). “A habilidade ou inteligéncia espacial envolve
pensar em imagens, bem como a capacidade de perceber, transformar e recriar
diferentes aspectos do mundo visual e espacial” (SEABRA; SANTOS, 2004, p.2). As
habilidades espaciais compreendem trés categorias distintas (CHOI, 2001 apud
RAUPP, 2010): rotacdo mental, € a habilidade de manipular, rotacionar, torcer ou
inverter objetos tridimensionais. Sendo assim, o0 sujeito deve ser capaz de visualizar
e rotacionar mentalmente os objetos em posi¢des diferentes. Ja a percepcao espacial,
refere-se a habilidade de determinar relacionamentos espaciais a partir de
informacd@es visuais. E por fim, a visualizagdo espacial, que consiste ha manipulacéo
de problemas visuais complexos imaginando os movimentos relativos das partes
internas de uma imagem. De acordo com Mathewson (1998), do conceito de
visualizagcao espacial deriva o conceito de pensamento ou habilidade visuoespacial:

Pensamento visuoespacial inclui visdo, € o processo de
usar os olhos para identificar, localizar, e pensar em objetos e
orientar-nos no mundo. Também inclui imagens, que é a
formacdo, inspecédo, transformacédo e manutencdo de imagens
no olho da mente, na auséncia de um estimulo visual
(MATHEWSON, p. 33, 1998 apud RAUPP, 2010).

A guimica como ciéncia tem uma linguagem formal, especial, ou seja, existe
uma linguagem pictérica que, para essa ciéncia em particular, & extremamente
importante. Dessa maneira, faz-se necessario que ocorra uma transicado entre os trés
niveis de conhecimento: o submicroscopico, 0 macroscopico e o0 simbdlico
(JONHSTONE, 1991 apud MATOVANI, 2013). Para que essa transi¢cao seja facilitada,

0 estudante precisa apoiar-se na visualizacdo das estruturas envolvidas nos
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processos e fendbmenos observados e em modelos facilitadores para a compreensao
destes (FERREIRA; ARROIO, 2009 apud MANTOVANI, 2013).

Para Souza et al. (2004), usar as tecnologias na escola auxilia no
desenvolvimento pessoal e profissional do estudante, além de atuar como
coadjuvante para a renovacdo da pratica pedagogica. Neste contexto, o professor
precisa estar sempre se atualizando para exercer a funcao de mediador.

Os Parametros Curriculares Nacionais do Ensino Médio (PCNEM), apontam
0 uso das tecnologias como ferramenta pedagdgica que auxilia na aprendizagem dos
estudantes, contribuindo de forma significativa para o processo de construcdo do
conhecimento, nas diversas areas (BRASIL, 2000).

O ensino de Quimica com foco em pesquisa e desenvolvimento de tecnologia
tem sido uma meta perseguida no campo do ensino de Quimica, mesmo sendo
designado como um dos objetivos dos Parametros Curriculares Nacionais. No
entanto, como sabem os especialistas da area, o ensino baseado no modelo de
transmissdo ainda existe, com forte énfase na memorizagcédo de simbolos, estruturas
e féormulas (CHASSOT, 2004).

Nesse contexto, a visualizacao 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 muito
interessantes para o processo de ensino-aprendizagem (RAMOS, 2015).

Desse modo, torna-se evidente a relevancia do desenvolvimento de recursos
e mecanismos que facilitem a assimilacdo desses contetdos pelos estudantes. Sendo
assim, o desenvolvimento de simulacbes e imagens mentais de acordo com
(MONAGHAN; CLEMENT, 1999) pelos alunos é de grande relevancia. Atraves delas,
a visualizacdo dos fendbmenos se torna mais possivel, simplificando a sua
compreensao.

Para esse proposito, foi elaborado um procedimento didatico que envolvia
modelagem molecular através da utilizacado de um software de modelagem molecular.
As atividades foram desenvolvidas com estudantes do terceiro ano do Curso Técnico
em Quimica Integrado ao Ensino Médio da Escola Estadual Técnica Affonso Wolf,
localizada no municipio de Dois irméos/RS, onde o pesquisador leciona a disciplina
de Quimica e Quimica Orgéanica no curso técnico. Optou-se pela turma de terceiro

ano, pois além de ser a turma na qual o professor-pesquisador lecionava no momento
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da pesquisa, € 0 ano para o qual o topico de Quimica esta designado conforme o
plano de estudos da escola.

A dissertacao esta dividida em capitulos. O capitulo presente é o primeiro, traz
a introdugéo, justificativa, o problema de pesquisa e os objetivos da pesquisa. No
segundo capitulo é trazida a revisao bibliografica, com os trabalhos que contribuiram
para a presente pesquisa, classificados em duas categorias: publicacdes na categoria
aplicacdo didatica e publicacdes na categoria pesquisa em educacdo. O referencial
tedrico da pesquisa é abordado no terceiro capitulo, sendo este: a Teoria da Mediacéo
Cognitiva (TMC) (SOUZA, 2004). No quarto capitulo é apresentado o referencial
metodoldgico, sendo estes: a metodologia Report Aloud, de Trevisan e Serrano
(2019), a Analise Gestual por Sthepens e Clement (CLEMENT, 1994; CLEMENT;
STEINBERG, 2002; MONAGHAN; CLEMENT, 1999; STEPHENS; CLEMENT, 2010;
2015), e a Andlise de Contetdo (BARDIN, 1977).

Na sequéncia, 0 quinto capitulo apresenta aos fundamentos da reacdo de
Substituicdo Aromaética Eletrofilica, e como a reacéo é ensinada na escola por meio
de uma obra didatica. No sexto capitulo é apresentado de forma resumida o que é a
Modelagem Molecular, com uma breve descricdo de trés softwares gratuitos de
modelagem, sendo estes: ACD/ChemSketch; o Avogadro e o Arguslab, utilizado na
pesquisa. No sétimo capitulo apresenta a metodologia utilizada para o
desenvolvimento da pesquisa, desde a elaboracdo dos materiais, as aulas de
modelagem molecular na forma de um experimento didatico. J& o oitavo capitulo é
apresentado a analise de resultados na forma de categorias.

Por fim, é feita uma relac&o entre os resultados da pesquisa com os resultados
da Tese de Doutorado da pesquisadora Adriana Ramos, onde sdo discutidas algumas
relacbes entre representacbes encontradas na dissertacdo e na obra da
pesquisadora.

Desse modo, espera-se que esse trabalho contribua no Ensino de Quimica
com informacgdes pertinentes para professores e pesquisadores da area, buscando

compreender os processos de aprendizagem dos estudantes.
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1 USO DE MODELAGEM MOLECULAR NA EDUCACAO QUIMICA:
REGIOQUIMICA DA REACAO DE SUBSTITUICAO AROMATICA ELETROFILICA

1.1 JUSTIFICATIVA

Os avancos na computacdo permitem a construcdo de softwares de alto
desempenho, nomeadamente no que diz respeito ao uso de imagens 3D
(tridimensionais), devido a suas caracteristicas, permitem uma melhor visualizagédo
dos modelos adotados pela comunidade cientifica para representar os arranjos
atbmicos e o0s processos envolvidos nos fendmenos quimicos. O uso dessas
ferramentas tem-se tornado muito Gtil na pesquisa e no ensino. Um requisito essencial
para o aprendizado da Quimica é a habilidade para formar modelos mentais. Sem um
modelo mental apropriado, os estudantes ndo conseguem apreciar as relacdes entre
a escala molecular e o fenbmeno macroscopico observado, além de terem dificuldade
em perceber a relevancia e o papel da Quimica em suas vidas (FERREIRA; ARROIO;
REZENDE, p. 1661, 2011).

Pesquisadores como Allinger, Dewar, Kohn, Pople, Stewart e Zerner, entre
outros, empenharam-se no desenvolvimento e implementacdo de teorias em
softwares, tornando-as acessiveis a comunidade quimica de uma forma geral. Com
iSS0, surgiu um novo campo de atuacdo dos quimicos, caracterizado como quimica
computacional e modelagem molecular. O reconhecimento desta nova area de
pesquisa pelo mundo cientifico veio com o prémio Nobel em Quimica de 1998,
concedido a John Pople e Walter Kohn, pelas contribuicdes no desenvolvimento da
quimica computacional e modelagem molecular (FREITAS, 1998 apud SANTOS,
2001).

Grande parte dos estudantes tem dificuldade em assimilar as representacdes
em quimica. As compreensdes microscopicas e simbdlica sdo de dificil entendimento
para os alunos porque séo invisiveis e abstratas e o pensamento dos estudantes &
construido com base na informagé&o sensorial (RAMOS, 2015).

O desenvolvimento de habilidades visuoespaciais através de estratégias
diversas, como a manipula¢éo de modelos moleculares fisicos, contribui para a melhor
compreensao de modelos e da estrutura tridimensional das moléculas, levando a
facilidade de compreensdo de outras propriedades dependentes da geometria

molecular. Essa habilidade de visualizacdo pode avancar para a consolidagédo de
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imagens mentais de rotacdo de moléculas, caracterizando uma retencéo de conceitos
e a existéncia de conhecimentos implicitos decorrentes da manipulacdo de modelos
tridimensionais (WU et al., 2001 apud RAMOS, 2015). Portanto, podemos afirmar que
a habilidade visuoespacial é uma poderosa ferramenta, que pode ser usada para a
resolucao de problemas e compreenséao de conceitos em diversas areas da ciéncia e
em diferentes contextos, auxiliando na criacdo e compreensao de modelos (RAMOS,
2015).

Os softwares de modelagem molecular vdo muito além de propiciar a
visualizacdo das moléculas num espaco tridimensional. A utilizacdo destes softwares
constitui-se em poderosa ferramenta de processamento externo, sem 0s quais nao
seria possivel a abordagem de conteddo especificos que envolvem calculos mais
complexos (RAUPP et al., 2010). O uso de softwares de modelagem molecular é
didaticamente interessante porque permite melhorar a capacidade de representacao
dos estudantes.

Desse modo, acreditamos que o professor pode obter em instantes varias
informacdes a respeito de entidades quimicas, como, densidade eletrénica dos
atomos constituintes da molécula, o mapa de potencial eletrostatico, ferramenta
importantissima para a visualizacao das regides reativas da molécula. A partir destas
informacdes € possivel trabalhar esses contetdos de dificil entendimento por parte
dos alunos. Sem a utilizacdo dessa ferramenta computacional, € praticamente
impossivel exibir através da visualizacdo estas informacdes, porque os calculos

matematicos envolvidos sdo extremamente complexos.

1.2 PROBLEMA DE PESQUISA

A utilizacdo de software de modelagem molecular, por meio de um
experimento didatico, é capaz de promover a aprendizagem de representagfes e
drivers pertinentes a resolucdo de problemas de Regioquimica da Reacdo de
Substituicdo Aromatica Eletrofilica?



21

1.3 OBJETIVOS

1.3.1 Objetivo Geral

Investigar o aprendizado de conceitos quimicos apés uso de software de
modelagem molecular na modelagem de reacBes de Substituicdo Aromatica

Eletrofilica.

1.3.2 Objetivos Especificos

- Criar roteiros para aplicacdo do experimento didatico e para modelagem
especifica da reacao a ser empregada;

- Interpretar a producéo de gestos descritivos combinados ao discurso verbal
dos estudantes para obter as imagens mentais oriundas de diferentes
mediacdes durante a resolucao de problemas propostos;

- ldentificar as media¢des predominantes nas categorias analisadas;

- Investigar de que forma o raciocinio visuoespacial dos estudantes foi

modificado com o uso da modelagem.
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2 REVISAO DE LITERATURA

O presente capitulo apresenta a revisdo bibliografica desenvolvida antes do
estudo. A metodologia de revisao utilizada é descrita, bem como as categorias em que
os resultados foram divididos. Por fim, discorre-se sobre os trabalhos que foram

selecionados e suas contribuicdes a pesquisa.

2.1 METODOLOGIA DA REVISAO

Através da revisdo buscamos trabalhos publicados entre janeiro de 2012 até
dezembro de 2019 sobre os temas que formam a base dessa pesquisa: Reacao de
Substituicdo Aromatica Eletrofilica, Modelagem Molecular, Software de Modelagem
Molecular, Simulacbes Computacionais de Modelagem Molecular, Reacdes
Organicas.

A pesquisa por obras foi realizada através de buscas nas principais revistas
da area do ensino de Ciéncias, tanto do Brasil como do exterior. Por exemplo,
Chemistry Education Research and Pratice; Ensefianza de las Ciéncias; International
Journal of Science Education; Journal of Chemical Education; Journal of Science
Education and Technology; Journal of Science Teacher Education; Journal of
Research in Science Teaching; Research in Science & Technological Education;
Research in Science Education; Studies in Science Education; Science & Education;
World Journal of Chemical Education; Revista Quimica Nova na Escola; Revista
Virtual de Quimica; Revista Quimica Nova.

Além dessas revistas, também foram consultadas bases de dados ERIC
(Educational Resources Information Center), Scielo (Scientific Eletronic Library
Online) e Google Académico.

A pesquisa nesses periodicos e nas bases de dados ocorreu por meio de
entradas nos titulos e no resumo com os seguintes termos: “Electrophilic Aromatic
Subtitution Reaction, Molecular Modeling, Molecular Modeling Computer Simulations,
Organic Reactions”. Apds o levantamento e a leitura dos resumos para identificar
objetivos, metodologia e resultados das pesquisas, identificamos 92 artigos cientificos,
dos quais 17 foram selecionados. Os artigos pesquisados foram categorizados

segundo os parametros utilizados na obra de Ramos (2015). As duas categorias
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escolhidas foram: os artigos classificados como aplicagao didatica e pesquisa em
educacao.

Os trabalhos que envolvem aplicacdo didatica séo relatos de efetivas
experiéncias em sala de aula, laboratérios ou projetos envolvendo estudantes. Nestes
trabalhos, a participacédo do estudante na manipulacédo dos softwares de modelagem
molecular como tarefa principal ou mesmo como ferramenta auxiliar é condicao
fundamental. Segundo a pesquisadora, esta categoria foi criada porque, dentro destes
artigos, ndo foi identificada fundamentacao teorica ou epistemoldgica da area da
educacdo, ou ensino em quimica para embasar a metodologia e avaliacdo dos
resultados de aplicacdo da modelagem molecular em sala de aula. Caso contrario,
estes trabalhos estariam na categoria pesquisa em educagédo (RAMOS, 2015, p. 31).
Ja a categoria pesquisa em educacdo caracteriza trabalhos que apresentam algum
referencial tedrico e epistemoldgico da area. Sao trabalhos teéricos, aplicados ou
relatos de experiéncias diversas envolvendo estudantes, mas que trazem como
diferencial o debate na area do ensino em quimica ou de ciéncias, fundamentado em
referenciais da area (RAMOS, 2015, p. 31).

2.2 PUBLICACOES NA CATEGORIA APLICACAO DIDATICA

Ruddick, Parrii e Petersen (2012), descreveram um experimento
computacional sobre a teoria orbital molecular implementado no primeiro semestre do
curso de Quimica Geral. Neste estudo, € apresentado um modulo computacional que
introduz a teoria do orbital molecular de pequenas moléculas para alunos de
graduacdo em quimica geral. A avaliacdo tentativa foi realizada para medir a eficacia
do mdédulo na aprendizagem do aluno. O pacote de software, ChemBio3D Ultra 12.0,
faz parte do ChemBioOffice Ultra 2010 Suite da CambridgeSoft. O ChemBio3D é um
pacote de modelagem a partir do qual varios tipos de calculos podem ser facilmente
executados. Como muitas universidades e faculdades ja tém acesso a esse software,
um experimento computacional para alunos de graduacao que utiliza esse recurso é
particularmente conveniente. Embora experimentos computacionais tenham sido
implementados em cursos de graduagdo organica e inorganica de nivel superior,
poucos experimentos computacionais que efetivamente introduzem a teoria do orbital

molecular no nivel de quimica geral foram publicados com resultados quantificaveis.
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A atividade foi planejada como uma investigacao laboratorial ou atividade em
classe para complementar o material de aula sobre teoria do orbital molecular. Pré-
teste e pos-testes foram realizados. Em particular, este médulo foi criado para auxiliar
os alunos visualizarem a sobreposicéo sigma e pi de orbitais atdbmicos para formar
orbitais moleculares e entender como os orbitais atdbmicos se combinam. Na atividade
do modulo os alunos investigaram pequenas ligagdes, como no H,, N2, NO3 e COs5.
Os conceitos de ordem de ligacdo e multiplicidade de spin foram introduzidos. O
modulo consistia de quatro componentes instrucionais projetado para ensinar 0s
alunos a usar a quimica computacional, e investigar a ligagdo em pequenas moléculas
e apresentar o resultado em termos de diagramas orbitais moleculares.

Os alunos matriculados no curso de quimica geral foram divididos em dois
grupos para todas as experiéncias de laboratério ao longo do semestre. Para este
grupo experimental 1 continha 16 alunos, sendo referido como o grupo de modulo. O
grupo 2 continha 15 alunos sendo referido como o grupo de controle. O grupo de
modulos participou da modelagem computacional apds receber uma aula em sala de
aula sobre teoria do orbital molecular (concomitantemente com o grupo controle). O
grupo controle recebeu apenas material de aula a teoria do orbital molecular e nao
participou do processo computacional. Ambos o0s grupos receberam a mesma
palestra, e problemas de licdo de casa. Ambos grupos receberam um pos-teste sobre
teoria do orbital molecular.

Os autores concluiram que o mdédulo computacional sobre teoria do orbital
molecular melhorou o aprendizado dos alunos. Os autores usaram um pacote de
software ja pertencente a universidade para apresentar aos estudantes de quimica
geral tanto a teoria do orbital molecular quanto a quimica computacional. Os alunos
que participaram do modulo, além de assistir a uma palestra em classe, pontuaram
22,7% a mais em um pos-teste de multipla escolha de 10 itens do que os alunos que
assistiram sozinhos a aula. O pdOs-teste avaliou adequadamente o aprendizado para
0 grupo de controle, mas provou ser muito facil para os alunos do moédulo. Embora os
grupos de teste fossem pequenos, a analise do teste t foi projetada para tais situagoes.
Os autores acreditam que a eficacia, o baixo custo e a facilidade de administracao
deste exercicio o tornam uma ferramenta valiosa para professores de quimica,
especialmente aqueles em instituicdes que ja possuem o ChemBio3D Ultra.

Clifford et al. (2013), relataram que as técnicas de quimica computacional

tornaram-se ferramentas cada vez mais importantes para 0s quimicos que buscam
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abordar questdes cientificas. Como tal, € importante que os estudantes de graduacao
em quimica desenvolvam competéncia nesse campo emergente da quimica. A
quimica computacional tem sido usada como uma ajuda instrucional para uma
infinidade de conceitos essenciais de quimica orgéanica, conforme demonstrado por
varios excelentes livros de exercicios e numerosos relatérios de literatura. Um
subconjunto relevante desses experimentos usa modelagem para amalgamar
instrucéo em sala de aula e experimentos de laboratdrio. O exame de intermediarios
de reacdo, estados de transicdo e preferéncias conformacionais € usado para
determinar caminhos de reacdo e correlacionar dados tedricos com observacfes
fisicas e espectroscopicas.

As atividades de quimica computacional foram projetadas para serem
concluidas em um periodo de laboratério de quimica organica de nivel introdutério e
baseiam-se nos conceitos tradicionais do curriculo abordados nas aulas de laboratério
de Quimica Organica.

Para isso, os alunos geraram mapas de potencial eletrostatico para acidos
acéticos substituidos para analisar a polaridade da ligagdo e o pKa. Realizaram a
modelagem do acetato para explorar a ressonancia e realizam pesquisas de
conformacao para cicloexanos monossubstituidos para examinar a influéncia do efeito
estérico na preferéncia conformacional. Eles também geraram diagramas de
coordenadas da reacdo para reagOes de substituicio e eliminacdo entre o 2-
bromobutano e varias bases alcéxidas. Todos os aspectos dos exercicios se alinham
aos topicos tradicionais e, assim, reforcam sua importancia.

Este experimento de laboratério apresentou aos alunos técnicas de
modelagem, reforcando simultaneamente os seguintes tdpicos da palestra: a base de
pKa, ressonancia, as diferencas entre substituintes equatorial e axial nos ciclohexanos
de cadeira de conformacéo e os diagramas de coordenadas de reacao de substituicao
e reacOes de eliminagdo. Segundo os autores, a justificativa para esta aula de
laboratorio foi: primeiro, existe uma presenca crescente da quimica computacional em
guimica moderna e com base na experiéncia dos autores, os alunos normalmente
apresentam dificuldade em entender os topicos examinados nestas aulas de
laboratério. Uma avaliagéo formal do impacto do experimento sobre a aprendizagem
dos alunos nao foi realizada, mas as perguntas no final do semestre, e as avaliacbes
dos alunos demonstraram que o0s estudantes perceberam o0s exercicios

computacionais como benéficos para seu aprendizado. Além disso, as mesmas
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avaliacdes demonstraram que os alunos tinham uma opinido favoravel a respeito do
software e em relagcdo aos calculos. Como resultado, esses exercicios foram
conduzidos por mais de 750 laboratérios de quimica organica do primeiro semestre
desde 2008, onde atendeu a uma grande area pedagogica da quimica computacional.

Ochterski (2014), neste artigo, o autor descreve trés atividades projetadas
especificamente para alunos do ensino médio e cursos universitarios de nivel
introdutdrio para cursos nédo cientificos que usam quimica computacional de qualidade
de pesquisa de ponta, Gaussian e software de visualizacdo, GaussView. A atividade
de Iniciacdo ajuda os alunos a se familiarizarem com o software, enquanto as outras
duas abordam topicos de quimica geral em que visualizar e interagir com modelos
quimicos é especialmente Util: orbitais atdmicos e formatos de moléculas. O desenho
da atividade foi programado mediante sequéncias didaticas com 71 alunos do ensino
meédio, onde os alunos alternaram entre leitura e exercicios de modelagem. Cada
secdo incluia um procedimento passo a passo e planilha de atividades, além da
introduc&o inicial sobre como utilizar o software Gauss View. Estudos piloto que
empregaram as atividades propostas como Formas de Moléculas e Orbitais Atdmicos
demonstram que os alunos aprenderam e retinham 0s principais conceitos.

Os estudos piloto foram realizados usando oito computadores pessoais
computadores em uma biblioteca do ensino médio que funcionava como um
computador de laboratério. Os computadores tinham configuracbes tipicas das
encontradas em muitas escolas de ensino médio.

A atividade introdutéria foi dividida em varias partes para apresentar aos
alunos o software. Apds uma introducdo geral, ha se¢des explicando como usar o
GaussView para criar, girar, mover e medir propriedades das moléculas, e como iniciar
os calculos com o GaussView. Cada uma dessas sec¢des incluem um procedimento
passo a passo demonstrando o processo envolvido. Os estudos piloto foram
realizados usando oito computadores do laboratdrio de uma escola de ensino médio.
Todas as atividades tinham um pré-teste e questdes de avaliagao no final, envolvendo
gquestdes de multipla escolha e questdes abertas.

Em relacdo ao ensino médio, o autor concluiu que grande parte do material
relacionado a quimica e disponibilizado aos alunos é limitado no que diz respeito a
animacdes e simulagdes. Utilizando software de qualidade para pesquisas

educacionais e procedimentos adequados, os alunos tém a sensacao de que seu
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aprendizado esta sendo levado a sério e incentiva-os a levar a aprendizagem a serio,
deixando de ser apenas uma atividade de brinquedo ou jogos como 0s alunos tratam.

Essa atividade também inclui uma planilha como uma estrutura paralela para
os alunos completarem enquanto realizam a atividade. Concentra a atengdo em varios
aspectos de cada secao, as vezes pedindo aos alunos para reafirmarem informacdes
importantes e outras vezes pedindo que pensem um pouco além do que eles
acabaram de ler.

Conforme o autor, um equivoco comum que os alunos tém é o nimero de
pares de elétrons em torno de um atomo central € equivalente a geometria molecular
da molécula resultante. Em outras palavras, os alunos geralmente tomam o atalho de
simplesmente contar os pares de elétrons e usando o resultado para atribuir a
geometria molecular. Por exemplo, CH4 e H20 tém quatro pares de elétrons ao redor
do atomo central, para um aluno atribuir a geometria tetraédrica para ambas as
moléculas. O médulo aborda isso, tendo os alunos separadamente, contado o nimero
de &tomos e pares isolados conectados ao atomo central devem soma-los. Os alunos
identificam explicitamente padrées em como a ligagdo e o0s pares isolados se
relacionam com diferentes geometrias. Existem trés conjuntos de moléculas incluidas
na atividade, que pode ser usado individualmente para diferenciar a instrucao.

Conforme o autor, no ensino médio, grande parte do material relacionado a
quimica e disponibilizado aos alunos que usam computadores € limitado a animacdes
e simulacdes. Estudantes jovens e inexperientes as vezes veem essas atividades
como brinquedos ou jogos e os tratam casualmente. Usando software de qualidade
para pesquisa, com essas atividades, da aos alunos a sensacdo de que seu
aprendizado esta sendo levado a sério e incentiva-os a levar a sério também. Os
resultados desses estudos piloto apoiaram essa noc¢do, uma vez que indicam que 0s
alunos estavam envolvidos, alcangaram a maioria dos objetivos de aprendizado e
mantiveram essa conquista por algum tempo. Essas atividades sao projetadas, tanto
ao nivel de conteudo quanto de alfabetizacéo, e o objetivo € atender as necessidades
dos alunos iniciantes de quimica geral do ensino médio e nivel introdutério da
faculdade. As atividades também podem ser utilizadas com estudantes de cursos de
guimica de nivel superior, e com o tempo aumentar as dificuldades das perguntas e a
variedade do uso de software que envolve o nivel de pesquisa.

Ja Martin, Vanderhoef e Cook (2015), propuseram uma atividade nova e

inovadora para estudantes de quimica geral onde usaram calculos teéricos de
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modelagem molecular em conjunto com a teoria VSEPR para explorar geometrias
moleculares. Os alunos utilizaram software para visualizar os arquivos de saida de
compostos executados em varias geometrias. Esses arquivos de saida foram
analisados em relacdo as geometrias (angulos de ligacdo) e estabilidades relativas
(energias) de cada composto em cada configuracdo geométrica especifica. Os alunos
conseguiram usar esses dados como observagdes “pseudoexperimentais” em
comparacdes com suas geometrias VSEPR previstas. Esta atividade proporcionou
aos alunos do primeiro semestre de quimica geral uma exposi¢cdo com software de
modelagem molecular e permitiu aos estudantes a oportunidade de usar modelos de
computador para melhorar sua habilidade espacial, que tem se mostrado uma
habilidade fundamental e importante nas ciéncias.

Monteiro e Firme (2015) aplicaram um minicurso da reacéo de Diels-Alder na
graduacéo da Universidade Federal do Rio Grande do Norte. O minicurso oferecido
teve 15 horas (divididas em 3 horas por dia). Dez alunos participaram do minicurso e
de acordo com o questiondrio pré-minicurso todos os participantes eram estudantes
de quimica de diferentes séries do Instituto de Quimica da Universidade Federal do
Rio Grande do Norte. Todos os alunos concluiram Quimica Organica 1, que era o
principal pré-requisito para este minicurso. Cerca de 50% dos alunos nao tinham
nenhuma experiéncia com quimica computacional.

Utilizando ferramentas de quimica computacional (Gaussian, Gaussview e
Chemcraft), de acordo com autor, os alunos puderam construir o conhecimento por
si mesmos e associar aspectos importantes da Fisico-Quimica com a Quimica
Organica. Sete reacbes de Diels-Alder foram previamente selecionadas e as
geometrias de todas as espécies estudadas foram otimizadas usando técnicas
padrao. Céalculos de frequéncia foram realizados para analisar os modos vibracionais
da geometria otimizada, a fim de determinar se as geometrias resultantes séo
verdadeiros minimos ou estados de transicdo. A otimizacdo da geometria, os calculos
de frequéncia e a geracdo dos orbitais moleculares HOMO e LUMO de todas as
espécies estudadas foram calculados pelo método do pacote Gaussian 09. A
geometria inicial de cada molécula foi feita com o Gauss View 5. A geometria final foi
retirada do Chemcratft.

Os alunos aprenderam os fundamentos da reacdo de Diels-Alder e a
influéncia da teoria do orbital de fronteira na cinética. Eles aprenderam a usar as

ferramentas da quimica quéantica e depois de todos os célculos organizaram e
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analisaram os resultados. O autor percebeu que os alunos puderam compreender a
influéncia do efeito substituinte nos aspectos eletrénicos (e cinéticos indiretamente),
geométricos e termodinamicos das reacdes de Diels-Alder. Considerando reagfes de
Diels Alder termodinamicamente controladas, eles aprenderam que grupos de retirada
de elétrons em diendfilos e grupos doadores de elétrons em dieno favorecem essas
reacoes cineticamente e, por outro lado, 0 oposto desfavorece essas reacoes.

O autor chegou a conclusdo a partir das estatisticas do questionario pos-
minicurso e da avaliacdo dos alunos que os mesmos puderam compreender melhor
0s aspectos termodinamicos e cinéticos de uma reacao a partir do uso da Quimica
Computacional. O minicurso também contribuiu para o conhecimento da Quimica
Orgéanica ao fornecer aos alunos ferramentas praticas e simples para desenvolver o
conhecimento por si, e que essas ferramentas também podem ser empregadas no
ensino das reacoes de Diels-Alder em sala de aula.

Miorelli, Caster e Eberhart (2017) destacaram a importancia de se ter um
modelo de qualidade da estrutura de densidade de carga em cursos introdutorios,
justaposta a dificuldade de visualizacdo da densidade por meio de métodos
tradicionais. Isto motivou o desenvolvimento de uma atividade interativa na web e em
sala de aula que os autores chamaram de “Bond Explorer”. O Bond Explorer utiliza a
variedade de habilidades de plotagem no Wolfram Mathematica, conhecido como
Mathematica. E um programa de computador que implementa um sistema de algebra
computacional. Além de uma linguagem de programacao, contém diversas bibliotecas
de programacdo prontas a serem usadas para diversos fins em varias areas
das ciéncias exatas. Essa atividade permitiu que os alunos manipulassem modelos
3D da densidade de carga. Desse modo, durante os modulos do Bond Explorer, os
alunos trabalham em pequenos grupos para discutir e articular semelhancas entre as
densidades de carga para tipos de ligagao tipicos, por exemplo, ligacdes covalentes,
covalentes polares e ibnicas.

Os estudantes receberam um folheto explicativo sobre a explicacdo de
densidade de carga, e uma vez que os alunos tenham um entendimento suficiente o
gue se entende por densidade de carga e como representa-la graficamente, os
mesmos iniciam a manipulacdo de estruturas 3D no aplicativo Mathematica,
permitindo a visualizacdo destes conceitos.

De acordo com os autores, 0 objetivo das atividades com o Bond Explorer foi

fornecer aos estudantes uma base sélida para pensar sobre a densidade eletrbnica
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de moléculas e materiais. O aplicativo € uma importantissima ferramenta para
imaginar como o compartilhamento de elétrons norteia propriedades, facilitando
abstracdo desses conceitos e facilita o aprendizado sobre a teoria da ligagédo de
valéncia ou orbital molecular. Os autores comentam que essa atividade nos leva a
uma meta de longo prazo de treinar os alunos em uma abordagem moderna ao design
de materiais: alcancar as propriedades desejadas ajustando a densidade de carga
explicitamente através de mudangas no ambiente quimico dentro de um material.

Best, Li e Heim (2017) discutiram a adicdo eletrofilica de um &cido hidroalico
(HF, HCI, HBr, HI) a um alceno que € frequentemente uma das primeiras reacdes
aprendidas na graduacao do segundo ano nas aulas de Quimica Organica. Durante a
discussédo do mecanismo, € mostrado que esta reacdo segue a Regra de Markovnikov,
que afirma que o atomo de hidrogénio se ligard ao carbono com menos substituintes,
enquanto o atomo de halogénio se ligara ao carbono com mais substituintes. No
entanto, a reacdo do HCI (acido cloridrico) com acido atrépico (2- acido
fenilpropendico) ndo segue esta regra porque € um sistema conjugado. A modelagem
molecular dos possiveis intermediarios de carbocation sugere que a reacdo segue um
mecanismo de adi¢do conjugada envolvendo um 1,4-adicdo do HCI através do grupo
alceno e carboxila conjugados do que a adicdo no alceno, como os alunos costumam
propor primeiro. Célculos semiempiricos PM3 sdo usados através do software Pc
Spartan versao 6.1.8 para estudantes, a fim de determinar as energias de trés
possiveis intermediarios. As energias obtidas da modelagem sugerem que o
intermediario de carbocétion produzido pela adicdo 1,4 é o mais estavel.

ApoOs passar pelo experimento, os alunos chegaram a conclusdo de que o
provavel mecanismo dessa reacdo € uma adicdo conjugada de HCl ao &cido
carboxilico a, B-insaturado em vez de uma simples adicao eletrofilica em todo o
alceno.

Agrupando as respostas mais comuns dos alunos por assunto mencionado
em sete secoes diferentes, com um total de 92 alunos sugerem que esse experimento
pode ajudar os alunos a aumentar seu nivel de confianga com o desenho de estruturas
de ressonéancia (75%), oferece a eles uma maior compreensdo de como a molecular
modelagem pode ser usada (60%), reforca como desenhar mecanismos razoaveis de
reacao (65%). Dadas essas respostas, 0s autores acreditam que esse experimento

pode ser uma ferramenta util para ajudar a desenvolver ainda mais habilidades dos
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alunos no mecanismo de reac&o e no uso de modelagem para investigar problemas
quimicos.

Os autores Rayan e Rayan (2017), desenvolveram um estudo em que foi
levantada a hipétese de que a integracdo de técnicas computadorizadas e
ferramentas de modelagem no ensino presencial tradicional pode produzir um melhor
modelo hibrido de ensino, capaz de motivar os alunos e melhorar sua atitude em
relagdo a ciéncia em geral e a quimica em particular. Os autores realizaram testes
visando verificar como as visualizagées moleculares e simulacdes tridimensionais
afetam a compreensao conceitual quimica dos alunos e suas atitudes em relacéo ao
aprendizado. Desse modo, durante o ano letivo de 2016-2017, foi incorporado o
Software Avogadro ao ensino e foi testado como isso afetou o desempenho dos alunos
nos exames da disciplina de quimica.

Avogadro é um editor e visualizador de moléculas avancado, projetado para
uso em quimica computacional, modelagem molecular, bioinformatica, ciéncia de
materiais e outras areas relacionadas. Pode ser utilizado pelos alunos para
visualizacdo molecular e simulacdo tridimensional de moléculas; o usuéario pode
minimizar suas estruturas terciarias e visualiza-las de todos os angulos e perspectivas
concebiveis. O Avogadro possui uma interface grafica interessante que pode ser
facilmente manipulada pelo usuario para visualizar as estruturas das moléculas de
varios angulos, em trés dimensoes.

A populagéo de pesquisa incluiu estudantes universitarios do primeiro ano do
Al Qasemi Academic College que estavam matriculados em cursos de quimica (vinte
e dois estudantes participaram desta pesquisa). Eles foram divididos em dois grupos
iguais: (a) um grupo experimental, no qual os alunos usaram visualizagdo molecular e
simula¢des 3D no aprendizado de quimica, e (b) um grupo de controle, no qual os
alunos aprenderam quimica através da abordagem tradicional, observando imagens
apenas em livros didaticos, sem o auxilio de ferramentas computadorizadas para
visualizagdo molecular e simulag&o 3D.

O objetivo do estudo foi aprender até que ponto a modelagem molecular e as
simulagdes tridimensionais podem melhorar o aprendizado de quimica nas faculdades
de educacéo e simplificar a compreenséo dos conceitos de quimica pelos alunos.

A conclusao que os autores chegaram € que existe uma diferenca nos escores
meédios entre os dois grupos (8,2 pontos para o grupo experimental e 6,4 pontos para

o grupo controle) foi significativa. O feedback dos alunos apds a iniciativa foi positivo
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e encorajador. A maioria dos alunos indicou que aprender quimica com o Avogadro
foi extremamente Util, aproximando o mundo microscopico das moléculas, e sentiram
que gostariam de ver esse software integrado em seus estudos de quimica desde o
primeiro dia. De acordo com o0s autores, outros parametros serdo testados na
continuacéo deste estudo, como as atitudes dos alunos em relacdo ao aprendizado
de quimica e suas habilidades de investigacao.

Brian e Block (2018) discorrem sobre o modelo VSEPR afirmando que o
mesmo tem limitacbes bem estabelecidas em sua capacidade de representar
geometrias moleculares e eletrénicas precisas de moléculas simples, o que pode criar
uma necessidade significativa para os alunos reaprenderem conceitos de estrutura e
ligagdo em quimica organica. Os autores apresentaram aos alunos um método
alternativo para descrever geometrias moleculares e estruturas eletrbnicas que é
muito mais consistente com observacfes experimentais do que o VSEPR. Nesse
método alternativo de ensino de estruturas, a teoria VSEPR ¢é util para levar em conta
a conjugacéao de sistemas 1T adjacentes e a natureza experimentalmente observada
de pares isolados, que € suportada por quimica computacional por meio do recurso
de exportacdo de HTML do WebMO (WebMO é uma interface baseada na web para
pacotes de quimica computacional). Se implementado, permite que os alunos
reconciliem a hibridizacao, a teoria da ligacao de valéncia, a teoria do orbital molecular
e as estruturas de ressonancia em uma Unica imagem coerente da estrutura eletrbnica
e da ligacdo de moléculas orgéanicas

Como metodologia, os autores propdem inicialmente que os alunos
encontrem estruturas moleculares e eletronicas precisas computacionalmente usando
0 WebMO e seu recurso de exportacdo de HTML. Apds os alunos sao informados de
que os atomos na conjugacgao 1 devem ter um orbital p (ou orbital rico em p) alinhado
com o T1- vizinho sistema e veja os orbitais 1 de simetria resultantes via WebMO. Por
fim, os alunos sao instruidos que qualquer atomo com dois ou mais pares néao ligantes
terdo pelo menos um par solitario em um orbital p, que é suportado por dados
computacionais. A disponibilidade de estruturas computacionalmente precisas
proporciona aos alunos mais confianga na precisdo de qualquer representacao
bidimensional e em quaisquer inferéncias que eles fazem com base nessa imagem
relacionada a estrutura e reatividade. Os alunos ndo ficam se perguntando se seus

desenhos em papel ou a construcdo de um modelo fisico representam a molécula
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efetivamente; eles podem confirmar ou rejeitar sua estrutura previsdo usando essas
saidas computacionais.

De acordo com os autores, a precisdo do VSEPR era limitada, mesmo com
moléculas com grupos funcionais simples. Sua incorporacéo no curriculo foi baseada
em sua simplicidade, mas sem uma apreciacdo completa como isso limitaria a
compreensao e racionalizacéo de reatividade quimica. Como cientistas e educadores
cientificos, os autores afirmam que devemos estar dispostos a descartar modelos
antigos baseados em equivocos e mal-entendidos quando um novo modelo mais
preciso se torna disponivel e acessivel aos alunos. A conclusédo dos autores é que
com o surgimento da Quimica Computacional na gradua¢do chegou o momento de
ensinarmos um modelo melhor de estrutura e vinculo que permitirdo aos alunos
melhorar e racionalizar fenbmenos quimicos.

Zdanovskaia et al. (2018) relataram que o uso de modelagem molecular
computacional para aprimorar o ensino de conceitos quimicos estd se tornando
comum. A incorporacdo dessa técnica no curriculo, no entanto, geralmente requer
investimento financeiro. Esta realidade coloca um problema para as instituicdes onde
o financiamento e os recursos associados sdo escassos, com um potencial impacto
negativo na aprendizagem dos alunos. Para lidar com essa situacao, é apresentado
um recurso da Web gratuito e universalmente acessivel, projetado para tornar a
quimica computacional disponivel para colégios comunitarios e instituicdes similares
que carecem de recursos ou experiéncia suficientes para projetar seus proprios
modulos computacionais. O site permite que os alunos visualizem, manipulem e
analisem saidas do Gaussion 09 de moléculas organicas na interface de usuario
WebMO. Os exercicios associados orientaram os alunos através de conceitos-chave
na compreensao da estrutura, ligacéo e reatividade de moléculas organicas. O site e
os exercicios foram usados em duas instituicdes diferentes de dois anos como parte
de seus cursos de quimica organica do segundo semestre.

Os autores destacaram o topico doacéo eletronica e efeitos do grupo de
retirada em aneéis aromaticos. O exercicio envolvia a analise da distribuicdo de carga
no benzeno e seus derivados (anilina, estireno e acido benzoico), usando mapas de
potencial eletrostatico.

Os alunos inicialmente desenharam as estruturas de ressonancia de cada
molécula e fizeram a comparacdo com o0 mapa de potencial eletrostatico

correspondente. De acordo com o0s autores, esse processo auxiliou no
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estabelecimento da visualizacdo da doacéo de elétrons ou de retirada de elétrons de
cada substituinte, relacionando as cargas atdmicas formais das estruturas de
ressonancia para regides especificas de carga mostradas no mapa de potencial
eletrostatico. Esse relacionamento é fortalecido pela introducao dos valores de carga
atdbmica para cada molécula. Os alunos comparam as cargas NPA do atomo do anel,
com a RMN de 1H dos valores de deslocamento quimico no benzeno, anilina, estireno
e 4cido benzdico, usando os valores do benzeno como referéncia. Os alunos usaram
esses dados, juntamente com estruturas de ressonancia e imagens do orbital
molecular ocupado com energia mais alta (HOMO) e orbital molecular desocupado de
menor energia (LUMO) para cada molécula, para concluir que os elétrons substituintes
(como no —-CO:zH) reduzem a densidade de elétrons nas posi¢cdes orto e para em
relacdo a atomos de C do benzeno, levando a nucleos 1H desprotegidos e
deslocamentos quimicos de 1H NMR no campo molécula. Um substituinte doador de
elétrons, como —NH2, resulta em um efeito oposto na distribuicdo de carga e 1H. O
produto quimico de RMN muda nas posicdes correspondentes. O componente final
da andlise baseia-se no exercicio anterior, enfatizando ainda mais a ligacéo entre a
estrutura eletrdnica de um heteroatomo e sua capacidade de se envolver em
conjugacdo 1 com um anel aromatico. Usando anilina como exemplo, os alunos
usaram a teoria VSEPR para prever a hibridacdo geometrias eletronicas e
moleculares do atomo de N e seu par isolado e compararam essas previsées com 0s
dados obtido a partir dos calculos do pacote M062X.

Os autores concluem que disponibilidade de dados computacionais auténticos
para moléculas organicas através de um navegador da web elimina a necessidade de
recursos especializados, por exemplo, licencas de software, um computador cluster
ou varios computadores dedicados a computacdo quimica. A desvantagem dessa
abordagem “empacotada” conforme os autores, € que os alunos ndao ganham
experiéncia no uso de software computacionais para construir moléculas. No entanto,
as concepcoOes dos alunos sobre estrutura e vinculo sédo aprimoradas pela capacidade
de visualizar e manipular moléculas e orbitais.

Rodenbough e Manyilizu (2019), relatam o desenvolvimento de licbes
relevantes sobre a teoria VSEPR projetadas especificamente para implementacdo em
um ambiente de escolas secundarias da Africa Oriental. Os planos de aula s&o
contemplados com a utilizagcdo de software por estudantes de pds-graduacdo em

ciéncias dos materiais, e redirecionados para as aulas de quimica do ensino médio.
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De acordo com os autores no Quénia, os laboratoérios de informatica do ensino
meédio existem ha algum tempo, e também, sdo usados para fins de alfabetizacédo em
tecnologia da computacao. Os estudantes quenianos estédo se tornando cada vez mais
familiarizados com a tecnologia, e a proposta curricular atual € ensinar conteudo
cientifico, licBes de fisica, quimica e biologia em computadores.

Segundo os autores, o0 contexto na Tanzéania €, de certa forma, semelhante.
A Tanzéania langou recentemente sua Politica de Educacdo e Formacéao Profissional
Treinamento de 2014, que identificou diferentes desafios que afetam a qualidade da
educacdo em escala nacional, como a falta de laboratdrios para assuntos cientificos,
insuficiente nimero de professores. Além disso, a politica indica problemas como ma
utilizacéo das TIC na educacédo, dominio fraco da aprendizagem e ensino de idiomas
e curriculos que néo refletem o cenario globalmente competitivo na ciéncia.

Os autores identificaram a necessidade de um tipo especifico de aula. Os
planos de aula teriam que incluir programas que poderiam ser instalados e nao
depender de acesso a Internet. Por fim, os planos de aula teriam que incluir conteddo
cientifico relevantes para o contexto da Africa Oriental, para que pudéssemos cumprir
0 objetivo de criar uma pedagogia culturalmente responsiva.

De acordo com o delineamento metodoldgico proposto pelos autores, 41
alunos foram divididos em dois grupos.

No grupo A, 20 alunos estavam sujeitos a licdes de quimica sobre o modelo
VSEPR, enquanto os 21 alunos do grupo B estava sujeito as mesmas licdes
tradicionais, mas com a utilizacdo de computador. Ambos os grupos receberam um
teste padrdao depois das licdes. Um exemplo de pergunta no teste foi: “Considere
metano, aménia e agua. Por que eles tém angulos préximos, mas diferentes™? Apos,
em outro teste de conteudo, todos os alunos dos dois grupos foram expostos a o
software e um questionario foi usado para avaliar o sucesso dos planos de aula
desenvolvidos.

Os autores chegaram a conclusao que os alunos puderam aprender com mais
sucesso do que poderiam ter de outra forma. Os professores relataram que o sistema
era bom, que os alunos estavam envolvidos com a ligdo no computador (fazendo
perguntas, etc.) e que os alunos puderam fazer bons desenhos depois de ter

visualizado o contetdo no computador.
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2.3 PUBLICACOES NA CATEGORIA PESQUISA EM EDUCACAO

O autor Levy (2012), relatou os resultados de um estudo que visava explorar
as vantagens da visualizagcdo dinamica para melhorar a compreensao dos processos
moleculares. Segundo o autor, foi projetado um modulo de curriculo aprimorado
por tecnologia no qual alunos de quimica do ensino médio realizam experimentos
virtuais com visualizagbes moleculares dindmicas de solidos, liquidos e gases. Eles
interagiram com as visualizacdes e realizaram atividades de investigacao para fazer
e refinar conexdes entre fenbmenos observaveis e processos de nivel atdmico
relacionados a mudanca de fase. As explicacdes propostas por 300 duplas de
alunos em resposta aos itens de pré/pés-avaliacao foram analisadas por meio de uma
escala para medir o nivel de raciocinio molecular.

Os resultados indicam que do pré-teste ao pos-teste, 0s alunos progridem em
seu nivel de raciocinio molecular e sdo mais capazes de conectar forcas
intermoleculares e mudanca de fase em suas explicagbes. Sendo assim, o
comportamento de inUmeras moléculas, cada uma seguindo regras individuais de
movimento, e o estudo relacionado de calor e mudanca de fase, € um assunto
complexo para os alunos do ensino médio entenderem , e que a literatura sugere
algumas razdes para a dificuldade, que incluem a compreensao estatistica envolvida,
a natureza abstrata da termodindmica como um sistema teorico, a incapacidade dos
alunos de vivenciar e observar diretamente esses processos, € a separacdo dos
fendbmenos microscopicos dos fendmenos de macroscopicos.

O estudo de caso proposto destacou uma fonte adicional de dificuldade, a
saber, o foco instrucional tradicional em visualiza¢cGes estaticas do mundo molecular
dindmico em constante mudanca. Os livros didaticos tém uma natureza bidimensional
estética, ou seja, o aprendizado é em duas dimensdes, ndo ha uma proposta que gere
aos alunos o desenvolvimento visuoespacial. Em muitos casos, séao insuficientes para
fornecer os suportes que os alunos precisam para entender os fendmenos no nivel
molecular.

O papel das visualiza¢des dindmicas no ensino de ciéncias esta claramente
se tornando cada vez mais importante e as novas tecnologias sdo consideradas para
promover melhor o aprendizado eficaz de topicos complexos, como mudanca de fase.

Os autores Smetana e Bell (2013) afirmaram que estudos abstratos

considerando o uso de simula¢des de computador sdo limitadas, apesar do crescente
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interesse neste modo de uso. O estudo atual explorou como uma colecdo de
simulacdes de computador foi integrada em ambas configuracdes de instrucdo para
toda a classe e pequenos grupos durante uma unidade de quimica do ensino médio
no estudo da estrutura atdmica. Estatisticas descritivas sao relatadas para pré e pés-
avaliacdes quantitativas de instru¢cdo no entendimento conceitual do aluno. Analise foi
guiada por inducdo analitica de uma variedade de fontes de dados qualitativos,
incluindo observacdes na sala de aula e entrevistas.

O estudo ocorreu durante uma unidade de instrucdo de quatro semanas em
estrutura atdmica que abordou sete conceitos de quimica (estrutura atbmica, modelos
atbmicos e natureza provisoria de ciéncia, ions, isotopos, radioatividade, equilibrio
nuclear, equacgdes de decaimento e meia-vida). A unidade incluia uma variedade de
atividades de aprendizagem, como, por exemplo simula¢cdes de computador, palestra,
atividades préticas, trabalhos de casa e oportunidades para exercicios individuais e
pratica, e um projeto de pesquisa/apresentacao.

As premissas teédricas deste estudo estdo embutidas na teoria de
aprendizagem social-construtivista de Vygotsky no qual o desenvolvimento humano
ocorre por meio de interacdo social e nessa interacdo social ocorre a transmissao
cultural e o desenvolvimento cognitivo. Teorias mais recentes de pares de
aprendizagem estendem essa compreensao para descrever como 0S outros, mesmo
gue ndo sejam mais especialistas, podem trabalhar em conjunto para construir
conhecimento, promovendo assim a aprendizagem e o desenvolvimento (SLAVIN et
al., 2003). Ferramentas, como a simulacdo de computador, acdes descritas no
presente estudo, também podem atuar como criar artefatos para promover o
aprendizado e o desenvolvimento.

Uma das principais conclusdes dos autores sugere que, quando usadas de
forma adequada, as tecnologias educacionais tém o potencial de tornar o aprendizado
interativo, auténtico e significativo. Como tal, eles podem ajudar os professores a
enfrentar o desafio a vontade de mudar de praticas tradicionais de ensino em direcao
a ambientes de sala de aula mais centrados no aluno, onde membros da comunidade
de aprendizagem trabalham em colaboracéo.

Ja os autores O’ Dwyer e Childs (2014) relataram a dificuldade dos alunos de
ensino medio na Irlanda em relagdo a Quimica Organica. Segundo os autores, a
Quimica Orgéanica exige que o aluno esteja no estagio formal do desenvolvimento

cognitivo para a compreensao dos conceitos. Estudos realizados no Reino Unido, e
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mais recentemente na Irlanda, mostraram (80%) dos alunos do ensino médio ainda
estdo operando no estagio concreto do desenvolvimento cognitivo. Esse € apenas um
dos fatores que contribuem para as dificuldades por aqueles alunos que estédo
aprendendo Quimica Organica pela primeira vez. Todos os alunos do ensino meédio
na Irlanda devem estudar o programa definido para o exame final. Assim, o0s
educadores estao restritos a ensinar o conteudo prescrito do programa. Na Irlanda, o
ensino médio de Quimica tem duracdo de dois anos com um exame final e emisséo
de certificado. Este exame determina a entrada dos alunos nos cursos de graduagao.
A Quimica Organica é responsavel por 20% do curriculo de quimica no ensino médio,
e 15% pelo conteudo do exame final do curso. Muitos pesquisadores identificaram a
Quimica Orgéanica como uma area de dificuldade conceitual.

Diante desse quadro, foi desenvolvido o programa OCIA! (Organic Chemistry
in Action), um programa baseado em evidéncias projetado para facilitar o ensino e
aprendizagem de Quimica Orgéanica no ensino médio, e a introducdo da Quimica
Orgénica na graduacdo. O objetivo do programa € melhorar as atitudes dos alunos
em relacdo ao interesse e a compreensao dos conceitos envolvidos na disciplina.

Trata-se de um pacote de ensino inovador, e que ofereceu uma abordagem
alternativa para o ensino do contetdo. O programa visa usar as descobertas do CER
para um proposito especifico: melhorar a compreenséo e as atitudes em relacédo a
quimica orgéanica. Por exemplo, o uso de recursos visuais facilita a capacidade dos
alunos de interpretar a dimens&o submicroscopica da Quimica. Além de usar modelos
moleculares, estudos mostraram que representacées computadorizadas e animacdes
de modelos moleculares e reacdes auxiliam a compreensdo dos alunos e a
capacidade de visualizar diferencas de eletronegatividade, polaridades de ligacao,
cargas parciais, distribuicdo de elétrons, bem como forma molecular e angulos de
ligacéo.

O desenvolvimento e implementacdo do programa OCIA! Provou que as
descobertas do Chemical Education Research (CER) podem ser eficazes quando
implementando em salas de aula do ensino médio, trabalhando nas restricdes de um
curriculo prescrito. Os autores propdem que a inovacao curricular deve ter como
objetivo uma melhoria, em vez do que apenas mudanc¢a. Embora os desenvolvedores
de curriculo estejam cientes e informados sobre o CER e suas implicacdes, é
importante formar professores nesta area, a fim de equipa-los para implementar

mudancgas curriculares de forma mais eficaz. Os autores esperam que as ideias e
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abordagens apresentados no programa OCIA! Pode ser adaptado para uso mais
amplo em outros paises no ensino médio.

Em relagéo ao autor Springer (2014), o mesmo abordou a importancia de que
muitas tarefas em Quimica Organica requerem uma compreensao da estrutura
molecular em trés dimensdes. A aprendizagem baseada em multimidia sugere que as
mentes humanas contém uma quantidade finita de memdria de trabalho e que
atividades de aprendizagem complexas podem apresentar muitas informacgdes a
serem processadas simultaneamente. De acordo com o autor, varios artigos sugerem
como incorporar modelos de computador no laboratério de quimica organica, mas
relativamente poucos artigos discutem como incorporar esses modelos amplamente
na aula de quimica organica. Pesquisas anteriores sugeriram que a manipulacdo de
modelos fisicos ou de computador aumenta a compreensao do aluno. Este estudo
demonstrou que, simplesmente visualizando as manipulacfes apropriadas realizadas
por um educador em um modelo de computador durante um periodo de recitacao, os
alunos em ambos 0s semestres de introdugdo & Quimica Orgéanica tiveram um
desempenho significativamente melhor em um pés-teste de medicdo da compreensao
da estrutura molecular do que aqueles que ndo visualizaram os modelos de
computador.

O aluno ndo deve apenas compreender a estrutura 3D da molécula, mas
também deve entender como as representacdes estéo relacionadas entre si. Se essas
relacbes ndo forem compreendidas, um aluno pode desenvolver conhecimento
desconexo. Assim, ao visualizar um modelo 3D pode ser benéfico para a
aprendizagem, reduzindo a carga cognitiva da memoria de um aluno requisitos
mentais para traduzir uma representacéo 2D para uma 3D e entender as conexdes
entre as varias representacdes 2D coloca uma carga cognitiva bastante grande na
memoria de um aluno. O autor Springer coloca que pesquisadores concluiram que
alunos que simplesmente viram um modelo 3D, mas néo interagiram com ele néo
tiveram melhor desempenho. Simplesmente visualizando um modelo em 3D de
computador pode nao ser suficiente para melhorar o desempenho porque muitos
alunos podem nao entender o que eles estado vendo. O autor realizou um estudo em
um Curso de Quimica Orgéanica em uma renovada Universidade de pesquisa através
de dois grupos de controle, um experimental e um grupo de controle. Os
conhecimentos foram analisados através de um pré e pos-teste. O autor utilizou uma

abordagem quantitativa para mensurar os resultados. O estudo foi elaborado com as
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seguintes questdes em mente: o entendimento do aluno sobre a estrutura molecular
melhorou significativamente, simplesmente vendo o desempenho do professor com
manipulagdes de um modelo de computador em palestra ao lado de representacoes
2D tipicas? Quais tépicos, se houver, parecem se beneficiar da simples visualizacéo
com modelos de computador?

Os resultados do estudo sugerem que simplesmente visualizar modelos de
computador e manipulagdes relevantes com modelos de computador com uma
explicacéo verbal de como interpretar os modelos podem melhorar significativamente
a compreensao de um aluno sobre estrutura molecular. Alunos do grupo experimental
tiveram um desempenho significativamente melhor em um pds-teste projetado para
medir a compreensado da estrutura molecular do que aqueles alunos no grupo de
controle, embora ndo houvesse diferenca significativa nas pontuagfes do pré-teste.

Em relacao quais os topicos, se houver, beneficios com a inclusdo de modelos
de computador, os alunos do grupo experimental tiveram um desempenho
significativamente melhor em ambas categorias, como: angulo de ligacéo, tenséo de
anel, deformacao de tor¢éo, geometria molecular e conformacgéo.

Concluindo, o autor relata que o projeto experimental ndo pode explicar o que
os alunos estavam pensando enquanto resolviam os problemas. Sem ter algum
aspecto qualitativo de estudo, como um questionario ou entrevista, € impossivel dizer
0 que os alunos estavam pensando enquanto resolviam os problemas. Um estudo
futuro poderia utilizar uma abordagem de métodos mistos, incluindo um aspecto
guantitativo e um aspecto qualitativo para entender o que o0s alunos estavam
pensando enquanto observam os modelos de computador e como eles resolvem o0s
problemas no teste. Essa tendéncia para determinar a melhor eficiéncia no uso de
modelos de computador no curriculo de Quimica Orgéanica deve ser explorada.

Os autores Cruz-Ramirez de Arellano e Towns (2014), tiveram como objetivo
elucidar a compreensdo dos alunos sobre os conceitos de Quimica Organica,
explorando a reacdo de um halogeneto de alquila, uma das primeiras funcdes
organicas estudadas na graduacédo. O referencial teorico selecionado para o estudo
foi o construtivismo pessoal (GEELAN,1987). Essa teoria enfatiza a ideia de que os
individuos constroem conhecimentos para através da interpretacdo da repeticdo de
evento e esse conhecimento é individual e adaptavel, e ndo objetivo. Bodner (1986)
interpretou o construtivismo pessoal no contexto das salas de aula de quimica. Ele

sugeriu que individuos usem o que eles ja sabem para organizar e entender novas
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informacdes, em outras palavras, que o conhecimento € construido na mente do
aluno. Portanto, a Unica maneira de elucidar o que os alunos sabem sobre um
determinado topico é pedindo-lhes diretamente para descrever como eles construiram
e conectaram 0s conceitos relevantes para esse topico.

Para descobrir como os alunos construiram seus conhecimentos em relacao
as reacbes dos halogenetos de alquila, foi desenvolvido um estudo no qual os
participantes foram convidados a resolver uma série de perguntas que continham
todos 0s conceitos essenciais sobre a reacdo. Além de usar entrevistas
semiestruturadas, gravadas e transcritas, os estudantes foram entrevistados usando
o protocolo Think Aloud. No protocolo Think Aloud, o estudante é solicitado a pensar
em voz alta conforme esté resolvendo alguma situacao, ou seja, 0 que esta pensando
durante a execucédo de uma tarefa. O método permite compreender o que o estudante
esta pensando no exato momento de responder aos questionarios ou ao interagir com
simulacdes.

O cenério para este estudo foi uma grande universidade de pesquisa intensiva
com o apoio estatal dos Estados Unidos.

Em geral, as conclusdes do estudo mostraram que os alunos exibiram lacunas
na compreensdo ao lidar com: classificar substancias como bases e nucledfilos;
avaliar a resisténcia basica ou nucleofilica das substancias; e descrever com precisao
as etapas que ocorrem e os intermediarios reativos que se formam durante a reacéo
de formacé&o do halogeneto de alquila. Da mesma maneira, pesquisas futuras podem
aplicar essa metodologia para elucidar os alunos na compreensao de qualquer topico
em Quimica Organica.

Na pesquisa dos autores Dass, Head e Ruhsnton (2015), os mesmos
enfatizaram que a modelagem como pratica cientifica deve ser incentivada em salas
de aula K-12 (estrutura K-12 para Educacao em Ciéncias, onde os autores defendem
que os alunos facam conexdes entre 0s niveis macroscopicos e particulados de
substancias quimicas e processos fisicos para um processo mais coerente e completo
afim de que a compreensdo desses fenbmenos possa ser desenvolvida). O estudo
descrito investigou como um grupo de professores de quimica do ensino médio
desenvolveram suas compreensdes em relacdo a natureza e funcdo dos modelos, e
como eles incorporaram as praticas de modelagem em sala de aula através da
participacdo em um programa de PD (desenvolvimento profissional) utilizando o MBI

como estrutura. O MBI (modelo baseado em investigacdo) é um método instrucional
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gue se baseia nos principios centrais de investigacdo, enquanto solicita os alunos
construir, testar e revisar modelos. Os alunos usam esses modelos para desenvolver
argumentos baseados em evidéncias que desenvolvem sua compreenséo sobre um
modelo. O MBI utiliza informacdes e curiosidade inata dos alunos sobre o mundo
natural e ndo requer um particular conjunto de habilidades do aluno ou conhecimento
prévio na obtencéo de resultados positivos.

Conforme os autores, os modelos desempenham um papel central no ensino
de quimica, tanto na elucidacdo de vérios fenbmenos quimicos, estrutura atdémica,
ligacdo e termodinamica. E interacdes moleculares que determinam as propriedades
do sistema. Em algumas salas de aula fora dos Estados Unidos, os professores
relataram a utilizagdo de modelos para explicar como e por que as mudangas na
matéria ocorrem.

O objetivo principal do trabalho foi entender a esséncia da experiéncia
compartilhada em aprender e se desenvolver em modelos baseados em praticas de
inquérito. Os métodos de coleta de dados incluiram uma série de pesquisas on-line e
uma entrevista em grupo focal. Os autores utilizaram abordagem quantitativa para
analise dos dados. Os autores analisaram que a inclusdo dos papéis dos modelos
mostra um aumento na compreensao dos participantes sobre aspectos gerais de
modelos e modelagem.

Em relacdo aos resultados do estudo, os autores concluiram que os
resultados estédo alinhados com os dilemas da reforma construtivista, de acordo com
Windschill, e que o MBI pode ser considerado uma pedagogia, e deveria ser
introduzido nas aulas de quimica. Como educadores, desenvolver atividades
exemplares de investigacdo baseadas em modelos é importante, e fundamental é
compartilha-las com a comunidade da educacao quimica devido a falta de exemplos

na literatura atual.

2.4 CONSIDERACOES

Na revisdo de literatura o objetivo desejado era encontrar assuntos
relacionados a Reacao de Substituicdo Aromatica Eletrofilica. De acordo com as obras
pesquisadas, ndo encontramos esse topico nos periddicos de educacéo e aplicacéao

didatica.
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Por meio das contribuicdes apresentadas, percebe-se a escassez do assunto
nos periodicos. Acreditamos que falta de interesse pelo estudo da SAE a nivel de
educacdo seja uma oportunidade para futuras pesquisas, visto que se trata de um
assunto de relativa complexidade para os estudantes de nivel médio, e um desafio
para os pesquisadores. Apesar de ndo encontrarmos 0 assunto sobre Reacdes de
SAE em periodicos da area da educacédo e aplicacdo didatica, destacamos alguns
artigos que tém pontos em comum com 0 nosso trabalho, por exemplo: a utilizagao de
softwares de modelagem molecular; o estudo sobre estruturas 2D e 3D; a importancia
da visualizacdo no ensino de Quimica e a contribuicdo da tecnologia para favorecer o
aprendizado através da utilizacdo de softwares de modelagem molecular,
investigacBes de que forma o raciocinio visuoespacial dos estudantes foi modificado
com o0 uso da modelagem. Além disso, referenciais tedricos encontrados como
Vygotsky (contemplado na TMC), a teoria VSEPR utilizados na nossa pesquisa.

No que se refere aos artigos de Aplicacdo Didatica destacamos o autor
Ochterski (2014), onde o desenho da atividade foi programado através de sequéncias
didaticas, em que os alunos alternaram entre leitura e exercicios de modelagem. Cada
secdo incluia um procedimento passo a passo e planilha de atividades, além da
introducéo inicial sobre como utilizar o software Gauss View. Os estudos piloto foram
realizados usando oito computadores do laboratorio de uma escola de ensino médio.
Todas as atividades tinham um pré-teste e questdes de avaliacéo no final, envolvendo
questdes de multipla escolha e questbes abertas. Em relacdo a esta atividade,
podemos tracar um paralelo com o nosso experimento. Os autores utilizaram o
software Gauss View, alternaram leitura e exercicios de modelagem, as atividades
tinham um pré-teste, pés-teste e questdes de avaliacao final. JA no nosso experimento
tinhamos o software Arguslab, um experimento didatico, um pré-teste, pds-teste e
entrevistas.

No experimento dos autores Rayan e Rayan (2017), os mesmos testaram
como visualizagdes moleculares e simulacdes tridimensionais afetam a compreensao
conceitual de quimica dos alunos e suas atitudes em relacdo ao aprendizado de
guimica. A maioria dos alunos indicou que aprender quimica com o Avogadro foi
extremamente Util, aproximando o mundo microscopico das moléculas. Nesta
atividade temos como semelhanca de forma as visualizagbes moleculares e

simulacdes tridimensionais afetam a compreensao conceitual de quimica. Na nossa
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pesquisa temos como um dos objetivos especificos investigar de que forma o
raciocinio visuoespacial dos estudantes foi modificado com o uso da modelagem.

Com relacdo aos artigos Pesquisa em Educacdo destacamos o de Levy
(2012), qual o autor menciona o papel das visualizagbes dinamicas no ensino de
ciéncias esta claramente se tornando cada vez mais importante e as novas
tecnologias séo consideradas para promover melhor o aprendizado eficaz de topicos
complexos. Com relagdo ao trabalho do autor Levy podemos considerar as
semelhancas sobre visualizacbes e contribuicdo da tecnologia para favorecer o
aprendizado através da utilizacdo do Arguslab.

Ja o artigo de Smetana e Bell (2013) destaca que quando as tecnologias
educacionais sdo usadas de forma adequada, tornam o aprendizado mais
significativo. Sendo assim, podem ajudar os professores a enfrentar o desafio a
vontade de mudar de praticas tradicionais de ensino em direcdo a ambientes de sala
de aula mais centrados no aluno. As premissas tedricas deste estudo estdo embutidas
na teoria de aprendizagem social-construtivista de Vygotsky que reconhece o0s
processos sociais e individuais em jogo na construgdo do conhecimento. Neste
contexto podemos tracar um paralelo sobre a contribuicAo da tecnologia para
favorecer o aprendizado através da utilizacdo do Arguslab, através do nosso
referencial tedrico, ou seja, a Teoria da Mediacdo Cognitiva.

Por fim, Springer (2014) relata que na aplicacdo do projeto experimental ndo
pode explicar o que os alunos estavam pensando enquanto resolviam os problemas.
Sem ter algum aspecto qualitativo de estudo, como um questionario ou entrevista, é
impossivel dizer o que os alunos estavam pensando enguanto resolviam 0s
problemas. Essa tendéncia para determinar a melhor eficiéncia no uso de modelos de
computador no curriculo de Quimica Organica deve ser explorada. Em relagcéo a este
experimento verificamos a importancia do nosso referencial metodologico abarcando
a metodologia Report Aloud, a Analise Gestual por Stephens e Clement, a Andlise de

Conteudo de Bardin e as entrevistas.
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3 REFERENCIALTEORICO

Neste capitulo apresentamos a bases teorica do trabalho, a Teoria de
Mediacao Cognitiva em Rede (TMC).

3.1 TEORIA DA MEDIACAO COGNITIVA EM REDE (TMC) POR QUE EM REDE?

O referencial tedrico da TMC foi idealizado em 2000 e concebido em 2004, ou
seja, 20 anos atras. A Teoria da Mediacdo Cognitiva em Rede (TMC) de Souza (2004),
(SOUZA et al., 2012), é uma abordagem a inteligéncia humana que tenta entender as
mudancgas cognitivas associados ao surgimento e disseminagcdo de tecnologias de
informacdo e comunicacgdo ao longo das Ultimas décadas. De acordo com a TMC,
a cognicdo consiste em um fendmeno de processamento de informacdes, o qual
se da em boa parte fora do cérebro. E uma teoria que relaciona as TICs com

mudancas na cogni¢ao qualitativamente.

3.1.1 A Revolucéo Digital

O surgimento da internet modificou inUmeras areas da sociedade, sendo
sabido o crescente uso de aparelhos eletrbnicos, como notebooks, tablets e
smartfones, por pessoas de todas as idades e classes sociais. Sendo assim, as formas
sobre como entendemos e trabalhamos a educacdo também se transformou. O
emprego de tecnologias vem modificando as nossas relacdes e comunicacoes.

De acordo com Filho e Castioni (2021), em um mundo cada vez mais
conectado, em que as mudancas sdo continuas, o advento da internet modificou
diversas areas da sociedade, este processo abrange mudancas profundas ocorridas
por meio do uso de tecnologias digitais. Outro aspecto a destacar é que a
transformacao digital afeta todos os setores da sociedade.

Essas afirmacdes sao evidenciadas ao se observar o que esta ocorrendo na
area da educacao em razdo da pandemia da Covid-19, doenca infecciosa que, em um
curto espaco de tempo, espalhou-se em varios paises. Ao se observar
especificamente a atividade docente, nota-se que a transposi¢céo da forma de trabalho
foi mais significativa, uma vez que as instituicdes de ensino foram proibidas de atuar

presencialmente, medida que fez com que os professores migrassem das suas
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atividades presenciais para o formato on-line e trabalhassem a partir das suas
residéncias. Diante disso, intensificou-se a hecessidade do uso das novas tecnologias
no processo de ensino-aprendizagem, campo que até recentemente era envolto por
muita resisténcia e embates (FILHO; CASTIONI, 2021, p. 51).

Esse cenario, que privilegia o uso das novas tecnologias na educacao,
viabiliza a proposicdo de estudos que tenham como foco a discussdo do uso das
novas tecnologias no processo de ensino- aprendizagem.

Rodrigues (2016), traz uma definicdo mais aprofundada ao dizer que as TIC
sdo o conjunto total de tecnologias que permitem a producdo, 0 acesso e a
propagacdo de informacfes, assim com tecnologias que permitem a comunicacao
entre pessoas. Outros autores trazem conceitos semelhantes, como Souza (2017,
p.1), que afirma:

A Tecnologia da Informag&o e Comunicacgéo, ou simplesmente TIC,
pode ser definida como o conjunto de atividades e solu¢gbes providas por
recursos de computagdo que visam permitir 0 armazenamento, 0 acesso e 0
uso das informacgdes para auxiliar a tomada de deciséo.

Conforme Souza (2004), os processos de pensamento sdo moldados por
mediacdo com o0 meio e essa mediacao vai mudando a prépria cultura destes grupos.
Conforme Souza et al. (2012), nesse sentido, o papel da tecnologia da informacao (TI)
no pensamento humano pode ser considerado uma nova forma de Mediagao cognitiva
com um alcance mais complexo do que as modalidades anteriores, como a Mediacao
Cultural. Tem-se, entdo, um cenario desenvolvido a partir da Revolucédo Digital, no
qual o autor expressa a existéncia de uma Hipercultura.

De acordo com Souza et al. (2012), na atualidade, os individuos que estédo
passando pela Era Digital acabam tendo que aprender e compreender determinadas
acoes realizadas com o uso da tecnologia, a qual se torna uma exigéncia.

Nesse sentido, Souza (2004) aponta que os computadores acabaram tendo
maior destaque do que os demais objetos utilizados para 0 uso na mediacdo externa,
ja que sdo mais praticos e programaveis. Diante desta realidade, o autor afirma diz

que:
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[...] na atual Revolucdo Digital, testemunha-se a emergéncia de
uma Hipercultura, onde 0s mecanismos externos de mediacdo passam a
incluir os dispositivos computacionais e seus impactos culturais, enquanto
gue os mecanismos internos incluem as competéncias necessarias para o
uso eficaz de tais mecanismos externos. Em termos de impactos observaveis,
isso significa que todas as habilidades, competéncias, conceitos, modos de
agir, funcionalidade e mudancas culturais ligadas ao uso de computadores e
da Internet constituem um conjunto de fatores que difere substancialmente
daquilo que tradicionalmente se percebe como cultura (SOUZA, 2004, p.85).

Considerando as TIC como aspectos que alicercam a hipercultura, é de se
esperar que 0 pensamento associado a ela apresente légicas e formas de
representacdo analogas a tais tecnologias (SOUZA, 2004, p. 85). Desse modo, o autor
da TMC coloca que o “pensamento hipercultural” deve ser caracterizado por
representacfes visuais, logicas matematico-cientifica, elaboradas formas de
classificacdo e ordenamento, e estratégias eficazes para a selecdo do que é
fundamental, além de algoritmos com o objetivo processar grandes conjuntos de
informacdes.

De acordo com Souza (2004), a Revolucdo Digital estad associada com
modificacdes socioculturais e psicoldgicas da geracdo de pessoas habituadas com a
hipercultura, exibindo um novo perfil. O surgimento da hipercultura esta ligado com a
criacdo de novas maneiras de pensar, que geram ganhos cognitivos, de acordo com

a Teoria da Mediacéo Cognitiva.

3.1.2 Fundamentos da TMC

A teoria da mediacdo cognitiva (TMC) é uma teoria contextualista,
construtivista, que estuda o processamento da informacé&o da inteligéncia humana e
visa proporcionar uma abordagem ampla para a cognicdo humana e esta
fundamentada nas teorias de Jean Piaget, Gérard Vergnaud, Lev Semenovich
Vygotsky e Robert Sternberg. A teoria fornece uma sintese tedrica coerente de teorias
psicoldgicas e estruturais que sao geralmente vistas como separadas, ou mesmo em
conflito entre si, de modo a produzir um modelo unificado (SOUZA, et al., 2012, p.2).

Conforme Souza (2004), a TMC recorre a teoria de Vygostsky em especial no
que diz respeito em relagdo aos conceitos de internalizacdo de sistemas de signos e
de zona de desenvolvimento proximal. De acordo com o autor da TMC, um dos pilares

da teoria de Vygotsky € o de que o desenvolvimento humano ocorre por meio de
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interacdo social e nessa interacdo social ocorre a transmissdo cultural e o
desenvolvimento cognitivo.

Da mesma maneira, o autor da TMC foi buscar na teoria dos campos
conceituais de Vergnoud alguns elementos importantes, dentre eles o conceito de
teoremas em acéo. De a cordo com (SOUZA, 2004 apud RAMOS, 2015), quando
estabelecemos uma conexao com algum mecanismo externo, precisamos criar certos
drivers que nos auxiliam a compreender o funcionamento deste mecanismo e a
interagir com este mecanismo para fins de processamento de informacdes. Para
Souza, estes drivers sdo representacdes mentais analogas aos teoremas em acao de
Vergnoud, e sdo desenvolvidos para permitir o processo de mediacao e de aquisicdo
de processamento de informacdes.

O autor da TMC ainda se faz valer do conceito de Piaget de equilibragao para
explicar de que forma os drivers sao construidos no cérebro a partir da interacéo entre
o individuo e o mecanismo externo de processamento de informacfes. De acordo com
Souza (2004), hd uma convergéncia em relacdo a forma proposta de aquisicdo de
drivers com o processo de equilibracdo de Piaget, visto que tanto um quanto outro
descreve o desenvolvimento cognitivo em funcao de processos dinamicos basicos.

Segundo Souza (2004 apud RAMOS, 2015), Robert Sternberg desenvolveu a
Teoria Triarquica a partir do paradigma do processamento de informacéao,
considerando que a estrutura cognitiva humana possui uma arquitetura especifica,
com trés facetas: primeiro a faceta analitica, responsavel pela nossa capacidade
analitica; segundo a faceta criativa, responsavel pelo pensamento criativo e pela
adaptacdo inovadora e eficaz as novas situacdes; terceiro a faceta pratica,
responsavel pela nossa habilidade de aprender, compreender e responder as tarefas
cotidianas. Souza afirmou que para Sternberg a inteligéncia se resume na capacidade
que um individuo tem de conquistar sucesso e realizacdo na realidade. Por outro lado,
o fracasso representa a auséncia de um dos atributos acima dispostos, além de
“procrastinacdo, incapacidade de retardar a gratificagdo e excesso ou falta de
autoconfianga” (2004, p. 127 apud RAMOS, 2015).

Assim sendo, a teoria de Sternberg tenta explicar a cognicdo
humana exclusivamente em termos de estruturas individuais internas em
interacdes complexas e adaptativas com um ambiente mutavel, enquanto que
a TMC procura fazer o mesmo expandindo a metafora computacional para
um grande conjunto de sistemas individuais interagindo por meio de redes
complexas em arquitetura distribuidas (SOUZA, 2004, p. 129).



49

Souza, (2004) evidencia que o cérebro humano isolado se apresenta como
insuficiente para explicar a maior parte do desempenho cognitivo. De acordo com
Souza (2004), o cérebro humano, bem como os 6rgdos sensoriais, ndo tem
capacidade suficiente de processamento dos fendbmenos e situag¢des vivenciadas por
um individuo. Desse modo, a pessoa que executar alguma tarefa mental, agregara
NOvVOS mecanismos, como armazenamento e manipulacao de dados, e isso ocupa um
“‘espaco” na memdaria humana. O recurso € o ser humano expandir a sua capacidade
cognitiva por meio de um processamento extracerebral de informacdes.

O ser humano utiliza esses agentes externos diariamente, obtendo uma
melhora cognitiva, como, por exemplo, a anotacéo de lembretes, sejam eles em papel,
ou até mesmo por notas no celular, sendo o primeiro um recurso mais primitivo,
enquanto o ultimo faz parte das TIC ou a prépria agenda do celular. Através da
utilizacdo dessas ferramentas externas de processamento, o individuo consegue
liberar memoria para a realizacao de atividades (ANJOS, 2022, p. 48).

Desse modo, a TMC apresenta a Mediacao e o Processamento extracerebral

de InformagBes como mecanismos que auxiliam no processamento cognitivo.

3.1.3 Mecanismos e Formas de Mediacao

Conforme o autor da TMC, “o processo pelo qual os seres humanos
dependem de estruturas externas, a fim de complementar o processamento de
informacd@es feito por seus cérebros (cognicao extracerebral) € chamado pela TMC de
mediacao” (SOUZA et al., 2012, p. 2).

Conforme Souza (2004), tal mediacao é composta por objeto, processamento
interno e mecanismo interno e externo. O objeto refere-se ao conceito abstrato, o
problema, a situagdo, ou algo sobre o qual o individuo est4 tentando construir o
conhecimento. O processamento interno caracteriza-se pela atividade cerebral
fisiologica que executa as operacdes logicas basicas do individuo. Os mecanismos
internos séo representados pela estrutura mental do individuo que gerencia
algoritmos, coédigos e dados, permitindo a conexdo, a interagdo entre 0
processamento interno do cérebro e o processamento extracerebral, que envolve
gerenciamento de drivers, algoritmos, protocolos, codigos e dados. Ou seja, é a
interacdo e integragdo entre 0 processamento interno e 0 processamento

extracerebral, operando como um driver de hardware como um protocolo de rede. J&
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em relacdo aos mecanismos externos, podem ser desde simples objetos fisicos a
atividades sociais complexas, sistemas simbdlicos, artefatos culturais e redes de
computadores.

De acordo com a ilustracéo da figura abaixo, podemos observar um resumo
do que ocorre com 0 processamento cognitivo ao interagir com mecanismos externos

para o aumento da capacidade do processamento de informacdes de um individuo.

Figura 1 - Processamento cognitivo por mediagéo externa.

Processamento Mecanismos Mecanismos Propriedades
Interno Internos Externos ¢ Atributos
T Objeto
Sujeito Ambiente Cognoscivel

Cognoscente

Psicoﬁéica dea] ‘ Culturalr Hipercultural
Fonte: Adaptado de Souza (2004)

Segundo Souza (2004), para interagir com os objetos do ambiente, o individuo
necessita de certas habilidades que permitam o manuseio desses objetos. Dessa
forma, com a utlizagdo de algum mecanismo externo de mediacdo aparece a
necessidade de se desenvolver mecanismos internos que viabilizem a compreensao
do funcionamento e das informacgdes fornecidas pela mediacéo.

De acordo com Souza (2004, p. 65) tais elementos extracerebrais sé poderéo
efetivamente ser de utilidade para um individuo, se este dispuser de uma forma de
interagir eficazmente com eles, segundo a necessidade e adequadamente, ou seja,
para o autor da TMC, é necessario que a estrutura interna do individuo compreenda
0 processamento do que esta sendo realizado. Os chamados drivers sdo estes
mecanismos internos que possibilitam essa interacdo com mecanismos externos.

Conforme Souza (2004), na TMC, os drivers sao considerados mecanismos

internos presentes na estrutura cognitiva do individuo que possibilitam a utilizacéo de
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mecanismos externos. Portanto, os drivers permitem a comunicagao entre a estrutura
cognitiva do sujeito e o mecanismo externo de processamento de informacgdes, de
maneira que ambos possam interagir e o sujeito entenda o funcionamento desse
mecanismo externo, a ponto de compreender e internalizar as informacdes nele
contidas.

A mediacdo cognitiva € possivel apenas se existirem mecanismos internos de
suporte a mediagdo que permitam a comunicacdo e o controlo de eventuais
mecanismos de processamento extracerebral, ou seja, quando o individuo detém,
dentro de si, um conjunto de conhecimentos e habilidades que Ihe permitam o0 acesso
e 0 uso de tais mecanismos externos (SOUZA, 2004, p. 66)

Existem quatro formas de mediagcdo, de acordo como autor da TMC. No
quadro abaixo apresentamos a descricdo de cada uma das quatro mediacbes
desenvolvidas na TMC retratando os mecanismos externos, mecanismos internos e

COMO ocorre 0 processamento extra cerebral.

Quadro 1 - As mediacbes da Teoria da Mediacdo Cognitiva

L . . Processamento
Mediacao Mecanismo Externo Mecanismo Interno
Extracerebral
o Fisica do objeto e do . . ~
Psicofisica . Sistemas sensoriais Percepcao
ambiente
. Interacao entre . . . L
Social . _(;’ Habilidades sociais Percepcdo e memoria
individuos
. . . Percepcao, memoria,
Sistemas simbdlicos e Conhecimento Pe i ~
Cultural - . categorizagéo e
artefatos tradicional ou formais

aprendizagem
Percepc¢éo, memoria,

. Conceitos e categorizagdo e
. Tecnologias da . . .
Hipercultural . ~ habilidades do aprendizagem, julgamento,
informacgéo L x
dominio da Tl elaboracéo, tomada de
decisdes

Fonte: Adaptado de Souza (2004)
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A Mediacdo Psicofisica esta relacionada as caracteristicas fisiologicas do
sujeito com a composi¢ao do objeto, bem como a posicdo espacial de ambos e a
natureza do ambiente. J4 a Mediag&o Social, quando ocorre a interacdo com diversos
sujeitos em um mesmo ambiente; a Mediacao Cultural, implicando a linguagem, sua
organizacdo textual e a capacidade de a sociedade relatar experiéncias e
acontecimentos envolvendo categorizacbes complexas de ideias e conceitos; e a
Mediacao Hipercultural, que se utiliza do acesso a tecnologia, ao computador, as
simulag@es, ou seja, ha uso de ferramentas tecnoldgicas (SOUZA, 2004).
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4 REFERENCIAL METODOLOGICO

Para a andlise dos dados metodoldgicos, utilizamos dois formatos de andlise,
tanto no ambito textual, quanto no ambito gestual.

Com o intuito de buscar informacdes sobre as relacbes conceituais
desenvolvidas pelos estudantes, realizamos a combinagdo dos protocolos “Think
Aloud” de Van-Someren; Barnard; Sandberg (1994) e “Report Aloud” de Trevisan;
Serrano (2019), para a construcao das questdes que foram utilizadas nas entrevistas.
Para analisar e interpretar os dados textuais coletados, utilizamos da Analise de
Conteudo de Bardin (2016). Para a andlise gestual foram utilizados dos trabalhos de
(CLEMENT, 1994; CLEMENT,; STEINBERG, 2002; MONAGHAN; CLEMENT, 1999;
STEPHENS; CLEMENT, 2010; 2015)

4.1 REPORT ALOUD

A metodologia utilizada para as entrevistas foi a Report Aloud (TREVISAN et
al.,, 2019), que é uma adaptacdo do método Think Aloud (VAN-SOMEREN;
BARNARD; SANDBERG, 1994).

No protocolo Report Aloud o entrevistador e o entrevistado mantém uma
conversa constante, em que o estudante reporta qual foi o seu processo de
pensamento aplicado enquanto estava respondendo as questdes, ou seja, 0
estudante resolve os testes e s6 depois descreve o0 que pensou ao respondé-los. A
ideia é identificar o que ele pensou ou imaginou no momento que realizou a atividade.
Ja no Think Aloud, o estudante é solicitado a pensar em voz alta conforme esta
resolvendo alguma situacéo, ou seja, 0 que esta pensando durante a execucéo de
uma tarefa. O método permite compreender o que o estudante esta pensando no
exato momento de responder aos questionarios ou ao interagir com simulagées. Com
a utilizacdo do Report Aloud, é possivel superar alguns obstaculos que podem surgir
ao se entrevistar algum participante com timidez, que possa se sentir desconfortavel

em expor o que esta raciocinando naquele momento.
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4.2 ANALISE GESTUAL POR STEPHENS E CLEMENT

A andlise das entrevistas se deu através da técnica de Analise Gestual
Descritiva (CLEMENT, 1994; CLEMENT,; STEINBERG, 2002; MONAGHAN;
CLEMENT, 1999; STEPHENS; CLEMENT, 2010, 2015). E uma analise qualitativa que
busca identificar gestos descritivos realizados pelos estudantes.

Ela parte da premissa que existe um vinculo entre esses gestos descritivos
realizados pelo individuo e suas imagens e simulagfes mentais presentes em sua
estrutura cognitiva. Através dessa andlise, acredita-se ser possivel identificar como
estd presente na estrutura cognitiva do estudante os seus conhecimentos apés
realizar as atividades, bem como identificar a influéncia delas (SOUZA, 2015, p.103).

De acordo com Clement (1994), existem dois tipos basicos de gestos: o
primeiro descreve imagens mentais dinamicas, isto €, imagens mentais em situacoes
de movimento e outro relacionado a imagens estéticas. O gesto dinamico, pode ser
identificado quando, por exemplo, o estudante movimenta uma das maos para
simbolizar a propagacédo de uma onda. Ja o0 gesto estatico, seria a representacao,
com as maos, de uma particula.

Conforme Monaghan e Clement (1999), esses gestos sdo uma maneira do
estudante externalizar o que esta pensando no momento, sendo um indicador de suas
imagens e simulacdes mentais. A interpretacado desses gestos realizados pelo aluno
€ uma fonte de informa¢des ndo detectaveis através somente do didlogo ou escrita.
Por isso € importante analisar além do que o estudante esta falando ou explicando,
compreendendo o que ele esta gesticulando. H4 uma relacéo entre o que o estudante
relata verbal e gestualmente, sem que ambas transmitam necessariamente a mesma
informagao.

Dessa forma, € muito importante a identificacdo de padrdes de gestos e sua
relacdo com os conhecimentos presentes na estrutura cognitiva do estudante. Os
gestos sdo uma linguagem prépria, expressando o0 que o estudante eventualmente
nao consegue expressar através da linguagem verbal (SOUZA, 2015, p. 104).

Assim, visamos encontrar a relagéo existente entre as imagens e simulagoes

metais dos estudantes e seus niveis de compreensao dos fendmenos.
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4.3 ANALISE DE CONTEUDO

Para analisar as transcri¢ées das entrevistas realizadas, optamos pela Analise
de Conteudo de Bardin.

Desse modo, a analise de conteddo mostra-se como um caminho para a
compreensao profunda do significado trazido pela mensagem.

Em sua obra, Bardin (2015, p. 31), apresenta a funcao heuristica, a qual,
conforme a autora, enriquece a tentativa exploratdria e aumenta a propensao para a
descoberta. Em relacdo a funcédo de administracéo da prova, na qual sdo construidas
hipéteses que servem de diretrizes para a analise, utilizando-se do método de analise
sistematico para confirmar ou refutar as hipoteses anteriormente construidas.

Conforme a autora, a andlise de conteido € um Unico instrumento, marcado
por uma grande disparidade de formas e adaptavel a um campo de aplicacdo muito
vasto, as comunicacfes (BARDIN, 2015, p. 33). Sendo assim, este conjunto de
técnicas de analise apresenta como caracteristica fundamental a flexibilidade e a
adaptabilidade. Portanto, a autora descreve que 0s instrumentos a serem utilizados
dependem da quantidade de pessoas envolvidas na comunicacdo e da natureza da
mensagem.

Para Bardin (2015), o termo analise de contetddo designa: um conjunto de
técnicas de analise das comunicacdes visando obter, por procedimentos sisteméaticos
e objetivos de descricao do conteudo das mensagens, indicadores (quantitativos ou
nao) que permitam a inferéncia de conhecimentos relativos as condi¢cdes de
producao/recepcao (variaveis inferidas) destas mensagens (BARDIN, 2015, p. 47).

O aspecto quantitativo manifesta-se por meio das categorias de fragmentacao
da comunicacéo, ao longo das quais séo identificadas a frequéncia com a qual cada
elemento é aplicado, empregado ou citado. As categorias de fragmentacdo devem
seguir uma sequéncia de regras para ser possivel a validacdo da anélise. Conforme
Bardin (2015) as categorias desenvolvidas devem ser homogéneas, exclusivas,
pertinentes e objetivas.

Em relacdo as categorias homogéneas, um Unico principio de classificagéo
deve governar a sua organizacado. Ja em relacdo as categorias exclusivas estipula que
cada elemento ndo pode existir em mais de uma divisdo (0 mesmo dado néo pode ser
incluso em mais de uma categoria). No que diz respeito a categoria sobre pertinéncia,

0 autor menciona que uma categoria é considerada pertinente quando esta adaptada
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ao material de analise escolhido, e quando pertence ao quadro tedrico definido. No
gue tange a objetividade, o autor coloca que as diferentes partes de um mesmo
material, ao qual se aplica a mesma condi¢cédo categorial, devem ser codificadas da
mesma maneira, mesmo quando submetida a varias analises.

Por fim, as categorias adequadas ou pertinentes devem ser relevantes diante
0 objetivo da analise.

De acordo com Bardin (2015), o material de documentos que constitui o
corpus € submetido a um estudo, incluindo os procedimentos de codificacao,
categorizacdo e classificacdo. No que diz respeito a codificacdo, para o autor é a
transformacdo dos dados brutos do texto segundo regras precisas, que permitem
atingir uma representacao de seu conteudo. Em relacdo aos elementos do texto, e ao
recorte, Bardin afirma: a unidade de registro ou unidade de contexto elementar (UCE),
menor parte do contetdo, pode ser de natureza e de dimensdes muito variaveis. A
unidade de contexto deve ser por agrupamento das unidades por similaridade. Ja o
recorte € a escolha das unidades de registro, e deve-se optar por uma das unidades
a seguir: palavra, tema, objeto, personagem, acontecimento, documento e frase.

A parte final da analise de conteudo, e principal objetivo, é a inferéncia de
conhecimentos relativos as condi¢des de producao. A inferéncia recorre a indicadores
guantitativos ou ndo, de acordo com (BARDIN, 2015, p. 40).

Neste instante sdo considerados os indices levantados através da
categorizacdo dos recortes. Segundo Bardin (2015) o analista deduz de maneira
l6gica o sentido da mensagem através da interpretacdo que possui sobre a mesma.

Bardin (2015) aponta que, a inferéncia pode se relacionar a problematica de
duas formas. Uma delas em compreender o que levou ao enunciado, e neste caso,
investiga-se apontar as causas, precedendo a mensagem expressa. Ja em relacéo a
segunda forma, ha relacdo com as consequéncias do enunciado. Dessa maneira, 0
objetivo do analista limita-se ao impacto que a mensagem pode causar.

Concluindo, a metodologia da analise de contetudo permite a analise de todo

0 corpus selecionado sob uma unica teoria.
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5 REACAO DE SUBSTITUICAO ELETROFILICA AROMATICA (SAE)

O objetivo deste capitulo é ilustrar como ocorre o0 processo de ensino na
escola Affonso Wolf em relacdo a regioquimica da reacdo de Substituicdo Aromatica
Eletrofilica (SAE) em anel benzénico ja contendo um substituinte. Para essa
elucidacao, ilustraremos as etapas contidas no livro didatico da autora Martha Reis da

Fonseca.

5.1 CONSIDERACOES

Em relacdo a Reacado de SAE, se ja hd um substituinte no anel benzénico, um
segundo eletrofilo s6 pode atacar em uma de trés posicbes e uma mistura de
compostos orto, meta e para dissubstituidos € obtida. Os antigos quimicos
descobriram que a orientacao relativa dos substituintes nos produtos da reacao nao
dependiam qualitativamente da natureza do eletréfilo. Ao contrario, a orientacdo do
eletrofilo em uma reagdo com o anel ja contendo um substituinte depende da natureza
do grupo, que estéa ligado ao anel (ALLINGER, 1996, p. 325—-326). De acordo Allinger
(1996), o nitrobenzeno, por exemplo, d4 sempre um produto de reacdo meta
dissubstituido para a nitracdo, sulfonacédo, bromacédo, ou qualquer outra reacao de
substituicao eletrofilica.

Para Mc Murry, 2005, os substituintes afetam a reatividade no anel aromatico.
Alguns substituintes ativam o anel, tornando-os muito mais reativos que o benzeno,
outros o desativam, tornando-0 muito menos reativo. Por exemplo, na reacdo de
nitracdo, um substituinte OH, deixa o anel cerca de mil vezes mais reativo que o
benzeno, enquanto um substituinte NO, torna o anel mais de dez milhdes de vezes
menos reativo. Os trés possiveis produtos de dissubstituicdo (orto, para e meta),
normalmente ndo sdo formados na mesma proporcdo. Ao contrario, a natureza do
substituinte que ja esta presente no anel determina a posi¢do do segundo substituinte
(Mc MURRY, 2005). Wolf em relacdo a regioquimica da reacdo de Substituicao
Aromatica Eletrofilica (SAE) em anel benzénico ja contendo um substituinte. Para
essa elucidacdo, ilustraremos as etapas contidas no livro didatico da autora Martha

Reis da Fonseca.
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5.2 METODOLOGIA DE ENSINO DA SAE EM UM LIVRO DIDATICO

O estudo da regioquimica da Reac¢édo de Substituicdo Aromatica Eletrofilica
na Escola Estadual técnica Affonso Wolf, ocorre no terceiro ano do Ensino Médio e no
segundo ano do Curso Técnico em Quimica Integrado ao Ensino Médio. A maioria
dos alunos relaciona os grupos localizados no anel aromatico como ativadores e
desativadores. Segundo os alunos, 0s grupos ativadores sdo 0s responsaveis pela
regioquimica nas posicoes orto e para, jA 0s grupos desativadores sdo o0s
responsaveis pela regioguimica em meta. Desse modo, o0s estudantes aprendem a
regioguimica das reacOes de SAE através de tabelas, ou seja, substituintes orto e para
dirigentes e os substituintes meta dirigentes.

Tomaremos como exemplo a explicagdo da autora Martha Reis da Fonseca
em relacdo ao ensino da reacdo de SAE (FONSECA, 2013, v. 3, p. 166-73).

As reacOes de substituicho em derivados do benzeno — ou qualquer
composto aromatico que apresente um grupo funcional diferente de hidrocarboneto —
sdo importantes como caminho na sintese de inUmeros compostos de interesse
industrial e comercial. Nesse caso, as substituicbes sao orientadas pelo substituinte
(ou grupo funcional) que se encontra ligado ao nucleo aromético. Essa orientacao
pode ocorrer de duas maneiras:

A autora inicia com 0s substituintes orto e para dirigentes ou de primeira
classe — classificando-os ativantes. S8o o0s substituintes que orientam as
substituicBes para as posicoes 2, 4 e 6 em relacao a eles, conhecidas como posi¢cdes

orto e para. Apos ilustra com exemplos alguns substituintes orto/para dirigentes.
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Substituintes orto e para dirigentes
amina hidroxi metoxi alquila (C 50 alquila (C.ngani0)
R . w | CH, CH,
H” 'V TH —OH —0—C— | |
| | — |c— CH, —|c— CH,
CH; H
alquila (Cyirnsio) alquila flaor cloro bromo iodo
| ]
| —Fs | —Cis — Bre —s
_C|_CH3 —|C—H .. .. .B.r nI-
H H

Fonte: Fonseca (2013)

Assim, dado um substituinte X de primeira classe, orto e para dirigente,
pertencente a um nucleo aromatico, temos a possibilidade de orientacédo na posicao

orto e para, conforme ilustrado na figura abaixo.

Figura 2 - Possibilidade de orientagdo do grupo orientador X no anel aromatico, orto e para.

X

P

1
orto-_ ]\// ~~._-orto

7
4
para

Fonte: Fonseca (2013).

Em relacdo aos substituintes meta dirigentes, a autora, classifica-os como de
segunda classe — desativantes. De acordo com a autora sdo 0S que orientam as
substituicbes para as posicoes 3 e 5 em relacdo a eles. Essas posicOes sdo

conhecidas como meta.

Quadro 3 - Substituintes meta dirigentes.

Substituintes meta dirigentes
nitro sulfénico carboxila aldoxila carbonila ciano
(@] (0]
ﬁ) : 7 i 7 C=N
—N=0 | < \ <
O—H OH H

Fonte: Fonseca (2013).
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Assim, dado um substituinte Y de segunda classe, meta dirigente, pertencente
a um nudcleo aromatico, temos a possibilidade de orientacdo na posicdo meta,

conforme ilustrado na figura abaixo.

Figura 3 - Grupo orientador X ilustrando a posicdo meta.

- ™~
g ‘ 3
2~ 3
i o

meta” ™3 " meta

Fonte: Fonseca (2013).

A autora faz o seguinte questionamento: é possivel saber (sem consultar
nenhuma tabela) se um substituinte no anel aromatico é orto, para ou meta dirigente?
De acordo com Fonseca, a resposta € sim. Podemos pensar, por exemplo, em termos
de diferenca de eletronegatividade e utilizar a regra dos sinais (FONSECA, 2013, p.
171).

Em relacdo a regra dos sinais, a autora tece 0s seguintes comentarios: o
substituinte que pertence ao nucleo aromético polariza as ligacbes induzindo
alternadamente um carater negativo a certos atomos de carbono do anel e um carater
positivo a outros. Uma nova substituicdo sempre ocorrera nos atomos de carbono que
tiverem carater negativo conforme a figura 4 (FONSECA, 2013, p. 172). Por exempilo,
na molécula do fenol, o eletréfilo entrara no carbono 2 ou 6 (posicdo orto) ou no
carbono 4 (posicdo para) devido ao sinal negativo no a&tomo de carbono. Ja na
molécula do nitrobenzeno, o eletréfilo entrara na posicdo 3 ou 5 (posicdo meta),
conforme a figura 3.

Porém, para conhecermos o valor da eletronegatividade do atomo ligado ao
anel aromatico (grupo X ou grupo Y), precisamos pesquisar em outras tabelas, como
a tabela periddica, ou como a autora ilustra, a escala de eletronegatividade de Linus

Pauling.
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Tabela 1 - Escala de eletronegatividade de Linus Pauling.

Escala de
eletronegatividade
de Pauling
Elemento Eletronegatividade
F 4,0
O 3,5
N 3,0
Ct 3,0
Br 2,8
I 2,5
S 2,5
C 2,5
H 2,1

Fonte: Fonseca (2013).

A tabela acima ilustra a eletronegatividade de Linus Pauling, onde é possivel
pesquisar a eletronegatividade dos elementos.
Na figura abaixo, a autora ilustra a densidade eletrébnica nos atomos de

carbono do fenol e do nitrobenzeno.

Figura 4 - Moléculas do fenol e do nitrobenzeno.
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Fonte: Fonseca (2013).
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Em relacédo ao fenol, o oxigénio € mais eletronegativo e atrai para perto de si
os elétrons da ligacéo feita com o carbono 1 do anel aromatico, que adquire entdo um
carater positivo. Esse fenébmeno induz a polarizagédo alternada dos demais carbonos
do anel. A autora conclui que o grupo hidroxila, OH, é orto e para dirigente, pois 0s
carbonos 2, 4 e 6 sdo 0s que adquirem carater negativo.

Ja para o nitrobenzeno, o oxigénio € mais eletronegativo e atrai para perto de
si os elétrons da ligacdo feita com o nitrogénio, que entdo adquire carater positivo e
induz o &omo de carbono 1 do anel aromatico a se polarizar negativamente. O
carbono 1 induz a polarizacdo alternada dos demais carbonos do anel.

A conclusdo da autora € que o grupo nitro, NO,, é meta dirigente, pois 0s
atomos de carbono 3 e 5 sdo 0s que adquirem carater negativo.

Em suma, a autora apresenta a mono nitracdo do fenol. A figura abaixo ilustra

a reacao de mono nitragéo do fenol.

Figura 5 - Reacdo de mononitracéo do fenol.

OH OH OH

_ PN

/, H ~NO, =
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\ e,
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Fonte: Fonseca (2013).

Podemos observar que o grupo OH é orto e para dirigente, temos uma mistura
dos isébmeros o-nitrofenol e p-nitrofenol. O produto principal (obtido em maior
quantidade) é o da substituicdo em posicao para (mais estavel).

Na posicéo orto, os substituintes estdo muito proximos um do outro, gerando

um deslocamento de carga que desestabiliza o anel aromatico.
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6 A MODELAGEM MOLECULAR

Neste capitulo procuramos abordar o que € a modelagem e apresentamos as
potencialidades e as principais ferramentas de trés softwares gratuitos disponiveis na

internet, o software ChemSketch, o Avogadro e o Arguslab utilizado nesta pesquisa.

6.1 O QUE E MODELAGEM MOLECULAR

A aplicacdo de modelos tedricos para representar e manipular a estrutura de
moléculas, estudar reacdes quimicas e estabelecer relacbes entre a estrutura e
propriedades da matéria constituem o dominio de atuacdo da modelagem molecular
(SANTOS, 2001). Para isso, € fundamental determinar e estabelecer um modelo que
consiga representar corretamente o comportamento de um agregado molecular, como
por exemplo, os calculos necessarios, as relacdes intermoleculares, examinando os
resultados obtidos a fim de estabelecer a concluséo da validade do modelo.

De acordo com Santos (2001), a existéncia de propriedades fisico-quimicas
bem definidas da matéria e suas previsdes através das leis da fisica conferem a
guimica um amplo carater cientifico. Este fato permite aos quimicos criar modelos
capazes, em uma certa extensao, de agrupar, prever e desenvolver novos materiais.

Santos (2001), afirma que a utilizacdo de modelos para a descricdo de
propriedades da matéria leva a possibilidade de cometer-se erros devido as
aproximacdes impostas para simplificar o mundo real. Dentro deste contexto, é
importante frisar a diferenca entre teoria e modelo. Por teoria entende-se um conjunto
de leis capazes de fornecer resultados e conclusdes a partir de um numero de
variaveis conhecidas. Normalmente, espera-se que as teorias se apliguem com a
precisao definida pelos préprios limites da natureza. Por outro lado, os modelos tém
por objetivo descrever aspectos especificos de certas propriedades do sistema.

A quimica tedrica vai além deste limite, tendo também como funcdo o
desenvolvimento de novos modelos. As ramificacbes dentro desta ampla area de
atuacdo se dao em funcéo da natureza fisica do modelo utilizado e, evidentemente,
do problema em questdo (SANTOS, 2001).

De uma forma geral, para Santos (2001), todo tipo de estudo que envolve a

aplicacdo de modelos tedricos utilizando os conceitos de atomo e molécula na
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descricédo de estrutura e propriedades de interesse em quimica pode ser classificado
como modelagem molecular.

Conforme Rodrigues (2001), a modelagem molecular fornece informacdes
importantes para o processo de descoberta de farmacos. Ela permite a obtencdo de
propriedades especificas de uma molécula que podem influenciar na interacdo com o
receptor. Como exemplos, podemos citar o mapa de potencial eletrostéatico, o contorno
da densidade eletrbnica e a energia e os coeficientes dos orbitais de fronteira HOMO
(Highest Occupied Molecular Orbital) e do LUMO (Lowest Unoccupied Molecular
Orbital) etc.

Os principais programas de modelagem molecular possuem uma variedade
de procedimentos e métodos matematicos que sao utilizados para célculo de energias
e de geometrias moleculares.

Um programa de modelagem molecular permite a representacao,
visualiza¢do, manipulacéo e determinacdo de parametros geométricos (comprimento
e angulo de ligacdo) e eletronicos (energia dos orbitais de fronteira, momento de
dipolo, potencial de ionizagdo etc) de uma molécula isolada, além de realizar estudos
em macromoléculas (proteinas) e complexos droga—receptor. A grande maioria dos
programas de modelagem molecular é capaz de retratar entidades quimicas com um
alto grau de precisdo. Esta afirmacdo é oriunda de estudos comparativos de
parametros eletrbnicos e geométricos obtidos experimentalmente. Os métodos mais
empregados para a obtencéo de propriedades moleculares sdo: a mecanica molecular
e 0s métodos quanticos, sendo que os métodos quanticos estdo divididos em duas
classes: 0os semi-empiricos e o ab initio (RODRIGUES, 2001).

A Mecéanica molecular (MM) é um todo que calcula a estrutura e a energia das
moléculas com base nos movimentos dos nucleos. Os elétrons ndo séo considerados
explicitamente, mas ao contrario, € assumido que eles encontrardo uma distribuigdo
Otima, uma vez que as posi¢cdes dos nucleos sdo conhecidas. Esta ideia € baseada
na aproximacao de Born-Oppenheimer. Esta aproximagao estabelece que os nucleos
sdo mais pesados e, portanto, movem-se mais lentamente do que os elétrons. Desta
forma, os movimentos nucleares, as vibragdes e as rotagbes podem ser estudadas
separadamente, admitindo que os elétrons se movem rapidamente, e ajustam-se aos
movimentos do nudcleo. Assim, pode-se admitir que a mecéanica molecular trata a
molécula como uma colecdo de esferas conectadas por molas, onde as esferas

representam os nucleos e as molas representam as ligacdes (RODRIGUES, 2001).
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Os métodos semi-empiricos sdo baseados no mesmo formalismo dos
métodos ab initio, mas parte de seus parametros sao ajustados a dados
experimentais. A parametrizacdo dos meétodos semi-empiricos com dados
experimentais aumentou significativamente a acuracidade quimica e a velocidade dos
meétodos de orbitais moleculares.Os métodos semi-empiricos mais recentes sdo AM1
(Austin Model 1) e PM3 (Parametric Method 3) contidos em diversos pacotes de
calculos tedricos. Do ponto de vista da estrutura das liga¢des hidrogénio, importantes
em sistemas biologicos, o0 método PM3 tem apresentado resultados mais proximos
aos obtidos experimentalmente e por calculos ab initio. As diversas aproximacoes
semi-empiricas permitem evitar o calculo de um grande nimero de integrais, o que
possibilita a aplicacdo destes métodos em sistemas com um nimero maior de atomos.
Nestes métodos, os ndcleos sdo assumidos em sucessivas posi¢cdes estacionarias,
sobre as quais a distribuicdo espacial 6tima dos elétrons é calculada pela resolucao
da equacao de Schrodinger. O processo € repetido até que a energia ndo mais varie
dentro de um limite escolhido, ou seja, até se alcancar um ponto estacionario da
superficie de energia (RODRIGUES, 2001). J&4 os métodos ab initio de acordo com
Morgon e Coutinho (2001), também sédo baseados na equacdo de Schrddinger, e
caracteriza-se por ser um meétodo auto-consistente, onde nenhum parametro
experimental € utilizado, todas as integrais sao avaliadas, além disso, € um método

mais lento, mais preciso e os resultados sdo mais préximos do real.

6.2 SOFTWARES DE MODELAGEM MOLECULAR

Os softwares educacionais estdo sendo a cada vez mais aperfeicoados e
utilizados na area de ensino, como quimica, fisica, biologia e matematica. Os
softwares Avogadro, Chemsketch e o Arguslab sao ferramentas que atendem essa
necessidade, além de estarem disponiveis gratuitamente na rede mundial de
computadores. A seguir explanaremos as suas principais caracteristicas e

funcionalidades.

6.2.1 ACD/ChemSketch

O Software ACD/ChemSketch nos permite reproduzir estruturas quimicas,

incluindo compostos orgéanicos, organometalicos e polimeros; realizar calculos
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essenciais, obtendo assim, as propriedades basicas da molécula (BATISTA et al.,
2016).

Este software permite calcular ainda, a valéncia de cada atomo restringindo a
construcdo da molécula de acordo com a regra do octeto, a ndo ser que este seja
programado a ndo fazer esta limitacdo (RAUPP; SERRANO; MARTINS, 2008). O
software € empregado também em mecanismos de reacdes, proporcionando uma
compreensao da disposicdo espacial das moléculas, trabalhando a movimentagéo
destas no espaco; e para visualizacdo de diagramas esquematicos como
equipamentos utilizados em laboratérios de Quimica e outros campos gerais na area
de Quimica (BATISTA et al., 2016).

Podemos apresentar como vantagem do software ACD/ChemSketch,
possibilitar a realizacdo de desenhos de estruturas moleculares complexas, ser
freeware, com interface e comandos simples, o que possibilita a sua utilizacdo em
qualquer computador e de forma gratuita, e pelo fato deste software disponibilizar
diversas func¢des, ndo se limitando a uma tarefa especifica, 0 mesmo oportuniza a sua
utilizacéo, para realizagdo das mais diversas funcdes e tarefas relacionadas a quimica
(BATISTA et al., 2016).

6.2.2 Avogadro

De acordo com Batista et al. (2018), o Software Avogadro é uma avancada
ferramenta de visualizacdo e edicdo molecular gratuita e de codigo aberto projetado
para uso entre plataformas em quimica computacional, modelagem molecular,
bioinformética, ciéncia de materiais e areas relacionadas. Oferece renderizacéo
flexivel de alta qualidade e uma poderosa arquitetura de plugins. Dentre suas
ferramentas, se destacam a possibilidade de multiplataforma (construtor/editor
molecular); manipular estruturas 3D; instalagédo facil e gratuita; intuitivo (construido
para trabalhar com facilidade tanto para estudantes avancados quanto para
pesquisadores; traducbes para chinés, francés, alemao, italiano, russo, espanhol
entre outras linguas; determina diversas propriedades dos compostos desenhados,
tais como: célculo de energia e massa molecular; flexivel, os recursos incluem a
importacéo aberta de arquivos quimicos do Babel, a geragdo de entrada para varios

pacotes de quimica computacional, cristalografia e biomoléculas.
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O software também permite que as moléculas criadas em 3D possam ser
vistas sob varios angulos, como uma animacéo, funcdo esta que colabora muito para
a transmissdo do conteudo e compreensdo por parte do aluno em termos de
visualizacdo, € uma alternativa que permite que o professor faca a interacdo com os
alunos, mostrando os tipos de ligacao e geometria das moléculas, o que € complicado
guando se usa apenas o livro didatico e figuras em duas dimensdes (SANTOS;
WARTHA; FILHO et al., 2010 apud BATISTA et. al., 2018).

Por ter uma interface de facil entendimento e manuseio, pode ser utilizado
COmMo recurso na compreensao de conceitos como: geometria molecular, identificacéo
dos angulos de ligacdo, torcdo dos angulos, hibridacdes, calculo de energia e
massa molecular, arranjo cristalino em aglomerados moleculares entre outros.
Determina comprimentos de ligacdo, angulos e diédricos. O programa apresenta
também propriedades moleculares, tais como: nomenclatura das moléculas conforme
a IUPAC, peso molecular, férmula quimica e numero de atomos (BATISTA et al.,
2018).

Conforme Batista et al. (2018), o software Avogadro também faz calculos de
mecanica molecular, voltados para simulacdo computacional em quimica, sendo um
excelente recurso para alunos e professores. As extensfes representam uma
variedade bastante diversificada de plugins, incluindo didlogos de geracéo de entrada
para varios codigos de quimica quantica, como GAMESS, Molpro, Mopac, NWChem,
etc., animacdo da molécula e visualizacdo de orbitais moleculares e densidade
eletrbnica, visualizacdo de espectros.

Além de construir moléculas atomo-a-atomo, também permite construir uma
molécula de fragmentos. Os usuarios podem inserir fragmentos pré- construidos de
moléculas, ligantes ou sequéncias de aminoacidos comuns, ele inclui mais de 300
moléculas comuns e fragmentos moleculares para facilitar a construcdo de estruturas
maiores. Em todos o0s casos, ap0s a inser¢cdo do fragmento, a ferramenta de
manipulacéo centralizada no atomo é selecionada, permitindo que o fragmento seja
movido ou girado na posicéo facilmente (RODRIGUES, 2001 apud BATISTA et al.,
2018).

O programa também apresenta a possibilidade da visualizacdo dos Mapas
Potenciais Eletrostaticos que fornece a informacéo sobre os possiveis sitios de ligacao
entre as moléculas e seus receptores. Essas superficies podem ser utilizadas para

comparar com inibidores de diferentes substratos ou de estados de transicbes
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reacionais, incrementando assim, a descoberta de novos farmacos (RODRIGUES,
200 apud BATISTA et al., 2018).

6.2.3 Arguslab

O Software Arguslab é distribuido livremente para plataformas Windows pela
Planaria Software. O software permite desenhar e modificar estruturas em 3D,
conhecer todas as caracteristicas quimicas sobre o carbono e sua ligacdo covalente,
medir as distancias de liga¢ao, os angulos de ligacdo. Além dessas possibilidades, os
alunos podem se familiarizar com moléculas organicas e com moléculas bioquimicas.

De acordo com Batista, Marinho, Marcia Marinho e Emmanuel (2017), o
Arguslab apresenta sua interface na lingua inglesa, onde seus menus sao
disponibilizados na parte superior e possui a op¢ao de disponibilizar os comandos na
forma de pictogramas, facilitando assim, a sua utilizacdo. Trata-se de software
avancado, que permite realizar modelagem molecular, & nivel de teoria quantica, que
pode ser empregado para realizar célculos tedricos (otimizacdo de geometria, energia
e propriedades) no nivel de teoria MM, EHT, AM1 / PM3 e MNDO / ZINDO e ainda,
obtencdo do MESP (Mapa de Potencial Eletrostatico), as energias dos orbitais de
fronteira (HOMO e LUMO), docking molecular, sua otimizacao e visualizacéo 3D.

Outra possibilidade, é plotar os orbitais moleculares, que tem um papel crucial
no entendimento da reatividade quimica e nivel atdmico e sédo importantes descritores
para a racionalizacdo de varias reacfes quimicas. Neste contexto, o conceito de
orbital de fronteira refere-se ao uso da densidade eletrénica dos orbitais de fronteira,
HOMO e LUMO, para predizer a posicdo mais reativa sobre espécies quimicas:
HOMO (Orbital Molecular Ocupado de maior energia) e LUMO (Orbital Molecular
desocupado de menor energia). Estas func¢des colaboram muito para a transmissao
do contetdo e compreensao por parte do aluno em termos de visualizacdo, € uma
alternativa que permite que o professor faca a interacdo com os alunos, mostrando os
tipos de ligacdo e geometria das moléculas, o que € complicado quando se usa
apenas o livro didatico e figuras em duas dimensdes (SANTOS et al., 2010 apud
BATISTA; MARINHO; MARINHO, 2017).

O programa também apresenta a possibilidade de plotar o mapa de superficie
de potencial eletrostatico (MESP), que fornece a informacgéo sobre os possiveis sitios

de ligacdo entre as moléculas e seus receptores. Essas superficies podem ser
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utilizadas para comparar com inibidores de diferentes substratos ou de estados de
transicbes reacionais, incrementando assim, a descoberta de novos farmacos
(RODRIGUES, 2001 apud BATISTA; MARINHO; MARINHO, 2017).

Pesquisadores na area do ensino, buscam por meios que possam otimizar a
compreensao dos alunos sobre conceitos de Quimica ou de Ciéncias em geral. Dentre
0S Novos meios ou tecnologias, podemos destacar recursos como 0s softwares de
modelagem molecular, que potencializam a aprendizagem. O Avogadro, o0
ChemSketch e o Arguslab sédo softwares educacionais disponibilizados para o
exercicio do ensino-aprendizado, programas que permitem desenhar estruturas
quimicas, obtendo suas propriedades moleculares, dentre outras funcbes, séo
programas gratuitos que podem ser utilizados livremente, contendo interface
compativel com a maioria dos editores de texto e com a Internet, e sdo programas de
facil manipulacéo e praticidade, sendo empregado na realizacdo de diversas tarefas.
O emprego destes softwares pode servir como ferramenta de suporte e recurso
didatico auxiliar a assimilagcao do conteudo, facilitando o entendimento dos alunos em

tematicas que sado vistos como abstratos e de dificil assimilacao.
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7 DELINEAMENTO METODOLOGICO

Este capitulo descreve a metodologia da investigacdo. Para melhor
compreensao, o capitulo esta dividido em quatro partes, na primeira é descrito o teste
piloto, na segunda parte a caracterizacdo do experimento definitivo, na terceira os
materiais desenvolvidos, e na quarta parte o desenvolvimento do experimento

definitivo (desenvolvimento das atividades de modelagem molecular).

7.1 TESTE PILOTO

A nossa intencao inicial era iniciar a aplicacdo dos procedimentos da pesquisa
no més de agosto de 2020. A programacao seria dividida em quatro etapas: pré-teste;
aulas de modelagem molecular computacional; pés-teste e entrevistas. Decidimos por
este formato apds observarmos tal formato em trabalhos encontrados na revisédo
bibliografica.

A partir do dia 15 de mar¢o de 2020, as aulas presenciais na escola foram
canceladas, devido a Pandemia de Covid-19. Optamos por esperar durante algum
tempo a volta a normalidade, mas o quadro pandémico piorava com o passar do tempo
no estado e no pais. Diante do quadro pandémico foi necessario cancelar esta etapa
da pesquisa. Desse modo, o teste piloto ocorreu entre o final do més setembro de
2020 e a primeira quinzena de 2020.

7.1.1 Participantes da Pesquisa do Teste Piloto

Os participantes escolhidos foram quatro alunos da turma do terceiro ano do
Curso Técnico em Quimica Integrado ao Ensino Médio. Os critérios de escolha destes
estudantes foram os seguintes: comprometimento nas aulas durante o curso, vontade
de aprender, interesse pelo assunto, e todos os estudantes possuiam computadores
(notebooks). Alunos do teste piloto ja enfrentavam dificuldades em relacdo ao
curriculo ndo cumprido em algumas disciplinas, tempo reduzido, o aprendizado de
Quimica baseado em duas dimensdes, e a modalidade atual de ensino ndo gera uma

proposta aos alunos para o desenvolvimento da capacidade visuoespacial.
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No que se refere aos topicos sobre Reacdes de SAE visto no segundo ano do
curso profissionalizante, os mesmos foram aplicados em curto espaco de tempo e de
maneira muito rapida, dificultando o entendimento por parte dos alunos.

Salientamos que os conceitos de eletréfilo, nomenclatura orto, meta e para e
Reacdes de SAE eram de dificil compreensao para os alunos, além de estarem no
esquecimento devido ao tempo.

Os estudantes ja haviam estudado tépicos como fundamentos da Quimica
Organica estrutural, fungdes organicas, propriedades fisicas de compostos organicos,
e isomeria e cargas parciais de atomos durante as aulas curriculares da disciplina de
Quimica Orgéanica no primeiro ano do curso profissionalizante. Ja& em relacdo aos
conceitos como otimizacdo da geometria, geracdo de cargas parciais de atomos
através do relatorio no software e ao mapa de potencial eletrostatico, 0s mesmos
foram introduzidos por conta da atividade de modelagem molecular, com objetivo de
alavancar os conhecimentos da disciplina de Quimica Organica do curso técnico.

Dos quatro alunos, destacamos o aluno APL (agora denominado de aluno
piloto). O mesmo destacou-se pela participacao e realizacdo das atividades, e através
desse aluno consideramos que tanto o pré-teste como o pos-teste e os roteiros de
modelagem molecular foram validados.

Devido ao rearranjo organizacional das aulas online, e a adaptacao da escola
e dos professores a nova realidade vigente, ndo havia tempo habil para desenvolver
muitas atividades, porque as aulas eram divididas entre todas as disciplinas do
curriculo e do curso técnico. Desse modo, os alunos tinham aulas limitadas de todas
as disciplinas, e ndo podiam exceder o niumero de encontros remotos diarios. Os
encontros virtuais eram de no maximo 30 min; a turma TQI 31 tinha o prazo de 5
semanas para finalizar as atividades em casa; os alunos enfrentaram o excesso de
atividades, ou seja, as 14 disciplinas do ensino profissionalizante juntamente com as
14 disciplinas do Ensino Médio. A turma estava no ultimo ano do curso e os alunos
nao tiveram aulas de laboratério durante o ano de letivo de 2020; os conteudos do EM
como os do Curso Técnico estavam atrasados e ndo seriam contemplados na sua
totalidade, o que gerava muita ansiedade por parte dos alunos. Na nossa opiniéo,
diante do contexto acima, os fatos prejudicaram os alunos no desempenho na

modelagem molecular.
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Desse modo, decidimos aplicar o pré-teste no final do més de setembro de
2020. Tanto o pré-teste como o0 pOs-teste eram compostos de oito questdes
estruturadas, sendo quatro questées de multipla escolha.

A seguir apresentamos as questfes do pré-teste e do pos-teste com o0s

respectivos comentarios.

7.1.2 Experimento Piloto

Através do experimento piloto consideramos a validacdo dos roteiros de
modelagem molecular e do pré-teste e do pos-teste por meio do estudante APL. Apos
realizamos os devidos ajustes nos roteiros, pré-teste e no poés-teste. A seguir
descrevemos as questdes do pré-teste e do pos-teste com 0s respectivos objetivos.
Tanto o pré-teste como o0 pds-teste eram compostos de oito questdes estruturadas,
sendo quatro questdes de multipla escolha. O pré-teste e o pds-teste encontram-se
no (APENDICE A).

A primeira questao, de multipla escolha, envolvia o conceito sobre eletrofilo,
quais dos grupos fornecidos seriam eletrofilos. A pergunta propde que o estudante

marcasse a resposta de acordo com o seu conhecimento prévio sobre eletrofilo.

1) Qual ou quais grupos abaixo sao eletrofilos?

) NH4*; CI;; NO2*; Br*
) Br*; OH7 H*; CHs*

) CHs*; H*; CI*; NO2*
) CI; Br; OH; I

N AN N /N

A segunda questdo de mudltipla escolha, envolvia o conceito sobre grupos
orientadores orto/para e meta. O objetivo era verificar a no¢do do estudante sobre a
orientacdo desses grupos no anel e verificar o conhecimento sobre o conceito destes

grupos por parte dos alunos.
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Relacione as colunas para grupo ativador (orientador orto e para) e grupo

desativador (orientador meta)?

NHzs; -CHs; -OCHs; -OH

b) —CO; -CN; -NOz; -COOH

(

(

) S&o 0s que orientam as substituicdes nas posi¢cdes 3 e 5 em relagcéo a
eles, posi¢ao conhecida como meta
) S&o os substituintes que orientam as substituicdes nas posicoes 2, 4 e

6 em relacao a eles, conhecidas como posicfes orto e para.

A questao trés envolvia um grupo genérico ligado ao anel benzénico, e ao

reagir com a molécula do eletréfilo qual seria a(s) possiveis posicdes no anel,

identificando as mesmas. O objetivo era verificar se o aluno conseguiria fazer as

orientacdes possiveis.

3)

4)

5)

Considere uma molécula com anel aromatico (benzeno) e um grupo
genérico ligado ao anel. Ao reagir a molécula com um eletrofilo (E*), qual
as orientacfes possiveis do eletréfilo no anel? Identifigue as posicées
abaixo escrevendo os seus nomes. Em relacdo as questbes 4, 5e 6 0
objetivo era verificar qual as posi¢cdes que o0s respectivos grupos OH
(hidroxila); NOz2 (nitro) e CI (halogénio) orientariam o grupo NO2" no anel.

Questao tipica encontrada nos livros didaticos.

Com relagcdo a molécula do fenol, ao reagir com o eletréfilo NO2* (grupo
nitro), qual a(s) possiveis orientagbes do grupo nitro no anel aromatico?

Identifique as posi¢cdes abaixo escrevendo 0s seus homes.

Com relagcdo a molécula do nitrobenzeno, ao reagir com o eletrofilo NO2*
(grupo nitro), qual a(s) possiveis orientacdes do grupo nitro no anel

aromatico? ldentifique as posi¢des abaixo escrevendo 0s seus homes.
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6) Com relacdo a molécula do clorobenzeno, ao reagir com o eletréfilo NO2*
(grupo nitro), qual a(s) possiveis orientacdes do grupo nitro no anel
aromatico? ldentifique as posi¢cdes abaixo escrevendo 0s seus nomes. Ja
a questdo sete envolvia o conceito sobre mapa de potencial eletrostatico,
qgual o significado que os alunos atribuiam ao mapa de potencial,
importantissima ferramenta para visualizacdo da distribuicdo da carga

elétrica sobre a molécula.

7) Em relacdo ao Mapa de Potencial Eletrostatico de uma Molécula, marque

a alternativa correta:

( ) Mostra a distribuicdo tridimensional de carga elétrica na molécula

( ) Mostra a distribuicdo dos atomos na molécula

( ) Através do Mapa de Potencial Eletrostatico podemos definir se uma
molécula é neutra ou negativa

( ) Mostra a geometria molecular da molécula

Finalizando com a questao oito, que na concepcédo tem a mesma relagcdo com

a pergunta sete.

8) Qual a finalidade do Potencial Eletrostatico de uma molécula?

() O Potencial Eletrostatico mede a interacao das ligacdes entre os atomos
na molécula

( ) O Potencial Eletrostatico mede a interacdo de uma carga positiva com
nacleos e elétrons de uma molécula ao longo de uma superficie de
densidade eletrbnica

( ) O Potencial Eletrostatico mede a interacdo nucleo — ndcleo entre os
atomos de uma molécula bem como a sua densidade eletronica

( ) O Potencial Eletrostatico mede a interagdo entre elétrons em uma

molécula

Tanto o pré-teste, pés-teste, aulas de modelagem e entrevistas foram

agendados através do WhatsApp e Google Sala de Aula. Apés a aplicacdo do pré-
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teste, iniciamos as aulas com as atividades sendo realizadas no Google Meet. Devido
ao curto tempo das aulas, os estudantes complementavam as atividades fora dos

horarios das aulas em suas residéncias. No quadro abaixo ilustramos as atividades

desenvolvidas com os alunos durante o experimento piloto.

Quadro 4 - Atividades desenvolvidas no experimento piloto.

Planejamento Conteudo Proposto Acdes do Professor Tempo (min)
~ Fornecer o pré-teste e
. Questdes envolvendo
Aula 1: pré-teste modelagem molecular acompanhar os alunos no 60
9 Google Meet (APENDICE A)
Aula 2: explicacdes sobre N Fornecer o site do software e
. ‘3 ¢ Instalacéo do softfware - . ~ 30
a instalagéo do software auxiliar na instalagéo
Como abrir um arquivo, .
Aula 3: primeiros passos salvar, deletar &tomos Fornecer o roteiro
P P C o (APENDICE C) e orientagdes 30
no software ligagcBes e construir a
. . Nno processo
molécula da agua
Construir a molécula do
benzeno: otimizar a
geometria, colocar as
Aula 4 modelagem da cargas parciais nos atomos Fornecer o roteiro
L g através da geragdo do (APENDICE H) e orientacdes 30
molécula do benzeno L.
relatorio das cargas de NO processo
Mulliken e construir o
mapa de potencial
eletrostatico da molécula
Construir a molécula do
clorobenzeno: otimizar a
geometria, colocar as Fornecer o roteiro
Aula 5: modelagem da L . - . ~
. cargas parciais nos atomos | (APENDICE ) e orientagdes 30
molécula do clorobenzeno )
e construir o mapa de Nno processo
potencial eletrostatico da
molécula
Construir a molécula do
fenol: otimizar a geometria, .
Aula 6: modelagem da colocar as cargas parciais Fornecer o roteiro
‘, g , gas parc (APENDICE J) e orientacdes 30
molécula do fenol nos atomos e construir o
) NO processo
mapa de potencial
eletrostatico da molécula
Construir a molécula do
nitrobenzeno: otimizar a
geometria, colocar as Fornecer o roteiro
Aula 7: modelagem da . . - . ~
. . cargas parciais nos atomos | (APENDICE K) e orientagfes 30
molécula do nitrobenzeno .
e construir o mapa de Nno processo
potencial eletrostatico da
molécula
o Fornecer o pOs-teste e
) Questdes envolvendo
Aula 8: pos-teste modelacem molecular acompanhar os alunos no 60
9 Google Meet (APENDICE A)

Fonte: A pesquisa.
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Durante as aulas foram desenvolvidas cinco atividades de modelagem, sendo
sete o total de encontros até a realizacdo do pos-teste.

No primeiro encontro foi realizado o pré-teste com oito questdes estruturadas
sobre modelagem molecular, sendo quatro questbes de mdltipla escolha. Apds a
realizacdo do pré-teste iniciaram as aulas de modelagem molecular através do Google
Meet. Por meio de encontros semanais com duracdo de 30 min para as aulas, com
excecao ao pré-teste e pos-teste que tiveram a duracdo de 60 min. Os encontros
semanais foram extra classe, ou seja, fora do horario das aulas da disciplina, com
autorizacdo concedida pela direcéo.

No segundo encontro os estudantes tiveram como atividade a instalacao do
software de modelagem molecular Arguslab.

Na terceira aula as atividades propostas foram as de iniciagdo no software,
contemplando os seguintes exercicios: como abrir e salvar um arquivo, deletar
atomos, ligacdes e construir a molécula da agua. Ja a quarta atividade consistia na
modelagem da molécula do benzeno. Na quinta, sexta e sétima aula o objetivo
proposto era o de modelar a molécula do clorobenzeno, fenol e do nitrobenzeno,
considerados exercicios de modelagem mais complexos para os alunos. Os
exercicios propostos foram de otimizar a geometria, colocar as cargas parciais nos
atomos e construir o mapa de potencial eletrostatico da molécula.

Concluindo, no oitavo encontro, a aplicacdo do pds-teste. Apds a finalizacao
das atividades, aplicamos o pés-teste, e logo apds as entrevistas, com as mesmas

guestdes do pré-teste.

7.1.3 Resultados

Em relagdo aos resultados, decidimos analisar os resultados mais
significativos. Assim, optamos por analisar os resultados de um dos quatro alunos,
gue denominamos de APL (aluno piloto). Abaixo apresentamos os resultados do pré-
teste e no pos-teste.
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Figura 6 - Resultados do Aluno APL no pré-teste e no pés-teste no experimento piloto.

Fonte: A pesquisa.

No pré-teste verificamos as dificuldades inerentes da questédo sobre a reacéo
de SAE. Ja no pos-teste a evolugdo conceitual por parte do aluno, acertando a
resposta na reacao da molécula do benzeno, fenol, nitrobenzeno e no clorobenzeno.
Conforme as respostas do aluno APL durante a entrevista, e comparando as respostas
escritas no pré-teste e pés-teste, acreditamos que as respostas no pré-teste tenham
origem cultural, mas ndo temos condi¢cfes de saber a respeito da origem da mediacéo
hipercultural, isto, porque ndo fomos enfaticos durante a entrevista, ou seja, nao
questionamos o aluno em relagdo a origem. Entdo, ndo podemos afirmar sobre a
aquisicdo ou ndo de drivers hiperculturais. O estudante ndo fez gestos significativos
durante a entrevista, mas de acordo com Ramos (2015), o fato dele nédo fazer gestos
durante a entrevista ndo quer dizer que o aluno nao esteja produzindo imagens
mentais estaticas, ele somente néo esta externando essas imagens com um gesto.
Sempre que o aluno gesticula ele esta externando uma imagem mental, mas quando
ele ndo gesticula ndo quer dizer que ele ndo tenha essa imagem mental produzida
para poder responder. Concluindo, justificamos que provavelmente as questdes dos
testes e da entrevista ndo tenha sido suficiente para perceber isso.

O mesmo ocorreu em relagdo as demais questbes, o que € um eletroéfilo, o
gue sao grupos ativadores e desativadores, e 0 que é o mapa de potencial
eletrostatico.
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7.1.4 Consideracdes e Ajustes Metodologicos

Apébs a conclusdo do experimento piloto, julgamos necessario fazer alguns
ajustes em relacdo as perguntas. Ao pré-teste e ao pos-teste retiramos a questao
“Qual a finalidade do Potencial Eletrostatico de uma molécula” que era semelhante a
pergunta “o que é o mapa de potencial eletrostatico”. Adicionamos a questao “faga o
desenho da molécula da aménia usando a representacdo 2D e 3D”; “represente a
molécula da dgua e da ambnia nas suas respectivas geometrias e responda se a
molécula é polar ou apolar”, e a pergunta aberta “o que vocé sabe sobre modelagem
molecular’. O objetivo era adicionar questbes de modelagem menos complexas
mesclando com as questdes mais complexas. Também reavaliamos a questdo em
relacdo a reacdo com o eletrofilo com a molécula do benzeno, pois estava mal
formulada. Inserimos a questéo represente a molécula do benzeno desenhando as
duas representacdes com as ligacbes conjugadas em um desenho com as ligacfes
tracejadas, para verificar dados sobre aromaticidade. Por fim, a questdo escreva tudo
0 que vocé sabe sobre geometria molecular, como se estivesse explicando para um
colega. ApOs 0s ajustes, o pré-teste e o pés-teste ficaram constituidos com dez
guestdes.

Concluimos, que as aulas de modelagem ndo devem ser realizadas nas aulas
da disciplina de Quimica, devido ao tempo reduzido e a concorréncia com as demais
disciplinas do curriculo. Desse modo, a nossa decisdo de manter aulas extras em
relacdo ao curriculo foi assertiva. No experimento definitivo também optamos por fazer
aulas paralelas em relacdo ao curriculo. Apés 0s ajustes no pré-teste e pds-teste,
consideramos pela validagcdo dos mesmos e dos roteiros de modelagem por meio do
aluno APL.

7.2EXPERIMENTO DEFINITIVO

A pesquisa foi realizada na Escola Estadual Técnica Affonso Wolf, localizada
na cidade de Dois Irméos, regido metropolitana de Porto Alegre/RS. Durante o periodo
da pesquisa a escola contava com aproximadamente 950 estudantes matriculados no
Ensino Médio e Técnico. A escola possui 0s cursos Técnico em Quimica e Design de

Moveis, assim conta com laboratorios especificos para ambos.
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7.2.1 Participantes da Pesquisa do Experimento Definitivo

A turma era constituida de vinte alunos, sendo que inicialmente quinze alunos
decidiram participar da pesquisa. Com o decorrer das aulas, trés alunos desistiram.
No final, além do professor-pesquisador, participaram da pesquisa doze estudantes
do terceiro ano do Curso Técnico em Quimica Integrado ao Ensino Médio, com idades
entre 16 e 17 anos. A escolha dos estudantes se deu pelo fato de estarem na turma
da qual o pesquisador era o professor titular da disciplina de Quimica no EM e Quimica
Organica no ensino técnico, e a maioria dos alunos iniciou os estudos no ensino
fundamental na propria escola, e todos os vinte alunos da turma possuiam acesso a
computadores, ou seja, tinham seus préprios notebooks.

Os estudantes ja haviam estudado tépicos como fundamentos da Quimica
Organica estrutural, funcdes organicas, propriedades fisicas de compostos organicos,
e isomeria e cargas parciais de atomos durante as aulas curriculares da disciplina de
Quimica Orgéanica no primeiro ano.

Assim como os alunos do experimento piloto, os estudantes do experimento
definitivo ja enfrentavam dificuldades em relacdo ao curriculo ndo cumprido em
algumas disciplinas, tempo reduzido, o aprendizado de Quimica baseado em duas
dimensdes, e a modalidade atual de ensino ndo gera uma proposta aos alunos para
o desenvolvimento da capacidade visuoespacial.

Ja4 em relacdo aos conceitos como otimizacdo da geometria, geracdo de
cargas parciais de atomos através do relatério no software e ao mapa de potencial
eletrostatico, os mesmos foram introduzidos por conta da atividade de modelagem
molecular, com objetivo de alavancar os conhecimentos da disciplina de Quimica
Organica do curso técnico.

No que se refere aos topicos sobre Reagfes de SAE visto no segundo ano do
curso profissionalizante, os mesmos foram aplicados em curto espago de tempo e de
maneira muito rapida, dificultando o entendimento por parte dos alunos.

Salientamos que os conceitos de eletrofilo, nomenclatura orto, meta e para e
Reac¢bes de SAE eram de dificil compreenséo para os alunos.

Em relacdo a turma, destacamos o aluno que denominaremos de expert M. O
expert foi o destaque da turma durante o curso, ou seja, era um autodidata, ensinava

os demais colegas quando necessario, participou de Olimpiadas de Quimica, e



80

estudou e fez muitos exercicios do livro dos autores Peter Atkins e Loreta Jones
Principios de Quimica: questionando a vida moderna e o meio ambiente.

Em relac@o ao expert, no que diz respeito aos conhecimentos prévios sobre
0s conteudos, otimizacdo da geometria, mapas de potencial eletrostatico, 0s mesmos
ja eram familiares. Salientamos que os conceitos de eletréfilo, nomenclatura orto,
meta e para e Reacdes de SAE eram de facil compreenséao, além de estarem memoria
devido aos estudos para as Olimpiadas de Quimica.

O expert afirmou durante as entrevistas que ja tinha estudado tudo o que viu
na modelagem molecular na literatura. O conteddo de geometria molecular, os
modelos VSEPR, tudo ele ja tinha tido contato com livros e na preparagcdo para as
olimpiadas. Segundo o expert, o Arguslab apenas refor¢ou tudo o que ele ja havia
aprendido, enfim, comenta, o Arguslab foi muito interessante para exercitar essas
guestdes. Na verdade, conforme o expert declarou, o Arguslab foi um organizador de

ideias, ou seja, um organizador prévio.

7.2.2 Contexto da Pesquisa

As mudancas, oriundas o teste piloto, foram ajustadas e as atividades do
experimento definitivo tiveram inicio em marco de 2021.

Desse modo, a pesquisa foi desenvolvida remotamente, e aqui considera-se
o remoto como uma adaptacao temporaria do ensino presencial, onde os estudantes
e o professor-pesquisador ndo compartilham o mesmo espaco fisico, mas mantém
contato virtualmente, por e-mail, WhatsApp ou Google Meet. A utilizacdo do aplicativo
de comunicacdo WhatsApp foi de grande relevancia para a investigacdo em relacao
ao esclarecimento de davidas.

Assim como no experimento piloto, pedimos autorizagéo da direcao da escola

para a realizacéo das atividades extra classe.
7.3 MATERIAIS DESENVOLVIDOS
Para poder realizar uma analise confidvel de dados qualitativos, € interessante

desenvolver o maior niumero possivel de ferramentas para a criagdo de dados. Desse

modo, utilizamos os seguintes instrumentos de pesquisa: um pré-teste e um pos-teste
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escrito e individual (o pré-teste e o pés-teste sdo 0s mesmos), e roteiros de

modelagem molecular.

7.3.1 Entrevistas

As entrevistas com os alunos foram realizadas individualmente, agendadas
via Google Meet e caso fosse necessario, reagendadas via WhatsApp, em horarios
estabelecidos entre o professor-pesquisador e os alunos. Todas as entrevistas foram
gravadas, e realizadas através do Google Meet, ou seja, por videochamada. Os
alunos tiveram acesso a todos 0s seus testes e roteiros, através do compartilhamento
de tela.

As entrevistas foram baseadas nas perguntas e respostas do pré-teste e pés-
teste. Todos os doze participantes realizaram as entrevistas, totalizando doze videos
gravados. Por meio das entrevistas que se deu a analise qualitativa, buscando
identificar as simulacdes e imagens mentais utilizadas pelos estudantes, bem como a
origem delas.

Para a analise dos dados seguimos o proposto conforme o referencial
metodoldgico.

Acreditamos que para identificar as representacdes e drivers adquiridos pelos
estudantes por mediacdo por computador, e para a entrevista conseguir revelar este
conhecimento, entendemos ser importante que a postura do pesquisador, quando da
realizacdo da mesma, seja a de buscar incessantemente a informacdo de quando e
como um determinado conhecimento ou representacao foi aprendido pelo estudante.
Além do que, cabe ao entrevistador buscar constantemente a realizacdo de
comparacoes entre as respostas dos testes pré-modelagem e pds-modelagem.

Assim sendo, destacamos como critério fundamental para saber com certeza
se a aquisicdo do driver é de natureza cultural ou hipercultural, € a profundidade
realizada nos questionamentos durante a entrevista, ou seja, se formos a fundo nos
guestionamentos durante a entrevista. Cabe mencionar que as nossas entrevistas
tiveram falhas, isto €, em determinados pontos ndo fomos com a profundidade
necessaria que deveria ser. Por isso, temos em alguns casos dificuldades de
esclarecer a origem desses drivers. Mas em outros casos realizamos novas
entrevistas de curto periodo com alguns estudantes que se disponibilizaram, como:

expert M, aluno W, aluno GH, aluna MT e a aluna V. Outros detalhes importantes
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como simplesmente analisar gestos pode nao levar a conclusdo, ou seja, é
inconclusiva. Em relacdo ao desenvolvimento da capacidade visuoespacial, seria
interessante realizar uma entrevista antes do pré-teste e outro apos o pos-teste.

Em relacdo ao intervalo de tempo entre as entrevistas extras e a primeira
entrevista, estudos apontam que, o tempo transcorrido entre a realizacdo das
atividades e a entrevista, como ocorre no Report Aloud, ndo interfere nos resultados
(RAMOS, 2015; WOLFF, 2015; TREVISAN, 2016).

Trazemos como exemplo alguns trechos da primeira entrevista que
conduzimos, em que podemos mostrar alguma das perguntas que fizemos ao

estudante no sentido de elucidar a natureza de uma representacao especifica:

P: Com relacéo a molécula do fenol, qual o nome da posi¢cdo nos Carbonos
2, 3 e 6? Escreva o nome nos retangulos abaixo? O que tu estavas
imaginando quando leu a questédo e foi responder?

W: pois €&, eu havia entendido essa questdo como eu tenho que nomear qual
o carbono da ligacéo orto, carbono da ligacdo mete e carbono da ligagéo para.
Entdo, eu fiz 0 anel s6 para representar ...... o anel do Benzeno.

P: E anel benzénico aquilo ali?

W: Falta as ligacdes duplas.

P: Tu sabes como seria a molécula do fenol?

W: Com um OH na ponta. Certo?

P: Entdo faz de novo ai no papel.

W: T4 bem.

W: E dai ele pediu o carbono 2, 3 e 6. Eu comego contando (aluno mostrou o
caderno) eu comecgo contando ...

P: Tu lembras como era a numerac¢@o? Tu modelaste ela no software, né?
W: Ahhh.

P: Tu lembras qual era a numeragdo. Como comecgava a numeracao?

W: Aqui o carbono que esta ligado ao radical é o carbono é o primeiro. Ai eu
posso comecar a contar que comeca pela primeira vez?

P: A numeracdo comeca entéo a partir do grupo funcional?

W: Isso.

P: Tem diferenca de lados se tu botares o eletréfilo?

W: Eu posso escolher por onde eu vou comegar a contar desde o lugar onde
gue eu comecgar a contar tenha a primeira ramificacdo. Sempre comeca a
contar pela primeira ramificacdo e que seja 0 menor niimero possivel.

P: Entdo, bota como tu colocou no pés-teste.

W: tu disseste para colocar orto, meta e para assim como eu tinha posto?

P: Isso. Como tu desenhou no pos-teste. Ai tu botas a numeracao para ver
como tu escolheria?

W: Pois,é, ai fica o para no caso ele é o carbono 4. Certo. Nao?

P: Tu lembras como era no Arguslab?

W: Pois €, eu lembro que no Arguslab era o seis. S6 que agora contando
assim .....

P: Faz pelo Arguslab.

W: Pois €, ai eu ndo me lembro onde era 0 4 e 0 5 pelo Arguslab. Eu lembro
somente que o para ficava no seis.

P: Carbono orto seria qual nimero?

W: Seria o dois.

P: Carbono meta?

W: Seria o trés.

P: Carbono para?



83

W: Seria o seis.

W: Sim, perfeito. Orto é 2 e 4 o carbono meta € 3 3 5 e o para 6. Tu contas
assim: 1, 2, 3, 4, 5 e seis (aluno gesticula). Por isso que tanto faz o lado.

P: Entdo, tu fizeste a molécula do fenol e disse que tem o grupo OH
(hidroxila), botou as posicdes. Esse grupo Hidroxila vai orientar o eletréfilo, e
qual seria o eletrofilo da reacéo? Olha na questéo nove.

W: NO:o.

P: Entdo a hidroxila é que vai ditar a regra.

W: A hidroxila no caso € um ativador?

P: Al eu é que estou te perguntando, o que é que tu achas que é a hidroxila.
A resposta esta na questdo nimero sete. Pesquisador mostra a questédo na
folha.

W: Justamente eu coloquei como se fosse ativador mesmo.

P: Entdo se tu fosse reagir o fenol e 0 NO2... ndo esquece tem a flechinha a
esquerda séo os reagentes e a direita é produtos. Correto?

W: Sim.

P: Entéo, faz no papel o Fenol reagindo com o NO:2 e colocando os produtos.
O que é tu achas que iria dar?

P: Tu disseste que a hidroxila € um ativador?

W: Sim.

P: Qual a posi¢éo que orienta?

W: Orto e para.

P: Entéo, representa a reagdo completa para mim:

P: Bota abaixo ai: fenol mais NO2tu falaste que é o eletrdfilo ...

W: Eu desenho o Fenol ou escrevo o fenol?

P: Desenha a molécula. E nos produtos tu coloca o que tu achas que daria.
W: Na verdade eu posso ter duas possibilidades né? Pode ser orto ou para.
Ent&o tu queres que eu faca os dois anéis ou s6 um esta bom?

P: Bota o que tu achas que daria.

W: TA.

W: Aqui eu desenhei o fenol e o NO: (j& tinha desenhado antes) e aqui eu fiz
0 anel com a hidroxila acima e o NO:2 ligado ao orto. E aqui eu escrevi um
dois porque pode ser o NO2 ligado ao carbono para.

7.3.2 Pré-Teste e P6s-Teste

A seguir descrevemos 0s objetivos das questdes do pré-teste e pds-teste,
apos os ajustes realizados no final do experimento piloto.

A primeira pergunta propfe que o estudante relate sobre a sua ideia em
relacdo a representacédo 2D e 3D, ou seja, se 0s alunos tinham essa representacao

mental.

1) Faca o desenho da molécula da aménia usando a representacéo 2D e 3D?

A segunda pergunta propde que o estudante relatasse sobre a sua ideia em
relacdo as respectivas geometrias, e sobre a polaridade das moléculas. O objetivo foi
identificar algumas concepcdes e/ou mediacdes acerca do tema proposto, bem como

possiveis mudancas entre pré-teste e pos-teste.
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2) Represente a molécula da dgua e da ambnia na sua respectiva geometria

e responda se a molécula é polar ou apolar?

J& terceira questdo o objetivo era que o estudante desenhasse as duas
representacbes com as ligacBes conjugadas e as ligacdes duplas tracejadas, e

respondesse se a molécula era aromatica ou ndo-aromatica.

3) Represente a molécula do benzeno desenhando as duas representacées
com as ligacbes conjugadas e um desenho com as ligacfes tracejadas. A

molécula do benzeno é aromatica ou ndo-aromatica?

Em relacdo a quarta pergunta, o objetivo verificar qual a nocdo que os
estudantes tinham a respeito do Mapa de Potencial Eletrostatico de uma molécula, ou
seja, se os alunos tinham algum conhecimento sobre a distribuicdo tridimensional da

carga elétrica na molécula.

4) Qual a finalidade do Mapa de potencial Eletrostatico de uma molécula?

A quinta questdo tinha por objetivo verificar se 0s alunos conseguiriam
representar o Mapa de Potencial Eletrostatico de uma molécula simples, como a da

agua.

5) Represente a molécula da agua e esboce o Mapa de Potencial

Eletrostatico?

No sexto questionamento a inten¢ao era verificar se os alunos tinham a nocao

sobre o conceito de eletrdfilo.
6) Qual dos grupos abaixo sao eletrofilos?
A partir da sétima questéo, o intuito era examinar se o estudante tinha alguma

nocdo do que sdo grupos ativadores e desativadores, topico muito difundido em

reacdes organicas no estuda das reacdes em anel aromatico.
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7) Relacione as colunas para grupo ativador (orientador orto e para), e grupo

desativador (orientador meta)?

Na oitava questdo, a proposta era averiguar a no¢gdo de nomenclatura em
compostos com anel aromatico ja possuindo um grupo orientador ou desativador no
anel.

8) Com relacdo a molécula do fenol, qual o nome da posi¢éo nos carbonos 2,

3 e 6? Escreva o nome nos retangulos abaixo.

Em relacdo a pergunta nove, os objetivos eram de averiguar a nocao dos
estudantes sobre rea¢des envolvendo eletréfilos em anel aromatico, se 0s mesmos

saberiam fornecer as estruturas do eletrdfilo, reagentes e os produtos da reacao.

9) Represente a reacao entre o eletrofilo NO2* (grupo nitro) com 0s seguintes
compostos: fenol, nitrobenzeno e clorobenzeno. Fornega as estruturas dos

reagentes, o eletréfilo e os produtos da reacéo.

Finalizando com a questao dez (pergunta aberta), cujo objetivo era de verificar
0s conhecimentos que o0s alunos tinham sobre modelagem molecular. Para responder
a pergunta, foi informado aos alunos que pudessem desenhar, usar canetas coloridas,

lapis de cor e fazer gréficos, tabelas, equacdes.

10)Escreva no espaco abaixo, tudo o que vocé sabe sobre modelagem
molecular, como se estivesse explicando para um colega. Para isso, utilize
gréaficos, tabelas, imagens, equacdes, tudo que vocé desejar.
Em relacdo a questdo de numero 10, o ideal seria perguntar quais sao as
principais geometrias que vocé conhece, ou quais 0s principais fatores que
determinam a geometria de uma molécula, porque pelos menos o aluno

tem algum parametro de resposta.

7.3.3 Roteiros de Modelagem Molecular

Em relacdo aos roteiros de modelagem molecular, foram confeccionados nove

roteiros, sdo eles: APENDICE C que trata de como abrir um arquivo, salvar, deletar



86

atomos, ligacées e construir a molécula da agua; APENDICE D que tem como objetivo
construir a molécula da aménia; J4 o APENDICE E trata do célculo de ligac&o e angulo
na molécula da agua; APENDICE F trata do célculo de ligaco e angulo na molécula
da aménia; APENDICE G diz respeito a otimizacdo da geometria de uma molécula;
APENDICE H trata da modelagem da molécula do benzeno; APENDICE | trata da
modelagem da molécula do clorobenzeno, otimizar a geometria da molécula,
pesquisar as cargas parciais nos atomos e a confeccdo do mapa de potencial
eletrostatico, APENDICE J trata da modelagem da molécula do fenol, otimizar a
geometria da molécula, pesquisar as cargas parciais nos atomos e a confeccédo do
mapa de potencial eletrostatico, APENDICE K diz respeito a modelagem da molécula
do nitrobenzeno, otimizar a geometria da molécula, pesquisar as cargas parciais nos
atomos e a confeccdo do mapa de potencial eletrostatico.

Todos os nove roteiros foram elaborados pelo pesquisador a partir de

atividades desenvolvidas no software Arguslab.
7.4 DESENVOLVIMENTO DO EXPERIMENTO PILOTO

Apos a conclusdo dos ajustes, iniciamos o planejamento do experimento
didatico. O experimento didatico foi planejado do seguinte modo: na primeira aula foi
aplicado o pré-teste, na décima segunda aula aplicacdo do pds-teste e na segunda
até a décima aula foi aplicado as atividades de modelagem molecular.

7.4.1 Experimento Didatico

No quadro abaixo ilustramos as atividades desenvolvidas com os alunos no

experimento definitivo. Os roteiros, pré-teste e pds-teste encontram-se APENDICE.
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Planejamento

Conteuido Proposto

Acdes do Professor

Tempo (min)

Aula 1: pré-teste

Questdes envolvendo

modelagem molecular.

Fornecer o pré-teste e
acompanhar os alunos no
Google Meet (APENDICE B)

60

Aula 2: explicacdes
sobre a instalagéo
do software

Instalagéo do software

Fornecer o site do software e

auxiliar na instalagéo

30

Aula 3: primeiros

passos no software

Como abrir um arquivo,
salvar, deletar atomos,
ligacdes e construir a

molécula da agua

Fornecer o roteiro
(APENDICE C) e orientagbes

No processo

30

Aula 4: modelagem

molecular

Construindo a molécula da

amonia

Fornecer o roteiro
(APENDICE D) e orientagbes

No processo

30

Aula 5: modelagem

molecular

Otimizando a geometria de

uma molécula

Fornecer o roteiro
(APENDICE G) e

orientacdes no processo

30

Aula 6: modelagem

molecular

Célculo de ligagéo e angulo
entre atomos da molécula da

agua

Fornecer o roteiro
(APENDICEE, G) e

orientacdes no processo

30

Aula 7: modelagem

molecular

Célculo de ligagéo e angulo
entre atomos da molécula da

amonia

Fornecer o roteiro
(APENDICEF, G) e

orientagfes no processo

30

Aula 8: modelagem
da molécula do

benzeno

Construir a molécula do
benzeno: otimizar a
geometria, colocar as cargas
parciais nos atomos e
construir o mapa de
potencial eletrostatico da

molécula

Fornecer o roteiro
(APENDICE H) e orientagbes

NO processo

30
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Planejamento

Conteuido Proposto

Acdes do Professor

Tempo (min)

Aula 9: modelagem
da molécula do

clorobenzeno

Construir a molécula do
clorobenzeno: otimizar a
geometria, colocar as cargas
parciais nos atomos e
construir o mapa de
potencial eletrostatico da

molécula

Fornecer o roteiro
(APENDICE I) e orientagbes

No processo

30

Aula 10: modelagem
da molécula do

fenol

Construir a molécula do
fenol: otimizar a geometria,
colocar as cargas parciais
nos atomos e construir o
mapa de potencial

eletrostatico da molécula

Fornecer o roteiro
(APENDICE J) e orientagbes

No processo

30

Aula 11: modelagem
da molécula do

nitrobenzeno

Construir a molécula do
nitrobenzeno: otimizar a
geometria, colocar as cargas
parciais nos atomos e
construir o mapa de
potencial eletrostatico da

molécula

Fornecer o roteiro
(APENDICE K) e orientacdes

No processo

30

Aula 12: pGs-teste

Questdes envolvendo
modelagem molecular

Fornecer o pés-teste e
acompanhar os alunos no
Google Meet (APENDICE B)

60

Fonte: A pesquisa.

No primeiro encontro foi realizado o pré-teste com nove questdes estruturadas
sobre modelagem molecular e uma questdo aberta. Apés a realizagdo do pré-teste
iniciaram as aulas de modelagem molecular através do Google Meet. Por meio de
encontros semanais com duracdo de 30 min para as aulas, com excec¢éo ao pré-teste
e pos-teste que tiveram a duracdo de 60 min, foram realizadas nove atividades de
modelagem, sendo doze o total de encontros até a realizagdo do pos-teste.

No segundo encontro os estudantes tiveram como atividade a instalagdo do
software de modelagem molecular Arguslab.

Na terceira aula as atividades propostas foram as de iniciagdo no software,
contemplando atividades como: abrir e salvar um arquivo, deletar atomos, ligacoes e

construir a molécula da agua. Ja na quarta aula a proposta era construir a molécula
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da aménia, apés a modelagem da molécula d’agua no exercicio anterior. Apés, no
quinto encontro, a proposta era de otimizar a geometria da molécula da agua, e
verificar os calculos na interface grafica do software. Em relacéo ao sexto e ao sétimo
encontro, a proposta tinha como objetivo calcular o comprimento das ligacdes entre
0s atomos e verificar o valor dos angulos.

Na oitava, nona, décima e décima primeira aula o objetivo proposto era o de
modelar a molécula do benzeno, clorobenzeno, fenol e do nitrobenzeno, considerados
exercicios de modelagem mais complexos para os alunos. Os exercicios propostos
foram de otimizar a geometria, colocar as cargas parciais nos atomos (a partir da
geracdo do relatério das cargas de Mulliken) e construir o0 mapa de potencial
eletrostatico da molécula. Concluindo, na décima segunda aula, a aplicacao do pés-
teste.



90

8 ANALISE DE RESULTADOS

O objetivo deste capitulo € apresentar os resultados obtidos durante a
pesquisa. Apresentaremos os dados mais significativos apds a analise do pré-teste,
poOs-teste e das entrevistas.

O capitulo esta dividido em trés partes, sendo a primeira a descricdo das
categorias e subcategorias, a inferéncia e interpretacao das tabelas com as categorias
e as respectivas subcategorias, e a analise dos resultados em cada categoria e

subcategoria.

8.1 CATEGORIAS E SUBCATEGORIAS

Para analisar tanto o material escrito desenvolvido pelos participantes quanto
a transcricao da entrevista realizada, optamos pela utilizacdo da Analise de Conteudo
de Bardin.

Dentre as técnicas de Andlise de Conteldo optamos pela Analise Categorial
que, de acordo com Bardin, é a mais antiga e utilizada dentre as técnicas de analise
de conteudo e “funciona por operagdes de desmembramento do texto em unidades,
em categorias segundo reagrupamentos analégicos” (BARDIN, 2015).

As quatro categorias de analise formuladas e as respectivas subcategorias
foram as seguintes:

Categoria 1: “WSEPR” — as citacdes dos alunos apresentam como respostas,
colocacdes envolvendo ligacdes quimicas simples; ligacdes quimicas duplas; angulo;
representacdo da estrutura da molécula; geometria da molécula; par de elétrons
desemparelhados; par de elétrons livres; eletronegatividade; polaridade; densidade
eletrdnica. Na subcategoria Estrutura 2D e 3D apresentam como respostas, ligagbes
quimicas simples; ligacdes quimicas duplas; angulo; estrutura da molécula; parte da
molécula; molécula como um todo. Ja na subcategoria Geometria Molecular e
Polaridade, apresenta respostas como, geometria da molécula, parte da molécula;
molécula como um todo; par de elétrons desemparelhados; par de elétrons livres;
eletronegatividade; polaridade; densidade eletrénica.

Categoria 2: “Aromaticidade” — a categoria Aromaticidade apresenta a
subcategoria Ressonancia, e as colocacfes dos alunos apresentam como respostas,

citacbes envolvendo benzeno; ligacdes duplas no anel aromatico; ligacdes
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conjugadas; ligacdes tracejadas; ligacfes pi; citacdo da figura geométrica hexagono
e losango; regra de Huckel.

Categoria 3: “Mapa de Potencial Eletrostatico” - a categoria Mapa de Potencial
Eletrostatico apresenta a subcategoria Densidade Eletronica. As respostas dos alunos
apresentam citacdes envolvendo distribuicdo de elétrons; distribuicdo tridimensional
da carga eletronica; cargas; cores na molécula; densidade eletronica; mapa de
potencial; parte da molécula; molécula como um todo.

Categoria 4: “Reacao Quimica” — apresenta as subcategorias Eletrofilo e
Reacdo em Anel Aromatico. As citacbes dos alunos apresentam como respostas,
colocacfes envolvendo reacdo em anel; reacdo de substituicdo eletrofilica aromatica;
reacdo em anel aromatico; posicdes orto, para e meta; posicbes de grupos; grupo
ativador; grupo desativador; orientador orto; orientador para; orientador meta;

eletréfilo.

8.2 INFERENCIA E INTERPRETACAO DAS TABELAS COM AS CATEGORIAS E
RESPECTIVAS SUBCATEGORIAS

Tabela 2 - Dados sobre a categoria VSEPR

Categoria 1 Subcategoria f %
VSEPR Estrutura 2D e 3D 13 21,00
Geometria Molecular e Polaridade 49 79,00
Total 62 100

Fonte: A pesquisa.

Na tabela 2 podemos observar os resultados da categoria VSEPR. De acordo
com os resultados, observamos que foi a categoria com o maior numero de citagdes,
no total de 62. A subcategoria Geometria Molecular e Polaridade obteve 49 citacdes
com indice de 79%. Ja a subcategoria Estrutura 2D e 3D, obteve 13 citagcdes com
indice de 21%. Em relacdo a essas atividades de modelagem molecular, o contetdo
geometria molecular tém a mediagdo cultural muito forte, ou seja, sdo atividades
corriqueiras e o aluno se vé confrontado com esses contetdos muito cedo, além de

saber mais a respeito do conteudo, também verbalizam mais.
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Tabela 3 - Dados sobre a categoria Aromaticidade

Categoria 2 Subcategoria f %
Aromaticidade Ressonancia 17 100
Total 17 100

Fonte: A pesquisa.

J& tabela 3 podemos observar os resultados da categoria Aromaticidade.
Nesta categoria obtivemos apenas a subcategoria Ressonancia. Em relacdo a este
conteudo consideramos que sd0 assuntos menos corriqueiros e que exige tempo e
aulas apropriadas para o bom entendimento por parte dos alunos. E importante
salientar que a turma teve dificuldades no aprendizado do conteudo, e a maior parte
dos alunos nédo adquiriu conhecimento adequado do assunto devido ao tempo
reduzido, e a qualidade das aulas on line durante o periodo da pandemia. Acreditamos

gue o contexto contribuiu para a baixa frequéncia desta subcategoria.

Tabela 4- Dados sobre a categoria Mapa de Potencial Eletrostatico

Categoria 3 Subcategoria f %
Mapa de Densidade Eletrénica 28 100
Potencial Total 28 100

Eletrostatico

Fonte: A pesquisa.

De acordo com a tabela 4 podemos observar os resultados da categoria Mapa
de Potencial Eletrostatico. Nesta categoria obtivemos apenas a subcategoria
Densidade Eletrénica. Em relacdo a este conteldo consideramos que sao assuntos
menos corrigueiros e que exigem tempo e aulas apropriadas para o bom entendimento
por parte dos alunos. E importante salientar que a turma teve dificuldades no
aprendizado do conteudo e a maior parte dos alunos ndo adquiriu conhecimento
adequado do assunto devido ao tempo reduzido e a qualidade das aulas on line

durante o periodo da pandemia.

Tabela 5 - Dados sobre a categoria Reacdo Quimica

Categoria 4 Subcategoria f %
Reac&o Quimica Eletrofilo 6 18,00
Reacdo em Anel Aromatico 27 82,00
Total 33 100

Fonte: A pesquisa.
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Na tabela 5 podemos observar os resultados da categoria Reacao Quimica.
E nesta categoria que reside o foco da pesquisa. A subcategoria Eletréfilo obteve
apenas 6 citacdes com indice de 18%. Ja a subcategoria Rea¢cdo em Anel Aromatico,
obteve 27 citagcdes com indice de 82%. Salientamos que a maior parte das citacdes
foram por parte do expert e algumas pelo aluno W. Concluimos que a compreenséo
eletrofilica se deu apenas pelos alunos W e o expert. O aluno W estudou juntamente
com o expert conseguindo obter algum conhecimento. Ja os demais estudantes ndo
tiveram essa compreensao, provavelmente ao mesmo contexto descrito nas

categorias mapa de potencial eletrostatico e aromaticidade.

Tabela 6 - Viséo global da avaliacdo das respostas, em rela¢édo as categorias que emergiram durante
a analise de confeccdo, com as respectivas frequéncias e percentuais.

Categorias f %
VSEPR 62 44,00
Aromaticidade 17 12,00
Mapa de Potencial Eletrostatico 28 20,00
Reacéo Quimica 33 24,00
Total 140 100

Fonte: A pesquisa.

Na tabela 6 podemos observar os resultados da frequéncia das respostas com
elementos de cada categoria que apareceu no corpus. Dentro da categoria Reacédo
Quimica estao as respostas que elucidam a compreensdo da modelagem da Reacédo
de Substituicio Eletrofilica Aromatica. E nesta categoria que esta o foco da pesquisa
de modelagem molecular, mas foi a categoria que apresentou somente 24% do total
das respostas durante a entrevista, bem abaixo da categoria VSEPR que apresentou
44%.

Conforme os comentarios realizados na primeira categoria, as atividades de
modelagem molecular, o conteido geometria molecular ttm a mediacao cultural muito
forte, ou seja, sdo atividades corriqueiras e o aluno se vé confrontado com esses
conteudos muito cedo, e as demais categorias ndo sao tao corriqueiras, exigindo aulas
mais elaboradas por parte do professor e tempo adequado para a explanacao do
conteudo. Além disso, devemos considerar a influéncia do contexto de aprendizagem

durante a pandemia.
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8.3ANALISE DE RESULTADOS NA CATEGORIA VSEPR

Antes de analisar os resultados das categorias descrevemos abaixo os
diferentes tipos de drivers e os critérios utilizados para a atribuicdo; as sequéncias
necessarias para a modelagem da reacao de Substituicdo Aromatica Eletrofilica que
devem ser seguidos no software Arguslab e a correcdo realizada em relacdo ao
apéndice D no topico geometria da molécula da amdnia.

A seguir descrevemos os diferentes tipos de drivers, de acordo com Souza
(2004), e os critérios utilizados para atribuicdo sobre aquisicdo de drivers culturais e
hiperculturais:

Os drivers psicofisicos sdo os que comandam a mediacdo com o mundo fisico
a partir da percepcdo, ou seja, do sistema sensorial. Ja os drivers sociais sdo
desenvolvidos a partir das habilidades sociais, na mediacéo direta com pessoas ou
grupo de pessoas. Em relacdo aos drivers culturais, os mesmos sao acionados
quando estamos no processo de aquisicdo de uma determinada cultura do
conhecimento formal. Por exemplo, na maioria das vezes representado pela grafia
(letras). No que diz respeitos aos drivers hiperculturais, esses sdo desenvolvidos a
partir da mediacdo com algum aparato hipercultural, por exemplo, com um software,
ou seja, semelhantes ao software.

Importante salientar que os drivers de visualizagdo molecular podem ter tanto
origem cultural como hipercultural. Além destes, os drivers de modelagem molecular,
sendo esses de origem hipercultural. Além disso, um detalhe que deve ser
considerado em especial, é que as representacdes do software sdo as mesmas do
livro. Em termos de representacao cultural e hipercultural, a Unica forma de realizar a
categorizacao € atraves da entrevista, em que o aluno verbaliza se resolveu a questao
com base no seu conhecimento adquirido nas aulas e/ou livros, ou ho conhecimento
adquirido com o manuseio do software.

A seguir apresentamos as sequéncias necessarias para a modelagem da
reacdo de Substituicdo Aromatica Eletrofilica que devem ser seguidos no software
Arguslab conforme os APENDICES I, J e K. Tomamos como exemplo a reagéo de
SAE na molécula do fenol.

Primeiro passo: construir a molécula do fenol no Arguslab. Apds, na segunda

etapa, confeccionar o mapa de potencial eletrostatico da molécula do fenol. No
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terceiro passo, confeccionar a tabela das cargas de Mulliken da molécula do fenol.

Estes passos encontram-se no APENDICE J.

Figura 7 - Sequéncias para a modelagem da reacdo de SAE no software Arguslab.
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Fonte: A pesquisa.

Concluida as etapas acima, o aluno identifica as cargas de Mulliken em cada
atomo de carbono, segundo o relatério Mulliken Atomic Charges, e coloca as
respectivas cargas nos espacos em branco conforme a primeiraimagem. Apos analisa
0 mapa de potencial eletrostatico da molécula do fenol, verificando os atomos de
carbono com cargas negativas, regido de maior densidade eletrdnica, com maior
carga negativa no mapa, segunda imagem. Com o conhecimento prévio de que o0s
grupos que irdo atacar o anel sdo denominados eletrdfilos, tem carga positiva e avido
por elétrons, e em relacdo aos halogénios que orientam na posicdo orto e para o
estudante compara no mapa de potencial eletrostatico as regiées onde se concentra
a carga negativa nos atomos de carbono, justamente os dados das cargas de Mulliken.
Assim, o aluno consegue direcionar o grupo NO, nas respectivas posi¢cdes do anel,
sem precisar saber de antem&o se o grupo X ou Y, no caso (OH’) denominado
hidroxila é orto-para ou meta dirigente, e ndo é necessario consultar nenhuma tabela.

Analisando o contexto da entrevista, o expert realizou as atividades de
modelagem propostas, construiu as moléculas do clorobenzeno, nitrobenzeno e fenol,
otimizou as geometrias das moléculas, construiu e interpretou os mapas de potencial
eletrostaticos das respectivas moléculas, pesquisou a cargas de Mulliken sobre os
atomos de carbono da molécula do clorobenzeno, e interpretou a entrada do eletréfilo
nas posicdes no anel.

Em relacdo aos ajustes no apéndice D, o0 mesmo foi necessario porque a

geometria da molécula da amodnia foi inserida equivocadamente nos procedimentos,
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ou seja, a geometria correta seria a piramidal trigonal e n&do a trigonal planar, conforme

a figura abaixo:

Fonte: A pesquisa

Na imagem 1 a geometria trigonal planar com angulo de 120°. Ja na imagem

2 a geometria piramidal trigonal com angulo de 109,45. Na imagem 3 a geometria da

molécula da ambnia ndo otimizada (forma de piramide). Na imagem 4 a geometria

piramidal trigonal com os pares de elétrons sobre o &tomo central (representacéo de

livros didaticos).

Salientamos que a proposta corretiva da geometria foi apresentada aos

estudantes antes do final do p6s-teste e antes das entrevistas.

8.3.1 Andlise na Subcategoria Estrutura 2D e 3D

Em relacdo ao estudante W, quando questionado sobre como desenhar a

molécula da aménia usando a representacdo 3D, e 0 que vocé estava imaginando

guando leu a questéo, o aluno W respondeu o seguinte:

Eu imaginei a amdnia (NHs) eu lembro que a ambnia tinha a
geometria, aquela geometria, era ndo era plana, tinha o angulo piramidal.
Entdo eu fiz a representagdo 2D e 3D?. Inclusive ficou similar no pré-teste e
pés-teste. No pos-teste a piramide do NHz 2 ficou um pouco bem mais feita e
néo foi apenas acidental. A percepg¢éo que eu tinha assim um pouco diferente,
eu entendia, tanto que tu vai ver... Eu coloco que a polaridade, a aménia é
apolar® porque no comeco eu tinha essa sensagao porque eu ndo entendia a
polaridade muito com a geometria em si, eu pensava eletronegatividade,
muita coisa que nao tinha ligacdo. Ai jA depois entendendo direitinho a
geometria eu consigo entender que forma polos que aqui é positivo aqui é
negativo entende. Eu consigo criar essa imagem na minha cabeca: tem um
polo positivo e um negativo, portanto é polar®. No pré-teste eu ainda nao tinha
essa sensacdo. Ai tu vai ver a piramide do pré-teste ficou um pouco mais
plana digamos assim do que o pds-teste que eu jaA me preocupei um pouco
mais em representar essa piramide [00:04:50].
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Em 1 o aluno coloca que a molécula da amdnia tinha o angulo piramidal (driver
cultural de visualizacéo), e diz que fez a representacdo em 2D e 3D. Em 2 comenta
que a piramide da amonia (driver cultural) ficou bem feita e ndo foi acidental. Em 3 W
diz que a molécula é apolar, ou seja, errou a resposta. Mais adiante em 4 afirma que
apos entender a geometria ele consegue entender que forma polos positivos e
negativos, e assim consegue criar essa imagem na cabeca. Ja em 5 o estudante diz
que pesquisa sobre a molécula e afirma que foi estudando Quimica Organica. Em 6
0 aluno diz que o expert através do software fez W ter uma percepc¢do mais tri-
dimensional da molécula. Em 7 a confirmacédo através do software Arguslab com
auxilio do expert, o aluno W consegue entender a polaridade. Podemos concluir a
partir de 4 que o aluno adquire drivers de visualizacdo molecular através da mediacéo
hipercultural.

O professor-pesquisador questiona o aluno, onde tu visualizaste estes
detalhes?

A resposta do aluno W é:

Bom o meu método de estudar quimica € assim eu penso huma
molécula, eu pesquiso ela e ai eu tento analisar. Quando eu vejo uma coisa
gue eu ndo entendi muito bem ai eu pesquiso sobre a molécula e eu tento
entender. Mas nesse caso aqui em especifico foi estudando organica.b eu
ndo sei. Enfim, foi alguma quimica, e ai eu estava com o expert M sabe,
conversando com ele e o expert me explicou isso. Fazendo ter uma
percepcdo mais tridimensional da molécula. Lembrei foi justamente nessa
disciplina quando a gente fez a modelagem, lembra no Arguslab.6 Ai eu
perguntei para o expert porqué da importancia de ser assim e ndo assado,
por que eu n&o posso representar NHz com o H em qualquer lugar. Ai o expert
me mostrou que a eletronegatividade, os elétrons sobrando. O expert
explicou que o nitrogénio tem elétrons sobrando e isso faria com que
empurrasse o hidrogénio e criasse esses dois polos sendo mais negativo e
um mais positivo e isso sim criasse a polaridade que depois teria a influéncia
guando fosse mistura com outra coisa (outra molécula, composto). Ai, a partir
dessa visualizagcdo assim que eu consegui entender melhor a questdo da
polaridade. Entdo no pré-teste eu ndo tinha acertado e no pés-teste eu ja
afirmei isso 7 [00:06:52].

Quando W é questionado sobre os desenhos realizado no pré-teste e pos-
teste, o porqué da diferenca entre os desenhos?

O desenho que eu fiz parece que os hidrogénios estéo ligados entre
si. E na verdade os hidrogénios ndo tem uma ligacdo direta entre si. Se eu
fosse desenhar novamente, eu ndo tenho muito talento com a méo, mas eu
tentei fazer uma piramide estruturada s6 que eu fechei o nitrogénio entre ele,
mas na verdade o que liga € o nitrogénio com o hidrogénio, o nitrogénio com
o hidrogénio e o nitrogénio com outro hidrogénio. Entédo nessa representacao
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eu ajustaria s6 que eu ndo sou muito bom de desenho e essa foi a forma que
eu consegui achar para representar uma piramide® [00:07:39].

[...] sim, eu valorizei mais para dar angulo, porque eu j& tinha uma
compreensdo melhor, j& dava para representar da maneira mais correta
[00:03:11 até 00:04:00, Video 2].

Figura 9 — Representa¢do da molécula da amdnia pelo estudante W durante o pré-teste.

Fonte: A pesquisa.

Figura 10 — Representagdo da molécula da amdnia pelo estudante W durante o pos-teste.

Fonte: A pesquisa.

Podemos observar a representacao de letras e tracos (palitos) para atomos e
ligacdes tanto no pré-teste como no pés-teste para a estrutura 2D. J4 em relacdo a
estrutura 3D no pré-teste e no pos-teste, em forma de letras, mas inseridas dentro de
bolas interligadas (palitos) remetendo as ligagdes quimicas. Além de um driver cultural
citado em 8 pelo aluno: uma “piramide”.

Concluimos em relagéo as representacdes que inicialmente o aluno utiliza-se
de drivers culturais, ou seja, letras para representar &tomos e palitos para representar
as ligacdes em 2D do pré-teste e as estruturas 2D do pos-teste. Apos a interagdo com
o software de modelagem molecular com auxilio do expert M, o estudante passa a
representar a estrutura 3D (geometria da molécula corretamente, ou seja, a geometria

piramidal trigonal). Ha uma diferenga de distribuicdo espacial entre os desenhos da
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letra b do pds-teste. Acreditamos que essa diferenca seja fruto da interacdo com o
software de modelagem molecular, em que a representacédo da letra b do pds-teste é
semelhante ao do software. O estudante passa a incorporar drivers hiperculturais de
visualizagdo molecular e modelagem molecular na sua estrutura cognitiva.

Apos o aluno foi instigado pelo professor para representar a molécula da
amoénia, e se ha alguma diferenga de “tamanho” entre os atomos. A resposta do aluno

W foi por meio de gestos e linguagem verbal:

Eu ndo imagino. Mas acredito que o nitrogénio seja maior
justamente porque tem mais prétons e elétrons. Enfim deve ser maior.
[00:11:12]

Por ter mais protons mais elétrons. Por ter mais elétrons ele ser
balanceado deve ter mais proétons, logo o nicleo € maior e tendo mais
elétrons mais elétrons girando em volta. Portanto, acredito que com isso ele
tenha que aumentar o tamanho dele. [00:11:47]

[...] entdo, o hidrogénio vai ter somente a camada s, e 0 nitrogénio
ja vai ter a camada p, entéo ele é automaticamente um pouco maior. Talvez
o dobro ou algo assim. [00:12:28].°

Figura 11 — Sequéncia de gestos do aluno W, representando o tamanho dos atomos de nitrogénio e
hidrogénio na molécula da amonia

Fonte: A pesquisa.

A imagem mental acima ilustra a sequéncia de gestos produzidos para a
representacdo da diferenca de tamanho entre os atomos de nitrogénio e hidrogénio.
Na imagem 1 o estudante representa o atomo de nitrogénio utilizando as duas méos
em forma de concha. Na imagem 2 com as duas méos afastadas em forma de concha
uma de frente para a outra, representa o nucleo do atomo de nitrogénio. Nas imagens
3, 4 e 5inicia a sequéncia de representacao do giro dos elétrons com o dedo indicador
da méo direita e com a méo esquerda fechada em forma de esfera. Na imagem 6 com
a mao direita em forma de concha afastada da mao esquerda também em forma de

concha a representacédo da diferenca de tamanho entre os atomos de nitrogénio e
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hidrogénio (quando o aluno cita a camada s do atomo de hidrogénio e a camada p do
atomo de nitrogénio. [00:11:40].
Em nova entrevista, o aluno € questionado pelo professor em relagdo aos

gestos produzidos:

P: Essas imagens sairam de onde? No que tu pensaste quando fez
esses gestos?

W: Eu pensei na demonstracdo do atomo mesmo, parecido com o
gue a gente consegue ver no software, também tem nos livros. Do atomo
mesmo e pensando nas Orbitas da eletrosfera, por isso que eu fiz com a méo
tentando demonstrar.

P: Em relacdo ao giro dos elétrons na 6rbita, isso veio de onde? O
gue é que tu pensaste para fazer isso? De onde saiu essa imagem?

W: A imagem do atomo mesmo:

[...] Por sis6 jatem os elétrons que vao estar sempre na eletrosfera,
né. Para balancear ali, que vai ter a mesma, geralmente, a mesma quantidade
de elétrons e de prétons. Ali no software a gente tem a visdo tridimensional
do &tomo, a gente também dai consegue ter essa concepcao, de imaginar o
nacleo dele aqui e os elétrons, cada elétron numa 6rbita diferente, por isso
tem varios angulos diferentes ali, porque eles vao estar circundando o nucleo
do atomo. [00:02:00 até 00:05:00 Video 3].1°

Observamos que o aluno utilizou os seguintes drivers: a mao em forma de
concha e esfera para a representacédo do atomo e nucleo. Outro driver utilizado € um
ponto sinalizado pelo dedo indicador para representar o elétron. A 6rbita do elétron é
representada pelo giro do dedo indicador sobre a méo fechada em forma de esfera,
reportando a outro o driver.

Acreditamos que a descricdo da imagem mental acima seja puramente
hipercultural conforme a descrigdo mencionada em 10.

O aluno W prop&em outra proposta de representacdo da molécula da amonia,

conforme a Figura 12.



101

Figura 12 — Sequéncia de gestos do aluno W, representando a molécula da amdnia com uma
borracha e um lapis.

Fonte: A pesquisa.

Nessa proposta confirmada na segunda entrevista, o estudante W utiliza como
auxilio uma borracha e um lapis para representar os atomos de nitrogénio e hidrogénio

e a ligacdo quimica, de acordo com a linguagem verbal:

[...] O lapis era para ser o dtomo de hidrogénio. Acredito que deve
ter sido o Unico objeto que tinha em m&o. Logo, mas era para mostrar 0s trés
hidrogénios, mas j& pode ser junto com a ligacao que seria a ligagcdo simples.
Assim, para formar o tripé. [00:17:17 Video 2].

Conforme a declaracéo do aluno W, a borracha seria para representar o &tomo
de nitrogénio e o lapis para representar os atomos de hidrogénio e as ligacdes simples.

Inicialmente na imagem 1 o aluno com a mao esquerda segura a borracha
para representar o atomo de nitrogénio. ApO6s na imagem 2 permanece com a
borracha na méo esquerda e com um lapis na mao direita representa o primeiro, 0
segundo e o terceiro atomo de hidrogénio, e as respectivas ligacbes. Na terceira
imagem o aluno volta com a mao para tras para identificar o terceiro &tomo de
hidrogénio. O aluno explica que forma uma piramide como se fosse um tripé que eu
fosse capaz de deixar em pé [00:14:19].

JA nesta imagem mental, verificamos que o aluno W utilizou drivers
psicofisicos, como: uma borracha para representar o atomo de nitrogénio; um lapis
para representar os trés atomos de hidrogénio e as trés ligacdes quimicas, e um tripé

para representar a geometria.
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Quando o aluno W é questionado sobre os pares de elétrons livres, como ele

faria a representacédo da molécula, a resposta verbal e gestual foi a seguinte:

Aqui ta o nitrogénio um pouco maior do que os hidrogénios, assim.
E ai agora aqui tem os elétrons sobrando e que dai vao fazer ter trés
hidrogénios aqui formando uma piramide. Esses elétrons aqui acima do
nitrogénio derrubam os hidrogénios e fizeram criar esse angulo, e eles tém a
distancia igual entre um hidrogénio ao outro porque eles sao todos positivos,
e, portanto, se repelem e tem a mesma distancia um do outro.

Figura 13 - Sequéncia de gestos do aluno W, representando o par de elétrons livres sobre o &tomo de
nitrogénio distorcendo as liga¢Bes de hidrogénio.
| - i N

Fonte: A pesquisa.

Na imagem 1 o aluno aproxima a méo direita e esquerda uma de frente para
outra na forma de bola para representar o &tomo de nitrogénio. Na segunda imagem
com as duas maos fechadas em forma de esfera e aproximando-as representa o par
de elétrons livre sobre o atomo de nitrogénio. Na terceira e quarta imagem o aluno
utiliza os dois bracos para representar os atomos de hidrogénio. Na quinta imagem
com as maos espalmadas representa um tridangulo para demonstrar a geometria
piramidal da molécula, forma de piramide. J4 na sexta imagem com as duas maos
fechadas em forma de esfera e aproximando-as representa o par de elétrons livre
sobre o atomo de nitrogénio. Na sétima imagem com a aproximacao das maos em
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forma de circulo representa os elétrons acima do atomo de nitrogénio. Ja na oitava
imagem o aluno representa a distorcdo das ligacdes de hidrogénio para baixo para
formar o angulo da molécula da aménia, representando os &tomos de hidrogénio com
as maos espalmadas. O aluno explica que forma uma piramide como se fosse um
tripé que eu fosse capaz de deixar em pé. [00:17:37].

Ja4 nesta terceira imagem mental percebemos a presenca de drivers
hiperculturais. Acerca dos drivers hiperculturais podemos citar a forma de concha para
representar o a&tomo de nitrogénio e elétrons; forma de esfera para representar o par
de elétrons; a mao espalmada para representar a geometria e atomo de hidrogénio.
Bracos para representar os atomos de hidrogénio, o tripé com o objetivo de
representar a geometria.

O professor-pesquisador questiona o aluno em relagdo a fonte dos
conhecimentos adquiridos, quando tu disseste que conversou com o0 expert e
visualizou isso, como aconteceu foi no papel ou ele te mostrou, como foi isso? A

resposta do estudante W:

A gente fazendo aqueles exercicios de modelagem, eu liguei para
o expert através do Discord! que tu podes ligar para amigos e nisso tem uma
opcdo que tu compartilhas a tela como no Google Meet. Eu liguei para o
expert compartilhei a tela e o expert ia me explicando. Apés ele abriu o
Arguslab dele e compartilhou a tela e ai eu vendo a explicacdo e a
modelagem do expert eu consegui ter essa no¢ao de entender a molécula em
trés dimensdes 1! [00:24:30].

Em nova entrevista com o aluno W, o estudante comenta: [...] como
se fosse um tripé de hidrogénios. A gente consegue fazer essa simulagao no
software e ter essa concepc¢éao. [00:06:00 até 00:02:00 Video 3].

Em relagdo aos conhecimentos observamos que o estudante ndo trabalhou

com a noc¢ao de plano e de posicionar a molécula considerando esse plano, utilizando

“\\\\

as representacoes classicas de ligacdes quimicas que estao para atras do plano

e para a frente do plano ¥

1 Discord é um aplicativo gratuito de comunicagdo que permite que vocé converse por voz, video e
texto com amigos, comunidades de jogos e desenvolvedores. Ele possui centenas de milhares de
usuarios, o que faz com que ele seja uma das formas mais populares de se conectar com as pessoas
online. O Discord pode ser usado em quase todas as plataformas e dispositivos conhecidos, incluindo
Windows, macQOS, Linux, iOS, iPadOS, Android, e navegadores. O que é o Discord? Disponivel em:
<https://tecnoblog.net/350768/0-que-e-discord>. Acesso em: 26 out. 2021


https://tecnoblog.net/350768/o-que-e-discord
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No que diz respeito a polaridade, o estudante W inicialmente afirma que a
molécula é apolar porque no comeco ele ndo tinha a percepcdo ndo entendia a
polaridade com a geometria. Apés passar pela modelagem molecular o aluno passa
a entender a geometria. Ele consegue entender que forma polos positivos e negativos.
O aluno consegue criar essa imagem na cabeca: tem um polo positivo e um negativo,
portanto € polar. No pré-teste o aluno comenta que nado tinha essa sensacao,
compreensdao. Como salientamos anteriormente hd uma diferenca de distribuicao
espacial entre os desenhos da letra b do pds-teste. Desse modo, acreditamos que
essa diferenca seja fruto da interacdo com o software de modelagem molecular, onde
a representacdo da letra b do pos-teste € semelhante ao do software, conforme a
linguagem verbal do estudante: “como se fosse um tripé de hidrogénios, a gente
consegue fazer essa simulagéo no software e ter essa concepc¢ao”. Assim, o estudante
passa a incorporar drivers hiperculturais de visualizacdo molecular e modelagem
molecular na sua estrutura cognitiva.

Concluimos que a mediagao cultural ndo foi suficiente. Foi preciso o aporte da
mediacao hipercultural para que ele tivesse a real nogéo da representacédo em 3D da
molécula. Nesse caso a habilidade visuoespacial do estudante foi modificada através
da mediacdo com o software.

Em relacdo a aluna V, quando questionada sobre a representacdo da

Estrutura 2D e 3D, a estudante comenta;

No pré-teste eu ja sabia que amdnia da geometria da amobnia era
piramidal,® mas eu ndo sei ndo tinha conhecimento e era denominado de 2D
como é que seria a representacdo em si. A gente ja tinha realizado exercicios
eu fiz a molécula em 2D e eu ndo sabia da denominacédo.? Ai no p6s-teste eu
ja tinha conhecimento para fazer a 2D. Na 3D eu figuei meio assim para
realizar por causa que na piramidal com 3D é para ver a profundidade né? O
movimento. Entao eu ndo sei se eu representei 100% certo. Porque eu estava
pesquisando, e depois teria o nitrogénio na parte superior, ele teria os pares
isolados em cima, eles faziam uma repulsao, seria essa formula repulsdo?” 3

Em 1, 2 e 3 percebemos a mediacdo cultural por parte da estudante em

relacdo a visualizacado molecular.
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Figura 14 - Representacdo da molécula da ambnia em 2D e 3D no pés-teste pela aluna V.

P6s-teste

Fonte: A pesquisa.

Sobre a estudante V, verificamos no pés-teste que ela representa os atomos
como letras, e as ligacbes em forma de tracos (palitos) na representacdao 2D. Na
representacdo 3D passa a representar letras dentro de bolas para atomos e as
ligagbes na forma de palitos. A estudante também cita o termo profundidade piramidal
guando estava pesquisando. A aluna ainda comenta sobre o0 nitrogénio na parte
superior, e ele teria os pares isolados em cima, sendo que esses pares faziam uma
repulsdo. Essa condicéo de representacdo de pares de elétrons livres ndo possivel no
software. Em relacédo a representacdo em 3D, a mesma é semelhante ao software,
mas como a estudante nao foi questionada a fundo sobre a sua origem ndo podemos
concluir em relacdo a aquisicdo de drivers hiperculturais, ou seja, é inconclusivo.
Nesse caso, podemos afirmar sobre a aquisicdo de driver culturais, como:
representacdo em forma de letras para o a4omo e em forma de palitos na
representacdo 2D. Em relacdo a estrutura 3D letra dentro de bolas para o atomo e
palitos para as ligaces.

No que se refere aos conhecimentos verificamos através da linguagem verbal
da estudante, que a mesma nao tinha conhecimento da estrutura 2D (denominacéo)
€ como seria a representacdo. A estudante menciona que havia realizado exercicios,
mas ndo sabia a denominacdo apesar de ter feito a molécula. No pdés-teste a
estudante confirma que ja tinha conhecimento para representar a estrutura 2D. Ja na
representacdo em 3D a aluna diz que estava com duvidas ao citar que na geometria
piramidal é para verificar a profundidade. Ela conclui que néo sabia se a sua
representacdo estava totalmente correta, e ao pesquisar (ndo citou a fonte e também
nao foi questionada a fundo sobre a origem), menciona que na parte superior do atomo
de nitrogénio teria pares isolados e que esses pares fariam a repulsdo. Concluimos
gue esses conhecimentos sobre pares de elétrons e repulsdo ndo foram adquiridos

através do software de modelagem molecular, e sim provavelmente através da



106

mediacao cultural. Mas também existe a possibilidade da mediacao hipercultural, visto
gue a estudante nédo foi questionada nas entrevistas.
J4 em relacdo a aluna MT quando questionada sobre a representacdo da

Estrutura 2D e 3D, a aluna comenta:

[....] dai no pés-teste a gente ja estava trabalhando com o software,
a gente fez a molécula da amdnia e da agua, entdo eu imaginei que para
fazer em uma folha em 3D a gente teria que fazer as bolinhas e as liga¢des,
ndo é? Claro que ndo ficaria igual se a gente fizesse no software, mas eu
acho que foi mais ou menos isso que eu pensei em colocar no papel.!

Em 1 percebemos aquisicdo de drivers hiperculturais de visualizacdo
molecular e modelagem molecular.

Quando questionada pelo professor-pesquisador em relacdo as bolinhas, se
os atomos tinham cores, 0 que vocé imaginava? A resposta da aluna foi a seguinte:
“sim, uma cor eu sei que tem porque a gente trabalhou no software e tinha cor nas

bolinhas, s6 que eu ndo pensei nessa parte na hora, eu me esqueci’.

Figura 15 - Representacdo da molécula da aménia em 2D e 3D no pré-teste e pés-teste pela aluna

MT.
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Fonte: A pesquisa.

Observamos aqui a que a estudante lembrou do software Arguslab para
representar a Estrutura 3D.

Podemos verificar no pré-teste a presenca de drivers culturais onde a
estudante representa o atomo na forma de letras e as ligacdes na forma de palitos
para a representacao 2D. Ja no pés-teste a estudante MT utiliza letras e palitos para
a representacdo de atomos e ligacbes para representar a estrutura 2D. Durante a
entrevista quando questionada sobre as bolinhas, se os atomos tinham cor, o que
vocé imaginava, a aluna responde que sim, e esclarece: “a gente trabalhou no

software e tinha cor nas bolinhas, s6 que eu ndo pensei nessa parte na hora, eu me
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esqueci”. Percebemos a aquisicdo de drivers hiperculturais em relacdo a visualizacéo
dos atomos (visualizacdo molecular), a cor visualizada no software.

A partir da representagéo 3D a estudante passa a utilizar drivers na forma de
letras dentro de bolas e palitos para representacdo de atomos e ligagdes quimicas.
Salientamos que essa representacdo € semelhante ao software de modelagem
molecular. Importante a citacdo da estudante quando afirma que as bolinhas tinham
cor, ou seja, um driver hipercultural. Assim, concluimos que a estudante adquiriu a
mediacao hipercultural em relacao a visualizagdo molecular e a modelagem molecular
ao representar a molécula e em relagéo a cor visualizada nos atomos.

No que se refere aos conhecimentos, observamos para a representacéo 2D o
mesmo entendimento tanto no pré-teste quanto no pos-teste. Ja para a representacao
3D uma mudanca significativa de visualizacdo e representacéo da estrutura, visto que
no pré-teste a estudante ndo respondeu a questao.

Concluimos que a estudante nao tinha conhecimento inicial da representacéo
3D, e a mediagdo cultural ndo foi suficiente. Foi preciso o aporte da mediacao
hipercultural para que ela tivesse a real no¢ao da representacdo em 3D da molécula.
Nesse caso a habilidade visuoespacial da estudante foi modificada através da
mediacao com o software.

De acordo com o aluno GH quando questionado sobre a representacdo da

Estrutura 2D e 3D, comenta o seguinte:

Primeiramente eu, eu pensei nos atomos que compde a amodnia né,
gue € o NHs, e tentei fazer do jeito que eu imaginei, que ali primeiro né, na
representacé@o 2D, eu fiz uma, ela s6 em piramidal, mas sem profundidade,
né, e acho que foi isso. E na 3D. [00:04:54]

Mas esse, esse conhecimento de ter trés atomos, e profundidade piramidal
veio de onde? Vocé lembra de onde é que veio? “Isso foi pesquisando, ou ndao lembro
se foi tu que ensinou da geometria da amoénia, mas acho que foi quando a gente teve
as aulas do Arguslab” [00:05:18].
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Figura 16 - Representacdo da molécula da aménia em 2D e 3D no pré-teste e pds-teste pelo aluno
GH.

Pré-teste P6s-teste

Fonte: A pesquisa.

Em nova entrevista o aluno foi questionado sobre a questdo b do pré-teste e
pos-teste. HA uma modificacdo, por que tu fizeste aguela modificagcdo? O que tu

quiseste mostrar, tu lembras? A resposta do aluno foi a seguinte:

GH: Acho mais pela representagdo 3D, eu tentei mudar, pelo que
eu vi no Arguslab, representar de uma maneira mais correta, talvez.

P: Mas qual representacéo tu achas que esta mais correta, a letra
aou a letra b do pos-teste?

GH: Eu acho que eu tentei mudar a representacdo 3D mesmo, para
tentar fazer algo mais 3D, mas nao sei se foi uma tentativa falha.

P: Mas, entdo, para ti, a que mais representa a 3D seria a letra b do
pré-teste ou do pds-teste?

GH: Eu acho que agora é a do pré-teste. [00:01:00 até 00:02:20
Video 3].

Inicialmente nas representagfes 2D tanto no pré-teste como no pos-teste, o
estudante utiliza drivers culturais para a representacdo, ou seja, letras e palitos para
a representacao de atomos e moléculas. Ja para representar a estrutura 3D no pré-
teste utiliza-se de drivers culturais letras dentro de bolas e palitos para representar em
3D. Acreditamos que essa representacdo seja de cunho cultural porque o aluno ainda
nao havia passado pela modelagem. Em relacéo a letra b do pés-teste de acordo com
as declaragcdes do aluno, o mesmo mudou a representacdo porque desejava
representar de forma mais correta, fazer algo mais 3D. Apesar de representar
corretamente voltou atras em sua opinido e considerou a letra a como representacao
mais correta. Salientamos que as representacdes sao semelhantes ao software, mas
também semelhante aos livros. Concluimos que o estudante teve ganhos de
visualizacdo e na modelagem molecular ao interagir com o software mesmo ao mudar
a sua opinido sobre a representacdo, quando citou: “acho mais pela representagcao
3D, eu tentei mudar, pelo que eu vi no Arguslab, representar de uma maneira mais
correta, talvez”’. Desse modo, em relacdo ao entendimento da estrutura em 3D da
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molécula da amonia, podemos observar que o aluno inicialmente com a mediacao
cultural passa para a mediacao hipercultural. Em relacéo a habilidade visuoespacial
do estudante, concluimos que a mesma foi modificada através da mediagdo com o
software de modelagem molecular

Ja em relacédo a aluna CB, quando questionada sobre a representacao da

Estrutura 2D e 3D, comenta o seguinte:

[...] a B da 1, eu néo fiz porque, quando a gente ainda néo tinha
mexido no Arguslab, dai eu ndo tinha no¢cdo de como é que era o 3D.

[....] ai, na B, do pos-teste eu imaginei como se fosse fazer no
Arguslab 14 com as moléculas tudo com as bolinhas certinho e as ligacfes e
a 0 a molécula normal ali do, da amdnia, no primeiro nono ano eu aprendi a
fazer.

Na figura abaixo a representacdo da molécula da amdnia no pré-teste e no

pés-teste.

Figura 17 - Representacdo da molécula da aménia em 2D e 3D no pré-teste e pds-teste pela aluna
CB.
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Fonte: A pesquisa.

Verificamos que no pré-teste a estudante utiliza letras e palitos como driver
culturais para a representacdo em 2D, e ndo fez a representacdo em 3D. No pds-teste
para representar a estrutura 2D utiliza letras e palitos para a representacdo de atomos
e ligacdes. Ja para a representacdo em 3D no pos-teste utiliza letras dentro de bolas
e palitos para representar o atomo e as ligacdes. A aluna CB comenta que fez a
representacdo em 3D porque ndo tinha no¢cdo como era. A pés ter passado pela
modelagem molecular a estudante afirmou: no pds-teste eu imaginei como se fosse
fazer no Arguslab 14 com as moléculas tudo com as bolinhas certinho e as ligacdes e
a molécula”. A representacdo em 3D é semelhante ao software.

Percebemos que a estudante menciona o termo bolinhas para visualizagéo de
atomos no software. Concluimos que a aluna CB obteve ganhos importantes em

relacdo a visualizacdo molecular e a propria modelagem molecular, alterando
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significativamente o seu entendimento em relacéo a estrutura 3D através da mediacéo
hipercultural.

Concluimos que a mediagao cultural ndo foi suficiente. Foi preciso o aporte da
mediacao hipercultural para que a aluna tivesse a real nogéo da representacéo em 3D
da molécula. Nesse caso a habilidade visuoespacial da estudante foi modificada
através da mediacdo com o software.

Em relacdo ao expert, 0 mesmo teceu 0s seguintes comentarios:

[....] eu logo pensei que a estrutura 2D seria a representacdo de
Lewis das moléculas e a 3D a representacéo mais proxima que se consegue
desenhar da geometria da molécula. Quando eu desenhei a molécula da
amdnia eu levei em consideracdo os métodos béasicos de construcdo das
estruturas basicas dos atomos. A molécula da amdnia é constituida de um
atomo de nitrogénio e trés atomos de hidrogénio, formula basica da molécula
NHs. Considerando que o hidrogénio tem um elétron na camada de valéncia
€ 0 nitrogénio tem cinco elétrons na camada de valéncia sendo que trés estao
desemparelhados e dois estdo formando um par de elétrons. Eu faco a
correta distribuicéo e a correta distribuicdo das ligages sigma. Ocorrem trés
ligagdes sigma entre o hidrogénio e o nitrogénio, e o nitrogénio apresenta um
par de elétrons no topo que caracteriza a geometria piramidal [00:05:01].

Figura 18 - Representacdo da molécula da aménia em 2D e 3D no pré-teste e pos-teste pelo expert
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Fonte: A pesquisa.

O expert néo realizou gestos durante a entrevista nesta subcategoria. No pré-
teste o estudante utilizou drivers culturais para representar as estruturas: no pré-teste
usou letras e palitos para representar atomos e ligacdes e letra dentro de bolas e
palitos para representar atomos e as ligacdes. No poOs-teste para representar a
estrutura 2D utilizou letras e palitos e utilizou dois pontos para representar o par de
elétrons sobre o atomo de nitrogénio. Consideramos os dois pontos driver culturais

para a representacdo do par de elétrons livres sobre o atomo de nitrogénio.
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Em uma nova entrevista o aluno é questionado sobre o porqué da
representacdo do par de elétrons no pds-teste na representacdo 2D? Tu terias alguma
explicacéo por qué tu nao representaste na letra a? A resposta foi a seguinte:

Expert M: Sim. Eu acho que numa das representacgdes eu fiz sem levar em
conta os pares isolados. Na letra a dos poOs-teste tem a representacdo do par de
elétrons isolado na molécula. E isso ai eu ndo levei em conta no pré-teste. Acho que
0 porqué eu fiz isso, na hora eu ndo lembrei ou ndo achei relevante eu representar
isso, porque ali na letra a € uma representacao so das ligagdes, sem levar em conta
a geometria molecular. Acho que foi isso mesmo. [00:00:30 até 00:02:00 Video 3].

O aluno também é questionado em relacdo as representacdes da letra b no
pré-teste e no pds-teste, se era para ser a mesma representacao? A resposta do aluno

foi:

Expert M: E para demonstrar de que maneira os hidrogénios est&o
ligados no nitrogénio. Para formar a geometria trigonal piramidal da amonia.
Eu tentei ali representar ela como uma piramidezinha, mas é dificil desenhar.
E para ser igual, tanto quanto no pds-teste eu ja tinha aimagem tridimensional
da aménia.

P: Essas representagfes que tu fizeste, tanto no pré-teste como no
pés-teste, esses desenhos, 0 que tu imaginavas, de onde saiu isso?

Expert M: Ja tinha fonte externa da literatura que eu havia adquirido.
Eu ja havia visto muitas vezes a molécula da aménia, em mapas de potencial
eletrostatico, mostrando polaridade, geometria, tudo isso eu ja havia
aprendido. [00:02:00 até 00:03:00 Video 3].

A concluséo que chegamos é a presenca da forte mediacéo cultural por parte
do aluno, ndo havendo evidéncias de drivers hiperculturais. Como esta descrito na
apresentacao do expert, o software Arguslab serviu apenas como um organizador

prévio.
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8.3.2 Andlise na Subcategoria Geometria Molecular e Polaridade

Em relagdo a categoria Geometria Molecular e Polaridade o aluno W,

comentou:

No pré-teste a representacdo ficou similar, mas eu errei a polaridade
da amdnia. Eu botei apolar no pré-teste. Igual eu te falei eu estava com aquela
imagem que a eletronegatividade tudo mais.. s6 que na verdade eu devia ter
pensado menos nisso e mais na geometria em si que foi dai dessa
visualiza¢@o mais de ver as trés dimensoes.

Porque quando eu fiz o pré-teste eu enxergava as moléculas de
uma maneira muito escrita na folha ndo tentava fazer esse exercicio mental
de trazer a molécula tridimensionalmente. Isso s6 foi ali conforme nés fomos
fazendo os exercicios que eu consegui visualizar isso em trés dimensodes”. !
Até este ponto o aluno estava tratando de representagao 3D. “E percebi que
isso faz criar um polo em cima um polo embaixo, e depois no pés-teste eu
consegui que era apolar sim, como a agua. E a agua botei que polar porque
é solvente universal e ja tinha nogdo que era polar.?2 Na questao da polaridade
foi com o expert M. Quando a gente estava fazendo os exercicios eu
perguntei a importancia da geometria. Por que eu ndo podia representar de
uma outra forma se tivesse a mesma quantidade de &tomos. Tem um
nitrogénio e trés hidrogénios e por que eu ndo posso colocar em outro lugar
e ele me explicou que as forcas fazem com que fique sempre da mesma
forma a aménia e que estando todos os hidrogénios abaixo e o nitrogénio
acima cria um campo de polo positivo e negativo. Entdo a molécula vai ser
polar porque estid bem definido onde vai ser positivo e negativo os polos da
molécula 2 [00:19:46].

Em percebemos a mediacdo hipercultural com ganhos em relagcdo a

visualizacdo molecular. J& em 2 a mediagdo cultural, e em 3 ndo temos como

identificar a origem dos drivers, mas € possivel supor que sejam hiperculturais porque

o aluno cita o “ele me explicou”, quando o aluno se refere ao expert M explicando os

conteudos através do software.

A figura abaixo ilustra representacdo no pré-teste e pos-teste das moléculas

da agua e da amonia.

Figura 19 - Representa¢cfes da molécula da 4gua e da amdnia no pré-teste e no pds-teste pelo aluno

W.

Pré-teste P6s-teste

Fonte: A pesquisa.
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Nas representacdes acima observamos por parte do estudante a utilizacao
drivers culturais tanto no pré-teste como no pos-teste, tais como: letras e palitos para
a representacdo dos atomos e ligagdes quimicas.

No que se refere a polaridade da molécula da agua, o estudante comenta que
a agua é solvente universal, ou seja, faz a analogia entre polaridade e o solvente, e
acerta a questdo. A explicacdo mais plausivel para esta analogia, € que em muitas
oportunidades os professores do Ensino Médio utilizam-se desta relacdo nas aulas.
Em relacdo & molécula da amdnia o estudante no pré-teste erra a resposta e acerta
no pos-teste.

Quando o aluno é questionado pelo professor-pesquisador sobre a
representacdo da molécula da agua no pés-teste, e se ele modificaria alguma coisa

em uma nova representacao, e o que ele modificaria, o estudante comenta e gesticula:

Aqui esta o oxigénio e ele € um pouco maior que o hidrogénio e os
hidrogénios. Os atomos estdo um de frente para o outro justamente devido a
positividade e eles se repelem. Os &tomos de hidrogénio estéo aqui em baixo
devido aos quatro elétrons que sobram em cima do oxigénio* [00:21:34].

Figura 20 - Sequéncia de gestos do estudante W, representando a molécula da 4gua com os pares
de elétrons livres sobre o atomo de oxigénio.

Fonte: A pesquisa.
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Na imagem 1 com as duas maos aproximadas de frente para outra na forma
de bola a representacdo do atomo de oxigénio. Na imagem 2 com a mao esquerda
aberta em forma de concha o &tomo de oxigénio e a mao esquerda aberta a baixo a
representacdo do 4&tomo de hidrogénio também em forma de concha. Na imagem 3
com as duas maos afastadas e abertas, a representacdo dos atomos de hidrogénio
na parte inferior em forma de concha. Na imagem 4 com os dedos polegar e indicador
da mao esquerda e direita e afastados, a representacdo dos dois pares de elétrons
livres sobre o atomo de oxigénio na forma de ponto. J& na imagem 5 com as duas
maos fechadas em forma de esfera os dois pares de elétrons livres sobre o atomo de
oxigénio [00:20:43].

Sabemos que a representacdo de bolas e palitos € uma representacao
comum entre os livros e os softwares de modelagem molecular. Entdo, para saber
exatamente se tais representacdes das imagens mentais, externalizadas por gestos,
sdo de fato hiperculturais deveriamos ter realizado o devido questionamento na
entrevista. Desse modo, ndo podemos afirmar se as representacdes utilizadas pelo
aluno, séo de fato de origem hipercultural.

Apoés o aluno é guestionado em relacdo a geometria da agua, qual seria a
geometria, e 0 aluno responde angular. Mais adiante o pesquisador pergunta onde o

aluno obteve essas informacdes, e 0 estudante relata:

A gente chegou a ver isso ano passado. Eu tinha entendido, mas
muito superficialmente ndo na pratica sabe. Essa visualizacdo de trazer mais
para a pratica surgiu tendo uma sensacao mais tridimensional da molécula.>
Eu acho que essa chave virou quando eu conversei com o expert M, mas
essa visdo mais tridimensional da molécula veio conversando com o expert
visualizando a molécula em 3D. Depois que eu consegui visualizar em 3D eu
consegui entender muitas coisas como porque as coisas estdo funcionando
ali porque precisam ter essa distancia e &ngulos. Essa chave virou na minha
cabeca com a conversa com o expert diante da tri-dimenséo da molécula com
o Arguslab ¢ [00:23:21].

Aqui em 5 ele reconhece que entendeu superficialmente e que a visualizacao
da molécula ajudou na compreenséao. De fato, ele virou a chave a partir da conversa
com o expert, mas ndo podemos negar que, na mediacao cultural com o expert, ha
um elemento hipercultural presente, pois eles foram manipulando a molécula no
software enquanto conversavam. JA em 6 estd bem claro que o ganho de

conhecimentos esta relacionado com a aquisicao de drivers culturais (na conversa
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com o expert), e hiperculturais na manipulacdo com o software quando o aluno
menciona em 7 que o expert compartilhou a tela e utilizou o software Arguslab.
Observamos aqui um ganho na visualizagdo molecular, ou seja, um driver de
visualizagao molecular.
Apo6s o pesquisador pergunta, quando tu disseste que conversa com 0 expert

M e visualizou isso, como aconteceu foi no papel ou ele te mostrou, como foi isso?

A gente fazendo aqueles exercicios de modelagem, eu liguei para
o expert através do Discord que tu podes ligar para amigos e nisso tem uma
opcdo que tu compartilhas a tela como no Google Meet. Eu liguei para o
expert compartilhei a tela e o expert ia me explicando. Apés ele abriu o
Arguslab dele e compartilhou a tela e ai eu vendo a explicacdo e a
modelagem do expert eu consegui ter essa no¢éo de entender a molécula em
trés dimensbes’ [00:24:30].

Aqui em 7 temos a prova cabal da aquisicdo de drivers hiperculturais, pois
tudo na conversa foi mediado por processamento extracerebral de natureza
hipercultural

Em uma nova entrevista, o aluno foi questionado em relacdo a questdo da

polaridade da molécula da amdnia, e resposta foi a seguinte:

W: [...] tanto que eu errei a polaridade ali na primeira dos testes, que
eu coloquei que seria apolar.

P: Mas tu erraste no pré-teste, tu ndo sabias, ndo tinha certeza se
era polar ou apolar, € isso?

W: Na segunda eu ja acertei por ja ter mais a percepcao de como
funciona a polaridade.

P: Essa percepcéao de como funciona a polaridade, onde é que tu
aprendeste isso?

W: Tanto nas aulas, nos livros®. Nesse sentido o software de
modelagem ajudou muito®. Tu consegues visualizar, tem uma opcéo, nao
lembro onde era, mas la no software tu tinhas uma opcédo que ele fica bem
certinho as cores. Onde mostra quando fica mais negativo e positivo na
molécula, para conseguir ver a criagdo de polos.

P: Entao foi no software?

W: E, no software. Tu tens a molécula, eu ndo lembro onde é que
era que tu clicavas, faz tempo que eu ndo abro o software. Mas tem um lugar
gue tu apertavas la no software que ele tinha cores. Dai tu consegue ver bem
direitinho que na parte dos hidrogénios ele tem uma cor, e na parte dos
nitrogénios tem outra cor.1!

P: Quando tu disseste que viu no software seria parecido com isso:
é colocado na tela 0 mapa de potencial eletrostéatico do fenol.

W: E isso. Consegue-se visualizar os campos. Onde é positivo e
negativo para ter uma percepc¢ao mais espacial de cada um dos polos. Para
mim na minha concepc¢do ajudou muito, ficou mais claro, sabe. Do que era
apolar e polar.2 [00:11:00 até 00:14:00 Video 3].
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Em 8 temos uma mediacao cultural, em 9, 10, 11 uma mediacao hipercultural.
Em 12 ele responde muito claramente que, embora haja drivers culturais, eles nao
foram suficientes para a correta compreenséo da polaridade da molécula. Somente
com a aquisicao de drivers hiperculturais essa compreensao foi consolidada. Em 13 a
mediacao hipercultural promovendo aquisicdo de conceitos para melhor resolver
guestdes de polaridade das moléculas. Ja em 14 nao representou pares de elétrons
no pré-teste. E, de fato, ndo os considerou porque, se tivesse considerado, teria se
dado conta de que a molécula n&o é trigonal planar e sim piramidal.

Em outra etapa, realizamos uma entrevista extra com o expert M a fim de

compreender como foi a explicacdo desses detalhes para o aluno W.

P: Questiona o expert sobre o que o aluno W entendia por
percep¢do mais tridimensional da molécula?

Expert M: Eu acredito que é referente a geometria da molecular.

Expert M: Porque o W antes, ele néo tinha estabelecido nenhuma
ligagdo entre geometria da molécula e como isso provocava a polaridade por
conta das caracteristicas de cada atomo. Como ele falou antes, ele tinha que
a molécula da amdnia era apolar porque ele ndo considerava a geometria
molecular e como isso influenciava as questdes de polaridade. Eu dei as
explicacbes, expliquei para ele porque a amdnia néo é trigonal planar, ela tem
uma curvatura entre os atomos de hidrogénio, isso faz com que o nitrogénio,
gue é mais eletronegativo, puxe os elétrons e crie um polo negativo em volta
dele.

P: Entéo, ele enxergou isso através do Arguslab?

Expert M: Sim. Eu usei o Arguslab como ferramenta para explicar
para ele, tudo aliado com o Mapa de Potencial Eletrénico que o software
dispbes, e dai eu pude mostrar para ele bem claramente como que se cria 0s
polos.13 Foi importante porque antes ele nunca teve contato, eu acho, com
essa questao, e o Arguslab é um programa que disp8es de ferramentas muito
didaticas, muito intuitivas para demonstrar essas questfes. [00:03:42 até
00:09:00 Video 2].

Conforme relatado acima, consideramos que os gestos produzidos pelo
estudante para representar a imagem mental da molécula da agua e os pares de
elétrons sdo de cunho hipercultural.’* Concluimos que o estudante W obteve um
ganho significativo em relacdo a visualizacdo molecular (driver de visualizagédo
molecular) obtida através da mediac&o hipercultural, através do mapa de potencial
eletrostatico, conhecimento que o estudante nédo tinha antes. Apesar do aluno W néo
representar o mapa de potencial eletrostatico da molécula da agua e da amodnia
durante o pos-teste e durante as entrevistas, e de acordo com a linguagem verbal do
préprio aluno e do expert, foi possivel ao estudante W definir a polaridade da molécula
da amobnia. A mediagao cultural ndo foi suficiente para que o estudante “virasse a

chave”. Foi preciso o aporte da mediacado hipercultural para que ele tivesse a real
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nocéo do efeito da geometria da molécula na polaridade. Nesse caso a habilidade
visuoespacial foi modificada através da mediacdo com o software.

J4& em relacdo a estudante MT, quando questionada sobre a Geometria
Molecular e Polaridade, ela teceu os seguintes comentarios:

Para fazer isso eu imaginei de novo a agua, H20, e como eujavie
havia estudado, como eu estava sempre estudando e vendo geometria em
guimica normal na matéria, eu ja sabia que a geometria da agua é angular,
entdo eu meio que sO coloquei o oxigénio, hidrogénio, puxei a ligacdo e
coloquei hidrogénio, dai puxei a outra ligagdo e coloquei outro hidrogénio.
Entdo eu acho que foi isso e eu também sabia que ela era polar porque ela
tem densidade eletrénica, eu acho que é assim que se fala, quando sobra
elétrons ndo preenche totalmente porque o oxigénio tem mais elétrons
disponiveis na camada.

Percebemos no contexto acima a presencga da mediagao cultural por parte da
estudante. Temos aqui a presenca de drivers culturais de visualizacdo molecular.
A figura abaixo ilustra as respostas da estudante durante o pré-teste e pos-

teste.

Figura 21 - Representacdo da molécula da agua e da aménia no pré-teste e pos-teste da aluna MT.

Pré-teste P6s-teste

Fonte: A pesquisa.

No que diz respeitos as representacdes do pré-teste e do poés-teste,
verificamos que a estudante utilizou drivers culturais, como: letra e palitos para a
representacdo de atomos e liga¢des quimicas.

Na figura abaixo a representacdo da imagem mental de parte da molécula da

agua.
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Figura 22 - Sequéncia de gestos da aluna MT, representando parte da molécula da agua.

Fonte: A pesquisa.

Na primeira imagem a estudante com a mao direita fechada na forma de
esfera representa o 4&tomo de oxigénio. Na segunda imagem com a mao direita
parcialmente fechada em forma de concha, representa um &tomo de hidrogénio
[00:12:15].

Podemos observar a presenca de um driver cultural, ou seja, a forma de
concha para representar o atomo de oxigénio e hidrogénio. Nesse caso, como nao
guestionamos a origem dos gestos, ndo podemos afirmar sobre a aquisicdo da
mediacao hipercultural. Acreditamos que de acordo com o contexto acima, a origem
seja de natureza cultural.

Mais adiante a aluna é questionada sobre a molécula da ambnia, o0 que vocé

imaginou para responder essa questdo da amonia?

Tranquilo. Ta. Dai como a gente tinha feito no software, se vocé
tivesse feito varias vezes vocé ia conseguir lembrar na hora que era o formato
piramidal, geometria piramidal, se eu ndo me engano foi isso que eu respondi,
eu acho que sim, porgue eu olho ali e eu vejo um triangulo, eu relaciono a
piramide, é basicamente isso. E polar porque sobra aqueles dois pares de
elétron, no caso eu teria que ter colocado os dois pontinhos ali em cima do N
gue sobraram e porque € eletronegativo. Eu acho que foi mais ou menos isso
gue eu imaginei na hora.?

Em 1 temos a aquisicdo de drivers hiperculturais em relacdo a visualizacéo
molecular.
Na figura abaixo a representacdo mental da geometria da molécula da

amonia.
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Figura 23 - Sequéncia de gestos da aluna MT, representando a geometria da molécula da amdnia.

Fonte: A pesquisa.

Na primeira, segunda e terceira imagem a aluna com as duas maos abertas e
estendidas para cima representa uma piramide, relacionando com a geometria da
molécula. A estudante faz analogia entre triangulo com piramide para mencionar a
geometria da molécula [0:16:20].

Podemos observar a presenca de dois drivers hiperculturais: o tridngulo e a
piramide, para representar a geometria da molécula.

Em nova entrevista, a estudante foi questionada em relacdo as imagens

mentais, ou seja, 0 que vocé imaginava quando produzia os gestos:

P: O que vocé imaginava quando produzia os gestos?

MT: Eles vinham primeiramente de livros, e a estrutura, as
moléculas em parte vinham do software de modelagem, o Arguslab. Os livros
também tém esse conteddo visual para a gente imaginar como seria mais ou
menos nha prética.

P: Entdo, o software foi (til para alguma coisa. O que trouxe de
bom?

MT: Na minha opinido, eu acho que foi muito bom, porque a gente,
geralmente, nos livios a molécula € em geometria plana. E o software
possibilita a gente poder movimentar a molécula, conseguir visualizar melhor
como que funciona os angulos, e o formato dela, a estrutura que ela
representa. Enfim, acredito que foi muito Gtil. [00:02:00 até 00:04:00 Video 2].

Em relacdo a linguagem gestual, percebemos uma mescla entre a mediagéo
cultural e a hipercultural. Em relacdo ao software, a aluna afirma que o mesmo
possibilita poder movimentar a molécula, conseguir visualizar melhor como que
funciona os angulos, e o formato dela, a estrutura que ela representa. Concluimos que
a estudante tenha adquirido um ganho de visualizacdo molecular e construcéao
molecular apos a passagem pela modelagem molecular. De acordo com o0 contexto
acima, foi preciso o aporte da mediagéao hipercultural para a estudante poder obter
ganhos na visualizagcdo molecular e no que diz respeito a modelagem molecular entre
0 pré-teste e o0 poés-teste. Nesse caso a habilidade visuoespacial foi modificada através

da mediacédo com o software.
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No que se refere aos conhecimentos sobre geometria e polaridade nas
representacdes, a aluna acerta as respostas tanto no pré-teste e no pos-teste.
No que diz respeito a aluna JR quando questionada sobre a Geometria

Molecular e Polaridade, ela comenta o seguinte:

No pré-teste, essa foi uma questdo que me deixou bastante em
davida, porque eu estava meio em divida ali sobre as geometrias, s6 que dai
meu raciocinio foi, tanto € que eu coloquei nas duas a mesma resposta. O
raciocinio foi assim, na molécula de agua, a molécula de agua tem trés
atomos, um de oxigénio e dois de hidrogénio, entdo como tem trés atomos,
para mim, na minha percepcéo, ela & angular, ou linear, s6 que entre essas
duas eu figuei com a angular, porque, enfim, fiqguei com a angular.?

Figura 24 - Representacdo da molécula da agua e da ambnia no pré-teste e pos-teste pela aluna JR.
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Fonte: A pesquisa.

Em 1 ndo questionamos em relacdo a origem das mediacdes, portanto,
podemos supor que foram adquiridos através da mediacdo cultural somente. A aluna
fez o raciocinio com o numero total de atomos diatbmico e tri-atdmico, tipica
representacédo verificada em alguns livros de ensino médio.

Podemos perceber a utilizagédo de drivers culturais tanto no pré-teste como no
pés-teste: a estudante utilizou letras e palitos para representar os atomos e as ligacdes
quimicas. Também podemos observar a diferenca na representacdo da molécula da
amonia no pré-teste e no pds-teste, ou seja, uma diferencga significativa. Como néo
guestionamos a estudante em relacdo a essa mudanca de representacao, fica muito
dificil afirmar a aquisicdo de uma mediacao hipercultural.

Mais adiante, no final da entrevista, quando o tema central era o que vocé
entende por geometria molecular, foi solicitado para a aluna representar a molécula
da agua. A resposta em termos de linguagem verbal e gestual foi a seguinte: “vamos
la. Tem o oxigénio, duas moléculas de hidrogénio, onde fazem uma espécie de angulo

de 120 graus entre a molécula” [01:11:12].
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A estudante mencionou um angulo de 120°, o que consideramos apenas um
engano por parte dela.

A aluna é questionada se nao falta mais alguma coisa no atomo de oxigénio?

JR: Os elétrons livres.
P: Quantos pares de elétrons?
P: Livres dois.

Se eu ndo me engano, Sor, 0 meu raciocinio foi porque ela tem trés
atomos, e quando tem trés atomos geralmente € angular. Tem casos que séo
lineares, mas no caso da agua é angular. A gente ja tinha visto alguma
coisinha também sobre angulos, entdo acredito que foi por isso que eu
coloquei angular, Sor.

Figura 25 - Sequéncia de gestos da aluna JR, representando a molécula da agua mencionando o
angulo de ligacao e os pares de elétrons néo ligantes sobre o atomo de oxigénio.

Fonte: A pesquisa.

Na primeira imagem com a mao direita em forma de concha a representagéo
do atomo de oxigénio. Na segunda imagem com as duas maos em forma de concha
uma de frente para a outra a representacao de dois &tomos de hidrogénio. Na terceira
e na quarta imagens com dedo indicador da méo direita em movimento a
representacdo do angulo de 104,5° entre os atomos de oxigénio e hidrogénio. Na
quinta imagem com dois dedos da méo direita a aluna menciona os dois pares de
elétrons livre. [1:11:09].

No tocante aos drivers durante os gestos, podemos observar a presenca de
drivers, tais como: forma de concha para representar atomos; dedo em movimento
para representar o angulo e dois dedos, tracos (palitos) para representar o par de
elétrons livres. Como néo foi questionado em relacdo a origem dos drivers, nao
podemos afirmar sobre a aquisicdo da mediacao hipercultural, ou seja, simplesmente
analisando os gestos ndo nos leva a certeza da aquisicéo hipercultural.

A estudante complementa o raciocinio:
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Foi assim, na molécula de agua, a molécula de agua tem trés
atomos, um de oxigénio e dois de hidrogénio, entdo como tem trés atomos,
para mim, na minha percepc¢éo, ela é angular, ou linear, sé que entre essas
duas eu fiquei com a angular, porque, enfim, fiqguei com a angular.

A estudante apresenta através da linguagem verbal os conteudos
encontrados na literatura, a relacdo entre a geometria da molécula com o niamero de
atomos que constituem a molécula, tri-atdmico, diatdbmico.

Segundo o contexto, apesar da representacdo da molécula da amonia na letra
b do pés-teste ser semelhante ao software, percebemos a presenca da mediacéo
cultural por parte da estudante JR, ndo podemos concluir em relacdo a mediagéo
hipercultural porque ndo questionamos eficazmente, ou seja, ndo fomos a fundo do
porqué da diferenga na representagéo na letra b do pos-teste.

Concluindo em relagéo aos conhecimentos verificamos que a aluna acerta as
guestdes em relacdo a polaridade, mas representa equivocadamente a geometria da
molécula da aménia no pré-teste e acerta no pés-teste. Ha um ganho na visualizacao
e na modelagem, mas em relacdo a aquisicdo da mediacdo hipercultural é
inconclusiva.

No que diz respeito ao aluno GH quando questionado sobre a Geometria

Molecular e Polaridade, ele comenta o seguinte:

Pensei de novo ali nas, nos &tomos, montei a molécula, ali da 4gua,
os dois hidrogénios e o oxigénio [00:11:44].

A seguir o aluno gesticula e fala ao mesmo tempo. Dai, eu sei que
a geometria dela, ndo é que eu sabia, mas eu pesquisei assim, e soube que
a geometria dela é angular, porque ela é uma molécula tri-atbmica né, néo, é
tri-atbmica [00:11:57].

O professor-pesquisador pergunta, onde buscastes essas informacgdes? “Isso
na internet, e livros” [00:11:58].
No decorrer da entrevista o estudante através de gestos e fala representa a

molécula da agua:

T4, primeiramente a da agua, ela é polar pelo fato de eu vou explicar
assim por ela ter polos. T4, aqui em cima ta o oxigénio e aqui estdo os
hidrogénios né, essa linha de baixo séo os hidrogénios e aqui € o oxigénio
[00:18:54].
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Figura 26 - Sequéncia de gestos do aluno GH, representando a molécula da agua.
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Fonte: A pesquisa.

Na primeira imagem o estudante com a méo direita em forma de concha
representa o atomo de oxigénio na parte superior, e com a mao direita em forma de
concha representa o atomo de hidrogénio. Na segunda imagem com a mao esquerda
em forma de concha, leva a méo para a esquerda para representar outro atomo de
hidrogénio [00:19:00].

Observamos a presenca de um driver cultural, a forma de concha para
representar o atomo.

A figura abaixo ilustra as respostas do pré-teste e pos-teste da molécula da

agua e da aménia.

Figura 27 - Representacao da molécula da agua e da amdnia no pré-teste e pds-teste pelo aluno GH.

Pré-teste P6s-teste

Fonte: A pesquisa.

Acerca das representacdes o aluno utiliza drivers culturais de letras e palitos
para representar os atomos e as ligagées quimicas.

Em relacdo aos conhecimentos sobre a polaridade e a geometria das
moléculas, tanto no pré-teste como no poOs-teste, o estudante respondeu
corretamente. Concluindo, conforme o contexto, € inconclusivo em relagcéo a aquisicao

da mediacéo hipercultural por parte do aluno.
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De acordo com o expert, ele teceu os seguintes comentarios quando

guestionado sobre a Geometria Molecular e Polaridade:

A molécula da dgua e da amdnia séo moléculas bésicas. Eu ja tinha
a imagem formada de tanto, tanto exercitar, mas estou ciente de que o
oxigénio, ehh, ele precisa de fazer duas ligacdes para completar a camada
de valéncia, o octeto. E o hidrogénio um elétron para completar o dueto, e ai
formam-se duas ligacdes sigma entre o hidrogénio e o oxigénio. O oxigénio
ja tinha dois pares de elétrons completos e por conta disso a forca repulsiva
dos pares de elétrons na superficie do a&tomo de oxigénio véo conferir as
ligacdes um angulo de aproximadamente 105° 109,5° formando uma
geometria angular no caso da molécula da agua. E amonia € 0 mesmo caso
gue falei anteriormente, um par de elétrons livre no nitrogénio e ele forma trés
ligagbes sigma com o hidrogénio. O par de elétrons livres no nitrogénio vai
fazer repuls@es, forcas repulsivas nas ligaces sigma, fazendo com que ela
(molécula de aménia), adquira um arranjo uma geometria trigonal plana
[00:09:52].

Apébs o expert comenta e gesticula sobre a polaridade:

Quanto a polaridade é bem facil, eu ja, eu ja de tanto pegar, eu ja
consegui entender muito bem polaridade. No caso da agua por conta da
geometria angular os trés atomos da molécula estdo postos num arranjo, nao
€ uniforme, completamente uniforme, € um pouquinho acentuado e além
disso, os &tomos presentes na molécula da &agua apresentam uma
eletronegatividade diferente. No caso ali, o oxigénio tem uma
eletronegatividade muito maior do que o hidrogénio. Por conta disso, devido
essa alta eletronegatividade, o oxigénio tem o poder de atrair muitos elétrons
ao redor de si, 0 que aumenta a sua nuvem eletrdnica, e os hidrogénios por
sua vez perdem elétrons para o oxigénio, e por conta disso com uma maior
concentracdo de elétrons no oxigénio, ocorre ali um polo parcial negativo.
Enquanto que na regido inferior onde estdo os hidrogénios ocorre um polo
parcial positivo com deficiéncia de elétrons. Logo, por conta disso, ha
formacao de polos eletrbnicos, e a molécula é polar [00:11:22].
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Figura 28 - Sequéncia de gestos do expert M, representando a eletronegatividade na molécula da
agua.

Fonte: A pesquisa.

Na imagem 1 com a mao direita em forma de esfera a representacdo dos
atomos de oxigénio e hidrogénio. Ja na imagem 2 e 3 com as maos em forma de
concha, a representacdo da atracao de muitos elétrons ao redor do &tomo de oxigénio.
Na imagem 4 com as duas maos em forma de concha expelindo, ejetando os elétrons
do hidrogénio para o oxigénio. Na imagem 5 com as mé&os em forma de concha
representando os atomos de hidrogénios na regido inferior. Finalizando, na imagem 6
com as duas maos na forma de plano a representacéo do polo, onde o aluno comenta
gue forma um polo parcial positivo com deficiéncia de elétrons. [00:11:08].

Constatamos que o expert se utiliza dos seguintes drivers culturais: forma de
esfera para representar atomo de oxigénio e hidrogénio; forma de concha para
representar atomo, oxigénio e elétrons; forma de plano para a representacdo de um
polo.

No transcorrer da entrevista o aluno foi questionado, caso ele fosse
representar a molécula para um colega, como tu farias? Tu nao tens quadro e papel.
Como tu farias para o colega entender essa molécula da agua, por exemplo? Como
tu explicarias, tu estads de frente para ele 1& no corredor? [00:11:40]. Através da

linguagem verbal e gesticulacdes, o expert expde o0 seu raciocinio:
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Primeiro eu perguntaria para ele se ele conseguiria imaginar um
angulo, o angulo entre as duas retas, e se ele conseguisse imaginar um
angulo de 105° Se ele responder que sim, um pouquinhho maior que
noventa, uma coisa aproximadamente assim. Eu peco, coloca no ponto de
intersecdo entre as linhas, ai, tu imaginas o atomo de oxigénio que é um
atomo grande, um pouco volumoso, e ao decorrer das duas linhas tu vai
colocar um atomo de hidrogénio em cada linha formando uma ligagdo com
oxigénio e que entre essa ligacado existe um angulo de liga¢do de 105° como
eu havia explicado, e é isso [00:12:42].

A figura abaixo ilustra as gesticulagbes durante a entrevista entre o intervalo
[00:11:08 até 00:13:38]:

Figura 29 - Sequéncia de gestos do expert M, representando a molécula da 4gua mencionando o
angulo entre os atomos.

Fonte: A pesquisa.

Na imagem 1 com as duas maos abertas na forma de contorno a
representacdo da molécula. Na imagem 2 e 3 com as maos em forma de V o angulo
de entre os atomos. Ja na imagem 4 com os dedos indicadores unidos (forma de
ponto) a representacdo do &tomo de oxigénio. Na imagem 5 com as maos em forma

de concha a representacdo do atomo de oxigénio. Na imagem 6 com as maos na
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forma de esfera a representacao dos atomos de hidrogénio. Na imagem 7 com o dedo
indicador da mao direita a representacdo do atomo de oxigénio. Ja naimagem 8 e 9
com o dedo indicador da mao direita e realizando um giro a representacao do angulo
entre os atomos.

Analisando as imagens verificamos que o expert utilizou varios drivers
culturais para a representagdo. Destacamos 0s seguintes: para representar a
molécula utilizou a forma de contorno; para angulo com os dedos (palitos) na forma
de V; forma de ponto para atomos; forma de concha para dtomos; forma de esferas
para atomos; com dedo (palito) com giro, forma de ponto para representar angulo.

O professor-pesquisador pergunta hovamente se o aluno representaria com
mais detalhes o expresso em relagdo a nuvem eletrénica e comprimento de ligacdo?

O expert relata:

Eu poderia falar se eu quisesse explicar porque a molécula tem
essa forma. De fato, se ele perguntasse porque, a molécula é assim, ndo é
reta, eu iria explicar que o oxigénio ja tem dois pares de elétrons que ja estdo
emparelhados e que eles ficam dispostos na parte superior da molécula
(depende do ponto de vista), e que esses dois pares de elétrons vao exercer
repulsdes sobre as ligacbes interatdmicas que nada mais sdo que um par de
elétrons compartilhados entre os atomos [00:13:38].

Em relacdo aos conhecimentos envolvidos nesta subcategoria, geometria
molecular, densidade eletrénica e polaridade, e de acordo com a descricdo do expert
na apresentacdo do aluno, concluimos que a fonte dessas informacdes, séo
provenientes da literatura, ou seja, da mediacdo cultural. Reiteramos mais uma vez
gue de acordo com as declaracdes do expert, que o software Arguslab serviu apenas

como um organizador previo.

8.4 ANALISE DE RESULTADOS NA CATEGORIA MAPA DE POTENCIAL
ELETROSTATICO

8.4.1 Andlise na Subcategoria Densidade Eletrénica

Na figura abaixo ilustramos as representacfes da molécula da agua pelo

aluno W no pré-teste e pds-teste.
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Figura 30 - Representacdo da molécula da agua pelo aluno W no pré-teste e pés-teste

e ———
= 2o R
s [1] v
—— j/%t\ -&}} _!l&f /‘I.'..}'A. e m
e LA eah i Lol
—— o W/ ﬁ# ‘ J" - Q%AM
Pré-teste P6s-teste

Fonte: A pesquisa.

Podemos observar a diferenca nas representacdes no pré-teste e no pos-
teste. No pré-teste o aluno ndo representa a molécula com cores, mas no pos-teste ja
faz uso de cores. Tanto no pré-teste como no pos-teste o estudante representa os
atomos na forma de letras e as ligac6es na forma de palitos, o seja, utilizou drivers
culturais. O aluno nao foi questionado a fundo em relacdo as diferencas entre a
representacdo estrutural. Assim, ndo temos como justificar a razdo entre elas.
Importante salientar a representacédo de outro driver cultural através de um traco da
carga negativa sobre o a&tomo de oxigénio. No pré-teste o estudante fez a
representacdo da molécula mostrando através de cores o potencial eletrostatico da
molécula.

Concluimos que o estudante W obteve mais uma vez um ganho significativo
em relacdo a visualizacdo molecular, obtida através da mediacdo hipercultural, onde
através do mapa de potencial eletrostatico, conhecimento que o estudante nao tinha
antes, foi possivel representar as regiées positivas e negativas da molécula. Podemos
considerar também um ganho na modelagem molecular, quando analisamos as
diferentes representacfes. Sendo que o segundo desenho é mais representativo,
semelhante em relacdo ao software. Desse modo, verificamos que o estudante
adquiriu drivers de visualizacdo molecular e modelagem molecular devido a interacao
com o software de modelagem molecular.

Na categoria Mapa de Potencial Eletrostatico o aluno W faz os seguintes

comentarios durante o transcorrer da entrevista:

Justamente isso que eu entendo como entender o potencial
eletrostatico para entender as reagfes enfim, como a molécula vai se
comportar. Porque quando tu representas aquelas cores além de uma
molécula polar, por exemplo, para mostrar onde esta o lado negativo e
conforme ela vai diminuindo a negatividade digamos assim, e vai indo para o
positivo tu consegue visualizar isso vendo como realmente estéo o potencial.!
E a mesma forma no benzeno consegue ver aquele potencial, e quando tu
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ligas la tu vé o que é a eletronegatividade do radical que tu ligou ao benzeno
faz trazendo uma forma diferente ali, ela realmente te trds essa ideia para
conseguir visualizar melhor a utilidade desse potencial, justamente mexendo
com o benzeno quando tu trocando o radical tu conseguia perceber uma
diferenca, onde justamente as possiveis outras ligagdes ocorreriam no orto,
para e meta. Entéo, nesse sentido [00:36:33].

No Arguslab. Quando tu colocas o benzeno na parte de cima tu bota
um radical um cloro, qualquer radical, e ai tu percebias que isso o potencial
eletrostatico mudava, muda todo potencial do benzeno e ai trazendo mais
uma indicacdo que é justamente onde outra ligacdes futuras poderdo entrar?
[00:37:04].

Eu comecei, j4 tinha escutado falar mas muito vagamente, mas
procurei comecar a entender mesmo a funcionalidade tudo, justamente
guando fui comecar a palpar comecar a mexer no Arguslab, que ai ficou mais
evidente o uso e comecar a entender.?

No decorrer da entrevista o professor-pesquisador comenta em relacdo aos
exercicios anteriores sobre a molécula da 4gua, e questiona o estudante W em relacéo
a representacdo a molécula da agua, como tu imaginas a densidade eletrénica, como
tu representarias. A resposta verbal com gesticulagbes por parte do aluno é a

seguinte:

O oxigénio um pouco maior que os hidrogénios e os hidrogénios
menores aqui embaixo... estdo aqui justamente porque em cima do oxigénio
existem elétrons livres que criam esse campo e que vai empurrar 0s
hidrogénios para baixo fazendo essa forma e assim criando os polos,
embaixo positivo e em cima negativo* [00:39:12].

Porque justamente assim o oxigénio ele faz parte do polo negativo
e o hidrogénio a parte o polo positivo. A minha visualizagdo quanto mais
préximo do polo positivo mais na ponta do polo positivo, mais positivo é o polo
da molécula, e ai conforme ele vai subindo ele vai ficando menos positivo até
chegar no meio que ele estd mais ou menos neutro que é entre o verde e
laranjinha, e o laranja comeca a ficar negativo até o vermelho onde é a parte
mais negativa da molécula® [00:39:50].
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Figura 31 - Sequéncia de gestos do aluno W, representando a molécula da agua com a indicac¢éo do
polo positivo e negativo.

Fonte: A pesquisa.

Na imagem 1 com as duas méos na forma de bola, o estudante representa o
atomo de oxigénio. Na imagem 2 com as duas maos fechadas na forma de esferas a
representacdo de dois atomos de hidrogénio. Ja na imagem 3 com as maos na forma
de bola novamente a representacao do atomo de oxigénio. Na imagem 4 com as duas
maos na forma de esfera, o aluno faz mengéo aos elétrons sobre o oxigénio. Na
imagem 5 com as maos direcionadas para baixo na forma de plano, o estudante
representa o polo positivo e negativo da molécula. Concluindo na imagem 6 com as
maos espalmada para cima a referéncia ao centro da molécula (meio) no mapa de
potencial eletrostatico o refere-se a neutralidade, citando entre as cores verde e
laranja visualizadas no mapa de potencial eletrostatico. [00:39:12].

Na imagem mental acima, podemos observar a presenca dos seguintes
drivers hiperculturais: forma de concha e esferas para representar atomos; forma de
esfera para representar elétrons; forma de plano para representar polos e forma de
maos espalmadas para representar o centro da molécula. Em relacdo aos drivers
hiperculturais concluimos a presenca de visualizagdo molecular no mapa de potencial,
quando o estudante cita no centro da molécula, referindo-se a visualizacéo entre as
cores verde e laranja.
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Apos o aluno é questionado se na molécula do benzeno a distribuicdo de
cores para as cargas positivas e negativas seria mais homogénea. O estudante

através da linguagem verbal e gestual descreve a molécula:

O benzeno agente conseguiu ver nos exercicios propostos no
Arguslab, que o benzeno tem essa férmula, portanto como ela é polar ela tem
uma cor mais parecida. S6 que quando a gente coloca o radical em cima dos
exercicios da para perceber que ela cria um desativador ou ativador, ela cria
como se fosse um triangulo que vai mudando e ai nisso ... se tu pedir para
mim pintar, eu sei que ela vai mudar ela tem uma cor que vem de dentro para
fora assim, mas eu ndo sei pintar do jeito que tu vai querer mas eu sei que
guando a gente observa la no Arguslab botando algum radical em cima tu
consegue visualizar. E ali no meio cria um tridngulo ou alguma outra forma
dependendo de qual radical tu coloca em cima ele vai jogando a
eletronegatividade para outro lado, sabe. E dessa forma assim o benzeno vai
reagindo® [00:33:44].

Os trechos de 1 a 6 séo referentes a mediacao hipercultural. Em 6 o aluno
afirma que a molécula do benzeno é polar, e como ele ndo foi questionado sobre a

sua resposta, ndo temos como saber se ele confundiu ou realmente € um erro

conceitual.

Figura 32 - Sequéncia de gestos do aluno W, representando a molécula do benzeno

Fonte: A pesquisa.

Na imagem 1 o estudante com as maos em forma de plano (V virado)
representa a parte superior da molécula do benzeno. Apés com a palma da méo direita
e esquerda estendida, representa os planos laterais da molécula. Na terceira imagem
com a mao esquerda e direita em forma de plano representa a parte inferior da
molécula. O estudante representa a molécula através de um losango [00:32:47].

Observamos que para esta imagem o aluno utllizou como drivers
hiperculturais, planos para representar a molécula.

Em relagdo a molécula do benzeno o aluno faz os seguintes comentarios: o

estudante observa no Arguslab que no meio (centro da molécula do benzeno no
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formato de triangulo ou dependendo do radical que € inserido) a eletronegatividade &
jogada, ou seja, ocorre a alteracdo da mudanca de colorac&o. Condicao que € possivel
de visualizacdo no mapa de potencial eletrostético.

Em relacdo a este item, o aluno relaciona a visualizacao da eletronegatividade
da molécula com os radicais ativadores/desativadores proposto no estudo da Reacao
de SAE.

Concluimos que o estudante W obteve mais uma vez um ganho significativo
em relacdo a visualizagdo molecular, obtida através da mediag&o hipercultural, onde
através do mapa de potencial eletrostatico, conhecimento que o estudante nao tinha
antes, foi possivel para o aluno visualizar a mudanca da eletronegatividade pela
alteracdo das cores com a insercdo de diferentes radicais na molécula. Podemos
considerar também um ganho na modelagem molecular, ou seja, nas diferentes
representacdes através da insercao de distintos radicais na molécula.

De acordo com o contexto acima, foi preciso o aporte da mediacdo
hipercultural para que o estudante pudesse obter ganhos na visualizacdo, ou seja,
como entender o potencial eletrostatico para entender as rea¢des, como a molécula
vai se comportar. Desse modo, a habilidade visuoespacial foi modificada através da
mediacao com o software.

As consideracdes da aluna V quando questionada sobre o mapa de potencial

eletrostatico, sao as seguintes:

Porque eu ndo fazia ideia porque eu fui ver isso mesmo agora nas
aulas, pelo menos que eu me lembre ndo; dai a gente usou no Arguslab para
montar o mapa de potencial, né? E dai foi dito que a interagdo das cargas
positivas e densidade.! Entdo a primeira ndo sei qual é a minha linha de
raciocinio, se foi chute ou que foi, porque eu ndo lembro de ter visto que tinha
outro lugar a ndo ser nas aulas de modelagem.

A estudante é instigada a representar a molécula da agua e esbocar o mapa
de potencial eletrostatico durante a entrevista pelo professor-pesquisador. A aluna V
desenha o mapa de potencial eletrostatico durante a entrevista, e comenta: “eu
acredito que na parte do oxigénio seria uma cor mais forte, ele mais eletronegativo e
na parte dos hidrogénios uma cor mais clara” [00:30:30].

Em uma nova entrevista o estudante é questionado sobre a origem da

representacgao:
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P: Esse desenho do mapa de potencial eletrostatico que vocé
colocou, da agua, quando vocé o fez, ele veio de onde? O que vocé estava
imaginando?

V: Ajudou um pouco a parte didatica com livros e aulas,? mas o
Arguslab deixou mais facil de interpretar parte do mapa de potencial. [...]
Porque eu sou uma pessoa que aprende muito vendo, tanto que eu gosto de
decorar bastante para chamar atengéo e aquilo fixar na minha cabeca. Entdo
o software de modelagem chamava aquela atencdo, entdo eu aprendia
através das cores. Ficou mais facil para fixar o contetido em si.2 [00:04:00 até
00:06:00 Video 2].

De acordo com a representacdo da estudante, a mesma utilizou drivers
culturais para a representacao de atomos e ligacées quimicas, ou seja, letras para
atomos e palitos para as ligacdes. Outro driver cultural utilizado sdo quatro pontos
acima do atomo de oxigénio para representar os dois pares de elétrons livres.
Podemos evidenciar, segundo os relatos da aluna V, que o software de modelagem
molecular chamava a sua atencdo e ela aprendia através das cores. Desse modo,
concluimos que a aluna V ao aprender através das cores adquiriu um ganho em
relacdo a visualizacdo molecular ao interagir como software Arguslab, ou seja, um

driver de visualizacdo molecular.

Figura 33 - Representa¢cdo do mapa de potencial eletrostatico da molécula da agua pela estudante V.

Fonte: A pesquisa.

Mais adiante, a aluna € instigada a representar a molécula da dgua com os
respectivos angulos, como se fosse representar para uma colega. A descricao verbal

com gestos, é a seguinte:

Eu sei que é um oxigénio um hidrogénio e mais outro hidrogénio. O
oxigénio € mais eletronegativo impulsionando, é uma repulséo, acontece uma
repulsao porque o a&tomo de oxigénio é mais eletronegativo do que os outros
dois hidrogénios.
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Figura 34 - Sequéncia de gestos da aluna V, representando a molécula da 4gua e a nuvem
eletrbnica.

Fonte: A pesquisa.

Na imageml com as duas maos em forma de esfera a representacdo do
atomo de oxigénio e um de hidrogénio. Ja na imagem 2 a estudante desloca a mao
esquerda fechada na forma de esfera em direcao a direita, representando o segundo
atomo de hidrogénio. A estudante mantém a mao direita em forma de esfera,
mantendo a representacdo do atomo de oxigénio. Na imagem 3 com a mao direita na
parte superior e com os dedos afastados na forma de concha representa as forcas
repulsivas da nuvem eletrénica, os pares de elétrons mencionados [00:32:47].

No que diz respeito a imagem mental acima, podemos observar que a
estudante V utilizou os seguintes drivers hiperculturais: forma de esfera para a
representacdo de atomos; forma de concha com os dedos afastados para representar
pares de elétrons.

Em relacdo ao mapa de potencial eletrostatico, quando a estudante comentou
que aprendia através de cores, ficando assim mais facil para fixar o conteudo,
podemos concluir que esse conhecimento a estudante ndo tinha antes da utilizacédo
do software de modelagem, ou seja, adquiriu esse conhecimento ap6s passar pela
modelagem molecular.

Em relacdo ao contexto acima, foi preciso o auxilio da mediag&o hipercultural
para a estudante poder obter ganhos na visualizagéo, ou seja, como entender os
conteados em relacdo ao potencial eletrostatico. Desse modo, a habilidade
visuoespacial foi modificada através da mediagdo com o software.

As consideracdes do aluno GH quando questionado sobre mapa de potencial

eletrostatico, primeiro no pré-teste e apos no pés-teste, foram as seguintes:
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Figura 35 - Representacdo do mapa de potencial eletrostatico da molécula da agua pelo
estudante GH.

Pré-teste Pés-teste
Fonte: A pesquisa.

Podemos observar uma diferenca significativa nas representacdes do pré-
teste e pos-teste. No pré-teste um desenho sem cores e no pds-teste com cores e

com caracteristicas do software Arguslab. De acordo com os comentarios do aluno:

Essa questdo ai, da distribui¢do, tridimensional, da molécula eu
acho que eu criei uma nocgédo nela do Arguslab, esses exercicios que a gente
fez 14 sobre o fenol, o clorobenzeno e nitrobenzeno. Eu acho que foi ali que
eu peguei mais essa nocdo do que, que seria um mapa eletrostatico.!

Em uma segunda entrevista extra com o estudante GH, em relagdo a
importancia do software de modelagem molecular para confeccdo do mapa de

potencial eletrostatico da molécula da agua, verificamos o seguinte:

GH: [...] O mapa me ajudou a imaginar como seria.

P: [...] No pré-teste vocé botou aqui: “ndo sei fazer o esbogo do
mapa de potencial”, e depois vocé desenhou 0 mapa. Vocé desenhou aquele
mapa ali. Mas o que mais |Ihe ajudou a fazer esse mapa?

GH: Como eu falo ali no video, o que facilitou essa compreensao
dos mapas eletrostaticos foi a visualizagdo no software Arguslab, em que eu
conseguia ter uma nocao. Porque eu acho que ali, na época, eu nem tinha
visto muito sobre mapas eletrostéaticos, e eu acredito ter sido ali com base no
software e na explicagao do senhor.?

P: [...] Porque tu fizeste a representagdo da molécula diferente?

GH: [...] Eu n&o sei. Ali, no caso, ndo é uma ligacdo dupla (ligacédo
entre os atomos, semelhante ao software no pés-teste), mas eu acho que s6
por influéncia do software Arguslab. Porque eu lembro que ele era mais em
3D. entéo eu tentei representar uma molécula como se fosse mesmo.

P: Entao, a influéncia da diferenca da molécula do pré-teste para o
pos-teste seria .....

GH: A utilizacdo do Arguslab. [00:04:00 até 00:06:00 Video 2].

Nos trechos 1 e 2 temos a comprovacdo da mediagdo hipercultural por parte
do aluno em relacdo ao entendimento sobre o conhecimento mapa de potencial
eletrostatico.

Concluimos que o estudante GH obteve um ganho significativo em relacéo a
visualizacdo molecular, obtida através da mediacdo hipercultural, onde através do
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mapa de potencial eletrostatico, conhecimento que o estudante ndo tinha antes, foi
possivel para o aluno visualizar a diferenca de eletronegatividade. Podemos
considerar também um ganho em relacdo a modelagem molecular na construgdo da
molécula, ou seja, o aluno utilizou letras em bolas para representar atomos e palitos
para representar as ligagcdes quimicas. Desse modo, o estudante utilizou drivers
hiperculturais semelhantes ao software no pés-teste. Ja no pré-teste o aluno utilizou
letras para representar atomos e palitos para representar as ligagdes quimicas, tipicos
drivers culturais.

Podemos observar, em relagéo ao contexto acima, que foi preciso o auxilio da
mediacao hipercultural para o estudante poder obter ganhos na visualizacao, ou seja,
como entender os conteudos sobre o mapa de potencial eletrostatico. Assim sendo,
concluimos que a habilidade visuoespacial foi modificada através da media¢cdo com o
software Arguslab.

De acordo com o expert, as representacdes no pré-teste e no pos-teste foram

as seguintes:

Figura 36 - Representacdo do mapa de potencial eletrostéatico da molécula da agua no pré-teste e no
pés-teste pelo expert M.
g v
@ui,?j‘w h

m %- ,:Q’Imllu‘u- )
RN
LLANNY
&*‘(\Hf ~ \ﬁ/\ &

Pré-teste P6s-teste

Fonte: A pesquisa.

Observando os detalhes das representacbes percebemos desenhos
semelhantes e sem a presenca de cores.

O expert M utilizou tipicos drivers culturais para representar as estruturas.
Para representar atomos e ligacdes tanto no pré-teste e no pds-teste, ele usou letras
para atomos e palitos para ligacdes quimicas. Além, de tracos para carga negativa e
sinal de mais para as cargas positivas.

No transcorrer da entrevista o expert fez as consideracdes: “O mapa de

potencial eletrostatico serve para a gente ver a distribuicdo dos elétrons na molécula.
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A patrtir disso a gente pode descobrir dados como polaridade, tendéncias de reacoes

e outros dados.”

O aluno é questionado pelo professor-pesquisador em relacdo a coloracao,

se 0 mapa tinha cores?

Tinha cores, ele tinha coloracdo que eu acho padrdo. Onde o
vermelho representa a maior concentracdo de elétrons e o azul, cores mais
azuladas representa a quase auséncia de elétrons nessa regido. No Arguslab
tinha uma coloragdo um pouquinho diferente, mas ndo era dificil de
interpretar. Tinha a legenda das cores ao lado da tela e as tendéncias eram
iguais ao que eu ja tinha em mente. O potencial eletrostatico seria mais
vermelhinho quanto maior a concentracdo de elétrons e quanto maior a
concentracao de elétrons maior, mais volumosa é essa regido do espaco, e
a auséncia de elétrons seria uma cor branca como no Arguslab e menorzinho,
menos volumosa.

Para construir o Mapa de Potencial Eletrostéatico eu atribuiria cores
(o expert questionou se poderia ter utilizado cores no pré-teste e pds-teste?),
ahh... eu podia ter usado. Eu coloriria de cor vermelha a regido proxima do
oxigénio que é maior, mais volumosa e a medida que vou me aproximando
do hidrogénio eu iria utilizar cores mais frias partindo do amarelo, verde, azul
e azul bem forte representando ali uma regido préxima do hidrogénio que é
bem menor que a regido préxima ao redor do oxigénio que representaria uma
menor concentracdo de elétrons. Com isso nds conseguimos descobrir a
polaridade da molécula, ver visivelmente a formac&o dos polos, formacado de
cargas parciais negativas proximas ao oxigénio e positiva préximo aos
hidrogénios [00:30:15].

No decorrer da entrevista, o aluno é questionado pelo professor-pesquisador

sobre o0 mapa de potencial eletrostatico do benzeno, como seria esse mapa, e a

resposta verbal do expert:

Em relacdo ao mapa de potencial eletrostatico do benzeno seria
uniforme pela molécula inteira, com concentracdo nos atomos de carbono ao
redor do anel. As extremidades onde estdo os hidrogénios tem pouca
concentracéo de elétrons. E um mapa bem pequeninho, enquanto que nos
carbonos é maior. E é um pouquinho maior que o normal acredito quando
comparado com um cicloalcano de mesmo nimero de carbonos por causa
da ressonéancia das ligacdes duplas (pi) dentro do anel. J& que elas estdo em
constante deslocamento e isso facilita a concentragdo de elétrons nos
carbonos. Entdo eu imagino que o mapa de potencial eletrostatico no
benzeno assim como em outras moléculas aromatica se concentra nos
atomos do anel quando néo existe a presenca de atomos eletronegativos e
ela é um pouquinho maior, pouquinho mais volumosa do que um cicloalcano
por conta do deslocamento das ligag6es pi.

Em relagdo aos conhecimentos sobre mapa de potencial eletrostatico

podemos concluir que ndo ha diferencas significativas entre o pré-teste e o pos-teste.

Apesar de representa-los em preto e branco nos testes, o aluno ja tinha a ideia da
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representacdo em cores e a respectiva interpretacdo. Como o expert declarou: todas

essas informacdes eu ja havia adquirido da literatura.
8.5 ANALISE DE RESULTADOS NA CATEGORIA AROMATICIDADE
8.5.1 Analise na Subcategoria Ressonancia

De acordo com o estudante GH, as representagdes no pré-teste e no pos-

teste foram as seguintes:

Figura 37 - Representacéo da molécula do benzeno no pré-teste e no pos-teste pelo aluno GH.

Pré-teste Pé6s-teste

Fonte: A pesquisa.

Analisando as representacdes, podemos observar uma diferenca significativa
nas respostas. No pré-teste o aluno deixou em branco, e no pos-teste-teste
observamos uma evolugdo na resposta.

Em uma nova entrevista o0 aluno é questionado em relacdo as representacdes

acima.

P: No pré-teste, tu ndo respondeste, ndo sabia a resposta. Ja no
pds-teste, tu ja fizeste uma grande modificagdo. Por que dessa melhora na
representacdo do pds-teste?

GH: Eu acredito dos documentos que tenhas nos fornecido.

P: Bom, o que eu forneci foi o livro da Marta Reis.

GH: E esse ai.

P: Entdo, nés fizemos o pré-teste, iniciamos a modelagem
molecular e durante a interacdo com a modelagem molecular tu chegaste a
essa resposta?

GH: Isso, com as explicacdes e com a visualiza¢éo no livro.

P: Concluindo, entéo inicialmente tu ndo tinhas conhecimento e
depois tu vais para o livro? Salientamos quando o aluno fala no livro, devemos
considerar antes da modelagem molecular.
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GH: E isso. [...] Com as explicacdes e com a visualizag&o do livro.
[00:03:00 até 00:04:00 Video 3].

O aluno GH também foi questionado sobre aromaticidade, ele comenta o
seguinte: “segundo a Lei de Huckel, seguindo aquela féormula de 4n + 2, todos os que
dao numeros inteiros sdo aromaticos e os que dao niumeros nao inteiros, ndo sao
aromaticos”.

Verificamos que o aluno GH foi um dos poucos alunos que lembrou a Regra
de Huckel, onde o aluno expressa corretamente a interpretacdo da mesma,
esquecendo de mencionar na formula matemética os elétrons pi.

Podemos observar a presenca de drivers culturais nas representacdes tanto
no pré-teste como no poés-teste. O estudante representa as ligacfes simples com um
traco e a ligacdes duplas com dois tracos (palitos) no anel. O estudante representa a
deslocalizacdo das ligacdes pi em formato de circulo tracejado. Para atomos utilizou
0 ponto, representacao cultural classica.

No transcorrer da entrevista, o professor-pesquisador questiona o aluno GH
sobre a molécula do benzeno. Como tu representarias a modelagem da molécula do
benzeno? Abaixo aresposta de acordo com a linguagem verbal e gestual do estudante
GH:

E um losango com dois lados a menos, né, formando uma linha reta.
E duas embaixo aqui e duas em cima, eu tentaria mostrar assim com a mao
pra ele. As ligacdes, no caso tem uma aqui, nessa parece aqui do, do anel,
uma aqui nessa parte de cima aqui e a outra aqui embaixo. T4. Eu pediria pra
ele imaginar os dois angulos sem dois dos lados. O losango, s6 que sem dois
lados, com duas paredes assim, duas aqui, formando o benzeno e pediria pra
ele botar as liga¢des conjugadas, que sdo uma ligagdo aqui, uma aqui e uma
aqui [00:34:08].
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Figura 38 - Sequéncia de gestos do aluno GH, representando parte da molécula do benzeno com as
ligagBes duplas e citando o formato de um losango.

Fonte: A pesquisa.

Na imagem 1 o aluno representa os atomos e as ligacdes laterais com as duas
maos esticadas e paralelas. Na segunda imagem, com as méos esticadas e paralela,
representa os atomos, as ligacdes e o angulo da parte inferior da molécula na forma
de “V”. Na imagem 3 com as maos novamente esticadas e paralelas, representa os
atomos, as ligagdes e o angulo parte superior da molécula na forma de “V” virado. Na
quarta, quinta e sexta imagem o aluno representa os atomos e as liga¢des quimicas
(ligacdes duplas) com as méaos esticadas e paralelas ilustrando a posicao das ligacdes
na molécula. [00:34:08].

Podemos observar que o estudante utiliza drivers -culturais para a
representacao das ligacdes quimicas, ou seja, maos esticadas e paralelas.

Em uma nova entrevista o aluno GH foi questionado sobre os gestos

produzidos acima:

P: [...] Tu disseste que querias representar um losango?

GH: E um losango com dois lados a menos, formando uma linha
reta, duas embaixo e duas em cima.

P: E as ligacdes?

GH: As ligacdes, no caso, tém uma aqui, dessa parede aqui do anel;
uma aqui, nessa parte de cima; e a outra aqui embaixo.

P: [...] Emrelacao as gesticulagBes, quando tu fizeste, vocé lembrou
0 qué? De onde saiu?



141

GH: Se eu ndo me engano, foi dos poligrafos que vocé nos
encaminhou. Ou foi das atividades que a gente fez no Arguslab mesmo.

P: Entdo, é importante: foram os livros, o poligrafo ou o software?

GH: Livros e poligrafo. [00:01:37 até 00:04:00 Video 2].

Desse modo, acreditamos que imagem mental acima tenha sido construida
culturalmente. Podemos concluir que o estudante apresenta a forte presenca da
mediacgdo cultural nas suas respostas. Em nenhum momento o aluno se referiu ao
software de modelagem molecular, somente a literatura e eventualmente ao professor.
Desse modo, observamos nao haver evidéncias da aquisi¢ao de drivers hiperculturais.

De acordo com o expert M, ele teceu 0s seguintes comentarios quando

guestionado sobre aromaticidade, ele comenta o seguinte:

No pré-teste e pés-teste eu fiz uma coisa muito semelhante. A
molécula do benzeno é uma molécula organica de seis carbonos que formam
ligacBes entre si, alternadas. No caso da representacao, ligacdo conjugada,
eu ja sabia o que era ndo precisei pesquisar. Pelo que eu aprendi na literatura,
ligacBes conjugadas sao ligactes alternadas, ligagdo simples ligacdo dupla,
ligagdo simples ligacéo dupla. Isso eu ja tinha aprendido, entdo na molécula
do benzeno isso nao foi dificil fazer. Era desenhar um hexagono colocar uma
ligagdo dupla ali, ai pula uma ligacdo simples, ai outra ligagao dupla, ai pula
uma ligacdo simples e outra ligacdo dupla [00:20 01].

No caso do benzeno como ele realiza ressonancia, essas ligacdes
duplas nédo séo fixas, elas n&o estdo nessa posicdo o tempo todo, elas ficam
alternando. Entdo por conta disso, existem duas formas possiveis de se
formas essas ligagbes conjugadas, de dispor essas ligagbes conjugadas na
molécula. Entdo uma agente coloca as liga¢des na direita e numa outra forma
a gente coloca as ligacdes na esquerda. Tanto que no pos-teste eu coloquei
uma flechinha entre as duas formas indicando que elas estéo alternando, uma
estrutura hibrida de ressonancia. O aluno mencionou que na resposta C a
ligacdo tracejada seria uma representacdo da aromaticidade do benzeno, da
alternancia de estruturas, que é algo facil de representar [00:21:01]

No decorrer da entrevista 0 aluno foi questionado quanto a polaridade, se a

molécula do benzeno é apolar ou apolar, a resposta foi a seguinte:

Um dos critérios para polaridade é a existéncia, presenca de
atomos muito eletronegativos presentes na molécula. Entretanto como o
benzeno apresenta uma estrutura como um hexagono perfeito, 0s meus
hexagonos sdo hexagonos mais encurtados, mais fininhos, mas na realidade
sdo hexagonos bem certinhos, formados somente por carbono e hidrogénio.
Sdo atomos que apresentam uma eletronegatividade muito parecida e
também por conta da geometria da molécula, da forma de hexagono da
molécula, as forgas a eletronegatividade do carbono ndo consegue atrair nem
empurrar elétrons pela molécula afim de formar polos. Entdo ndo ocorre a
formacéo de polos positivos e negativos na molécula de benzeno porque o
carbono ndo é um atomo eletronegativo, que ndo tem uma diferenca de
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eletronegatividade com o hidrogénio, e que por conta da geometria ndo existe
a possibilidade de formar polos [00:23:19].

ApoOs é questionado sobre a Regra de Huckel: “A férmula de Huckel que o
professor passou. A formula a lei de Huckel. O resultado deu n igual a 1. Por conta de

gerar um numero inteiro a molécula & aromatica.”

Figura 39 - Representacdo da molécula do benzeno no pré-teste e no pds-teste pelo expert M.

Pré-teste P6s-teste

Fonte: A pesquisa.

Em relacdo a categoria Aromaticidade, concluimos que o expert apresenta
apenas a mediacao cultural estudando através de livros, de acordo com a sua citagdo:
“eu pesquisei na literatura”.

Podemos observar a presenca de drivers culturais nas representacdes tanto
no pré-teste como no pos-teste. O estudante representa as ligacdes simples com um
traco e a ligacdes duplas com dois tracos (palitos) no anel. Representa a
deslocalizagéo das ligacbes pi em formato de circulo tracejado. Para &tomos usou o

ponto, representacao cultural classica.

8.6 ANALISE DE RESULTADOS NA CATEGORIA REACAO QUIMICA

8.6.1 Analise na Subcategoria Eletrofilo

Na categoria Eletréfilo o aluno W, quando questionado sobre o que € um

eletrofilo, faz as seguintes consideracoes:
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Eu imaginei que era algo, na verdade entender bem o que sao
eletréfilos eu ainda ndo entendo, eu tenho uma nogédozinha. E ai na letra d
qgquando eu coloquei eu imaginei eletréfilo... deve ter haver com
eletronegatividade, como, cloro, hidroxila sdo bem eletronegativos entdo
eletrofilos tem nome similar e eu vou marcar a letra d. Sé que no pos-teste,
eu pensei se eles sdo eletrdfilos, entdo, talvez eles sejam aqueles la que
sejam o oposto disso. Entdo, eu s6 marquei a letra ¢ eu nao sei qual é que
sdo, mas provavelmente vai ser algum, algumas que vai ter atomos ou
moléculas que séo o contrario disso. Pode ler para mim a letra ¢? [00:42:00].

No decorrer da entrevista, o professor-pesquisador questiona o aluno sobre o
que caracteriza um eletréfilo. O aluno W comenta: “o fato de eles terem carga positiva”.
Apos o professor-pesquisador pergunta se tu fosses desenhar, representar a
molécula do NO, no papel, como tu representarias? A resposta do aluno é a seguinte:
“Ele tem cinco (consulta na tabela periddica), o nitrogénio tem cinco e vai se

ligar com dois oxigénios, ent&o faltara um elétron logo ele tem carga positiva. E isso?”

Figura 40 - Representacédo da molécula do eletréfilo NO2* pelo aluno W.

Fonte: A pesquisa.

A imagem acima ilustra a representacdo da molécula do grupo (nitro) NO,. A
estrutura da molécula, desenhada pelo aluno, com dois pares de elétrons sobre o
atomo de nitrogénio. O aluno representa as ligacdes com o oxigénio e pinta de azul a
parte do atomo de nitrogénio e de vermelho a parte dos atomos de oxigénio.

O estudante utilizou os seguintes drivers culturais para a representacdo da
molécula: letras para a representacdo de atomos e palitos para representar as
ligacdes quimicas. Além dos pontos para representar os de elétrons livres sobre o
atomo de nitrogénio. Em relacdo as cores, consideramos como drivers hiperculturais,
oriundas do software.

Em outra entrevista o estudante € questionado de onde surgiram essas

imagens, o que tu imaginavas?
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W: Isso seria do software, da questdo da polaridade, ai ja traz a
guestdo de onde é que é mais negativo, de onde € que é mais positivo e
também ali no meio da ligagdo que é meio que ndo € nem um nem outro; ele
vai ser uma zona neutra, no sentido de que é gradual. Vamos supor que aqui
€ oito, aqui é oitenta. Ndo vai ter um ponto que vai ser oito e logo depois
oitenta.!

W: Vai ter um meio termo também. Ai por isso usando as cores a
gente consegue ter uma nocdo melhor ali da questdo da polaridade, mas
também vem do software, que ele apresenta assim, a gente consegue ativar
a opcao la para aparecer as moléculas e ter essa coloragao.?

P: Entdo, vem do software que te ajudou nessa visualizacdo?

W: Ajuda. Ajuda até a compreensao porque ante ali d& para ver que

eu tinha uma compreensdo muito preto no branco, aqui é positivo aqui é
negativo, mas depois fica mais claro que é assim, positivo e negativo, mas
tem também uma gradualidade, ndo sei se vai ser oito ou oitenta.3 [00:19:00
até 00:20:00 Video 2].

Em relacdo ao aluno W, podemos observar que apds a interacdo com o
software de modelagem molecular, o aluno tinha a percep¢ao do mapa de potencial
eletrostatico da molécula em preto e branco (monocromético). Apos passa a
representa-lo com cores. Analisando os trechos 1, 2 3 percebemos claramente a
mediacdo hipercultural através do software. Desse modo, o aluno W passa a ter um
ganho significativo em relacdo a visualizacdo molecular, ou seja, ao mapa de potencial
eletrostatico da molécula do eletrofilo. O estudante consegue definir através da
visualizacéo as diferentes regiées com carga positiva e negativa. Concluindo, o aluno
passa ha adquirir um driver hipercultural de visualizagdo molecular e modelagem
molecular.

Em relacédo ao contexto acima, foi preciso o auxilio da mediagéo hipercultural
para o estudante poder obter ganhos na visualizagcdo e na modelagem molecular, ou
seja, representa a molécula do eletrofilo e o seu respectivo mapa de potencial
eletrostatico. Desse modo, concluimos que a habilidade visuoespacial foi modificada
através da mediagdo com o software Arguslab.

De acordo com o expert, ele teceu os seguintes comentarios quando
questionado sobre Reacdo Quimica, na Subcategoria Eletréfilo, ele comenta o

seguinte:
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A reacdo ocorre quando uma espécie tem normalmente carga
positiva ou parcialmente positiva. Um eletréfilo € uma espécie deficiente de
elétrons, ou seja, um &cido de Lewis. Entdo eu logo pensei que todas as
espécies teriam carga positiva (seriam cétions). Todos os eletrofilos séo
espécies com carga momentanea positiva. Entao eu tentei procurar todas nas
alternativas que teriam carga positiva. Entdo eu marquei a alternativa que
continha as quatro espécies com carga positiva [00:37:17].

[...] na primeira vez foi em uma apostila de reagfes orgéanicas no
curso de Quimica. Eu precisei ler toda apostila para realizar a Olimpiada de
Quimica. Caiu muitas questdes de oxidacdo organica. Tinha substituicao
nucleofilica em aldeidos e cetonas. Reacbes de substituicdo eletrofilica
aromatica vi pela primeira vez na apostila. E posteriormente eu li no meu livro
de Quimica Organica, e la eu entendi mais aprofundadamente como um
substituinte orto, meta e para dirigente ativador ou desativador interage no
anel benzénico, desloca a concentracdo de elétrons em determinadas
posicBes orto, para e meta que favorece o ataque eletrofilico. Eu entendi
como ocorre o ataque eletrofilico, por exemplo uma molécula de boro, gas
Boro; na verdade Bromo, Br.. A molécula é geralmente neutra com uma
ligac@o covalente entre os dois atomos de bromo e que na presenca do anel
aromatico ocorre uma cisdo heterolitica da ligacdo covalente, e a espécie
positiva vai se ligar, vai formar um complexo ativado com o benzeno
compartilhando uma ligagdo com o carbono juntamente com o0 outro
hidrogénio, e depois da estabilizagdo uma ligagéo do hidrogénio é cortada, o
hidrogénio sofre uma cisdo heterolitica e ganha uma carga positiva. O
hidrogénio livre vai formar uma ligagdo com o boro, anteriormente livre no
meio, e vai forma acido bromidrico, e o Boro que se ligou com o benzeno vai
formar ali, dependendo do substituinte presente no benzeno vai ligar no
benzeno [00:40:05].

Concluindo em relacéo ao expert M, observamos apenas a mediacéo cultural.
Como o expert afirma na sua apresentacado: todas as informacdes eu adquiri através

da literatura.

8.6.2 Analise na Subcategoria Reacdo em Anel Aromatico

Na categoria Reacdo em Anel Aromatico o aluno W expde as seguintes

consideracgoes:

[...] entdo, essa € a parte .... primeiro ele perguntou a quem vai ser
meta e depois 0 para. Meta e depois orto e para. E ndo, essa é a parte do
conteddo que eu mais fiquei em dlvida em relagcao ao que que faz um grupo
ser ativador e um grupo ser desativador. [00:49:02]

[....] entdo, acabei entendendo ali que de alguma forma talvez a
negatividade tivesse alguma ligagédo com ativar para ligar um eletréfilo.! Entéo
eu coloquei na ordem b e a no pds-teste com essa ideia. No pré-teste eu tinha
posto a e b, entdo eu inverti. Como eu te falei essa é area desse contetdo
gue eu ainda tenho mais ... uma visdo muito suscinta e por isso acho talvez
ndo esteja tdo conclusiva a minha resposta.! [00:49:38]



146

Agente comentou quando a gente estava falando dos anéis
aromaticos em organica, né! Mas foi muito ... a0 menos para mim de maneira
muito por cima e eu ndo havia captado essa ideia e agora eu consigo
entender.?

Ativar é quando tu vais orientar orto e para, e desativar é: aqui esta
o benzeno, tu vai trazer o eletrofilo para orto e para e quando tu vai desativar,
tu vai trazer para meta. O que tem com que vai empurrar as ligacdes, de novo
aquela ideia da eletronegatividade.® [00:51:31]

O professor-pesquisador questiona o aluno W em relag&o ao termo orientador,

grupo ativador, grupo desativador se o ja tinha visto tais conceitos em algum momento,

e onde?

O estudante W comenta e gesticula em relacdo a entrada do eletréfilo no anel

aromatico:

NOs a gente quando estava falando dos anéis aromaticos em
organica, né! Mas foi muito... ao menos para mim de maneira muito por cima
e eu nado havia captado essa ideia e agora eu consigo entender. Ativar
guando tu vai orientar para orto e para, e desativar é: aqui esta o benzeno, tu
vai trazer o eletrofilo para orto e para e quando tu vai desativar, tu vai trazer
para meta. Vai empurrar as ligagbes de novo aquela ideia de
eletronegatividade.* [00:51:31].

Figura 41 - Sequéncia de gestos do aluno W, representando a entrada do eletrofilo no anel aromaético
com a indicacdo das posicdes orto, meta e para.

Fonte: A pesquisa.
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Na imagem 1 com as maos na forma de bola, o aluno representa o anel
aromatico (molécula do benzeno). Na imagem 2 a indicacdo de entrada do eletrofilo
na posi¢ao orto com a méo direita na forma de plano e a mao esquerda na forma de
concha representando a molécula do benzeno. Na imagem 3 a indicacdo de entrada
do eletréfilo na posicéo para com a mao direita na forma de plano e a méo esquerda
na forma de concha representando a molécula do benzeno. Ja na imagem 4 a
orientacdo do eletréfilo na posicdo meta com a méo direita na forma de plano e
novamente a méo esquerda na forma de concha representando a molécula do
benzeno [00:50:16].

Em termos de representacédo cultural e hipercultural, a Unica forma de realizar
a categorizacdo é através da entrevista, em que o aluno verbaliza se resolveu a
guestdao com base no seu conhecimento adquirido nas aulas e/ou livros, ou no
conhecimento adquirido com o manuseio do software.

No transcorrer da entrevista o professor-pesquisador comentar sobre as
reacoes de Substituicdo Aromatica Eletrofilica entre o eletrofilo NO,* com o fenol,

nitrobenzeno e clorobenzeno. A resposta foi a seguinte:

Essa aqui eu acho.... justamente eu vou falar o meu palpite que eu
errei no NOz2bem ... eu acho que a eletronegatividade dele vai fazer com que
oriente para meta. Mas no momento do pés-teste eu tive a sensacdo que
ligaria para orto e para. Entdo nesse sentido eu acho que devo ter errado,
mas eu reagi como se fosse ativante, mas na verdade o nitrobenzeno é
desativante. Certo?

No meta, eu me dei conta disso depois que... porque justamente
como eu te falei é a parte que eu ainda tenho algumas duvidas que é na
questdo do que ativa e 0 que desativa. Porque eu tento pensar no que vai ser
la dentro onde a eletronegatividade empurra. Isso fica meio confuso, mas
agente conversando mais eu consigo entender que a ... por ele ser um
eletrofilo ele automaticamente vai fazer com que o eletrdfilo. &, isso eu tentei
até pesquisar enquanto a gente estava fazendo as coisas no Arguslab, mas
justamente essa ideia de que o... a eletronegatividade vai empurrando onde
o eletrdfilo entra, eu consegui visualizar no Arguslab, mas entender como isso
funciona ainda é dificil para mim.5 [01:04:07].

O aluno W é guestionado sobre o mapa de potencial eletrostatico do fenol, se
o aluno lembra das caracteristicas do mapa. O objetivo da pergunta era que o
estudante fizesse uma correlacdo com a densidade eletrénica O estudante apresenta

0 mapa de potencial desenvolvido nas unidades didaticas na tela.



148

Figura 42 - Representacdo do mapa de potencial eletrostatico do fenol pelo aluno W.

Fonte: A pesquisa.

[...] aqui tu consegue ver a luz (no meio da molécula no anel)
digamos assim, a parte mais clara ela aparece mais aqui fazendo esse
tridangulo mostrando que ela é mais ... orto. O meta ndo esta com essa cor
clara (aluno aproxima o mapa com zoom). Entdo eu consigo concluir que a
hidroxila acima no fenol orienta por esse potencial eletrostatico ele me mostra
gue aqui no meta ndo tem a cor que vai fazer com que ele a ligacao vai entrar
aqui. Entdo eu consigo concluir que o fenol ndo é desativante ele ativador,
né? Entéo eu vejo orto e para 6 [01:10:53].

[...] guando a gente estava fazendo os exercicios eu conseguia ...
se a molécula era ativante ou desativante justamente visualizando pelo
Arguslab. Mas sem a ferramenta do Arguslab para abrir e dar zoom ali e em
funcdo da ligagdo ndo consigo dizer exatamente é ativande ou desativante.
Justamente porque essa percepg¢do que tem ali no Arguslab eu ndo consigo
ter no papel 7 [01:11:32].

A imagem acima ilustra a representacdo da molécula do fenol e o seu
respectivo mapa de potencial eletrostatico. O aluno descreve o interior da molécula
indicando que na posicdo meta, de acordo com a legenda, o verde representa maior
carga negativa, e a posicdo meta estd com o azul, que representa uma carga positiva
maior do que negativa. O aluno também analisa as posi¢des orto e para onde ha a
predominéancia da cor verde nos respectivos carbonos. Assim, o estudante W conclui
gue o fenol, o grupo OH- (hidroxila), € um orientador orto e para dirigente. [01:09:48].

Em outra entrevista o aluno W é questionado em relacdo aos gestos

produzidos na imagem mental acima:

P: W quando tu fizeste aqueles gestos, mas de onde, como surgem
aqueles gestos. O que tu lembraste no momento para fazer isso?

W: Primeiro eu quis representar um hexagono, o benzeno. [...]
Depois eu estava gesticulando ali mostrando dentro do hexagono do
benzeno, como fica a questdo do campo eletrostatico. [...] Como ele fica com
cada radical, ai muda a forma das cores ali, a sequéncia de cores que tem no
centro da molécula do benzeno, para a gente conseguir ver se € um ativador
ou desativador.

W: Imagina ali o anel benzénico, o hexagono, dentro do hexagono
ali, tipo por fora, € uma molécula apolar, ela fica mais esbranquicada, e por
dentro ela vai ganhando cor. Ela (a molécula) fica baseada (sentido de
fundamentada) se for ativador ou desativador, vai se orientando para tu ter a
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nocao de onde é que vai se conectar uma ramificacdo, se é na posicao orto,
para ou meta baseado no radical.

P: Na verdade tu estds descrevendo o mapa de potencial
eletrostatico do benzeno?

W: E, aquele mapa coloridinho ai que fica para a gente ter essa
orientacao, de se o radical que tu colocaste € um ativador ou desativador que
consegue se orientar por esse mapa.

P: Entdo, esse mapa, te ajudou bastante?

W: Sim. Até porque, assim, se nao for fazer assim, tem que decorar
mesmo né. Ainda ndo entendi outra forma sem decorar ou consultar no
software.

P: Entao, (isso tudo), a modelagem te ajudou foi bastante Gtil?

W: E, essa eu acho que tenha sido bastante coisa do software foi
bastante util. Mas essa, acho que foi a coisa que foi mais necessaria, assim,
para tu explicar, sem o software fica bem mais puxado. Para se ter essa
concepcgdo de um radical vai mudar o comportamento da molécula com uma
ramificacdo, sabe. Assim, eu acho que com o software, talvez das aplicacdes
gue a gente tem usado, todas foram boas, ndo é? Mas essa eu acho que seja
a que o software seja mais fundamental para conseguir entender o contetdo.
Ele é relevante mesmo.8 [00:24:37 até 00:28:32 Video 3].

De acordo com os trechos acima, em 1 o aluno comenta que talvez a
negatividade (se referia provavelmente a eletronegatividade) tivesse alguma ligagéo
com o eletréfilo. Em 2 o estudante W comenta que quando ele estava falando dos
anéis aromaticos em Quimica Organica ele entendeu muito superficialmente (aqui 0s
drivers culturais ndo foram suficientes). J& em 3 e 4 o aluno coloca nhovamente a ideia
de eletronegatividade, segundo ele, “que vai empurrando as ligagbes”. Em 5 o aluno
cita que tentou pesquisar enquanto estava fazendo os exercicios no Arguslab, mas
somente conseguiu visualizar através do software. Em 6 o aluno consegue concluir
que o fenol ndo é desativador, ele é ativador, devido a hidroxila acima na molécula do

fenol orienta por esse potencial eletrostatico:

Ele entra aqui na posicdo meta, e ndo tem a cor que vai fazer com
gue ele aligacao vai entrar aqui.” Ja em 7 o aluno comenta: “sem a ferramenta
do Arguslab para abrir e dar zoom ali, eu ndo consigo dizer exatamente se &
ativante ou desativante, justamente porque essa percepg¢ao que tem ali no
Arguslab, eu nao consigo ter no papel”. Por fim, em 8 a confirmacao do
estudante onde cita que o software foi fundamental, relevante para entender
esse conteudo.

Percebemos no contexto que o estudante W adquiriu um ganho significativo
em relacdo a competéncia representacional. Isso o estudante ndo tinha antes da
modelagem molecular. A melhora na capacidade de visualizagdo molecular e
modelagem molecular foi adquirida com a modelagem através do software Arguslab.

Concluindo, o aluno W adquiriu drivers hiperculturais de visualizacéo

molecular e modelagem molecular.
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Em relac&o ao contexto acima, foi preciso o novamente o aporte da mediacao
hipercultural para o estudante poder obter ganhos na visualizacdo e na modelagem
molecular através do mapa de potencial eletrostatico em relacdo a orientacdo do
eletrofilo na Reagdo de Substituicdo Aromatica Eletrofilica. Concluimos que os drivers
culturais ndo foram suficientes. Desse modo, observamos que a habilidade
visuoespacial do estudante W foi modificada através da mediacdo com o software
Arguslab.

De acordo com o expert M, quando questionado sobre Rea¢do Quimica, na
subcategoria Reacdo em Anel Aromatico, na questao relacione as colunas para grupo
ativador (orientador orto e para) e grupo desativador (orientador meta), o aluno

comenta o seguinte:

Figura 43 - Resposta da questéo sete no pos-teste pelo expert M.

P6s-teste

Fonte: A pesquisa.

O substituinte ativador vai orientar para as posi¢des orto e para por
conta da ressonancia, das formas alternativas, da disposicdo das ligagfes
eletrbnicas que vao formar um polo mais negativo nas posi¢ées orto e para.
Numa molécula de benzeno como ele é tridimensional existem trés posicdes
possiveis: duas orto, uma em cada lado da molécula e uma para que esta
diretamente abaixo do grupo ativador (orientador). Sabendo séo trés posicdes
possiveis, e para um desativador sdo duas posi¢des possiveis uma em cada
lado do anel, assim podemos descobrir a alternativa, as alternativas
colocadas ali a que apresentar trés posicdes como 2, 4 e 6 e seria ativador.
E a que apresentar duas posi¢Oes seria meta seria um desativador na posigéo
3 e 5[00:46:00].

Mais adiante quando questionado sobre a molécula do fenol, qual o nome da
posicdo nos Carbonos 2, 3 e 6 0 estudante responde o seguinte:



Figura 44 - Resposta da questao oito no pré-teste pelo expert M.
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Figura 45 - Resposta da questao oito no pés-teste pelo expert M.
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[....] analisando a minha resposta eu vi que na posi¢éo 6 eu respondi
duas respostas diferentes. Eu acho que posso ter me confundido porque essa
geometria (imagem) foi tirada do Arguslab. Eu me lembrava que no Arguslab
0 numero de carbonos (referia-se & numeracéo dos a&tomos de Carbono) néao
€ uniforme, ndo segue uma ordem no sentido horario, eu me confundi. O
expert pesquisa na molécula do fenol e comenta: o fenol tem o grupo hidroxila
gue é um grupo ativador. O carbono 2 € a posi¢ao orto que esta exatamente
ao lado do grupo substituinte (o aluno queria dizer grupo orientador); o
carbono 3 é a posi¢cdo meta e o carbono 6 que esta diretamente abaixo do
grupo orientador é o carbono para. No pré-teste eu errei porque imaginei o

carbono 6 como o Ultimo que fecharia o anel [00:51:19].

No decorrer da entrevista, o aluno é instigado a representar a rea¢do entre o

eletréfilo NO,* (grupo nitro) com o0s seguintes compostos: fenol, nitrobenzeno e

clorobenzeno, e fornecer as estruturas dos reagentes, o eletrofilo e o(s) produtos da

reacao. O aluno responde assim:
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Figura 46 - Resposta da questdo nove no pré-teste pelo expert M.

Pré-teste
Fonte: A pesquisa.

Figura 47 - Resposta da questdo nove no pos-teste pelo expert M.

Pos-teste

Fonte: A pesquisa.
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As figuras acima ilustram as respostas do aluno sobre a questdo nove no pré-

teste e pds-teste. O expert comenta:

As respostas foram as mesmas no pré-teste e pos-teste. Nao tive
muita dificuldade. O fenol apresenta o grupo hidroxila como substituinte, o
grupo hidroxila € um orto, para orientador € um grupo ativador. Por conta
disso ele vai fazer que as regifes orto, para sejam preferiveis para sofrer o
ataque eletrofilico do eletréfilo. O grupo nitro pode entrar tanto na posicao
orto como para, também vai depender de outros fatores probabilisticos, e
durante essa reacao de substituicao serd liberado um atomo de H.

No nitrobenzeno é uma outra situagdo porque 0 grupo nitro é um
grupo meta dirigente, € um grupo desativador porque o0 oxigénio € mais
eletronegativo que o nitrogénio e 0s oxigénios estéo ligados ao nitrogénio que
por sua vez esse esta ligado ao anel e vai ocorrer uma diminui¢do na nuvem
eletrbnica nas posicdes orto e para, fazendo com que a regido meta tenha
maior concentracdo de elétrons e seja mais favoravel para sofrer o ataque
eletrofilico de uma espécie eletrofilica. Entdo quando vai reagir com o NOz2*
vai reagir na posicdo meta. Eu poderia ter representado nos testes apenas
uma férmula porque o grupo nitro tanto na esquerda como na direita € a
mesma coisa e ocorre a liberagdo de H*.

Para o clorobenzeno o cloro € um atomo eletronegativo ele agir
como um substituinte orto, para e quando o clorobenzeno for reagir com o
NO2* 0 grupo nitro vai realizar um ataque eletrofilico nas posicfes orto e para
gue € o que eu representei ali e também ocorre a troca pelo hidrogénio que
fica como H* [00:54:43].

Podemos observar a presenca de drivers culturais nas representacdes tanto
no pré-teste como no poés-teste. O expert representa as ligacdes simples com um traco
e a ligacdes duplas com dois tracos (palitos) no anel. Para demonstrar a
deslocalizacdo das ligacfes, pi utilizou o formato de circulo tracejado. Para atomos
usou o ponto. Além disso, representou a carga positiva sobre os atomos com o sinal
de mais (+). Desse modo, utilizou representacdes culturais classicas.

O professor-pesquisador questiona sobre a fonte dessas informacgdes, e a
resposta é a seguinte: “Tudo isso eu ja tinha lido na apostila e no livro de Quimica”.

Apos o pesquisador questiona se o aluno poderia colocar a molécula do fenol
e 0 respectivo mapa de potencial eletrostatico na tela (atividade realizada pelo aluno
no decorrer do curso de modelagem). A resposta foi: “Sim. Eu gosto bastante de ver
essa representagdo porque representa bem legal o que eu acabei de falar’.

O aluno é questionado se os exercicios de modelagem no Software Arguslab,
com a confeccédo do Mapa de Potencial Eletrostatico, foram interessantes? O expert

responde: “Muito interessante”. O que eu aprendi na literatura eu vi aqui” [00:55:31].
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O aluno apresenta a molécula do fenol e o juntamente com o mapa de

potencial eletrostatico modelados no Software Arguslab na tela, e comenta:

Figura 48 - Molécula do fenol e 0 mapa de potencial eletrostatico modelados no software Arguslab
pelo expert M.
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Fonte: A pesquisa.

A imagem acima ilustra a modelagem da molécula do fenol com o seu
respectivo mapa de potencial eletrostatico. Esse exercicio foi realizado no software

Arguslab pelo expert. O estudante faz os seguintes comentérios [00:56:02]:

Por exemplo, eu aprendi na literatura que um grupo orto, para vai
ocorrer uma série de alternancias de estruturas de ressonancia que numa
posicdo um par de elétrons do oxigénio vai formar uma ligacdo dupla, um
carbono vai adquirir uma ligagédo dupla, um par de elétrons e vai indo e se
deslocando. E bem dificil de compreender no inicio, mas depois eu consegui
me adaptar e compreender. E o resultado é que quando um grupo ativador
entra no benzeno ele vai ativar as posi¢des orto e para. Eu gosto muito dessa
imagem (referia-se ao mapa de potencial eletrostatico) que representa bem
legal. Agqui nés temos o carbono 4 na posigdo orto e carbono 2 também na
posi¢do orto. E o carbono 6 na posi¢éo para. O grupo OH (hidroxila) é ativador
porque aumenta o potencial eletrostético justamente nessas posicfes orto e
para. Como podemos ver com a cor verde que se estende assim num formato
de y justamente nessas posicfes aumenta a concentracdo de elétrons nas
posi¢cdes orto e para, favorecendo o ataque eletrofilico nessas posic¢des. E o
oxigénio como esperado por ser um atomo muito eletronegativo tem um
potencial eletrostatico bem vermelho [00:57:24].

Mais adiante o professor-pesquisador pergunta se o aluno poderia apresentar
a molécula do nitrobenzeno. O estudante abre o seu arquivo onde realizou 0s

exercicios de modelagem e apresenta a molécula:
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Figura 49 - Molécula do nitrobenzeno e o mapa de potencial eletrostatico modelados no software
Arguslab pelo expert M.
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Fonte: A pesquisa.

A imagem acima ilustra 0 movimento do mapa de potencial, o aluno afasta,

reduz o tamanho da imagem para verificar a tendéncia e comenta:

Fica visivel que nos carbonos meta eles estdo com mais coloracao
lilds, enquanto nos carbonos orto e para estdo mais brancos. Comparando a
coloracdo com a legenda verifica-se que os carbonos meta sdo mais
eletronegativos, favorecendo o ataque eletrofilico [00:57:34].

O expert ainda enfatiza:

O nitrobenzeno tem dois atomos de oxigénio e um &atomo de
nitrogénio e ambos os 4tomos sdo bem eletronegativos, e por conta disso, a
regido da molécula no anel benzénico fica muito desprovida de elétrons.
Verifica-se através das (legenda na tela do software) as cores lilas e branca
no anel. Mas tem uma tendéncia que é caracteristica do substituinte, o grupo
nitro. O grupo nitro € um grupo meta dirigente, favorece o ataque eletrofilico
na posicao meta. Se eu afastar um pouquinho vai ficar visivel que no carbono
nas regides meta ele esta mais lilds. Enquanto os carbonos das regides orto
e para estdo mais brancos. Com isso vemos que os carbonos da regido meta
por conta de terem um potencial eletrostatico lilas, eles vao ter uma
concentracao de elétrons maior do que os carbonos na regido orto e para que
sdo brancos e tem uma concentracdo de elétrons muito pequena. E por conta
disso o grupo desativador (desativador significa que ele desativa as regifes
orto e para tornando as regiées metas as Unicas disponiveis para sofrer um
ataque eletrofilico. Entdo quando ocorrer um ataque eletrofilico vai ocorrer
nas regiées meta [00:59:22].

No decorrer da entrevista, o pesquisador pergunta ao aluno se ele havia
modelado a molécula do clorobenzeno, o estudante diz que sim, entédo, o professor-

pesquisador solicita ao aluno para apresentar a molécula do clorobenzeno.
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Figura 50 - Molécula do clorobenzeno e o mapa de potencial eletrostatico modelados no software
Arguslab pelo expert M.

Fonte A pesquisa.

A imagem acima ilustra o0 movimento do mapa de potencial, o aluno afasta,
reduz o tamanho da imagem para verificar a tendéncia: o aluno fica confuso com as
coloragdes e ndo consegue confirmar a tendéncia na orientagdo nos carbonos orto e
para [00:59:34].

O cloro é um atomo eletronegativo ndo tdo eletronegativo como o
oxigénio, por isso ndo apresenta a coloragédo avermelhada. Mas como o cloro
€ eletronegativo ele € um orientador orto e para dirigente. Isso se prova
guando a gente analisa as posi¢cbes orto e para aqui no anel. Se nds
analisarmos com bastante cuidado nds conseguimos interpretar aqui que as
regibes 4, 2 e 6 do carbono regifes orto e para apresentam uma coloracao
um pouquinho mais azul forte do que as regibes meta. Pois é aqui na
geometria (mapa de potencial) eu ndo estou conseguindo visualizar direitinho.
Mas a tendéncia era essa de ter uma concentracdo de elétrons maior na
regido orto e para maior do que as regides meta, e por conta disso, ocorrer
um ataque eletrofilico nas regifes orto e para [01:01:34].

O professor-pesquisador questiona o estudante:

P: eu ndo me lembro se fui tu que apresentou na aula a molécula e fez a
pesquisa no relatério do software da carga dos carbonos. Lembra tinha no projeto. P
professor pergunta para o expert M se ele havia colocado as cargas nos atomos
[01:01:56].

Expert M: resposta do aluno: deixa eu conferir.

Expert M: eu ndo coloquei as cargas naquela atividadezinha que tu
pediu e que tinha na folha. Tinha as lacunas para escrever as cargas, mas eu
me lembro que eu n&o coloquei.

Expert M: mas eu pesquisei as cargas eu fiz os procedimentos para
abrir as coisas. Eu posso dar uma olhada rapidinho.

Expert M: deixa eu compartilhar a tela enquando eu clico em cima
desse bloco de notas aqui com as cargas.

Exper M: Prepara o programa para o calculo e ajusta os dados.
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Figura 51 - Molécula do clorobenzeno com o mapa de potencial eletrostatico e as cargas de Muliken
modelados no software Arguslab pelo expert M.
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Fonte: A pesquisa.

A imagem acima um ilustra o aluno pesquisando as cargas de Muliken no
relatério do software Arguslab, e apdés analisa que o carbono meta é mais
eletronegativo que o carbono orto. E o carbono para € o mais eletronegativo de todos.

Abaixo o dialogo entre o professor-pesquisador e o expert M:

Expert M: aqui o carbono da posicdo meta apresenta uma carga
mais eletronegativa do que os carbonos da posi¢éo orto. Era para ser assim?

P: O carbono para é mais eletronegativo?

Expert M: aqui estd mostrando que o para é o mais eletronegativo
de todos

P: e 0 meta apresenta uma carga um pouco mais eletronegativa do
que o carbono orto?

Expert M: isso é estranho

P: se tu fosse responder a questéo através das cargas pesquisadas
tu manteria a tua posicao/resposta?

Expert M: sim, orto e para

Expert M: e ocorre assim no cloro?

P: procura relembrar em rela¢éo aos teus estudos no livro do Peter
Atkins

P: questiona o expert: depois de tu lembrar do livro de Quimica
Orgéanica tu consegue formular uma resposta para a questdo do
clorobenzeno? [00:02:42 no video B].

Expert M: “o atomo de cloro é eletronegativo, mas também é muito
volumoso, é volumoso que o grupo hidroxila e o grupo nitro. Por conta de ser
mais volumoso ele (a&tomo de CI) exerce um efeito estéreo sobre as posi¢ées
orto. Por conta disso, um agente eletrofilico teria dificuldade de atacar as
posi¢cdes orto. O que me deixou um pouco surpreso porque as posicdes orto,
nao é tao eletronegativa quanto as posi¢cdes meta e para. Dai entendi agora
gue por conta do efeito estéreo que o cloro exerce sobre a molécula, deixaria
as posicdes orto menos disponivel para o ataque eletrofilico. E a posicdo para
gue esté distante do cloro teria tendéncia normal do efeito ativador do cloro e
teria maior carga negativa. E a posicéo para seria a maior probabilidade do
ataque eletrofilico”. [03:28:00 video 2].

O expert M cita que o carbono da posicdo meta apresenta uma carga mais
eletronegativa do que os carbonos da posi¢ao orto, e questiona, era para ser assim?

O expert comenta: “aqui estd mostrando que o para € o mais eletronegativo de todos



158

e 0 meta apresenta uma carga um pouco mais eletronegativa do que o carbono orto,
isso é estranho”.

Quando o expert foi questionado sobre a atividade de inserir as cargas de
Mulliken na molécula do clorobenzeno, ele respondeu que ndo havia colocado no
momento, mas mais tarde havia realizado conforme o procedimento.

O professor-pesquisador questiona, se tu fosses responder a questao atraves
das cargas pesquisadas, tu manterias a tua resposta? Entdo, o expert respondeu:
“sim, orto e para’.

O expert relaciona o efeito estéreo do atomo de cloro como uma menor
probabilidade para entrada do grupo nitro no carbono orto, dizendo que o cloro € mais
volumoso, e a eletronegatividade do cloro como justificativa para a entrada desses
substituintes no carbono orto.

De acordo com a literatura, o efeito indutivo é a polarizacdo de uma ligacéo
adjacente. Quando os elétrons séo cedidos ocorre a estabilizacdo por efeito indutivo
positivo (grupo ativador). Quando ocorre a retirada de elétrons ocorre a
desestabilizagdo por ressonancia por efeito indutivo negativo (grupo desativador). Em
relacdo aos halogénios, os mesmos diminuem a reatividade por efeito indutivo
negativo retirando elétrons do anel. Desse modo, orientam o eletréfilo nas posicoes
orto/para através de doacao de elétrons por ressonancia (McMURRY, 2008, v. 2, p.
543). Em se tratando da probabilidade de ataque nos atomos de carbono orto 35%,
meta 1% e para 64% o expert acertou, apesar da sua resposta ndo estar correta, ou
seja, a argumentacgao do efeito estéreo do atomo de cloro.

Concluindo em relacéo ao expert M, observamos apenas a mediacéao cultural.
Como o expert afirma na sua apresentacédo: todas as informacdes eu adquiri através

da literatura e o software Arguslab serviu apenas como um organizador prévio.

8.7 RESUMO DAS MEDIACOES E CONCEITOS NO PRE-TESTE E NO POS-TESTE

A tabela abaixo tem por finalidade a verificagcdo da evolugdo com 0 uso
software por parte dos sujeitos antes no pré-teste e no pos-teste, em relagéo a cada
um dos conceitos envolvidos, ilustrando se houve ou ndao houve a mediacgéo cultural,
hipercultural. Acreditamos que com o contexto em cada subcategoria, considerando

as representacdes, analise gestual e a linguagem verbal.
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Tabela 7 - Resumos das mediacdes envolvendo o contexto em cada subcategoria

Conceito

Aluno Pré-teste

Mediacao

Pré-teste

Conceito
Pés-teste

Mediagao
Pés-teste

Localizagao

Estrutura
3D da
molécula
da amdnia

Geometria
molecular
e
polaridade
(molécula
da amo6nia)

Densidade
eletrdnica

% Eletréfilo

Cultural

Cultural

Cultural

N&o sabia

Estrutura
3D da
molécula
da aménia

Geometria
molecular
e
polaridade
(molécula
da amoénia)

Densidade
eletrdnica

Eletréfilo

Hipercultural

Hipercultural

Hipercultural

Hipercultural

Eu liguei para o expert compartilhei a tela e o expert
ia me explicando. Ap6s ele abriu o Arguslab dele e
compartilhou a tela e ai eu vendo a explicagdo e a
modelagem do expert eu consegui ter essa nogao
de entender a molécula em trés dimensdes.
pagina 105

Na questdo da polaridade foi com o expert M.
Quando a gente estava fazendo os exercicios eu
perguntei a importancia da geometria. Por que eu
ndo podia representar de uma outra forma se
tivesse a mesma quantidade de atomos. Tem um
nitrogénio e trés hidrogénios e por que eu nao
posso colocar em outro lugar e ele me explicou que
as forcas fazem com que figue sempre da mesma
forma a ambnia e que estando todos os
hidrogénios abaixo e o nitrogénio acima cria um
campo de polo positivo e negativo. Entdo a
molécula vai ser polar porque esta bem definido
onde vai ser positivo e negativo os polos da
molécula.

Péagina 114

E, no software. Tu tens a molécula, eu ndo lembro
onde é que era que tu clicavas, faz tempo que eu
ndo abro o software. Mas tem um lugar que tu
apertavas la no software que ele tinha cores. Dai tu
consegue ver bem direitinho que na parte dos
hidrogénios ele tem uma cor, e na parte dos
nitrogénios tem outra cor.

Péagina 117

E isso. Consegue-se visualizar os campos. Onde é
positivo e negativo para ter uma percepgdo mais
espacial de cada um dos polos. Para mim na minha
concepgéao ajudou muito, ficou mais claro, sabe. Do
que era apolar e polar.'?

Péagina 118

No Arguslab. Quando tu colocas o benzeno na
parte de cima tu bota um radical um cloro, qualquer
radical, e ai tu percebias que isso o potencial
eletrostatico mudava, muda todo potencial do
benzeno e ai trazendo mais uma indicagédo que é
justamente onde outra ligagdes futuras poderédo
entrar.

Pagina 131

Eu comecei, ja tinha escutado falar mas muito
vagamente, mas procurei comegar a entender
mesmo a funcionalidade tudo, justamente quando
fui comecar a palpar comegar a mexer no Arguslab,
que ai ficou mais evidente o uso e comegar a
entender.

Péagina 132

Ajuda. Ajuda até a compreenséo porque ante ali da
para ver que eu tinha uma compreensdo muito
preto no branco, aqui é positivo aqui é negativo,
mas depois fica mais claro que é assim, positivo e
negativo, mas tem também uma gradualidade, ndo
sei se vai ser oito ou oitenta.®

Péagina 147
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Tabela 7 - Resumos das mediacdes envolvendo o contexto em cada subcategoria (cont.)

Conceito Mediacao Conceito Mediagao Localizagao

Aluno Pré-teste Pré-teste Pés-teste Pés-teste

W: E, aquele mapa coloridinho ai que fica para a
gente ter essa orientacdo, de se o radical que tu
colocaste é um ativador ou desativador que
consegue se orientar por esse mapa.®
P: Entdo, esse mapa, te ajudou bastante?
W: Sim. Até porque, assim, se nao for fazer assim,
tem que decorar mesmo né. Ainda ndo entendi
outra forma sem decorar ou consultar no software.
P: Entéo, (isso tudo), a modelagem te ajudou foi
bastante atil?
Reacao Reagéo W: E, essa eu acho que tenha sido bastante coisa
W em anel N&o sabia em anel Hipercultural  do software foi bastante Util. Mas essa, acho que
aromatico aromatico foi a coisa que foi mais necessaria, assim, para tu
explicar, sem o software fica bem mais puxado.
Para se ter essa concepgdo de um radical vai
mudar o comportamento da molécula com uma
ramificagdo, sabe. Assim, eu acho que com o
software, talvez das aplicagcdes que a gente tem
usado, todas foram boas, ndo é? Mas essa eu acho
gue seja a que o software seja mais fundamental
para conseguir entender o conteldo. Ele é
relevante mesmo.
Pagina 152
Entéo eu ndo sei se eu representei 100% certo.
Estrutura Estrutura Inconclusiva  Porque eu estava pesquisando, e depois teria o
3D da Cultural 3D da para a nitrogénio na parte superior, ele teria os pares
molécula molécula mediagdo isolados em cima, eles faziam uma repulséo, seria
da amoénia da aménia  hipercultural  essa formula repulséo?” *
Pagina 106
o Arguslab deixou mais facil de interpretar parte do
mapa de potencial. [...] Porque eu sou uma pessoa
que aprende muito vendo, tanto que eu gosto de
decorar bastante para chamar aten¢@o e aquilo
Hipercultural ~ fixar na minha cabeca. Entdo o software de
modelagem chamava aquela atencdo, entdo eu
aprendia através das cores. Ficou mais facil para
fixar o contetido em si.
pagina 135
[....] dai no pés-teste a gente j& estava trabalhando
com o software, a gente fez a molécula da aménia
e da agua, entdo eu imaginei que para fazer em
uma folha em 3D a gente teria que fazer as
Hipercultural  bolinhas e as ligagdes, ndo é? Claro que néo ficaria
igual se a gente fizesse no software, mas eu acho
que foi mais ou menos isso que eu pensei em
colocar no papel.
Péagina 108
P: O que vocé imaginava quando produzia os
gestos?
MT: Eles vinham primeiramente de livros, e a
estrutura, as moléculas em parte vinham do
software de modelagem, o Arguslab. Os livros
também tém esse conteddo visual para a gente
imaginar como seria mais ou menos na pratica.
P: Entdo, o software foi Gtil para alguma coisa. O
Hipercultural  que trouxe de bom?
MT: Na minha opinido, eu acho que foi muito bom,
porque a gente, geralmente, nos livros a molécula
é em geometria plana. E o software possibilita a
gente poder movimentar a molécula, conseguir
visualizar melhor como que funciona os angulos, e
o formato dela, a estrutura que ela representa.
Enfim, acredito que foi muito util.
Pagina 121 e 122

Densidade Densidade
eletrbnica eletrnica
(Mapa de (Mapa de
potencial potencial
eletrostatic eletrostatic
0) 0)

N&o sabia

Estrutura Estrutura
3D da Néao 3D da
molécula respondeu molécula
da amdnia da amdnia

MT

Geometria Geometria
molecular molecular
e e
MT ; Cultural -
polaridade polaridade
(molécula (molécula

da amonia) da amoénia)
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Tabela 7 - Resumos das mediacdes envolvendo o contexto em cada subcategoria (cont.)

Aluno Conceito Mediacao Conceito Mediagao Localizagao
Pré-teste Pré-teste Pés-teste Pés-teste
[...] a B da 1, eu ndo fiz porque, quando a gente
ainda ndo tinha mexido no Arguslab, dai eu ndo
tinha nogéo de como é que era o 3D.
....] ai, na B, do pos-teste eu imaginei como se
Estrutura Estrutura L] P p gine
fosse fazer no Arguslab |4 com as moléculas tudo
3D da = . 3D da . . : S
CB . N&o sabia . Hipercultural com as bolinhas certinho e as ligacdes e a 0 a
molécula molécula . ; e N
P o molécula normal ali do, da amdnia, no primeiro
da amdnia da amobnia . i ~
nono ano eu aprendi a fazer; e a representacdo
letra b
Péagina 111
. Geometria = . .
Geometria molecular Se eu ndo me engano, Sor, 0 meu raciocinio foi
molecular da Inconclusiva  Poraue ela tem trés atomos, e quando tem trés
e . atomos geralmente é angular. Tem casos que séo
- molécula paraa . . .
JR polaridade Cultural . 5 lineares, mas no caso da agua é angular. A gente
A da &gua mediag&o B : o "
(molécula A . ja tinha visto alguma coisinha também sobre
p (molécula hipercultural 7 ~ . : A
da dgua e da agua e angulos, entdo acredito que foi por isso que eu
da amoénia) da amonia) coloquei angular, Sor.
Pagina 122 e 123
Estrutura Estrutura Acho mais pela representagéo 3D, eu tentei mudar,
3D da 3D da . elo que eu vi no Arguslab, representar de uma
GH . Cultural . Hipercultural pelo q . 9 P
molécula molécula maneira mais correta, talvez.
da aménia da aménia Péagina 110
Geometria Geometria “Dai, eu sei que a geometria dela, ndo é que eu
molecular molecular Inconclusiva sabia, mas eu pesquisei assim, e soube que a
e e geometria dela é angular, porque ela é uma
- - paraa . IR
GH polaridade Cultural polaridade X molécula tri-atdmica né, néo, é tri-atdbmica
. . mediagdo P
(molécula (molécula hinercultural Péagina 125
da &gua e da &gua e P
da amonia) da amonia)
o que facilitou essa compreensdo dos mapas
Densidade Densidade eletrostaticos foi a visualizagdo no software
eletronica eletronica Arguslab, em que eu conseguia ter uma nocgao.
Mapa de = . (Mapa de . Porque eu acho que ali, na época, eu nem tinha
GH ( . N&o sabia . Hipercultural ) . ' iy
potencial potencial p visto muito sobre mapas eletrostaticos, e eu
eletrostatic eletrostatic acredito ter sido ali com base no software e na
0) 0) explicagéo do senhor.?
Pagina 132
Entdo, nos fizemos o pré-teste, iniciamos a
modelagem molecular e durante a interagdo com a
modelagem molecular tu chegaste a essa
Ressonanc Ressonanc resposta?
ia ia Isso, com as explicagBes e com a visualizagdo no
GH molécula N&o sabia molécula Cultural livro.
do do P: Concluindo, entdo inicialmente tu nado tinhas
benzeno benzeno conhecimento e depois tu vais para o livro?
E isso. [..] Com as explicagbes e com a
visualizagao do livro.
Péagina 141
Estrutura Estrutura O software Arguslab serviu apenas como um
3D da 3D da organizador prévio
expert . Cultural . Cultural 94 p
molécula molécula Pagina 82
da aménia da aménia
Geometria Geometria O software Arguslab serviu apenas como um
molecular molecular organizador prévio
e e
expert polaridade Cultural polaridade Cultural
(molécula (molécula
da agua e da agua e
da amonia) da amonia)
Densidade Densidade O software Arguslab serviu apenas como um
eletrénica eletrénica organizador prévio
Mapa de Mapa de
expert (Map . Cultural (Map . Cultural
potencial potencial
eletrostétic eletrostatic
0) 0)




162

Tabela 7 - Resumos das mediacdes envolvendo o contexto em cada subcategoria (cont.)

Aluno Copceito Mefjiagéo Cpnceito M?diagéo Localizagao
Pré-teste Preé-teste Pés-teste Pés-teste
Ressonanc Ressonanc O software Arguslab serviu apenas como um
ia ia organizador prévio
expert molécula Cultural molécula Cultural
do do
benzeno benzeno
- e O software Arguslab serviu apenas como um
expert Eletréfilo Cultural Eletréfilo Cultural . L2
organizador prévio
Reacéo Reacao O software Arguslab serviu apenas como um
expert em anel Cultural em anel Cultural organizador prévio
aromatico aromatico

Fonte: A pesquisa

Na subcategoria Estrutura 2D e 3D, em relacdo ao entendimento da estrutura
em 3D da molécula da aménia, podemos observar que o aluno W inicialmente com a
mediacao cultural passa a adquirir a mediagdo hipercultural, ou seja, a mediagao
cultural ndo foi suficiente. Em relacdo a habilidade visuoespacial do estudante,
concluimos que a mesma foi modificada através da mediacdo com o software de
modelagem molecular. J& o aluno GH, também inicialmente com a mediacao cultural,l
passa a adquirir a mediacdo hipercultural com a modificacdo da habilidade
vusuoespacial. Ja as alunas CB e MT inicialmente ndo sabiam representar a estrutura
em 3D da molécula da aménia, e apds a modelagem obtém a mediac&o hipercultural
com a melhora na habilidade visuoespacial. No que diz respeito a aluna V,
observamos que de uma mediacdo cultural inicial no pré-teste ndo conseguimos
concluir em relacdo a mediagéo hipercultural. Concluindo, para o expert, somente a
presenca da mediacao cultural.

Ja na subcategoria Geometria Molecular e Polaridade, o aluno W e a aluna
MT com a mediacao cultural inicial passa a adquirir a mediacdo hipercultural apés a
modelagem, e a sua habilidade visuoespacial € modificada. Em se tratando da aluna
JR e do aluno GH, observamos a mediacéo cultural inicialmente e a condicédo de
inconclusiva para a mediacdo hipercultural. Finalizando, em relacdo ao expert
somente presenca da mediacédo cultural.

Na subcategoria Densidade Eletrénica, o aluno W inicialmente com a
mediacao cultural passa a adquirir a mediagdo hipercultural com consequente
mudanca na habilidade visuoespacial. Em se tratando da aluna V e do aluno GH, os
mesmos inicialmente ndo tinham (sabiam) sobre o mapa de potencial eletrostatico, e
apos a mediacao com o software de modelagem molecular passaram a ter ganhos em
relacdo a habilidade visuoespacial. Por fim, o expert, somente com a mediacao cultural

no pré-teste e no pés-teste.
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Na subcategoria Ressonéancia (molécula do benzeno), podemos observar a
penas a presenca da mediacao cultural por parte do aluno GH e do expert.

J& na subcategoria Eletrofilo, verificamos que inicialmente o aluno W n&o tinha
conhecimento, e apds passar pela modelagem molecular passa a adquirir a mediacao
hipercultural, e com ganhos na habilidade visuoespacial. Finalizando, com o expert,
apenas a presenca da mediacao cultural.

Por fim, na subcategoria Rea¢do em Anel Aromatico, o aluno W n&o sabia o
que era um eletréfilo, e apds passar pela modelagem molecular adquiriu a mediagéo
hipercultural, obtendo ganhos significativos em relacéo a habilidade visuoespacial. Em

se tratando do expert, apenas a mediacédo cultural.
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9 RELACOES ENTRE OS RESULTADOS DA DISSERTACAO VERSUS
RESULTADOS DA PESQUISADORA ADRIANA RAMOS

O objetivo deste capitulo € ilustrar as semelhancas entre as diferentes
representacdes propostas pelos estudantes quando faziam a representacdo de

atomos, ligacdes quimicas, moléculas e nuvem eletrénica.

9.1 REPRESENTAGCAO DE ATOMOS

A figura 52 foi retirada da tese da pesquisadora Adriana Ramos 2015, e a

descricdo segundo a autora € a seguinte:

As imagens 15(A) e (B) mostra o gesto com ambas as maos em
forma de concha, realizado pelos estudantes. As figuras 15(B) e (C) mostram
a mesma representacdo sendo feita com uma Unica m&o. Sob o ponto de
vista da representacéo de atomos, o gesto de representalo como uma esfera
(mdo em forma de concha) ndo foi necessariamente vinculado, em todos os
casos, a uma imagem mental do &tomo como esfera. A estudante N enxergou
0s atomos como letras e sem distingdo de cor, mas fez o gesto de méo em
forma de concha para representa-lo. Por outro lado, os estudantes D, F e P
informaram que enxergavam os atomos em forma de bolas (RAMOS, 2015,
p. 117).

Figura 52 - Gesto produzido por todos os estudantes para representar atomos.

Fonte: Ramos (2015)

Abaixo apresentamos a figura 53 retirada da nossa pesquisa, onde o0s
estudantes produziram gestos para representar atomos.
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Figura 53 - Gestos produzido pelos os estudantes para representar atomos.

> ‘ # 4

Fonte: A Pesquisa

Na imagem 1 o estudante W, faz a representacdo com as maos na forma de
bola. Na imagem 2, a estudante JR com a méao direita em forma de concha, e na
imagem 3 o aluno GH com a méo direita na forma de concha. Ao longo da entrevista
os alunos representavam na maior parte dos gestos o atomo em forma de bola, ponto,
e de concha, representacdo semelhante encontrada no trabalho da pesquisadora

Adriana Ramos.

9.2 REPRESENTACAO DE LIGACOES QUIMICAS

A figura 54 foi retirada da tese da pesquisadora Adriana Ramos 2015, e a

descricdo segundo a autora € a seguinte:

Os gestos produzidos pelos estudantes quando se referiam as
ligagbes quimicas eram, via de regra, de cunho cultural, pois a maioria dos
gestos remeteu a representacao de palitos, como mostra a figura. Na imagem
(A), o estudante D representou uma ligagao dupla com os dedos em “V”; em
(B), o estudante F representou a ligagéo dupla com a formacgéo de um plano;
em (C), o estudante P representou uma ligacdo simples com o dedo indicador;
em (D), a estudante N representou uma ligacdo simples como se estivesse
desenhando um traco no espaco (RAMOS, 2015, p. 120).

Na representacao construida pelo estudante P, podemos identificar
os elementos psicofisicos e culturais de representacdo. Na fala, o estudante
comparou a ligagdo quimica com o vapor saido de uma superficie quente. Ele
representou a nuvem eletrénica da ligagdo quimica com uma representacao
advinda de mediacao psicofisica, ou seja, um vapor de convecc¢éo do ar mais
guente subindo de uma superficie quente. Também ha a indicacéo de drivers
culturais na medida em que ele enxergou cores diferentes para 0os atomos.
Essas cores sdo, via de regra, padronizadas e esse padrao de cores dos
atomos € seguido pelo software Spartan e também pelos principais livros de
Quimica Orgénica RAMOS, 2015, p. 120).
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Figura 54 - Gestos produzido por todos os estudantes para representar as liga¢des quimicas.

Estudar:;D\' :

Fonte: Ramos (2015).

Abaixo apresentamos a figura 55 retirada da nossa pesquisa, onde o

estudante representou as ligacdes duplas na molécula do benzeno.

Figura 55 - Gestos produzidos pelo estudante GH para representar as ligacdes quimicas na molécula
do benzeno.

Forite: A pesquisa.

Na primeira, segunda e terceira imagem o aluno representa os atomos e as
ligacdes quimicas (ligacées duplas) com as méaos esticadas e paralelas, ilustrando a
posicao das ligacdes na molécula.

Essa representacdo ndo é semelhante a representacdo encontrada no
trabalho de Ramos (2015). Os gestos produzidos pelos estudantes quando se
referiam as ligacdes quimicas eram, por norma, de cunho cultural, pois a maioria dos
gestos remeteu a representacdo de palitos. Na nossa pesquisa a maioria das
representacdes das ligacdes quimicas foram a forma de palito.

Na figura abaixo temos a representacédo pelo aluno W, do &tomo em forma de
borracha, um lapis, sendo o lapis utilizado tanto para representar um atomo e uma

ligacdo quimica.
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Figura 56 - Gestos produzidos pelo estudante W para representar o atomo e a ligacdo quimica,
utilizando uma borracha e um lapis.

S 7 .

Fonte: A pesquisa.

O estudante ergue a borracha com a mao direita para identificar o a&tomo de
nitrogénio, e com a méo direita o aluno identifica com um l4pis o atomo de hidrogénio
e as ligacdes quimicas. Apds volta o Iapis com a mao direita para o seu lado esquerdo,
representando outro atomo de hidrogénio. O aluno explicou que a geometria da
molécula tem a forma uma piramide como se fosse um tripé que ele fosse capaz de

deixar em pé.

9.3 REPRESENTACAO DE MOLECULAS

A figura 57 foi retirada da tese da pesquisadora Adriana Ramos (2015), e a

descricdo segundo a autora € a seguinte:

A representacéo de parte de uma molécula e de planos seguiu a
mesma logica de representacao gestual de atomos e liga¢des. De maneira
geral, quando precisaram descrever partes da molécula e a existéncia de
planos, os estudantes utilizaram os mesmos gestos descritivos que utilizaram
para descrever 0s atomos e as ligacfes. A figura mostra uma série de gestos
descritivos que foram usados ao longo da entrevista, especificamente quando
os estudantes estavam explicando o posicionamento de atomos numa
molécula e a existéncia de planos nesta molécula (RAMOS, 2015, p. 123).

De acordo com a pesquisadora, podemos perceber que o estudante
P usou a mao espalmada para representar a ligacdo, mas também repetiu o
gesto descritivo de um atomo com a mao fechada. O estudante F mostrou
dois ligantes dos carbonos unidos por ligacdo dupla, colocando ambas as

mé&os espalmadas e com um angulo bem definido — um angulo de 120° da
geometria trigonal plana. Por fim, o estudante D mostrou, com sua mao direita
projetada para si, que parte da molécula esta para o lado de tras do plano e,
com sua mao esquerda projetada para frente, que a outra parte esta para
frente do plano. Neste caso, o plano nédo foi construido pelas maos, mas sim
encontra-se num plano imaginario no espaco entre as maos (RAMOS, 2015,
p. 123).
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Figura 57 - Gestos produzidos pelos estudantes para representar planos e partes da molécula.

Fonte: Ramos (2015).

Figura 58 - Sequéncia de gestos produzidos pelo aluno GH, representando a molécula do benzeno
com as ligacdes duplas e citando o formato de um losango.

Fonte: A pesquisa.

A figura 58 foi retirada da nossa pesquisa, e a descricdo é a seguinte: na
imagem 1 o aluno representa os atomos e as ligacdes laterais com as méos esticadas
e paralelas. Na segunda imagem, com as maos esticadas, representa os atomos, as
ligacdes e o angulo da parte inferior da molécula na forma de “V”. Na imagem 3 com
as maos esticadas, representa os atomos, as ligacdes e o angulo parte superior da
molécula na forma de “V” virado.

Percebemos nas figuras acima, que a representacdo de parte de uma
molécula seguiu a mesma logica de representagdo gestual de &tomos e ligacoes,
conforme a descricdo de Ramos (2015). J& na nossa pesquisa obtivemos a

representacdo com as maos esticadas e paralelas, na forma de bola e de contorno.

9.4 REPRESENTACAO DA NUVEM ELETRONICA

A figura 59 foi retirada da tese da pesquisadora Adriana Ramos (2015).
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De acordo com a descricdo da autora, o estudante P mostrou a

polarizabilidade da nuvem eletrbnica entre os atomos de nitrogénio e hidrogénio na

molécula da aménia. Conforme a pesquisadora, o estudante afirmou que, na hora de

montar a molécula, ele ndo enxergava os elétrons deslocados mais para o nitrogénio,

apesar de saber que isso ocorre por conta da sua maior eletronegatividade em relacéo

ao hidrogénio. Outro fato importante salientado pela pesquisadora foi a resposta que

0 estudante produziu quando perguntado se ele tivesse que pensar a respeito desse

fendmeno (RAMOS, 2015, p. 137). A resposta foi a seguinte:

|

A

~Estudante P
— R

Fonte: Ramos (2015).

Figura 59 — Gestos produzidos pelos estudantes par

[...] sabe aqueles abajures, que tem um tipo de um ninho dentro que
tem um 6leo? Se tu ver, conforme o 6leo vai subindo, dai ele fica uma bolinha
e fica uma pontinha. [..] A parte gorda que esta subindo seria mais
eletronegativa, a que est puxando, e a parte fininha embaixo seria uma parte
positiva (RAMOS, 2015, p. 138).

J4 o estudante D fez um gesto com a mao direita fechada, como se
estivesse segurando e puxando algo para si. De acordo com a pesquisadora,
com esse gesto, 0 estudante demonstrou para que lado a ligagdo quimica, os
elétrons estavam deslocalizados. Segundo Ramos, quando a tarefa era
montar a molécula da aménia, o estudante imaginava o par de elétrons do
nitrogénio primeiramente como dois pontos, uma representacao
provavelmente sociocultural, conforme a descricdo do estudante (RAMOS,
2015, p. 138):

Mudou no intuito de eu conseguir enxergar essa parte da nuvem ali,
né? De ver onde é mas em si, 0 basico primeiramente eu vou enxergar assim,
eu vou enxergar os dois pontinhos, os hidrogénios e as posicées (RAMOS,
2015, p. 138).

Em relacdo a estudante N, de acordo a pesquisadora, a mesma
demonstrou a deslocalizacdo dos elétrons, mas com um gesto um pouco
diferente do anterior. Pelo gesto, a estudante levou a mao da direita para a
esquerda, com os dedos todos juntos, mostrando na folha o sentido de
deslocamento dos elétrons (RAMOS, 2015, p. 138).

a representar polaridade e nuvem eletronica.

Estucante N!

Estudante D
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A figura 60 também foi retirada da tese da pesquisadora Adriana Ramos 2015.
Nela a pesquisadora Adriana Ramos apresenta os gestos produzidos pelo aluno L para
explicar como montava as moléculas e de que forma enxergava a distribuicdo de

cargas de cada molécula.

Conforme relatos da pesquisadora, na imagem A, o estudante L, o
expert fez o gesto de colocar a mao direita mais para o lado direito para
representar a deslocalizacédo dos elétrons, afirmando: olha, ai nesse caso eu
vejo bem parecido como o que a gente viu no curso. Ai eu me identificava
guando tu fazias uma distribuicdo, por exemplo, onde ficava mais azul ou
mais vermelho (RAMOS, 2015, p. 140).

Ja na imagem B, o expert mostrou com ambas as maos a distribuicdo
homogénea de cargas na molécula do COz, afirmando o seguinte em relagédo a
molécula: “que a molécula vai estar balanceada pela presenca de dois atomos mais
eletronegativos em cada extremidade” (RAMOS, 2015, p. 140).

Por fim, na imagem C, o estudante L mostrou a consequéncia de um par

isolado na parte superior de uma molécula:

Se eu tivesse um par isolado e ele tivesse que tensionar pela
presenca desse par, eu ja ndo teria mais essa linearidade. Dai eu ja teria
como se fosse um plano imaginado, que na parte inferior teria uma
concentragao de elétrons”. O interessante neste ponto da entrevista é que o
expert afirmou que, antes do curso, ndo tinha a representagéo colorida da
deslocalizagdo da nuvem eletrbnica: “eu enxergo cores até em fungéo do
curso, (...) isso veio do software porque eu nem pensava assim antes, era
monocromatico (RAMOS, 2015, p. 140).

Figura 60 - Gestos produzidos pelo estudante L para representar polaridade e nuvem eletrdnica.

‘Estudante L .

Fonte: Ramos (2015).

A figura 61 abaixo faz parte da dissertacdo, e ilustra os gestos produzidos

pelos alunos para representar polaridade e nuvem eletrénica.
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olaridade e nuvem eletrénica.

Figura 61 - Gestos produzidos pelos alunos para representar

R

-

Fonte: A Pesquisa.

Na imagem 1 com os dedos polegar e indicador da mao esquerda e direita e
afastados a representacéo dos dois pares de elétrons livres na forma de ponto. J& na
imagem 2 com as duas maos fechadas em forma de esfera os dois pares de elétrons
livres. Na imagem 3 com dois dedos da mao direita, a aluna menciona os dois pares
de elétrons livres. Na imagem 4 com a méao direita na parte superior e com os dedos
afastados na forma de concha representa os pares de elétrons livres.

Em relacdo aos gestos produzidos para representar a polaridade e a nuvem
eletrbnica, observamos no trabalho da pesquisadora Adriana Ramos que os alunos
mencionaram as expressoes elétrons livres, elétrons deslocados. Na maior parte das
representacfes para elétrons livres, os estudantes utilizaram a representacdo na
forma de dois pontos, e com ambas as maos para mostrar a distribuicdo homogénea
das cargas. Ja na nossa pesquisa os alunos alguns alunos também utilizaram a
representacdo de ponto, o formato das duas maos na forma de esfera, a
representacéo com dois dedos e na forma de concha com os dedos mais afastados.
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CONSIDERACOES

O presente estudo iniciou-se visando investigar o aprendizado de conceitos
quimicos apoés uso de software de modelagem molecular na modelagem de Reacdes
de Substituicdo Aromatica Eletrofilica. Desse modo, buscou-se a producdo de
imagens mentais dos participantes ao longo das entrevistas, originaria de diferentes
mecanismos externos.

Para alcancar tais propdsitos, buscou-se encontrar respostas para a seguinte
guestdo norteadora da pesquisa: a utilizacdo de software de modelagem molecular,
por meio de um experimento didatico, consegue promover a aprendizagem de
representacdes e drivers pertinentes a resolucédo de problemas de Regioquimica da
Reacdo de Substituicdo Aromética Eletrofilica? Assim, a conducdo da investigacdo
converge e culmina na tentativa de relacionar as imagens mentais e drivers com a sua
origem.

A técnica da Analise de Conteuado de Bardin, possibilitou analisar tanto o
material escrito desenvolvido pelos participantes quanto a transcricdo da entrevista
realizada. Dentre as técnicas de Analise de Conteudo optamos pela Andlise
Categorial.

A metodologia utilizada, por meio da escolha da técnica Report Aloud,
juntamente com a utilizacdo da Analise Gestual Descritiva (CLEMENT, 1994;
CLEMENT; STEINBERG, 2002; MONAGHAN; CLEMENT, 1999; STEPHENS;
CLEMENT, 2010, 2015) nas entrevistas, possibilitou caracterizar os gestos descritivos
realizados pelos estudantes. Assim como detectar as imagens mentais, existentes na
estrutura cognitiva dos participantes (ao explicar um assunto), oriundas de diferentes
mediacoes.

Em relacdo ao problema de pesquisa, percebemos que o estudante W
adquiriu um ganho significativo em relacdo a competéncia representacional. Fato é,
que isso o0 estudante ndo tinha antes da modelagem molecular. A melhora na
capacidade de visualizacdo molecular e modelagem molecular foi adquirida com a
modelagem através do software Arguslab. O aluno W adquiriu drivers hiperculturais
de visualizagdo molecular e modelagem molecular. Para isso, foi preciso o aporte da
mediacao hipercultural para o estudante poder obter tais ganhos na visualizacao e na
modelagem molecular através do mapa de potencial eletrostatico em relacdo a

orientagdo do eletréfilo na Reagdo de Substituicdo Aromatica Eletrofilica. A conclusdo
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que chegamos, é que os drivers culturais ndo foram suficientes, e desse modo,
observamos que a habilidade visuoespacial do estudante W foi modificada através da
mediacdo com o software Arguslab. Entdo, dentre os 12 alunos participantes,
excluindo o expert, o aluno W foi o Unico que obteve a aprendizagem e adquiriu drivers
hiperculturais especificamente, em relacédo a reacao de SAE.

No que diz respeito ao objetivo geral, investigar o aprendizado de conceitos
quimicos apos uso de software de modelagem molecular na modelagem de reacgfes
de Substituicdo Aromatica Eletrofilica, acreditamos que o mesmo foi atingido,
conforme os dados da tabela 7. Dentre os conceitos estrutura 3D da molécula da
amonia, geometria molecular e polaridade, densidade eletrénica, mapa de potencial
eletrostatico, eletréfilo e reacdo em anel aromatico os alunos inicialmente tinham a
mediacdo cultural ou em alguns casos ndo sabiam/ndo responderam, e apds a
modelagem passaram a adquirir a mediac&o hipercultural.

Acerca dos objetivos especificos, foram criados os roteiros para aplicacdo do
experimento didatico e para a modelagem especifica da reacdo a ser empregada. A
interpretacéo da producdo de gestos descritivos combinados ao discurso verbal dos
estudantes de modo a obter as imagens mentais oriundas de diferentes mediacdes
durante a resolucdo de problemas propostos foi atingida.

De acordo com a andlise da tabela 7, podemos observar que a identificacao
das mediacfes predominantes nas categorias analisadas, também foram alcancadas.
Excluindo o expert, no pré-teste os alunos tinham a mediacao cultural e apds no pés-
teste a maioria adquiriu a mediacao hipercultural. Conforme a tabela, tivemos apenas
um caso de mediacdo cultural no pos-teste e trés casos de inconclusivo para a
aquisicdo da mediacao hipercultural. Entendemos que importancia da habilidade
visuoespacial foi fortemente justificada nesta pesquisa. Ela € o ponto de partida do
estudante, ao permitir a formacdo de imagens mentais, produzidas pela criagéo de
drivers especificos que podem ser construidos pelas mediacdes, ou pela mescla
destas (RAMOS, 2015). As imagens mentais sdo necessarias e, fundamentais para a
compreensao dos fendbmenos estudados, visto que ndo é possivel a resolucdo de
problemas sem que o estudante consiga construir imagens mentais (RAMOS, 2015).
O ganho de competéncia representacional foi marcante na nossa pesquisa. Muitos
estudantes adquiriram essa competéncia. Ap0s a modelagem muitos estudantes
passaram a usar um raciocinio diferente, ou seja, mais proximos do conceito cientifico.

Conforme Ramos (2015), também entendemos que o dominio de um determinado
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conceito ou campo conceitual é algo que requer tempo. Um curso de modelagem de
10 horas néo é suficiente para contribuir para que esses estudantes possam adquirir
dominio em relacdo aos conceitos abordados. Mas de acordo com Ramos (2015), é
possivel fazer com que esses estudantes tomem conhecimento de que existem
diferentes formas de resolver problemas quimicos, assim como, representacfes
diferentes que podem ser usadas quando necessario. Nesse contexto de
aprendizagem, novos drivers de natureza hipercultural foram desenvolvidos para
permitir esse processo de mediacao e, com isso, a estrutura cognitiva dos estudantes
foi modificada. De acordo com a TMC, a aquisicdo de conhecimentos ocorre quando
novos drivers sao criados, a partir de um processo piagetiano de equilibracédo
(SOUZA, 2004). J& para Ramos (2015), a aprendizagem se d& pelo ganho de
competéncia representacional que permite a resolucdo de problemas. Conforme
Ramos (2015), os estudantes partiram dos seus conhecimentos tacitos e construiram
um ganho de competéncia por meio da aquisi¢cdo de novas representacoes e drivers.

No que se refere a investigacdo de que forma o raciocinio visuoespacial dos
estudantes foi modificado com o uso da modelagem podemos citar em um primeiro
plano o aluno W com ganhos de visualizacdo e modelagem molecular na estrutura 3D
da molécula da aménia, na geometria molecular e polaridade na molécula da aménia.
Além, do entendimento do topico mapa de potencial eletrostatico quando o aluno cita:
‘essa acho que seja a que o software, seja mais fundamental para conseguir entender
o conteudo. Ele é relevante mesmo.” O aluno se referia a concepgdo de como um
radical (eletrofilo) mudara o comportamento da molécula na reacdo da SAE. Os alunos
GH, CB e MT com ganhos na visualizacdo e na modelagem molecular na
representacdo 3D da molécula da ambnia. J& na geometria molecular e polaridade os
alunos GH e MT. Em se tratando da aluna V e do aluno GH, os mesmos inicialmente
nao tinham (sabiam) sobre o mapa de potencial eletrostatico, e apds a mediacdo com
o software de modelagem molecular passaram a ter ganhos em relacéo a habilidade
visuoespacial. Por fim, o expert, somente com a mediag&o cultural no pré-teste e no
poOs-teste em todas as categorias. Desse modo, concluimos que o objetivo geral, os
especificos foram atingidos, e o problema de pesquisa alcan¢ado por um aluno, ou
seja, o aluno W.

Em relacédo as semelhancas encontradas como os alunos enxergam o atomo,
ligacbes quimicas, parte de uma molécula e planos e nuvem eletrénica, obtivemos

resultados semelhantes a pesquisa de Ramos (2015). No quesito atomo, os alunos
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enxergaram o atomo em forma de concha e bola. Uma excecdao foi a representacao
do atomo por uma borracha e uma caneta. No que se refere as ligacbes quimicas, os
gestos eram, por norma, de cunho cultural, pois a maioria dos gestos remeteu a
representacdo de palitos. Ja a representacdo de parte de uma molécula e de planos
seguiu a mesma logica de representacao gestual de atomos e ligacdes. De maneira
geral, quando os estudantes precisaram descrever partes da molécula e a existéncia
de planos, os estudantes utilizaram as mesmas gesticulacbes descritivos que
utilizaram para descrever os atomos e as ligacdes. De modo geral, os estudantes
preferem utilizar representacbes mais simples para atomos, ou seja, simbolos
qguimicos. A representacdo de bolas e palitos, de fato, caracteriza-se como mais
complexas de ser utilizada, pois esta representacao requer utilizar cores e tamanhos
para diferenciar as espécies atbmicas. Nesse sentido, a imagem mental de “tomos
representados como letras € mais simples e da conta de muitas tarefas menos
complexas (RAMOS, 2015). Em relacdo aos gestos produzidos para representar a
polaridade e a nuvem eletrbnica, observamos que no trabalho da pesquisadora
Adriana Ramos na maior parte das representacdes para elétrons livres os estudantes
utilizaram a representacdo na forma de dois pontos, e com ambas as maos para
mostrar a distribuicdo homogénea das cargas. J4 na nossa pesquisa 0s alunos alguns
alunos também utilizaram a representacdo de ponto, o formato das duas maos na
forma de esfera, a representacéo com dois dedos e na forma de concha com os dedos
mais afastados.

Desse modo, ap6s dois anos imersos nessa pesquisa, é chegada a hora de
tentarmos contribuir com o debate da area de Educacdo Quimica, isto €, quais 0s
beneficios e problemas que identificamos na utilizacdo das ferramentas de
modelagem molecular no ensino de Quimica. A partir dos nossos resultados de
pesquisa, podemos apontar como principais beneficios os que seguem: a
possibilidade do uso de mdltiplas representacdes; a consolidagdo das habilidades
visuoespaciais por alguns alunos, e, por fim, a possibilidade de desenvolvimento de
processos de pensamento de ordem mais elevada, ou seja, as atividades de
modelagem molecular, por exemplo, o conteddo geometria molecular, tém a
mediacéo cultural muito forte, ou seja, séo atividades corriqueiras e o aluno se vé
confrontado com esses conteddos muito cedo, e as demais categorias ndo sao tao
corriqueiras, exigindo aulas mais elaboradas por parte do professor e tempo

adequado para a explanacdo do contetudo, como, por exemplo, o conteudo sobre
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Mapa de Potencial Eletrostatico. No entanto, existem alguns problemas que
igualmente apontamos, como, por exemplo: questdes relativas as dificuldades de
transposicao didatica por parte dos docentes; o desenvolvimento de objetos de
aprendizagem (roteiros de modelagem) que deem conta dos objetivos didaticos; o
manuseio e capacidade de utilizacdo do software de modelagem por parte do
docente, e por fim, questbes técnicas, tais como, aquisicdo de licencas, e
infraestrutura de informatica. Em relacao ao software Arguslab, podemos citar a sua
eficiéncia em termos de visualizacdo e modelagem, de acordo a colocacao do aluno
W:

W:[...] “E, aquele mapa coloridinho ai que fica para a gente ter essa
orientacao, de se o radical que tu colocaste € um ativador ou desativador que
consegue se orientar por esse mapa.

P: Entdo, esse mapa, te ajudou bastante?

W: Sim. Até porque, assim, se nao for fazer assim, tem que decorar mesmo
né. Ainda néo entendi outra forma sem decorar ou consultar no software.

P: Entéo, (isso tudo), a modelagem te ajudou foi bastante Gtil?

W: [...] “essa eu acho que tenha sido bastante coisa do software foi bastante
atil. Mas essa, acho que foi a coisa que foi mais necessaria, assim, para tu
explicar, sem o software fica bem mais puxado. Para se ter essa concepgao
de um radical vai mudar o comportamento da molécula com uma ramificacado,
sabe. Assim, eu acho que com o software, talvez das aplicacdes que a gente
tem usado, todas foram boas, ndo é? Mas essa eu acho que seja a que 0
software seja mais fundamental para conseguir entender o contetido. Ele é
relevante mesmo.”

Entretanto, salientamos que tivemos dificuldades iniciais no que se refere ao
manuseio de alguns comandos. Professores e alunos podem utilizar o software,
sendo de relevante importancia o conhecimento e dominio sobre suas ferramentas
para poder ser manuseado da melhor maneira possivel. Para o nosso estudo de
modelagem molecular, o software foi de suma importancia para a pesquisa e
consideramos que a sua utilizacdo plenamente satisfatoria.

Importante salientar que tanto os alunos do experimento piloto quanto os do
experimento definitivo tiveram problemas nas aulas curriculares em relacdo ao
curriculo ndo cumprido, tempo reduzido, aprendizado em duas dimensdes, € na
condicéao curricular atual ndo ha uma proposta que gere aos alunos o desenvolvimento
de habilidades visuoespaciais. Desse modo, com base nos experimentos que
realizamos com os estudantes do nivel da educacgédo basica, constatamos que 0s
resultados mostraram que esses estudantes conseguiram interagir com as

informacOes apresentadas na interface grafica do programa a ponto de terem
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conseguido produzir conhecimento por mediacdo com a interacdo computacional.
Sendo assim, os estudantes interagindo com essa poderosa ferramenta, criaram
representagcdes mentais que os comunicam adequadamente com essa ferramenta, 0s
mesmos estdo amadurecendo tanto em competéncia representacional quanto na
competéncia do uso dessa ferramenta.

Concluindo, acreditamos que a nossa proposta envolvendo a utilizacdo do
software Arguslab por meio de um experimento didatico proporcionou aos alunos o
desenvolvimento de habilidades visuoespaciais. Dessa maneira, defendemos sua
insercdo em um ambiente de aprendizagem porque possui grandes potencialidades
para o ensino na area de Ciéncia da Natureza. A importancia do uso dessas
ferramentas no aprendizado dos estudantes ja estd comprovada de forma inequivoca.
O que nos cabe agora, enquanto pesquisadores da area e entendendo haver
dificuldades dos professores em lidar com tecnologias, € apresentar solucbes e
proposta de unidades didaticas, por exemplo, para o ensino de topicos especificos.
Sendo assim, essa € a nossa tarefa. Muitas pesquisas ja mostraram as
potencialidades, ou seja, que é possivel, e agora, precisamos mostrar como fazer para
tentar tirar os professores de sua zona de conforto. Acreditamos que a sequéncia

desse trabalho pode ser o estudo e apresentacédo de unidades didaticas.
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APENDICE A - Pré-teste e Pds-teste Experimento Piloto 1

PPGECIM < ULBRA

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

Questdes do Pré-teste e Pos-teste

Objetivo: Validacao do roteiro

Assunto: Reacado de Substituicdo Eletrofilica Aromatica
Data:

Nome do aluno:

Observacao: responda as questdes sem consultar qualquer material, e caso

nao saiba responder coloque o motivo. Por exemplo: ndo tive este contetdo e nao sei

responder; tive o conteddo e ndo lembro mais como responder.

1)
(
(
(
(
2)

b)

3)

Qual ou quais grupos abaixo séo eletrofilos?
) NHa4*; CI;; NO2*; Br*
) Br*; OH; H*; CH3s*
) CHs*; H*; CI*; NO2*
) CI; Br; OH; I

Relacione as colunas para grupo ativador (orientador meta e para) e grupo

desativador (orientador meta)?

NHs; -CHs; -OCHgs; -OH

—CO; -CN; -NO2; -COOH

) S&o os que orientam as substituicdes nas posicoes 3 e 5 em relacao
a eles, posigcéo conhecida como meta

) S&o os substituintes que orientam as substituicbes nas posicoes 2, 4

e 6 em relacao a eles, conhecidas como posi¢gdes orto e para.

Considere uma molécula com anel aromatico (Benzeno) e um grupo
genérico ligado ao anel. Ao reagir a molécula com um eletréfilo (E*), qual
as orientagbes possiveis do eletréfilo no anel? Identifique as posicdes

abaixo escrevendo 0Ss seus nomes.
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4) Com relacdo a molécula do Fenol, ao reagir com o eletrofilo NO*2 (grupo
nitro), qual a(s) possiveis orientacbes do grupo nitro no anel aromatico?

Identifique as posi¢cdes abaixo escrevendo 0s seus homes.

5) Com relacdo a molécula do Nitrobenzeno, ao reagir com o eletrofilo NO*2
(grupo nitro), qual a(s) possiveis orientacbes do grupo nitro no anel

aromatico? ldentifique as posi¢des abaixo escrevendo 0s seus nomes.
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6) Com relacdo a molécula do Clorobenzeno, ao reagir com o eletréfilo NO*2

(grupo nitro), qual a(s) possiveis orientacbes do grupo nitro no anel

aromatico? ldentifique as posi¢des abaixo escrevendo 0s seus homes.

7) Em relagdo ao Mapa de Potencial Eletrostatico de uma Molécula, marque

(
(
(

a alternativa correta:

) Mostra a distribuic&o tridimensional de carga elétrica ha molécula

) Mostra a distribuicdo dos atomos na molécula

) Através do Mapa de Potencial Eletrostatico podemos definir se uma
molécula é neutra ou negativa

) Mostra a geometria molecular da molécula

8) Qual a finalidade do Potencial Eletrostatico de uma molécula?

(

(

(

(

) O Potencial Eletrostatico mede a interacéo das ligagbes entre os atomos
na molécula

) O Potencial Eletrostatico mede a interagdo de uma carga positiva com
nucleos e elétrons de uma molécula ao longo de uma superficie de
densidade eletrbnica

) O Potencial Eletrostatico mede a interagdo nucleo — nicleo entre os
atomos de uma molécula bem como a sua densidade eletronica

) O Potencial Eletrostatico mede a interacdo entre elétrons em uma

molécula
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APENDICE B - Pré-teste e Pds-teste Experimento Definitivo 2

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

Nome:

Data:
Observacao: responda as questdes sem consultar qualquer material, e caso

nao saiba responder deixe em branco.

1) Faca o desenho da molécula da aménia usando a representacao 2D e 3D?

a) Representacdo 2D

b) Representacdo 3D
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2) Represente a molécula da agua e da ambnia nas suas respectivas

geometrias e responda se a molécula é polar ou apolar?

a) Representacdo da molécula da agua

Tipo de geometria:
A molécula é:
( ) Molécula apolar

( ) Molécula polar

b) Representacdo da molécula da aménia

Tipo de Geometria:
A molécula é:
( ) Molécula apolar

( ) Molécula polar
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3) Represente a molécula do Benzeno desenhando as duas representacdes
com as ligacdes conjugadas e um desenho com as ligacdes duplas

tracejadas. A molécula do Benzeno é aromatica ou ndo-aromatica?

a) LigacOes duplas conjugadas

b) Ligacbes duplas conjugadas

c) Ligacdo tracejada
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d) Molécula apolar ou polar? Justifique?

4) Qual a finalidade do Potencial Eletrostatico de uma molécula?

( ) O Mapa de Potencial Eletrostatico mede a interacdo das ligacoes

entre os 4tomos na molécula.

() Mostra a distribuicdo tridimensional de carga elétrica na molécula. O
potencial eletrostatico mede a interagdo de uma carga positiva com
nacleos e elétrons de uma molécula ao longo de uma superficie de
densidade eletrbnica.

() Define a geometria molecular da molécula.

5) Represente a molécula da agua e esboce o Mapa de Potencial

Eletrostatico?
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7)

b)

8)
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Qual dos grupos abaixo séo eletrofilos?
) NH4*; CI; NO2*; Br*
) Br*; OH"; H*; CHs"
) CHs*; H*; CI*; NO2*
) CI; Br; OH; I

Relacione as colunas para grupo ativador (orientador meta e para) e grupo
desativador (orientador meta)?

NHs; -CHs; -OCHgs; -OH

—CO; -CN; -NO2; -COOH

) S&o o0s que orientam as substituicbes nas posi¢coes 3 e 5 em relacdo a
eles, posi¢ao conhecida como meta

) S&o os substituintes que orientam as substituicées nas posicdes 2, 4 e 6

em relacao a eles, conhecidas como posi¢cfes orto e para.

Com relacdo a molécula do Fenol, qual o nome da posi¢cdo nos Carbonos

2, 3 e 6? Escreva o nome nos retangulos abaixo.
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9) Represente a reacao entre o eletrofilo NO2* (grupo nitro) com os seguintes
compostos: Fenol, Nitrobenzeno e Clorobenzeno. Forneca as estruturas

dos reagentes, o eletroéfilo e o(s) produtos da reacao.

a) Fenol mais grupo nitro

b) Nitrobenzeno mais grupo nitro
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c) Clorobenzeno mais grupo nitro

10)Escreva, no espaco abaixo, tudo que vocé sabe sobre modelagem
molecular, como se estivesse explicando para um colega. Para tanto,

utilize gréficos, tabelas, imagens, equacdes, tudo que vocé desejar.



O O-ODO
PPGECIM

Nome:

Data:

Exercicio 1

Iniciando o Arguslab

1) Tela inicial do Arguslab

APENDICE C - Iniciando Arguslab 3

<« ULBRA

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL
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2) Clicar na opcéo File na Barra de Menus

3) Clicar na opcao New na Barra de Menus

® File Edit View Calculation Surfaces

PO E|S| S B

Atoms | Rings | Amin Acids |

Monitor Label Settings Tools Window Help

R sHE B Y 0¥ GRR %

| C [tetrahedral]1.812
- L ltetahedrallT.O12

4) Iniciar a construcdo da molécula.

=
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Exercicio 2

Como salvar um arquivo no Arguslab

1) Na caixa de didlogo File selecione a op¢édo Save As (salvar como)
2) Dé um nome para o arquivo, por exemplo, Agua.ag|
3) Escolha a pasta

4) Salve na opc¢ao ArgusLab Files (*.agl):

Nome: Agua.agl

Tipo: ’ArgusLab Files (*.agl)
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Exercicio 3

Como abrir um arquivo no Arguslab

1) Na caixa de didlogo File selecione a op¢édo Open (abrir)
2) Selecione a pasta onde o arquivo foi salvo, o tipo de arquivo, 0 nome do
arquivo e clique em abrir:
» - HD-EG5 (F:)
1 Agua.agl

Nome: Agua.agl

|ArgusLah Files (*.agl,*xml) -
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Exercicio 4

Construindo a molécula da 4gua no Arguslab

1) Clicar na opc¢ao File na Barra de Ferramentas:

2) Clicar na opcao New na Barra de Ferramentas:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
R EHEE B YO GRE LDOD O e %M BH X L
+ ¥ R =233

Atoms | Rings | Amin Acids |

| C [tetrahedral]1.812
- L ltetahedrallT.O12
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3) Clicar na opcédo Tabela Periodica:

Periodic Table >
iy Cument Selection
At Mum. Symbol Mame
= o [Oxygen
Group
| Wi
H| n m o v W VI e
U | Be B|lc|u|o] F|nel
Ma| Mal| e IvB VB WVIB VIIB Wil IB 1B Al Si F 5 i Ar
K|ca|se| Ti| v|cr|mn| Fe|co| ni|cu| zn|Ga|Ge| as| se| Br| kr
Rb | Sr | Z|Ne|Mo| Tec| Ru|BRh | Pd| Ag| Cd| In | Sn| Sb| Te 1 e
Cs | Ba| La Hf | Ta| W | Be | Os Ir Pt | Au| Hg| T FPb Bi Po | At | Bn
Fr | Ra | Ac

Ce| Pr| Nd| Pm| Sm Gd| T | Dy | Ho | Er | Tm

&
3

Eu
Th|Pa| U |MNp|Pu|Am|Cm| Bk| CfF | Es | Fm | Md| Mo | Lr

oK | Cancel | Help |

4) Clicar no b0t5.0| na Barra de Ferramentas ou selecione Modo de
Selecdo no menu Editar. O mouse permanecera no modo selecdo até
vocé altera-lo

5) Na Tabela Periddica selecione o atomo de Oxigénio:

Periodic Table >
Geametry Current Selection
At Mum. Symbol Mame
2 o [C=ygen
Group
1 Wil
H 1 m mn v v VIl e
T Be B C M O F E
Ma | Ma| e v VB WIE VIIB Wl IB lIB Al S P 5 | oA
K| Ca| Sc| T VI Cr|Mn|Fe|Co|l NMi |Cu|l Zn| Ga|Ge| As | Se| Br | Kr
Bb| Sr| Y| Zr|MNMb|Mo| Te|Ru| Rh | Pd| Ag| Cd| In | Sn| Sb| Te 1 e
Cs | Ba| La HF | Ta|] W | Re | Os Ir Pt | Au| Hg| T Fb Bi Po| At | Bn
Fr | Ra| Ac
Ce| Pr{Md|Pm|Sm| Eu|Gd| Tb | Dv| Ho| Er | Tm| ¥b | Lu
ThiPa| U |Np|Pu|lAm|Cm| Bk| CF|Es|Fn| Md| Mo | Lr

oK | Cancel | Help |
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6) Cligue em OK e apds com o botao direito do mouse clique na tela:

Geometry

unzpecified

linear
trigonal planar Y

Current Akam

IE_ |EI |I:I:-:_I,Iger'|

7) Clicar no botao S na Barra de Ferramentas
8) Selecionar a Tabela Periddica

9) Selecionar o atomo de Hidrogénio

10)Clicar em OK

11)Com o botao direito do mouse e clique duas vezes na tela:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
Ple@BE|[iom@d veod GEREILDDD|e % 72N N >
FEE E|R[Af =2 33

#toms | Rings | Amino Acids |

® file Edit View Calculstion Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
BEEE 2@ Y o GEER L 000 % [N
+ S R | S/ =3 33

0 =

Btoms | Rings | Amino Acids |

e |o |~ |= [-]
Llelel-|=
lzlelale
le =z |~
lzl<l2|e

n
Periodic Table.

Curren tAtarm

’1_ ’H_ Hydrogen
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12)Assim temos os atomos que formam a molécula da agua, um Oxigénio e

dois Hidrogénios

13) Préximo passo é a adicao das ligacdes quimicas

14)Adicionando Ligac¢des Quimicas com o botdo esquerdo do mouse: clicar

~ Ve - ~ - - ~ “
com o botdo esquerdo no atomo de Hidrogénio, selecionar a opcéo u

vinculagédo automatica ativa/desativa na Barra de Ferramentas e depois

com o botdo esquerdo clicar no atomo de Oxigénio. ApOs repetir o

processo para o segundo atomo de Hidrogénio:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

ERE= == By o Y GER 1000

GO ¥ ¥R Ao

Atams | Rings | Amino Acids |

lzle|a]e
le = 5|~
=<2 |e

[ |2 |- =[]
lslel-|=

o

a (B3 |¥
g

=

L

A

o

=4

&

§ S = G

Geometry

unspeciied
—

Current Atom

’1_ ’H_ Hydrogen

>

3

Ja:‘:

@ File Edit View Calculation Surfaces

Monitor

Label Settings Tools Window Help

P EEHE| 28 ¥YorGRE LODE s

+ o RS
Atems | Rings | Amino Acids |

5l Il

e [ [

EE
B

Periodic Table.

o
ERE:

=
< | &

=)

2
ﬂ

e | |~ |~ []
Illitli\i

Geomelry

unspecified
-—

Curment Atom

F ]T Hydragen

?

3

Ed

15)Salve o arquivo.

16)Selecione a opcéo Label no menu e clique em All Atoms:
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Monitor  Label Settings Tools Window Help

.,f,’-_ G Selected Atoms ﬂ@ o

All Atoms
v 3]

Atomn Label Settings...

Remove Selected Labels

Remove All Labels

17)Clique no botédo otimizar geometria na Barra de Ferramentas @ ou no
menu Calculation. Exibira a caixa de didlogo Otimizar Geometria:

18)Na caixa do grupo Hamiltoniano no canto superior esquerdo da caixa de
dialogo clique no botéo de opg¢do AM1

19)Apds clique em OK

Geometry Optimization - 4 & I.i:h
Hamiltonian Hartree-Fock SCF Geometry Search
Gk AT Mz, Iterations |200 . -n

~ PM3 Gradient Conw. 10 kcalmoliéng Cancel
— |10 .
 MHDO Cornvw. 10 k.caldmol M aximum Steps Taken (100 Help
™+ RHF [closed shell) L Sesrelh
bAbd i Start
UFF UHF [open shell) " Steepest Descent
£ AMBER I Restart SCF fram restart fils. + BFGS
Fririt Calculate Properties bk Mon-bonded Interactions
[ Molecular Orbitals [ Dipole Moments Cutoff Start | 2000 Angs.
[ Basziz Set [ Mulliken Charges
[ Parameters [ ZD0 Charges Cutoff End | 10,000 pypgs,
[ ALL AQD Integrals [ “wiberg Bond Order g
Febuld HE |20
list every steps
MMolecule UFF
M arne |.t5\gua —
'_
MHet Charge ul :I:
=1 Recale aveny [ Update Hydrogens

Walence Electrons =) 20 Steps
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20)Salve o arquivo.
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Exercicio 5

Como deletar ligagdes no Arguslab

1) Como o botéo esquerdo do mouse clique sobre a ligacédo desejada:

2) Com o botdo direito do mouse clique na opcao Delete Bond (deletar

ligacao):

Set Render Mode
Bond Info...
Set Bond Distance...

Delete Bond




e na opc¢ao Undo:
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3) Para desfazer a operacéo clique na opcéo Edit na Barra de Ferramentas

B | =
+ &

Ltoms

[

@ File View Calculation Surfaces

Undo
Redo
Cut
Cop
Paste

Delete

Hide Unselected
Hide Selected
Invert Selection
Show All

Select All

Select Ne

Attac

Translate Mode
Add Atom...

Zoom Mode
Rotate Z-axis Mode

Selection Mode
Add Atoms Mode..

Auto Bonds are Off

Clean Geometry

Manitor

Ctrl+Z

B inDoo

Ctrl+Y  F

Ctrl+.

Crl+C

Ctrl+V
Del

Ctrl+U
Ctrl+)
Ctrl+]
Ctrl+L
Ctri+A

Ctrl+M

Ctrl+G

Label Settings Tools Window Help

@ %o

» FIEEEN p

4) Cligue na ligacado com o botdo esquerdo do mouse para retirar a selecéo:
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Exercicio 6

Como deletar atomos no Arguslab

1) Com o botéo esquerdo do mouse selecione o atomo desejado:

2) Cligue com o botéo direito do mouse sobre o atomo desejado, e selecione

Delete Atom:

Change Atom
Convert Hydrogen to Group

Set Render Mode
Atom Info...
Atom Color

Set Coordinates...
Set Formal Charge...

Invert Chiral Center

Delete Atom
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3) Para desfazer a operacéo clique na opcéo Edit na Barra de Ferramentas

e na opc¢ao Undo:

View Calculation Surfaces Monitor Label Seitings Tools Window Help

Undo Ctrl+Z PS i 000 e s 73 EN L
Redo CrleY  F
Cut Ctrl+
Copy Ctrl+C
Paste Crl+V
Delete Del
Hide Unselected Ctrl+U
Hide Selected Ctrl+)
Invert Selection Ctrl+I
Show All Ctrl+L
Select All Ctrl+ A

Select Neighbors...

Attach Selection to Manipulator Ctrl+M

Translate Made

Add Atom... »
i Zoom Mode

Rotate Z-axis Mode

Selection Mode

Add Atoms Mode... 3

Auto Bonds are Off

Clean Geometry Ctrl+G

4) Clique no &tomo com o botdo esquerdo do mouse para retirar a selecéo:
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APENDICE D - Iniciando Arguslab 4

>O0ODPO
PPGECIM S ULBRA

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

Nome:

Data:

Exercicio 1
Iniciando o Arguslab

Construindo a molécula da Amonia no Arguslab

1) Clicar na opgéo File na Barra de Ferramentas:

2) Clicar na opcdo New na Barra de Ferramentas:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

P EHEE Bl Y O GRKR LODODOD| e % RSN o
o R Ll =2 33

Atoms | Rings | Amino Acids |

e o [~ |=[]
Lo |-]=
L lale
ENEIGE
EHIES

) C [tetrahedral)1.812
ki ol
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3) Clicar na opcao Tabela Periodica:

Periodic Table >

Geometry Curmrent Selection

At Mo Symbal Mame
)'\"' r ] |Ni‘tngen

unspecified
linear
trigonal planar

tetrahedral
Group
| W
H 1 1 now WlOWI He
Tu | Be | c|m F | ne
Ma| Mag| e 1w wB WVIB VIIB Wl IB 1B Al Si P =] Cl
K Ca | Sc Ti W Cr | Mn| Fe | Co Mi Cu | Zn | Ga | Ge | As Se Br K
Fb Sr b “r Mb | Mo | Te | Ru | Rh Pd| Ag | Cd In Sn Sb | Te I e
Cs= Ea La Hf Ta W Re | Os Ir Pt S | Hg T Fhkx Bi Fo At Rn
Fr | Ra| Ac
Ce| PriMNd|Pm|Sm| Eu|Gd| Tb | Dv| Ho | Er | Tm| b | Lu
Th | Pa 4] Mp | Pu| Am| Cm| Bk | Cf Es | Fm | Md | Mo Lr

(] Cancel Help

4) Clicar no botao A na Barra de Ferramentas ou selecione Modo de
Selecdo no menu Editar. O mouse permanecera no modo selecdo até
vocé altera-lo

5) Na Tabela Periddica selecione o atomo de Nitrogénio e escolha a

especificacao tetrahedral:

Pericdic Table >

Seometry Curmrent Selection

A Mum . Symbal Mame
/I‘" |? |N |Ni‘tr\:hgen

unspecified
lim=ar
trigonal planar

tetrahedral
Group
1 W
H 1 1 " W Wl W He
TG | B= Blc|[m] o] F|mne
MNa | Mg | g IwvB VB WIB WIIB W e e Al Si P S 1
kK Ca Sc Ti W Cir Mn | Fe Co Pdi Cu | Zn | Ga | Ge | As Se Br Kr
Rk Sr L = MNb | Mo | Tc Ru Rh Pd Fate] Cd Im Sn Sh Te I e
Cs= Ea La Hf Ta W Re | Os Ir Pt Ao | Hg m Fk Bi Fo b R
Fr | Ra | Ac
Ce Pr|Md| Pm| Sm| Bu| Gd| Te | Dv | Ho Er | Tm| b | Lu
Th Pa u N Pu | Am | Cm Bk L Es Fm mMd | MNo Lr

oK | Cancel | Help |

6) Cligue em OK e apés com o botao direito do mouse clique na tela:

Periodic: Table...

Geometny

unzpecified

i N [tetrahedral]
Inear -
trigonal planar /Q. l

Current Atom

’F"_ |N |Nitrc-gen




211

7) Clicar no botéo A na Barra de Ferramentas

8) Selecionar a Tabela Periddica

9) Selecionar o atomo de Hidrogénio escolhendo a op¢édo S
10)Clicar em OK

11)Com o boté&o direito do mouse clicar trés vezes na tela:

BEEE 2@ Y o F GER|[LOODD @ %X P H % O L
F o R[Sl —=]3 3D

Atems | Rings | Amino Acids |

[z lelele
EAENEE
ER(EES

2 |e |~ |~ []
lsle|-]=

P eEE $a@dlyor CRE LODD @%x P H % O b
G OEE R A E—[2 3 3

Mams | Rings | Amino Acids |

12) Assim temos os atomos que formam a molécula da amdnia, um
Nitrogénio e trés Hidrogénios
13) Proximo passo € a adicéo das ligagbes quimicas

14)Adicionando Liga¢des Quimicas com o botdo esquerdo do mouse: clicar

. A s . ~ Lo
com o botdo esquerdo no atomo de Hidrogénio, selecionar a opcéao u
vinculacdo automatica ativa/desativa na Barra de Ferramentas e depois
com o botdo esquerdo clicar no atomo de Nitrogénio. ApOs repetir o

processo para o segundo e terceiro atomo de Hidrogénio:
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B eEHE fRB| Y ¥ GERE| L0 DD % Br B % L
+oE RS —~2 33

#toms | Rings | Amino Acids |

Periodic: Table.

Geomely

unspecified
-—

Current Atorn

]17 ’Hi Hydrogen

@ File Edit View Calculstion Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
BleEE|2a Yo X GER|LODDD|e % 7SI N L
R L =2 33

atoms | Rings | Amino acids |

€] 1) o] <
EIE
] v]
ol e ]

Periodic Table.

]
=
=

5

o
a
<

ENENEIEY
LEDL

Geomelry

unspecified
-—

Cunent Atom

’1_ ,H_ Hydiogen

BISEHE ‘s@@ly o GEE L 000 % B U L
dbleor R £l k=3 33

#toms | Rings | Amina Acids |

[0 o] | 5]
o
] ]
EEm

o o
o |z
= | &
=
< |[E|e

=

lele |~ |-
ENEN

Periodic Table,

Geometry

unspecified
-—

Curent Atom

r IT Hydrogen

15)Clique no bot&o otimizar geometria na Barra de Ferramentas 0 Exibira

a caixa de dialogo Otimizar Geometria:



213

16)Na caixa do grupo Hamiltoniano no canto superior esquerdo da caixa de

dialogo clique no botdo de opcdo AM1

17) Apos clique em OK

Geometry Optimization

Hamiltonian

[E1 S IR |
T PM3
 MMNDO

MM ™ UFF
AMEER

4

Frint

[ Molecular Orbitals
[T Basis Set

[ Parameters

[ ALL AO0 Integrals

aolecule

I arne

MHet Charge

Walence Electrons

Hartree-Fock SCF

Mz, Iterations |00
Conv. 10 - o kzal/mal
* RHF [closed shell)
= UHF [open zhell)

—

Calculate Properties

[ Dipole Moments
[ Mulliken Charges
[ ZD0 Charges

[ wiberg Bond Order

|.-’-'«m0nia

Geometny
unzpecified
linear
trigonal planar T

Current Atom

ml:

|Nitru:ugen

Geomety Search

— I-I_
M axirnum Steps Taken (100

Gradient Core. 10

Line Search
7 Steepest Descent
f« BFGS

kit Mon-bonded [nteractions

Cutoff Start | S.00C Angs.
Cutoff End | 10,000 gngs.

Febuild HE |25

list every steps
UFF

—

Recalc everny

20 Steps

ak
keal/mal /g Cancel
Help

Start

4N

—

[ Update Hydrogens

L



214
APENDICE E - Calculo de Ligacéo e Angulo na Molécula da Agua 5

/"\ /‘\ ‘‘‘‘

PPGECIM CULBRA

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

Nome:
Data:
Exercicio 1

Calcular a distancia entre atomos da molécula da agua no Arguslab

5) Abra o arquivo da molécula da agua com a geometria otimizada.

6) Selecione a opcéo S na Barra de Ferramentas, aperte a tecla Ctrl
(control) no teclado e mantenha a tecla pressionada. Apds selecione dois

atomos com o botdo esquerdo do mouse:

B EEHE 2@ Yo GER LDD0D|e % ZJRENE N
+OE R A e[~ 2 83

7 L&

atoms | Rings | mino acids |

= | [ | 5|
[ e ]
3 [ [
ﬂﬂﬂ

o
=
a
=
5

-
5

o2 |~ |~ [(]
mgu

Periodic Table..

Geometry

Unspeciied
ling:ar
triganal planar o

Curment Atom

FE

. ~ s A s . , g
7) Selecione a opcdo distancia entre dois atomos *? na Barra de

Ferramentas ou monitor no menu e escolha a opg¢éo Distance:



ices | Monitor  Label Settings  Tools  Window  Help

@ Distance
Angle
e Torsion

Remowve Bump Monitor(s)

Remowve Hydrogen Bond Monitor(s)

Remove Selected Monitor(s)

Remove All Monitors

-

&1

l' I].tml]13\

8) O valor da distancia entre os atomos sera exibido em Angstroms, na cor

verde.

9) Salve o arquivo.

215
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Exercicio 2

Calcular o angulo entre a&tomos da molécula da agua no Arguslab

1) Abra o arquivo da molécula da &gua com a geometria otimizada.

L J|

P D.Hul]13\

2) Selecione a opcao A na Barra de Ferramentas, aperte a tecla Ctrl
(control) no teclado e mantenha a tecla pressionada. Apos selecione trés

atomos com o botéo esquerdo do mouse:

0.960124

-

. ~ A A I
3) Selecione a opcédo angulo entre trés atomos “— na Barra de Ferramentas
ou monitor na barra menu e cligue em Angle:

=z Monitor Label Settings Tocls Window Help

@ hstance A
Angle F
o Tarsicn

Remove Bump Monitoris)

Remove Hydrogen Bond Monitor(s)

Remove Selected Monitor(s)

Remaowve All Monitars
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|

103.52

4) O valor do angulo entre os atomos sera exibido em Angstroms, na cor
verde.

5) Salve o arquivo.
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APENDICE F - Célculo de Ligacdo e Angulo na Molécula da Aménia 6

PPGECIM

Exercicio 1
Nome:

Data:

© ULBRA

0, o
TR

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

Calcular a distancia entre atomos da molécula da amdnia no Arguslab

1) Abra o arquivo da molécula da amdnia e otimize a geometria escolhendo

a opcao AM1.

Geometry Optimization

Hartree-Fock SCF

tax. [terations |200

Hamiltonian
(B O P b |

T PM3
" MMDO Conv. 10 10 kcal/mol
™+ AHF [clozed shell)
L o 7 UHF [open shell]
¢ AMBER —
Print Calculate Properties

[ Dipole Moments

[ Mulliken Charges
[ ZD0O Charges

[ wiberg Bond Order

I Maolecular Orbitals
™" Basis Set

I Parameters

[T ALLAO Integrals

Molecule

MHame |Amonia

Met Charge u} =

“alence Electrons a8

Geametry

unzpecified

lirear
trigonal planar S

Current dikom

mlt

|Nitru:ugen

Geometry Search Ok

— |1_
Gradient Conw. 10 keal/malitng Cancel

b aximum Steps Taken | 100 Help

Line Search

Flfe,

Start
7 Stecpest Descent

f« BFGS

i Mon-bonded Interactions

Cutaff Start | 2000 Angs.
Cutaff End | 100000 e,
Febuild ME |20
ligt every =R
UFF

—
—

FRecalc eveny

20 Steps

I Update Hudrogens

L



2) Selecione a opcao Label no menu e clique em All Atoms:
Monitor  Label Settings Tools Window Help

\t{ G Selected Atoms ﬂé ::.::

All Atoms
v 3

Atom Label Settings...

Remove Selected Labels

Remowve All Labels

Geometry

urzpecified

Current Atom

"I_ |H |H ydrogen

219

3) Selecione a opcao S na Barra de Ferramentas, aperte a tecla ctrl

(control) no teclado e mantenha a tecla pressionada. Apés selecione dois

atomos com o botdo esquerdo do mouse:

\
Current Atom

|17 |H |H_I,u:|rugen

Geometry

unzpecified

4) Selecione a opcao distancia entre dois atomos

na Barra de

Ferramentas ou cligue em monitor na barra de menu e clique em Distance.



es  Monitor  Label Settings Tools Window Help

@ Dhistance s
Angle P
= Torsion

Remove Burnp Monitor(s)

Remowve Hydrogen Bond Maenitor(s)

Remove Selected Maonitor(s)

Remowve All Monitors

Geometny

Lingpecified
\
Current Atom

I'I_ |H |H wdrogen

5) O valor da distancia entre os atomos sera exibido em

verde.

220

‘%9?5??5

Angstroms, na cor
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Exercicio 2

Calcular o angulo entre &tomos da molécula da amdnia no Arguslab

. ~ R
1) Selecione a opc¢ao na Barra de Ferramentas, aperte a tecla ctrl
(control) no teclado e mantenha a tecla pressionada. Apés selecione trés

atomos com o botdo esquerdo do mouse:

Geometry

unzpecified
linear
trigonal planar 1

Current Atarn

I?_ |N |Nitru:ugen

%

. ~ A A 2 I
2) Selecione a opgao angulo entre trés atomos “~* na Barra de Ferramentas
ou cliqgue em monitor na barra de menu e cliqgue em Angle:

ez Monitor  Label Settings  Tools  Window Help

@ Distance L
Angle i

Torsion

Remove Bump Monitor(s)

Remove Hydrogen Bond Monitor(s)

Remowve Selected Manitor(s)

Remove All Monitors

Geometry

unzpecified

limear
trigonal planar T

Current Atam

I?_ |N |Nitrogen

3) O valor do angulo entre os atomos sera exibido em Angstroms, na cor
verde.

4) Salve o arquivo.
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APENDICE G - Otimizando Geometria de uma Molécula 7

OO00DPO
PPGECIM

Nome:

Data:

Exercicio 1

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

Otimizar a Geometria de uma molécula no Arguslab

1) Clique no botdo otimizar geometria nha Barra de Ferramentas @ ou no

menu Calculation. Exibira a caixa de dialogo Otimizar Geometria:

2) Na caixa do grupo Hamiltoniano no canto superior esquerdo da caixa de

didlogo clique no botdo de opcao AM1

3) Apods cliqgue em OK

Geometry Optimization - 4 & I.i:h

Harmiltanian Hartree-Fock SCF Geometry Search
Lk A1 M aw. Iterations |200 . -n

= PM3 Gradient Conw. 10 kcal/molésng Cancel

& MMDO Core. 10 10 kcal/mol t aximum Steps Taken [100 Help

= RHF [closed shell) Line Search
bAbd i Start
UFF UHF [open shell] 7 Steepest Dezcent

£ AMBER I Restart SCF fram restart fils. @+ BFGS

Print Calculate Properties kbd M on-bonded Interactions

[ Molecular Orbitals
[T Basis Set

[T Paramsters

[ ALL A0 Integrals

MMolecule
M arne
MHet Charge

Walence Electrons

[ Dipole Moments
[ Mulliken Charges
[ ZD0 Charges

[ wwiberg Eond Order

|.-'5«gua
o =
=]

Cutoff Start | 2.00C &ngs.
Cutoff End | 10.000 Apngs
Febuild NB |20
list every Sz
LFF

—
—

Recals every [ Update Hydrogens

20 Steps
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4) Clique no botdo Save |E| na Barra de Ferramentas para salvar a estrutura
final.

5) Salve o arquivo.
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APENDICE H - Construindo Molécula Benzeno no Arguslab 8

O O-ODO
PPGECIM

Exercicio 1

Nome:

Data:

<« ULBRA

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

Construindo a molécula do Benzeno no Arguslab

1) Clicar na opgéo File na Barra de Ferramentas:

2) Clicar na opcédo New na Barra de Ferramentas:

@ File Edit View Calculation

b ®HEE
O KNS B

Atoms | Rings | Amino Acids |

e o [~ |=[]
Lo |-]=
L lale
ENEIGE
EHIES

Surfaces

& Y0¥ GRE

Monitor Label Settings Tools Window Help

>

3

i 8086

@ G W

ez

i b

) C [tetrahedral)1.812
ki ol




225

3) Clicar no botao na Barra de Ferramentas. O mouse permanecera no

J

modo selecéo até vocé altera-lo

4) Selecione a opcdo Rings Fings | e apés a opcdo Benzeno:
S | —
File Help
[Eal

5) Com o boté&o direito do mouse clique na tela:

@ Arguslab
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

PlEeEE| s2@d v¥vorGER L 0D B % 7SI N L
o ER Llfe —| 2 3 3

Mtoms  Pings | Amino Acids |

EIJJ

JJJ
& ol 4
] ]




6) Selecione novamente
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na Barra de Ferramentas e com o botdo

esquerdo do mouse clique na tela fora da molécula:

B Argustab

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

1 00 0|e%M HEBHSKJ L

P EZEE B Y oY GER
PO KRN L/ (=2 330

Atoms  Rings | Amino Acids |

] 0l ol
SR
0] 09|
=
)

7) Feche o arquivo clicando na caixa de dialogo File e selecione a opcdo Save

As

8) Dé o nome para o arquivo de Benzeno.agl

9) Escolha a pasta

10)Salve na opcado ArgusLab Files (*.agl):

@ Open a Molecule

—
@uvll_.u » Computador » HD-EG5 (F:) » - | 4 | | Pesgquisar HD-EG5 (F. 2
Organizar = MNowva pasta g== - il '&
= =
| Documentos 0 Mome Data de modificag.. =

| Imagens
—‘, Musicas
B¥ videos
*% Grupo doméstico
1M Computader
.‘;,. Disco Local (C:)
—a Disco Local (Dv)

—a HD-EG5 (R}

&‘i_. Rede

Mome: Benzeno.agl

m

Nome: Benzeno.agl

ArgusLab Files (*.agl,*xml)

LIME

Livras para Curse Técnico em Quimica
MESTRADO ENSIMO CIENCIAS E MATEMATICA
Maeodelagem Exercicios

PROFESSOR PROFISSAD DO FUTURO
REAGOES ORGANICAS

REVISAQ BIBLIOGRAFICA

SELEGAQ PPGECIM

TECNOLOGLA INFORMAC)’I\O COMUNICAC.&O
Tecoria do Caos

TRILHAS LETRAMEMNTO DIGITAL

j_ Benzenao.agl

(1

1

m

|ArgusLab Files (*.agl,* xml) v|

[ Abrir ] | Cancelar |
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Exercicio 2

Otimizar a Geometria da molécula do Benzeno no Arguslab

1) Na caixa de didlogo File selecione a opgédo Open

2) Selecione a pasta onde o arquivo foi salvo, o tipo de arquivo, o nhome do

arquivo e clique em abrir:

>y HD-EGS (F)

l Benzeno.agl

Mome: Benzeno.agl

Arguslab Files (*.agl,*.xml]

] @ Open a Molecule " ™ ™ u
hed
@'\._J'lu’ » Computador » HD-EG5 (F:) » ~ [ #2 ||| Pesquisar HD-E65 (k) 2|
Crganizar « MNowva pasta = = E;l .ﬁ.
3 Documentos i Mome . Data de modificag... =
: .
j‘ r;"f'g_ens | LINK 04/08/2020 23:07
= v‘:smas i . Livros para Curse Técnice em Quimica 07/08,/202017:34
iaees | MESTRADO ENSING CIENCIAS E MATEMATICA 15/07/2020 18:45
. Modelagem Exercicios 09/08,/2020 16:21
G domésti N
e ST | PROFESSOR PROFISSAD DO FUTUROD 31/07/2020 18:56 —
= . | REACOES ORGANICAS 07/08/2020 10:32
= t = "
o, omeeser | | REVISAQ BIBLIOGRAFICA 09/08/2020 21:08
& Disco Local (C2) | SELEGAC PPGECIM 11/07/2020 17:14 L
= Disco Local (D:) = = _ 3
| TECMOLOGIA INFORMAGCAD COMUNICACAQ 7/2020 10:16

= HD-EG5 (F) | Teoria do Caos 09/08/2020 16:21

o . TRILHAS LETRAMEMTO DIGITAL 04,/08/2020 19:30
™ Rede [} Benzeno.agl 09/08/2020 21:20 e
- 4 [ | r
Mome: Benzeno.agl - [ArgusLab Files (*.agl, *.xml}) v]

[ Abir | [ cancelar |
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3) Com o arquivo aberto, selecione a opcédo Label e apds a opcédo All Atoms
na Barra de Ferramentas:

oﬁc(ﬂ\ﬁmmﬂﬂmmmemmﬂﬂp
B eEHE |2y o FCGREE|[L DD 0o %X HBHE X[ S12WLA
bty R Lfe =2 330

Atoms. | Rings | Amino Acids |

1| G|
ENENE=ES
=
I_

Periodic Table...

Geometry

unspecified
lingar
triganal planar s

Current Atam

FE

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Settings  Tools Window Help

B EWdE ey e § G Sectditoms s ¥ HBH X O SLWLS
All Atoms

T A AA TR R—

Atams | Rings | Amino Acids | Remove Selected Labels

o ]3]

o el
0]
ol

=]
- | =

[

=
< | & |«

=

2 e |~ |= []
Bl =

Periodic Table.

Geometry

unspacified
linear
trigonal planar s

Current Atom

FE

4) Clique na opcéo All Atoms para numerar os atomos da molécula:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

P EEHE B Y o ¥ GERE(L 00D D|e%¥|HBHX Q| 512% L2

ey R sefe|—~|3 3 ad

Aloms IF\mgs | Aming Acldsl

[z
=
EE

Perindic Table. |

Geometry

ungpecified
linear
triganal planar S

Current &tom

ol =
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5) Cligue no botéo Otimizar Geometria na Barra de Ferramentas . Exibira
a caixa de dialogo Otimizar Geometria. Na caixa do grupo Hamiltoniano no
canto superior esquerdo da caixa de dialogo cligue no botdo de opcao
AM1. Escolha as opg¢bes Dipole Moment, Muliken Charges e ZDO

Charges:

— Hamiltonian

—Hartree-Fock SCF

— Geometry Search

(] 8
Cancel

Help

Fle

Start

I Molecular Orbitals
I Basis Set

I Parameters

I ALL A0 Integrals

I+ Dipole Moments
I+ Mulliken Charges
v ZD0O Charges

I wiberg Bond Order

[QM :i 2313 Mas. Iterations [200 Gradiont Conv. 10 kcal/melifng
& MMDO Conw. 10 - IF keal/mal M aximurn Steps Taken |1 oo
' RHF [closed shell) Line Sesarch
MM UFF = UHF [open shell) ’7(—' Steepest Descent
 AMBER I Restart SCF from restart file. = BFGS
— Prink — Calculate Properties — kibd Mon-bonded Interactions ——

Cutoff Start I 2.00C Angs.
Cutoff End I 10,000 & nos.
Febuild NE

|2D
lizt everny siEEs

— kMuolecule

Mame
MHet Charge

*“alence Electrons

IElenzeno

e

—LIFF

I Calc. QEq Charges

Fecalc ewvery

I2lj Steps

I Update Selected Atoms

I Update Hydrogens

6) Apos cliqgue em OK. Um célculo de AM1 sera executado e vocé devera ver

a geometria da molécula mudar a medida que o progresso do calculo for

exibido na metade inferior da janela da molécula:

9 -31.246756

-9.0989¢-008 0.000158

Geometry optimization converged !!

Calculating Properties
Calculation Finished

0.000060 4.0000e-001
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7) Selecione a opcéo Resultado de Calculos na Barra de Ferramentas e

abra o arquivo. Salve o arquivo como Nitrobenzeno.out.txt.

\J'E"
8) Para Centralizar a molécula na tela clique na opcdo "~ na Barra de

Ferramentas:

9 -31.246756 -9.0989e-008 0.000158 0.000060 4.0000e-001
Geometry optimization converged !!
Calculating Properties
Calculation Finished

9) Cligue no botéo Save na Barra de Ferramentas para salvar a estrutura
final.



231

Exercicio 3

Coloque as cargas parciais sobre os atomos de carbono na molécula do
Benzeno

1) Abra o arquivo texto Benzeno.out.txt
2) Importe os dados das Cargas de Muliken, faca um Print Scren da tela onde

se encontram os valores das cargas:

Mulliken atomic Charges
R -b-5- 2 235824555555 4-F S8 4

-0.1916
-0.1916
-0.19186
-0.1916
-0.1916
-0.19186
1916
.1916
1916
1916
1916
19186

[Tele R s R IR SRR N o
IITITITTITAAAAAM

ocooooo

3) Preencha as lacunas dos respectivos carbonos com o valor da carga:
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Exercicio 4
Construindo o mapa de densidade eletronica do Benzeno no Arguslab

1) Na caixa de didlogo File selecione a opgédo Open
2) Selecione a pasta onde o arquivo foi salvo, o tipo de arquivo, 0 nome do

arquivo e clique em abrir:

b ¢y HD-EGS (F)

l Eenzenoc.agl

Mome: Benzeno.agl

’ArgusLab Files (*.agl,*xml)

-

@ OCpen a Molecule v » ™ ﬂ
> » Computador » HD-EG5 (F:) » - |+ Pesquisar HD-EG5 (F:) )
"\.,_,J'I |lJ P *

Organizar = Mowva pasta = = ] 'ﬁ'

*d Grupo doméstico

o Computador
E_:", Disco Local (C:)
a Disco Local (Dz)
—a HD-EG5 (F:)

m

&hﬂ Rede

- «

Mome:

. Modelagem Exercicios

| PROFESSOR PROFISSAO DO FUTURO

| REAGOES ORGAMNICAS

| REVISAQ BIELIOGRAFICA

| SELEGAQ PPGECIM

| TECMOLOGLA INFORMAGAQ COMUNICAGAD
. Teoria do Caos

. TRILHAS LETRAMEMTO DIGITAL

09/08,2020 16:21
31/07,2020 18:56
07/08,/2020 10:32
09,/08,2020 21:08
11/07,/202017:14
25/07,2020 10:16
09,/08,2020 16:21
04,/08,2020 19:30

3 Documentos - Mome Data de modificag.. o
. _
j‘ magens ) LINK 04,/08,/2020 23:07
o
‘USICES iR . Livros para Curse Técnico em Quimica 07,/08/2020 17:34
B videos | MESTRADO EMSING CIENCIAS E MATEMATICA 15/07/2020 18:45

m

| l Benzeno.agl

09,/08,2020 21:20

| (1]

Benzeno.agl -

[Argu sLab Files (*.agl,*.xml)

[

Abrir Cancelar

J |
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3

3) Selecione a opcao Quick Plot EPP — mapped density surface na Barra

de Ferramentas. Aguarde alguns segundos até a concluséo do calculo de

potencial. A molécula de Benzeno ficara com o seguinte aspecto:

4) Com o botéo direito do mouse clique sobre a molécula e apds escolha a

opc¢éo Modify Surface:

Modify Surface...

Show Color Map

Surface Info...

Remove Surface
Hide Surface
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Suface Name |Espmapped densiy

Contour Value IU-U3U|J|JIJ

~ Render Style
 Opague
 Translucent
 Mesh
" Dot

Suface Name |Espmapped densit

0K I
Contour Value IU.UZUUIJU Cancel I

~ Render Style
" Dpaque
@ Translucent
" Mesh
Dot

6) Clique novamente com o botdo direito do mouse na molécula e apdés
escolha a opcédo Modify Surface:
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7) Selecione a opcdo Mesh:

8) Selecione a opcao File na Barra de Ferramentas e clique em Save. Apés

feche o arquivo.
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APENDICE | - Construindo Molécula Clorobenzeno no Arguslab 9

O O-ODO
PPGECIM

Exercicio 1

Nome:

Data:

<« ULBRA

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

Construindo a molécula do Clorobenzeno no Arguslab

1) Clicar na opgéo File na Barra de Ferramentas:

2) Clicar na opcédo New na Barra de Ferramentas:

@ File Edit View Calculation Surfaces

b ®HEE
O KNS B

Atoms | Rings | Amino Acids |

e o [~ |=[]
Lo |-]=
L lale
ENEIGE
EHIES

Monitor Label Settings Tools Window Help

>

& Y0¥ GRE

3

i 8086

3) Clicar no botao

modo selecdo até vocé altera-lo

@ G W

ez

i b

) C [tetrahedral)1.812
ki ol

na Barra de Ferramentas. O mouse permanecera no
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J

4) Selecione a op¢do Rings Fng: | e ap6s a opcéo Benzeno:
@ Argusiab T
=

5) Com o botéo direito do mouse cliﬁue na tela:

@ Arguslab
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor  Label Settings  Tools Window Help
o =
D EEHE $B2Ba| Y oF GERK 1000/ % BH % U L

b ER SfEl— 233

Atoms

Rings | Amino Acids |

Tlolol
S
o soa]
&{ald)

6) Selecione novamente na Barra de Ferramentas e com o botéo

esquerdo do mouse clique na tela fora da molécula:

@ Argusiab

@ File Edit View Calculation Surfaces
R ZEE B YOVYGRR| LOODO|[o%¥ HRBHXR b

PO E R S |-

Atoms Rings | Amino Acids |

>lo/o
=0
ool oofom
&olo
[HE

Monitor Label Settings Tools Window Help

239
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7) Com o botéo esquerdo do mouse clique na ligacdo Carbono - Hidrogénio:

B Arguslab
@ File Edit View Calculation Sufaces Monitor Label Settings Tools Window Help

REEE| 2@ Y o6 GERK 1000 |2 %X HEBHX b
O KR Lo E|—|2 330

Atoms  Rings | Amino Acids |

]0lo
S
00| o5/ o
R
ol

8) Cliqgue com o botéo direito do mouse sobre a ligacao selecionada:

@ Arguslab
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Scitings Teols Windew Help

BEsEE | s2RyY o GEE|LDDD|e % B % B
b= S LN TR I A S

Atoms Rings | aming Acids |

©l0lof
SEE
<o sofa)
&00)
ol

9) Cligue na opcéo Delet Bond:

@ Arguslab
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

B dE B Y 0 Y GER LI O8] %% Fp H % H
$leE E|x L|of=—|2 ¢ 3

Atorns Rings | Amino Acids |

IHiuiie]
| = O
] 00| o]
2 G &

<)
|

o @

@
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10)Cligue com o botdo direito do mouse sobre o atomo de Hidrogénio

selecionado:

@ Arguslab
® File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
- =
B =HEE B Y o0 F GER| L0 o %3 ZRENEN L

Flow KR Ao/ — (3 33

Atoms  Ringe | Amino Acids |

>]0] o) o
Eﬂ@ Atom Info...
] o] e - -
&4 G| & e
Qe .

11=CIiﬂue na oegéo Delet Atom:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
B EEE B Y 0¥ GER L 0D D o % P H X P
FoE | A== 2 33

dtoms Rings | mino seids |

] 0/ol
=[]
03 w5
& ol ol
RIS

12)Selecione novamente na Barra de Ferramentas, selecione a Tabela

periddica, e apds clique no atomo de Cloro com a opc¢éo S e clique em OK:

Periodic Table

- o &
EETEELY Curent Selection
unspeciied AtNum.  Symbol Name

— el
Group
I v
Hln WV VOV VI e
U | B 8| c of Flne
Na|Mg|me ve ve vie vie il B A|s|r]s|a]a
Tk ca se| | V[ G| M| Fe| Co| Ni | cul Zn[GaGe| A | Se| B | K
Ro| sr| v | z|me|me| Te| Fu| Rn| Pd| Aa| cd| i | sn| so| Te] 1 | %
Cs|Ba|La| Hf| Ta| w|Re[0s| ir | Pt| au|tHa| | P] & |Po] & [Rn
Fr|Ra| Ac

Ce‘Pr‘Nd‘Pm‘Sm‘Eu‘Gd‘Th‘Dy‘HD‘Er‘Tm“ﬂ:‘Lu‘
| Pa| U ho| Pul Am|cm Bk of | Es| Fm| Ma| ho| Lr

oK | Cancel | Help ‘
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13)Com o botéo direito do mouse clique no local do atomo de Hidrogénio que

foi deletado:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

B &HEE B Y 0 F GEE 1L 000|[e % PP H % L
PloEE R Al E—[2 33

Atoms | fings | Amino Acids |

elole
2=
Ellsle

Ell=l=EE]
L lg e |o]=
NS
1= |=
=

Periodic: Table.

Gieometry

unrspeciied
-—

Current Atam

o

14)Para inserir a ligacdo entre o atomo de Cloro e o Carbono: selecione a

NN : ~ : ~ » : :
opcao e cliqgue na opcéao vinculacdo automatica ativa/desativa
na Barra de Ferramentas. Apés clique sobre o dtomo de Cloro e Carbono,

a ligacao é inserida:

@ Arguslab
@ File Edit View Calculstion Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

RleEE 2@ ¥ o FXrGER L IDD| oo B H % U L
Rt S LN AN N E S

Atoms | Rings | Amino Acids |

Periadic T able.

Geometry

unspecified
—

Cunent Atom

[17° [0 [Chlorine

15)Salve o arquivo clicando na caixa de didlogo File e selecione a opcao Save
As

16)Dé o nome para o arquivo de Clorobenzeno.agl

17)Escolha a pasta

18)Salve na opcédo ArgusLab Files (*.agl):
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-

@ Save a Molecule " . L B I ‘.. ‘ . . . L u

@@'L:, » Computador » HD-EG5 (F) » ~ | %2 || Pesquisar HD-£GS (F) o]
— - - — = - =
Organizar = Mowva pasta == - @
o Misicas “ Mome . Data de modificac... *
E Videos
L ARTIGOS ENPEC E ENEC 23/07,/2020 13:56
i L ATIVIDADES no GOOGLE SALA de AULA 05/08/2020 09:31 L
) Grupo doméstico A =
L L AULAS DE CURRICULO 132/07/,2020 09:32
o Curriculo 09,/07 /2020 14:47
ma Computador o
X . DOCUMENTOS PESSCAIS EVIDEQS 06,/08,/2020 19:49
a Disco Local (C:)
i L ESCOLA AFFOMSO WOLF 2020 07/08/2020 10:31
= Disco Local (Dz) E -
= L) FOTOS E VIDESO 28/01/,2020 12:46
= HD-EG5 (F:) )
J INGLES 31/07/2020 18:49
G Red L UCENCIATURA qQuinICa 23/04,/2020 23:08
ede
- L LMK 04,/08/2020 23:07 -
- |4 1 3
Mome: Clorobenzenoc.agl -
Tipo: | ArgusLab Files (*.agl) -
= QOcultar pastas [ Salvar I [ Cancelar ]

Mome:  Clorobenzeno.agl

Tipo: | ArguslLab Files (*.agl)
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Exercicio 2

Otimizar a Geometria da molécula do Clorobenzeno Arguslab

1) Na caixa de didlogo File selecione a op¢édo Open
2) Selecione a pasta onde o arquivo foi salvo, o tipo de arquivo, 0 nome do

arquivo e clique em abrir:

* —a HD-EGS (F)
_'L Clercbenzeno.agl

Nome: F:\Clorobenzeno.agl

|Argu5LaI::| Files (*.agl,*xml) -

@ Open a Molecule &
—
@uvlw » Computador » HD-EGS (F} » - | -y | | Pesquisar HD-EG5 (F. Fe
Organizar « Mowa pasta H== = il @
5| Documentos ok Mome - Data de modificag... =
I o
| e LICENCIATURA QUIMICA 23/04/2020
@' Misicas LINK 04,0

E Videos

Livros para Curso Técnico em Quimica 4]
MESTRADQ ENSING CIENCIAS E MATEMATICA 15/0
PROFESSOR PROFISSAC DO FUTURO 2140
REAGCOES ORGANICAS 0
REVISAQ BIBLIOGRAFICA [i}

h& Grupo domeéstico

1M Computador

.*;’u Disco Local (C:)

m

SELEGCAQ PPGECIM 11,0 =
saltiecollocallily:) TECMNOLOGLA INFORMACAD COMUNICACAC 25,0
—a HD-EGS (F) Teoria do Caocs i}
@ Rede ) TRILHAS LETRAMEMNTO DIGITAL 04,410 0
B I Clorobenzenc.agl O8/08,2020 21:16 -
- - n 3
MNeome: FAClorobenzeno.agl - |Argu5Lab Files (*.agl,*.xml}) v|

[ Abrir ] | Cancelar |

3) Com o arquivo aberto, selecione a opcao Label e apds a opcao All Atoms

na Barra de Ferramentas:

@ ArgusLab - [F\Clorobenzeno.

@ File Edit View Calculation Surfaces
= 3
PO K| Aol &

Atoms | Rings | Amino Acids |

Current it Atom

7 [@ Chlorine

@B Y 0oy GRIK|1 000
-3 330

Label Settings Tools Window Help

@ % ¥ |H BH &




243

@ ArgusLab - [F\Clorobenzencag
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Settings Tools Window Help

=== B| Y 0 & G | Soetedatoms Po ¥ |H BB H & L
All Atoms 3
by N Lol e~ 2 § \

Atom Label Settings...

Atoms | Rings | Amino Acids |

e Selected Labels

Periodic Table.

Geomety

Current Atom

[17 [ [Chlorine

4) Clique na opcédo All Atoms para numerar os atomos da molécula:

@ Arguslab - [F:\Clorobenzeno.agl]]
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

=2 = | B YOYGRE| LODDOD|e % ¥ HEBHX L
oK R Llof =2 330

Atoms | Rings | Amino Acids |

Periodic Table.

Geomelry

Current Atom

[177 [&7 [Chlorine

5) Cligue no botéo Otimizar Geometria na Barra de Ferramentas @ Exibira
a caixa de diadlogo Otimizar Geometria. Na caixa do grupo Hamiltoniano no
canto superior esquerdo da caixa de dialogo cligue no botdo de opc¢éo
AM1. Escolha as opg¢bes Dipole Moment, Muliken Charges e ZDO
Charges:



Geometrny Cptimization - ‘ ‘
Hamiltanian Hartree-Fock SCF Geometry Search
QM = anT Fax. Iterations |Z00 ) -n

PRz Gradient Conee. 10 keal/molitng Cancel
€ MMDO Coree. 10 1'% kcalimal taximum Steps Taken (100 Help
% RHF [closed shell) Line Search
MR UFF  UHF [open shell] ~ Stecpest Descent _ seen |
 AMBER I~ Restart SCF from restart fils = BFGS
Print Calculats Properties bk Mon-bonded Interactions
I Molecular Orbitals v Dipole Moments Cutoff Start | 2.00C Angs.
I Basis Set I+~ Kulliken Charges
I Parameters v ZD0 Charges Cutaff End | 10000 Angs.
I ALL A0 Integrals I “wiberg Eond Order R ebuild MB
z0
list eveny =S
Folecule UFF
Mame  [Clorobenzeno —
—
Met Charge [0 —=
L=l Recale evens I Updste Hydrogens

“alence Electrons 35 20 Steps

6) Apos cligue em OK. Um célculo de AM1 sera executado e vocé devera ver
a geometria da molécula mudar a medida que o progresso do calculo for

exibido na metade inferior da janela da molécula:

ﬁ ArgusLab - [FAClorober
@ File Edit View Colculation Sus abel ings Tools Window Help

R & E B Y 0 F GER| L 0 0 0| % |

PO KR Lo | — 2§ IO
Atoms | Rings | Amino Acids |
[ N O |
Pl s| cf na| Mg
se| 1| v|
7o co| w|

;1288 PR (D) ] (LB

7) Selecione a opgéo Resultado de Calculos na Barra de Ferramentas e

abra o arquivo. Salve o arquivo como Clorobenzeno.out.txt.

8) Para Centralizar a molécula na tela clique na opgéo "™ na Barra de

Ferramentas:



(@ Argustab - [FiClorober

@ File Edit View Colculation Surfaces Moniter

Bl E By 0 ¥ GEK|(L OO0 0|e %
FOoK K| Ll | — |2 33D

ings  Tools Window Help

Atoms | Ringz | Amine Acids |

[c] ]| r]si]

P | s | o na| s
x| e 5| 1| v |
Gt | o Fo| ca| i}
cu zn

Paid Tabe.._|

[

9) Cligue no botédo Save |E| na Barra de Ferramentas para salvar a estrutura

final.
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Exercicio 3
Coloque as cargas parciais sobre os atomos de carbono na molécula do

Clorobenzeno

1) Abra o arquivo texto Clorobenzeno.out.txt
2) Importe os dados das Cargas de Muliken, faca um Print Scren da tela onde

se encontram os valores das cargas:

Mulliken Atomic Charges

-0.0808
-0.177
-0.1835
-0.177
-0.1834
-0.1919
0.2129
0.1998
0.2129
0.1999
0.1981
-0.0298

—“TITITITITITOMAAAAMN

=
P
™

3) Preencha as lacunas dos respectivos carbonos com o valor da carga:
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Exercicio 4

Construindo o mapa de densidade eletronica do Clorobenzeno no Arguslab

1) Na caixa de didlogo File selecione a opgédo Open
2) Selecione a pasta onde o arquivo foi salvo, o tipo de arquivo, 0 nome do

arquivo e clique em abrir:

“—w HD-EGS (R
_'L Clorcbenzeno.agl

Meme: F\Clorobenzeno.agl

|Argu5La|:| Files (*.agl,*xml) -

@ Open a Molecule li:h

"’ ?“' wvl = » Computador » HD-EGS (F:) » =~ | 44 ||| Pesquisar HD-£G5 (F ~
Organizar « Mowva pasta

| Docurmentos = Mome - <

Bl gee LICENCIATURA QUINMICA

LIME
Livros para Curso Técnico em Quimica
MESTRADD ENSING CIENCIAS E MATEMATICA
PROFESSOR PROFISSAQ DO FUTURD
REAGCOES ORGAMICAS
REVISAO BIBLIOGRAFICA
SELECAD PPGECIM
TECMOLOGLA INFORMAQ}EO COMUNICAQ;&O
Teoria do Caos
TRILHAS LETRAMENTO DIGITAL

l Clorobenzeno.agl

- (1T} 3

! Misicas

E Videos
wdy Grupo doeméstico

1M Computador

."n="‘. Disco Local (C:) |5

mn

o Disco Local (D:)
—=a HD-EGS5 (F:)

EI-I Rede

Mome: FM\Clorcbenzenco.agl - |Argu5Lab Files (*.agl,*.xml]) "|

|- Abrir | | Cancelar |
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3

3) Selecione a opcao Quick Plot EPP — mapped density surface na Barra
de Ferramentas. Aguarde alguns segundos até a concluséo do calculo de

potencial. A molécula de Clorobenzeno ficara com o seguinte aspecto:

Esp-mapped density [Clorobenzeno B Esp: 0-Clorobenzeno B EleDen: 0]

0.0500-> 0.0409

0.0409 -> 0.0318

0.0318 -> 0.0227

0.0227 -> 0.0136

0.0136 -> 0.0045

0.0045 -> -0.0045

-0.0045 -> -0.0136

-0.0136 -> -0.0227

-0.0227 -> -0.0318

-0.0318 -> -0.0409

-0.0409 -> -0.0500

4) Com o botao direito do mouse clique sobre a molécula e apos escolha a

opcao Modify Surface:

Esp-mapped density [Clorobenzeno B Esp: 0-Clorobenzeno B EleDen: 0]

0.0500-> 0.0409
0.0409 -> 0.0318
0.0318 -> 0.0227

0.0227 -> 0.0136
Modify Surface...
Show Color Map

0.0136 -> 0.0045

0.0045 -> -0.0045 Surface Info...

-0.0045 -> -0.0136 Remove Surface
Hide Surface

-0.0136 -> -0.0227

-0.0227 -> -0.0318

-0.0318 -> -0.0409

-0.0409 -> -0.0500
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Esp-mapped density [Clorobenzeno B Esp: 0-Clorobenzeno B EleDen: 0]

0.0500 -> 0.0409
0.0409-> 0.0318

0.0318 -> 0.0227

0.0227 -> 0.0136

0.0136-> 0.0045 Modify Surface [
0.0045 -> -0.0045 ) Surface Name |Esp~mapped densitt [ 0

-0.0045 -> -0.0136 Contour Value |0.030000 Cancel

-0.0136 -> -0.0227 Render Style
@+ Opaque
-0.0227 -> -0.0318 T anelicent
" Mesh
" Dot

-0.0318 -> -0.0409

-0.0409 -> -0.0500

5) Altere o valor de contorno para 0.020000 e escolha a opcao Translucent:

Esp-mapped density [Clorobenzeno B Esp: 0-Clorobenzeno B EleDen: O

0.0500 -> 0.0409
0.0409 -> 0.0318
0.0318 -> 0.0227
0.0227 -> 0.0136
0.0136 -> 0.0045
0.0045 -> -0.0045
-0.0045 -> -0.0136
-0.0136 -> -0.0227

-0.0227 -> -0.0318

-0.0318 -> -0.0409

-0.0409 -> -0.0500

6) Cligue novamente com o botdo direito do mouse na molécula e apés

escolha a opcéo Modify Surface:
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sp-mapped density [Clorobenzeno B Esp: 0-Clorobenzeno B EleDen:
p

0.0500-> 0.0409

0.0409-> 0.0318

0.0318 -> 0.0227

0.0227 -> 0.0136

0.0136-> 0.0045

0.0045 -> -0.0045 g Modify Surface

-0.0045 -> -0.0136 ' Surface Name |[Espmapped densit oK
-0.0136 -> -0.0227 “ N Contour Value [0.020000 Cancel

-0.0227 -> -0.0318 ! Render Style
’ " Opaque

-0.0318 -> -0.0409

(¢ Translucent
" Mesh
" Dat

-0.0409 -> -0.0500

7) Selecione a opcao Mesh:

0.0500-> D0.0409
0.0409-> 0.0318
0.0318-> 0.0227
0.0227 -> 0.0136
0.0136-> 0.0045

0.0045 -> -0.0045

-0.0045 -> -0.0136

-0.0136 -> -0.0227

-0.0227 -> -0.0318

-0.0318 -> -0.0409

-0.0409 -> -0.0500

8) Selecione a opc¢ao File na Barra de Ferramentas e clique em Save. Apos

feche o arquivo.
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APENDICE J - Construindo Molécula Fenol no Arguslab 10

O O-ODO
PPGECIM

Exercicio 1

Nome:

Data:

Construindo a molécula do Fenol no Arguslab

1) Clicar na opgéo File na Barra de Ferramentas:

<« ULBRA

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

2) Clicar na opcédo New na Barra de Ferramentas:

@ File Edit View Calculation Surfaces

b ®HEE
O KNS B

Atoms | Rings | Amino Acids |

e o [~ |=[]
Lo |-]=
L lale
ENEIGE
EHIES

Monitor Label Settings Tools Window Help

>

& Y0¥ GRE

3

i 8086

3) Clicar no botao

modo selecdo até vocé altera-lo

@ G W

ez

i b

) C [tetrahedral)1.812
ki ol

na Barra de Ferramentas. O mouse permanecera no
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J

Benzeno:
T

4) Selecione a opcdo Rings Fings | e apés a opgao

@ Arguslab

File Help
B | =&

5) Com o botéo direito do mouse clique na tela:

@ Arguslab

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor  Label Settings  Tools Window Help

D EEHE $B2Ba| Y oF GERK 1000/ % BH % U L
+FOEFER L= 3 33

Atoms Rings | Anino Acids |

Tlolol
S
o soa]
&{ald)

6) Selecione novamente na Barra de Ferramentas e com o botéo

esquerdo do mouse clique na tela fora da molécula:
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@ Arguslab
@ File Edit View Calculation Sufaces Monitor Label Settings Tools Window Help
o ~ o oaw | o ©
B EEE B Y OV GRIK L 0O0DDBD|e % HE ™ L

O K[ Lol B [—|3

Atoms

Rings | Amino Acids |

>]o/o
w[=[a
ool cofom
&olo
ol

330

7) Com o botéo esquerdo do mouse clique na ligacdo Carbono - Hidrogénio:

B Arguslab
@ File Edit View Calculation

Surfaces  Monitor

Label Settings Tools Window Help

REEE| 2@ Y 0¥ GERK 1000 |2 %X HEBHX b
PO KR S/ E|—]|3

Atoms

@ Arguslab

Rings | Amino Acids |

sk
=0
00| 00/ o
EERIE
)

8) Cligue com o botéo direito do mouse sobre a ligacao selecionada:

® File Edit View Calculation

B

FHE & BB

Surfaces Monitor Label Settings Teols Window Help

¥ oo ¥

PSR S =]

Atoms

Rings | Amina Acids |

>l0lof
SEE
<o oofa)
&o0)
SIS

AL B DB e % P2 H % L

$ 3
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9) Cligue na opcao Delete Bond:

@ Arguslab
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

. =
B & dE B Y 60 F GRIER L D08 % Fo H % X

tor R Sf e =2 3 3

Atorns Rings | Amino Acids |

T]ojo
=l
oo eaem
EEIFIE
e

10)Cliqgue com o botdo direito do mouse sobre o atomo de Hidrogénio

selecionado:

@ Arguslab
® File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

B FHE @ Y 0 F GERER|L 0D D0 e %X RS L
Flow KR Ao/ — (3 33
Atoms  Ringe | Amino Acids |

Change Atom

IEl l:l O Convert Hydrogen to Group
Set Render Mode
| = @ Atom Infe...
Atom Color
J *’ Set Coordinates..
o Set Formal Charge..
DOO @ i Set Atom Name...
- s - Invert Chirsl Center
VRelES D
G o '

11)Clique na opc¢éao Delet Atom:

@ Arguslab
® File Edit View Calculstion Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

- =Y
B =W E By o F GEK L 00D o % B H % p

+ G S/ = =23 3

toms Rings | Aning Acids |

o[B8 ¢
8lolelzlio
slelglol
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12)Selecione novamente na Barra de Ferramentas, selecione a Tabela
periodica, e apos clique no atomo de Oxigénio com a opc¢ao unspecified e

cliqgue em OK:

5 — 25—
Periodic Table - 4 4

Geometry Cumert Selection
inar At Num.  Symbol Name
(e [ T
Group
1 Vi
1 MmooV OV VI e
L | Be B|C|N|O| F|Ne
Na|Mg|ie ve vB viB viB v Bus A|ls|P|s|dala
TE Sc| Ti| V| Cr|Mn|Fe|Co| Ni|Cu|2Zn|Ga|Ge| As| Se| Br| Kr
Ro|sr| ¥ |z |mo|Mo| Tc|Ru|Rh|Pd|Ag|cd in|sn|sp|Te| 1 |
Cs|Ba|la|H | Ta| W|Re|Os| Ir [Pt|Au|Hg| T | Pb| Bi | Po| At | Rn
Fr| Ra| Ac

Ce| Pr|Nd| Pm| Sm| Eu|Gd| T Dy Ho| & | Tm| Yo | |
Th‘Pal U|Np|Pu|Am|Cm|Bk|d‘&‘Fm‘Md‘Nn‘ u\

oK ‘ T—=] | Help ‘

! !

Current Atom

P e

¥

BlemE @B Y o GER L0 D 0| % 7JREEN L

PoEE RS e =233

Atoms | Rings | Amino Acids |

o]
=1
El
e

Periodic Table. .

Geometry

uhspecified

Curient Atom

o o

oo

=
a

e |o |~ |=[]
EAEAEAENES
N ENEIR)
R EIE
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13)Selecione na Barra de Ferramentas, selecione a Tabela Periodica, e

apos cligue no atomo de Hidrogénio opcéo S e clique em OK:
PlEdE B Y o GRE|1L0 00| % P2 H % L
b HE e RSP E - 213
Atoms | Fings | Amino Acids |
B
1
| 1]
EE

Periodic Table...

o

l2 o ||~ [2]
o[z fo]-|=
EEED

Geometry

unspecified
-—

Cunent Atom

[T [F [Hydeogen

14)Para inserir a ligacéo entre o atomo de Oxigénio e o de Carbono: selecione

< | S : ~ : « e :
aopcao e clique na opcéo vinculacdo automatica ativa/desativa
na Barra de Ferramentas. Apos clique sobre o atomo Oxigénio e Carbono,
a ligagéo é inserida:

B EWE Bl Y 0¥ GER|L O DD e % P H % L
o R e B—2 33
Atoms | Rings | Amine Acids |
o F| s
o] e v
3o m] v
o] o ]

Periodic Table

Geometyy

unspecified
P

Current Atom

[ [F [Hdiogen

=)
=
o
=
< |& |o

o
=

e e |~ |=[]
EE@EE

15)Para inserir a ligacdo entre o atomo de Oxigénio e o de Hidrogénio:

selecione a opgao e clique na opcéo vinculagcdo automética
ativa/desativa na Barra de Ferramentas. ApoOs clique sobre o atomo

Oxigénio e Hidrogénio, a ligacéo é inserida:
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Bleme B Yo X GER LDDD|e % ZJREEEN L
PO E R L E =233

Atoms Ings } Aming Ac\dsl

Feriodic Table...

Geometry

uhispecified
—

Curient Atom

’1_ ’H_ Hydrogen

16)Feche o arquivo clicando na caixa de dialogo File e selecione a opcao Save
As

17)Dé o nome para o arquivo de Fenol.agl

18)Escolha a pasta

19)Salve na opcao ArgusLab Files (*.agl):

@ Cpen a Molecule Ii:h

e '\Jvlk—"' » Computador » HD-EG5 (F:) » ~ | 2 ||| Pesquisar HD-EGS5 (F 0
Organizar « Mowva pasta

| Documentos - Mome : il

J I
| Imagens LINK

= N'Jlu5|cas Livros para Curso Técnico em Quimica
R MESTRADC ENSING CIENCIAS E MATEMATICA
Modelagem Exercicios

PROFESSOR PROFISSAQ DO FUTURD

REACOES ORGAMICAS

REVISAQ BIBLIOGRAFICA

SELEGAQ PPGECIM

TECMOLOGIA INFORMACAD COMUNICACAD
Teoria do Cacs

TRILHAS LETRAMENTO DIGITAL

j_ Fencl.agl

- 4 (10 3

> ﬁa Grupo doméstico

4 /M Computador
.‘;u Disco Local (C:)
* i Disco Local (D)
> —a HD-EG5 (F:)

m

m

- €l Rede

Mome: Fenol.agl - |ArgusLab Files (*.agl,*xml) v|

[ Abrir ] | Cancelar |

Mome: Fenol.agl

Arguslab Files (*.agl,*.xml)




Exercicio 2

Otimizar a Geometria da molécula do Fenol no Arguslab

1) Na caixa de didlogo File selecione a opgédo Open
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2) Selecione a pasta onde o arquivo foi salvo, o tipo de arquivo, 0 nome do

arquivo e clique em abrir:

[y HD-EGS (F)
l Fenol.agl

Mome: Fenol.agl

’ArgusLab Files (*.agl,*.xml}

¥ Cpen a Molecule '

f -
@Qﬂu » Computador » HD-EG5 (F) » ~ | 42 ||| Pesquisar HD-£G5 (F: 2|
Organizar - Mowva pasta g== - | l@l
> 3 Docurmentos o Mome . Data de modificac... ot
=] Imagens | LINK 04/08/2020 23:07
g J“‘ NTUSICES e . Livros para Curso Técnico em Quimica 07,/08/2020 17:34
R | MESTRADO ENSING CIENCIAS E MATEMATICA 15/07/2020 18:45
. . Modelagem Exercicios 09,/08,/2020 16:21
A EE S | PROFESSOR PROFISSAC DO FUTURO 31,07/2020 18:56
« 8 Computador ! RF_AI;(E'JES ORGE\NI(EAS 07/08/2020 10:32
>£ Diveo Local (€ |2 / REVISAO BIBLIOGRAFICA 09/08/2020 17:26
| SELECAO PPGECIM 11/07/2020 17:14 L
* = Disco Local (D) | TECNOLOGIA INFORMACAO COMUMICACAC 25,07/2020 10:16 1
P =a HO-EGS (F) . Teoria do Caos 09/08,2020 16:21
. G Rede | TRILHAS LETRAMENTO DIGITAL 04,/08/2020 19:30 1
i j_ Feneol.agl 09,/08,/2020 18:43 -
-~ 4 T | 2
Mome: Fenol.agl - [ArgusLab Files (*.agl,*xml} V]

(

Abrir

)

[ Cancelar

|
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3) Com o arquivo aberto, selecione a opcao Label e apds a opcao All Atoms

na Barra de Ferramentas:

b= S N TN S S S

atoms | Rings | Amine Acids |

Periodic Table...

Geametry

unspecilied
linear
tigonal planar o

Current Atom

FE B

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Settings Tools Window Help
B =W By o & G Selected Atoms Pe 3 EN J_'

All Atoms
o KR Lol B =] 2

A

Atom Label Settings...

Atomns 1 Rings I AmmoAclds] Remove Selected Labels

Remove All Labels

2 o |~ =[]
s
k2
E
=]

Periodic Table..

Geometry

unspecified
linear
trigonal planar s

Current Atom

ol = —

4) Clique na opcao All Atoms para numerar os atomos da molécula:
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@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools

By 0¥ GE R

B HdE
+o RS E

Atorns WHlngs | Amina Acids |

BB
2| [o]o

le o= [=[]

Periodic Table.

Geometry

unspesiied
linear
trigonal planar

Current Atam

FE e

i80868|e

00')

Window Help
. M

5) Cligue no botdo Otimizar Geometria na Barra de Ferramentas @ Exibira

a caixa de dialogo Otimizar Geometria. Na caixa do grupo Hamiltoniano no

canto superior esquerdo da caixa de didlogo cligue no botdo de opc¢éo

AM1. Escolha as opg¢bes Dipole Moment, Muliken Charges e ZDO

Charges:

Geometrny Optimization

H arnilkamisn

=L R
PR3
C MMHDO

" UFF
 AMBER
Print

Folecular Orbitals
Baziz Set
Fararmeters

ALl A0 Integrals

1777

i alecule

M ame

MHet Charge

“alence Electrons

Hartree-Fock SCF

tax. Ikerations |200

— |1o

Cory. 10 kcal/mol

= RHF [closed shell]
" UHF [open shell]

I Restart SCF from restart file

Calculats Properties
Dipole Moments
Fulliken Charges
=Z=D0 Charges
“wiberg Bond Order

13499

[Clorobenzena

Ea

Geometry Search

Cancel
Help
Start

— '1_
Gradient Conw. 10 koal/malitng

b aximum Steps Taken |[100

Lire= Search
i Steepest Descent
i~ BFGS

kM Mon-bonded Interactions

Cutoff Start 2.00C Angs.
Cutoff End | 10.000 s pngs
Febuild MB [Zo
list evernys siEEs
LIFF

—
—

Recalc evens

20 Steps

I Update Hydrogens

6) Apos cligue em OK. Um célculo de AM1 sera executado e vocé devera ver

a geometria da molécula mudar a medida que o progresso do calculo for

exibido na metade inferior da janela da molécula:
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7) Selecione a opgéo Resultado de Calculos na Barra de Ferramentas e

abra o arquivo. Salve o arquivo como Fenol.out.txt.

\J'E"
8) Para Centralizar a molécula na tela clique na opcdo "~ na Barra de

Ferramentas:

9) Cligue no botéo Save |E| na Barra de Ferramentas para salvar a estrutura
final.
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Exercicio 3

Coloque as cargas parciais sobre os atomos de carbono na molécula do Fenol

1) Abra o arquivo texto Fenol.out.txt
2) Importe os dados das Cargas de Muliken, faca um Print Scren da tela onde

se encontram os valores das cargas:

Mulliken Atomic Charges

0.0728
-0.2720
-0.1503
-0.2108
-0.1586
-0.2260
.1938
.1940
L2163
.1961
.1954
L3074
. 2568

ITOoOITITITTTOAAAOM

[ e e Y e Y e e

3) Preencha as lacunas dos respectivos carbonos com o valor da carga:
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Exercicio 4

Construindo o mapa de densidade eletronica do Fenol no Arguslab

1) Na caixa de didlogo File selecione a op¢édo Open
2) Selecione a pasta onde o arquivo foi salvo, o tipo de arquivo, 0 nome do

arquivo e clique em abrir:

» o HO-EGS (F]
l Fenal.agl

Mome: Fenol.agl

’ArgusLab Files (*.agl,*xrnl] -

@ Open a Molecule " > Lé
@th_., » Computador » HD-EG5 (E} » ~ | %2 ||| Pesquisar HD-£GS (7 o
Organizar - Mowa pasta H== - il .@.

» 3 Documentos o Mome . Data de modificac... i
5 I -
?‘ L =] | LINK 04/08,2020 23:07
’ é Lhlre=s . Livros para Curso Técnico em Quimica 07,/08,/2020 17:34
3 Vid - .
taees | MESTRADO EMNSING CIEMCIAS E MATEMATICA 15/07/2020 18:45
< . Modelagem Exercicios 09/08,/2020 16:21
- ol G domésti -
e s e | PROFESSOR PROFISSAC DO FUTURO 31/07/2020 18:56
- | REACOES ORGAMNICAS 07/08/2020 10:32
- - .
= Computader A | REVISAQ BIBLIOGRAFICA 09,/08/2020 17:26
- &, Disco Local (C1) |5 .
& Disco Local (C:) | SELECAQ PPGECIM 11/07/2020 17:14 i
- Disco Local (D: . . S
s Disco Local (D) | TECNOLOGIA INFORMACAQ COMUNICACAQ 25/07/2020 10:16
> HD-EG5 (F:
== (7 | Teoria de Caos 09/08/2020 16:21
N | TRILHAS LETRAMENTO DIGITAL 04/08/2020 19:30
> &ﬂ Rede T L
i Fenolagl 09,08/2020 18:43 L
- 4 T r
Mome: Fenol.agl - [ArgusLab Files (*.agl,*.xml} v]
[ Abrir l [ Cancelar ]

3

3) Selecione a opcéo Quick Plot EPP — mapped density surface na
Barra de Ferramentas. Aguarde alguns segundos até a conclusdo do

calculo de potencial. A molécula do Fenol ficard com o seguinte aspecto:
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4) Com o boté&o direito do mouse clique sobre a molécula e apds escolha a
opc¢ao Modify Surface:

Modify Surface...
Show Color Map.

Surface Info...

Remove Surface
Hide Surface

Surface Name |Eso-mapped density

Contour Yalue IIJ.IJZEIIIID

Render Style
" Opague
@ Translucent
" Mesh
" Dot
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6) Cliqgue novamente com o botdo direito do mouse na molécula e apoés
escolha a opcédo Modify Surface:
7) Selecione a opcdo Mesh:

8) Selecione a opc¢éo File na Barra de Ferramentas e cligue em Save. Apos
feche o arquivo.
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APENDICE K - Construindo Molécula Nitrobenzeno no Arguslab 11

O O-ODO
PPGECIM

Exercicio 1

Nome:

Data:

<« ULBRA

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

Construindo a molécula do Nitrobenzeno no Arguslab

1) Clicar na opgéo File na Barra de Ferramentas:

2) Clicar na opcédo New na Barra de Ferramentas:

@ File Edit View Calculation Surfaces

b ®HEE
O KNS B

Atoms | Rings | Amino Acids |

e o [~ |=[]
Lo |-]=
L lale
ENEIGE
EHIES

Monitor Label Settings Tools Window Help

>

& Y0¥ GRE

3

i 8086

3) Clicar no botao

modo selecdo até vocé altera-lo

@ G W

ez

i b

) C [tetrahedral)1.812
ki ol

na Barra de Ferramentas. O mouse permanecera no
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4) Selecione a op¢do Rings Fng: | e ap6s a opcéo i Benzeno:
@ irgusles N W .m0 s a7 ————

File Help

&

5) Com o botao direito do mouse cliﬁue na tela:
@ Arguslab

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor  Label Settings  Tools Window Help
RISEHE 2@ ¥ o GCREE 1000 %3 R N L
ey s o=~ 333

Atoms Fings | Amino Acids |

B0l ol
[~
o soa]
&ol0)

6) Selecione novamente na Barra de Ferramentas e com o botéo

esquerdo do mouse clique na tela fora da molécula:

@ Argustab

@ File Edit View Calculstion Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

P EEE B YOYGRRK| LOODO|[o%¥ HRBHX b
oK ¥R /(=2 330

Atoms Rings | Amino Acids |

>lojo
SER
oof o
o3|
&S
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7) Com o botéo esquerdo do mouse clique na ligacdo Carbono - Hidrogénio:

B Arguslab
@ File Edit View Calculation Sufaces Monitor Label Settings Tools Window Help

REEE| 2@ Y o6 GERK 1000 |2 %X HEBHX b
O KR Lo E|—|2 330

Atoms  Rings | Amino Acids |

]0lo
S
00| o5/ o
R
ol

8) Cliqgue com o botéo direito do mouse sobre a ligacao selecionada:

@ Arguslab
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Scitings Teols Windew Help

BEsEE | s2RyY o GEE|LDDD|e % B % B
b= S LN TR I A S

Atoms Rings | aming Acids |

©l0lof
SEE
<o sofa)
&00)
ol

9) Cligue na opcéo Delet Bond:

@ Arguslab
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

B dE B Y 0 Y GER LI O8] %% Fp H % H
$leE E|x L|of=—|2 ¢ 3

Atorns Rings | Amino Acids |

IHiuiie]
| = O
] 00| o]
2 G &

<)
|

o @

@
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10)Cligue com o botdo direito do mouse sobre o atomo de Hidrogénio

selecionado:

@ Arguslab
® File Edit View Calculation Surfaces
[E = =] B Y G i

blEE & [} 2ol =

Atoms  Ringe | Amino Acids |

0o
=0
oo ze/ e
=R
Ol

Monitor Label Settings Tools Window Help

R L DD D e % B H % L

233

Change Atom
Convert Hydrogen to Group

Set Render Mode
Atom Info...
Atom Color

Set Coordinates..

Set Formal Charge...

11=CIiﬂue na oegéo Delet Atom:

@ File Edit View Calculation Surfaces

B EB (=
+ G N Fef B -

atoms Pings. | Amino Awids |

=)o) ol
EE
o o] ]
&al o]
ol o)

Monitor Label Settings Tools Window Help

AR L 00 0|e % b I % L
3 3

: N :
12)Selecione novamente na Barra de Ferramentas, selecione a Tabela

periddica, e apds cligue no atomo de Nitrogénio com a opc¢édo unspecified

e clique em OK:

Periodic Table .

Geometry

trigonal planar
tetrahedral

up

=

la| B VB VB VIB VIIB

a|Sc| Ti| V| Cr|Mn|Fe|Co| Ni

Be
r

Si Zr | Nb| Mo Tc | Ru

[9|2|x |z |<[5] - §

C.
B:
R:

Y
La| Hf | Ta| W |Re|Os| Ir
A

a
a
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13)Com o botéo direito do mouse clique no local do atomo de Hidrogénio que
foi deletado. Ainda com o botdo direito do mouse clique no atomo de
Nitrogénio, escolha a opcdo Chang Atom, clique em N (sp?) e apés clique

em Nz trigonal non-aromatic:

Change Atom H[s]

Convert Hydrogen to Group C[sp2]

Set Render Mode C[sp3], C_3 tetrahedral
N_2 trigonal, non-aromatic N [sp2]

N_R trigonal, aromatic N [sp3], N_3 tetrahedral
~ATOTTCOToT T 0 lsp2l

Set Coordinates... 0O [sp3]
Set Formal Charge... F[s], F_ fluorine
Set Atom Name... CI[s], CI chlorine

Invert Chiral Center M [none]

Delete Atom Periodic Table...

14)Clicar no botdo S na Barra de Ferramentas. Escolha a opcéo Tabela
Periodica, cliqgue no Atomo de Oxigénio, selecione a opcéo unspeciefied e
cliqgue em OK. Na tela dé dois cliques para inserir dois Oxigénios e formar

0 grupo nitro (NO?):
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15)Para inserir a ligacédo entre o atomo de Nitrogénio e o Carbono: selecione

« | : . o= ~ e : :
a opcéao e cligue na opcéo vinculacao automatica ativa/desativa
na Barra de Ferramentas. Apds clique sobre o atomo de Nitrogénio e

Carbono, a ligacao é inserida:
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16)Para inserir a ligacdo entre o atomo de Nitrogénio e os de Oxigénio:

selecione a opcéao e cliqgue na opcao vinculacdo automatica

ativa/desativa na Barra de Ferramentas. Apos clique sobre o atomo de

Nitrogénio e Oxigénio, a ligacéo é inserida:

17) Feche o arquivo clicando na caixa de didlogo File e selecione a opcao
Save As

18)Dé o nome para o arquivo de Nitrobenzeno.agl

19)Escolha a pasta

20)Salve na opcédo ArgusLab Files (*.agl):
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S

@({),4;_ » Computador » HD-EGS5 (F:) » + | %4 |I| Pesquisar HD-£GS (Fy o
— - -— —_— - - -—
Crganizar « Mowva pasta == - @
@' Misicas o Mome - Data de modificag... ™
B¥ Videos
L ARTIGOS EMPEC E ENEC
i@ = - - L ATIVIDADES no GOOGLE SALA de ALILA
e |/ AULAS DE CURRICULO
. Curriculo
o Computador = .
. L DOCUMENTOS PESSOAIS E VIDEOS
& Disco Local (C:)
: v ESCOLA AFFOMNSO WOLF 2020
—a Disco Local (D) =
HD-EGS (F) L« FOTOS EVIDESO
= E | INGLES
, LICEMCIATURS QUIMICA
€ Red =
W Rede 1 LINK

- T

23/07 /2020 13:56
05/08,/2020 09:31
13/07,/2020 0932
09/07 /2020 14:47
06,/08,/2020 19:49
07,/08/2020 10:31
28/01,/2020 12:46
21/07/2020 18:49
23/04,/2020 22:08
04,/08/2020 22:07

Mome: MNitrcbenzeno.agl

Tipe: [ArgusLab Files (“.agl

‘= Ocultar pastas

Salwvar

| [ concene |

Mome:  Mitrobenzeno.agl

Tipo: | ArgusLab Files (*.agl)
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Exercicio 2

Otimizar a Geometria da molécula do Nitrobenzenono Arguslab

1) Na caixa de dialogoFile selecione a opcdo Open
2) Selecione a pasta onde o arquivo foi salvo, o tipo de arquivo, 0 nome do

arquivo e clique em abrir:

' HD-EGS (F:)
I Nitrobenzeno.agl

Mome: Mitrobenzeno.agl

|Argu5LaI::| Files (*.agl,*.xrnl) -

@ Open a Molecule Li&
@vvl.‘_ﬂ » Computador » HD-EGS (F) » - | 44 | | Pesquisar HD-EGS (F. yel
Organizar « MNowva pasta
i MNome .
-l Biblictecas LINK B

t| Documentos N . N
Livros para Curso Técnico em Quimica

MESTRADO ENSING CIENCIAS E MATEMATICA
Meodelagem Exercicios
PROFESSOR PROFISSAQ DO FUTURO
REAGCGES ORGAMICAS
REVISAO BIBLIOGRAFICA
SELECAOD PPGECIM
TECMOLOGLA INFORMAI;,&O COMUNICAC,&O
Teocria do Caos
TRILHAS LETRAMENTO DIGITAL
_if_ Mitrebenzenc.agl

- o 111 »

k| Imagens
@' Muasicas

B8 Videos

m

o& Grupo doméstico

M Computader
L‘T__'._, Dizco Local (C:)
= Disco Local (D)
= HD-EGS (F:)

-

Morme: Mitrebenzenc.agl - |Argu5Lab Files (*.agl,*xml) v|

[ Abrir ] | Cancelar |

3) Com o arquivo aberto, selecione a opcao Label e apds a opcao All Atoms

na Barra de Ferramentas:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Settings  Tools  Window Help
B =3 By o ¥ G Selected Atoms By 2

All Atoms
| O KR Aol =] T ]

&
é;
™

Atom Label Settings...

Atars | Rings | Amino Acids | Remove Selected Labels

Remove All Labels

lele

y|g|e|-|=
[z
[z
\i <

e |o |~ |=[]

Periodic Table...

Geamely

unspecified
linear
trigonal planar

Cument Atam

i =——
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4) Clique na opcédo All Atoms para numerar os atomos da molécula:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

B SHE B Y 0OFGEE 1000 %x BH % B

L= ST N S S

Atoms | Rings | Amine Acids |
[c] ] o] F|s]

o] o] o]

S| ] v

e

Preriodic Table...

Geometry

unspecified
linear
tiigonal planar L

Current Atom

ol

=)
=
a
=
5

)
-
<

1| Bl

5) Cligue no botéo Otimizar Geometria na Barra de Ferramentas @ Exibira
a caixa de dialogo Otimizar Geometria. Na caixa do grupo Hamiltoniano no
canto superior esquerdo da caixa de dialogo clique no botdo de opc¢éo
AM1. Escolha as opg¢bes Dipole Moment, Muliken Charges e ZDO
Charges:

Geometry Optimization - re |
Harnilkonian Hartree-Fock SCF Geometry Search
Gk = s tas. Iterations [200 ) -n

PR3 Gradient Cornw. 10 kcal/molismg Cancel
" MHDO Coree. 10 1'% kcalimal Maximum Steps Taken |100 Help
= RHF [closed shell] Lire Search
PAbAd i Skart
UFF LIHF [open shell] " Steepest Descent
" AMBER [~ Restart SCF from restart fils = BFGS
Print Calculate Properties kb4 MNon-bonded Interactions
I Molecular Orbitals v Dipole toments Cutoff Start | 2 000 &ngs.
I Basis Set I+~ Pduliken Charges
I Parameters W ZD0 Charges Cutoff End 10001 &pmgs,
I ALl A0 Integrals I “wiberg Bond Order Febuild ME
20
list ewvery =S
tolecule UFF
Mame [Clorobenzena —
—
Met Charge o :I:
L=l Fecale evens I Update Hydrogens
| “alence Electrons 36 20 Steps

6) Apos cligue em OK. Um célculo de AM1 sera executado e vocé devera ver
a geometria da molécula mudar a medida que o progresso do calculo for

exibido na metade inferior da janela da molécula:
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74 -61.784627 -5.7553e-008 0.000168 0.000067 4.0000e-001
Geometry optimization converged !!

7) Selecione a opcéo Resultado de Calculos na Barra de Ferramentas e

abra o arquivo. Salve o arquivo como Nitrobenzeno.out.txt.

\J'E"
8) Para Centralizar a molécula na tela clique na opcdo "~ na Barra de

Ferramentas:

74 -61.784627 -5.7553e-008 0.000168 0.000067 4.0000e-001
Geometry optimization converged !!

9) Clique no botao Save |E| na Barra de Ferramentas para salvar a estrutura

final.
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Exercicio 3

Coloque as cargas parciais sobre os atomos de carbono na molécula do

Nitrobenzeno

1) Abra o arquivo texto Nitrobenzeno.out.txt
2) Importe os dados das Cargas de Muliken, faca um Print Scren da tela onde

se encontram os valores das cargas:

Mulliken atomic Charges

-0.1256
-0.1255
-0.20332
-0.1255
-0.20332
-0.1532
2434
0.2147
0.2434
0.2147
0.2095
0.5122
0.3508
0.3508

OOoOZIITITITIMOOMAMAMN
]

3) Preencha as lacunas dos respectivos carbonos com o valor da carga:
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Construindo o mapa de densidade eletronica do Nitrobenzeno no Arguslab

1) Na caixa de didlogo File selecione a op¢édo Open

2) Selecione a pasta onde o arquivo foi salvo, o tipo de arquivo, 0 nome do

arquivo e clique em abrir:

> = HD-EG5 (F]
j_ Mitrobenzeno.agl

Mome: Mitrobenzeno.agl

’ArgusLab Files (*.agl,*xml)

P® Open a Mclecule

@'\.‘J'LJ » Computador » HD-EGS5 (F) »

Organizar v

= Bibliotecas
3 Documentos
=/ Imagens
J”- Musicas
E Videos

1M Computador

== HD-EG5 (F:)

-

3) Selecione a opcao

*% Grupc doméstice

&, Disco Local (C3)

—a Disco Local (D) ||

-~

m

-

Mome:

Mova pasta

Meome

., LIMK
. Livros para Curso Técnico em Quimica
; MESTRADO ENSING CIENCIAS E MATEMATICA
. Modelagem Exercicios
, PROFESSOR PROFISSAQ DO FUTUROD
| REACOES ORGAMNICAS
| REVISAQ BIBLIOGRAFICA
) SELECAQ PPGECIM
) TECNOLOGIA INFORMACAD COMUNICACAOQ
. Teoria do Caocs
. TRILHAS LETRAMENTO DIGITAL
_'L Nitrobenzenao.agl

L | UL

Nitrobenzeno.agl

3

= - O @

Data de modificag...

04,/08/2020 23:07
07,/08/2020 17:34
15/07/2020 18:45
09,/08/2020 16:21
31/07/2020 18:56
07,/08/2020 10:32
09,/08/2020 13:42
11/07/2020 17:14
25/07/2020 10:16
09,/08/2020 16:21
04,/08/2020 19:30
09,/08/2020 16:16
L3

- lArgusLab Files (*.agl,*.xml) v]

| | cancelar |

Quick Plot EPP — mapped density surface na Barra

de Ferramentas. Aguarde alguns segundos até a conclusao do calculo de

potencial. A molécula de Nitrobenzenobenzeno ficara com o seguinte

aspecto:

m
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4) Com o botédo direito do mouse clique sobre a molécula e apés escolha a
opc¢ao Modify Surface:
5) Altere o valor de contorno para 0.010000 e escolha a opcao Translucent:

Surface Name IESD-mépped densit oK I
Contour Yalue |0.01IIII]B Cancel l

- Render Style
" Opaque
@ Translucent
" Mesh
" Dot




280

6) Cligue novamente com o botdo direito do mouse na molécula e apos
escolha a opcéo Modify Surface:
7) Selecione a opcao Mesh:

8) Selecione a opcao File na Barra de Ferramentas e cligue em Save. ApGs

feche o arquivo.
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APENDICE L — Termo de Consentimento Livre e Esclarecido

TERMO DE CONSENTIMENTO LIVRE E ESCLARECIDO

1. IDENTIFICACAO DO PROJETO DE PESQUISA

Titulo do Projeto: Uso de Modelagem na Educagdo Quimica: Regioguimica da Reacdo de Substituicdo Aromética Eletrofilica

Area do Conhecimento: Ciéncias e Matematica Numero de participantes: 15

Curso: Mestrado em Ensino de Ciéncias e Matematica Unidade: Programa de P6s-Graduacao de Ensino de Ciéncias e
Matemética (PPGECIM)

Projeto Multicéntrico | [ Sim [ x [Nao [x [ Nacional | [ Internacional | Cooperacédo Estrangeira | [ Sim [ x | Nao

Patrocinador da pesquisa: Pesquisador

Instituicdo onde sera realizado: Escola Estadual Técnica Affonso Wolf

Nome dos pesquisadores e colaboradores: Cleitor Jacob Konrad (pesquisador)

Seu filho (e/ou menor sob sua guarda) esta sendo esta sendo convidado(a) para participar do projeto de pesquisa acima
identificado. O documento abaixo contém todas as informacgdes necessarias sobre a pesquisa que estamos fazendo. Sua
autorizacgdo para gue ele participe neste estudo serd de muita importancia para nés, mas, se retirar sua autorizagao, a qualquer
momento, isso nédo lhes causara nenhum prejuizo.

2. IDENTIFICACAO DO PARTICIPANTE DA PESQUISA E/OU DO RESPONSAVEL

Nome do Menor: Data de Nasc.: [ Sexo:
Nacionalidade: Estado Civil: Profisséo:

RG: [ CPFIMF: Telefone: E-mail:

Endereco:

3. IDENTIFICACAO DO PESQUISADOR RESPONSAVEL

Nome: Cleitor Jacob Konrad Telefone: (51) 99967 9654

Profisséo: Professor | Registro no Conselho N°: E-mail: cleitorkonrad24@gmail.com

Endereco: Avenida Farroupilha, 8001 — prédio 14, bairro: Sdo José — Canoas-RS.

Eu, responsavel pelo menor acima identificado, apds receber informacgdes e esclarecimento sobre este projeto de pesquisa,
autorizo, de livre e esponténea vontade, sua participacdo como voluntario(a) e estou ciente:

1. Dajustificativa e dos objetivos para realizagao desta pesquisa.
(explicar os motivos que justificam a pesquisa, a relevancia social e cientifica do estudo, bem como os objetivos para realizagéo
do estudo.)

A area de educacgédo de Quimica provavelmente pode se beneficiar deste tipo de pesquisa, pois é sabido que sao raros os relatos
de pesquisa envolvendo as contribuicbes da modelagem molecular para o ensino médio, segundo recente reviséo de literatura
realizada. Acreditamos que a pesquisa pode trazer beneficios para a area da cognicéo, porque a habilidade visuoespacial pode
ser um facilitador do processo de criagdo de novas representagcdes e modelos mentais de acordo com a TMC. Em relagéo a
area do curriculo, sera a introdugao da modelagem molecular no curriculo do ensino médio. Nesse contexto, de acordo Ramos
(2015, apud KABERMAN; DORI, 2007) defendem o uso da modelagem molecular para o desenvolvimento da habilidade de
pensamento de alta ordem, que envolve capacidades tais como: andlise, de sintese, questionamento, de resolugdo de
problemas e de pensamento critico. Os autores apontaram a possibilidade de utilizag&o de ferramentas de modelagem molecular
adaptadas ao nivel do ensino médio, baseadas, por exemplo, na visualizagdo de representacdes espaciais 3D. Em relagdo aos
objetivos é investigar o aprendizado de conceitos quimicos ap6s uso de software de modelagem molecular para modelagem da
reacdo de Substituicdo Aromatica Eletrofilica sobre o Clorobenzeno, Nitrobenzeno e Fenol. Nesse contexto, os objetivos serdo
interpretar a producéo de gestos descritivos combinados ao discurso verbal dos estudantes afim de obter as imagens mentais
oriundas de diferentes mediacdes durante a resolucdo de problemas propostos; levantar as representacdes mentais
proposicionais e analdgicas dos estudantes bem como os seus drivers utilizados durante a atividade; investigar de que forma o
raciocinio visuoespacial dos estudantes foi modificado com o uso da modelagem; entender quais media¢des vao proporcionar
uma producdo maior de imagens mentais, ou seja, identificar as media¢des predominantes.

2. Do objetivo da participacéo de meu filho.
(descrever o objetivo da participagdo do participante da pesquisa.)

Participar de um projeto de modelagem molecular onde o aluno ira investigar o aprendizado de conceitos quimicos apds uso de
software de modelagem molecular para modelagem da reagdo de Substituicdo Aromatica Eletrofilica sobre o Clorobenzeno,
Nitrobenzeno e Fenol. Acreditamos que o durante o projeto o aluno podera ter beneficios na area da cognicdo, porque a
habilidade visuoespacial pode ser um facilitador do processo de criagdo de novas representaces e modelos mentais.

|

3. Do procedimento para coleta de dados.
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(descrever, passo a passo, 0 procedimento para a coleta de dados, inclusive o(s) local(is) e/ou instituicdo(des) onde sera realizada a
pesquisa. Se for o caso, substitua a expressao coleta de dados por coleta de amostras, constante no projeto de pesquisa.)

Os encontros serdo semanais no horéario da disciplina de Quimica Organica. Todas as aulas serdo montadas seguindo as
primeiras etapas da Unidade Didatica.

Estéo previstos sete encontros semanais on line (todos os alunos tem acesso através da plataforma google Sala de Aula), onde
cada encontra o pesquisador ministrara teoria intercalada com a realizagéo de exercicios de modelagem molecular (encontrada
no anexo do projeto) por parte dos estudantes.

As etapas finais, que séo: Aula expositiva final, Avaliacdo da aprendizagem da Unidade Didatica e Avaliagao da propria Unidade
Didética, serdo realizadas posteriormente a aplicacdo das Unidades Didaticas. Devido a pandemia provocada pelo Coronavirus
(COVID-19) a realizagdo das aulas serdo remotas.

A seguir a essa primeira parte da aplicacdo da Unidade Didatica, realizaremos um pés-teste com os discentes. O pos-teste sera
baseado em questdes dos livros didaticos de Ciéncias do Ensino Médio, que foram analisados por nds. Os alunos terdo a
oportunidade de responder as questfes através de desenhos e textos, como se estivessem explicando para um colega sobre
os conceitos envolvidos sobre a reagdo em estudo.

Apo6s a aplicagdo do pos-teste, os estudantes serdo entrevistados conforme a adaptagéo da técnica “Think Aloud” (VAN-
SOMEREN et al., 1994), o protocolo “Report Aloud” (RAMOS, 2015). A diferenca entre os métodos é que no “Think Aloud” o
entrevistador e o entrevistado mantém um constante dialogo a respeito do que o entrevistado esta pensando durante a execugéo
de uma tarefa, ou seja, enquanto o estudante responde o questionario, e pensa em voz alta. Ja, no “Report Aloud”, o estudante
reporta ao entrevistador o seu processo de pensamento enquanto estava respondendo as questdes, isto &, o estudante resolve
as questdes e sé depois, ao finaliza-las, reporta o seu processo de processamento.

As entrevistas serdo gravadas e transcritas para andlise. Para analisar os gestos descritivos sera baseado na linha de trabalho
que revela o conhecimento implicito inerente a visualizagéo interna, mediante externalizagéo por analise gestual (MONOGHAN;
CLEMENT, 1999). A partir dessa metodologia, é presumivel identificar padrdes de gestos e relaciona-los com os conhecimentos
implicitos existentes na estrutura cognitiva doa alunos (CLEMENT; STEPHENS, 2010). O que Clement e Stephen chamam de
imagens mentais e simulagdes mentais interpretamos aqui, no contexto de nosso referencial teérico, como representacgdes e
drivers. Este procedimento fundamenta-se no fato em que um vinculo estabelecido entre gestos descritivos e imagens mentais.

4. Da utilizag&o, armazenamento e descarte das amostras.

(explicar como serdo utilizadas as amostras e/ou os dados coletados. Esclarecer se serdo utilizados apenas nesta pesquisa
elou serdo (e/ou poderdo) ser utilizados em outras pesquisas. Informar como sera feito 0 armazenamento e/ou descarte do
material coletado. Se for o caso, substitua a expresséo coleta de amostras por coleta de dados.)

Em relagdo a utilizagdo dos dados, no momento creio que serdo utilizados somente para o projeto do mestrado. Talvez em
algum momento futuro se o pesquisador decidir cursar o doutorado, talvez alguns dados possam ser utilizados, mas também
dependera da posicdo do orientador. A principio os dados ndo serdo descartados, ficardo armazenados no computador do
pesquisador Cleitor Jacob Konrad.

5. Dos desconfortos e dos riscos.
(descrever os desconfortos e os riscos, provaveis e/ou esperados, para 0s participantes da pesquisa, ndo para o pesquisador.)

Em relacéo aos riscos pode ocorrer a quebra acidental de confidencialidade, uma vez que os dados ficardo armazenados em
computador e podera haver vazamento de dados. A participagdo no projeto ndo contempla riscos fisicos aos participantes. Outro
risco que pensamos ser possivel é de que os estudantes fiquem desconfortaveis em alguns momentos da entrevista, mas
estardo livres de ndo participarem a qualquer momento.

6. Dos beneficios.
(descrever o(s) beneficio(s), para o participante da pesquisa, para a sociedade e para a ciéncia, em linguagem leiga, simples
e acessivel, de facil compreenséo para os participantes da pesquisa.)

Para o participante da pesquisa creio que agregara maior conhecimento e entendimento em relagdo ao estudo das reagfes
organicas com a utilizagdo de um software de modelagem molecular a nivel de ensino médio. O aluno podera compreender
melhor 0 mecanismo da reagdo organica estudada ao invés de somente decorar ou pesquisar o contetdo nos livros didaticos,
sem ter a explicacdo plausivel para tal mecanismo. Para a sociedade (principalmente a estudantil) a possibilidade futura da
insercdo da disciplina ou contetidos de modelagem molecular no ensino médio. Ja para a ciéncia, tenho a convicgao que projetos
de modelagem molecular poderéo instigar os alunos a pesquisa, o interesse pela Quimica Organica, Quimica Computacional,
e o possivel interesse dos alunos as carreiras (STEM), principalmente na Quimica, Fisica e Engenharia Quimica.

8. Daisencéo e ressarcimento de despesas.
(por exemplo: “A minha participacdo é isenta de despesas e nado receberei ressarcimento porque nao terei despesas na
realizagdo dos exames, com locomogéo, com medicamentos, etc., quando for o caso”.)

No meu caso nao se aplica. O projeto é de baixo custo, bancado pelo pesquisador. Todos os alunos tem notebook e acesso ao
Google Sala de Aula. As despesas, no valor de 3.175,00, serdo custeadas pelo préprio autor do projeto Cleitor Jacob Konrad.
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9. Da forma de acompanhamento e assisténcia.

(descrever os direitos e garantias do participante de pesquisa, especificos para o estudo que esta sendo realizado. No caso de
o0 participante da pesquisa receber, ou ser encaminhado para,tratamento e/ou assisténcia, deve constar o nome da instituicao -
hospital, clinica, etc. - onde sera tratado e/ou assistido.)

No meu caso nao se aplica. Os alunos estdo matriculados na Escola Estadual Técnica Affonso Wolf localizada na cidade de
Dois Irm&os-RS. Os responsaveis sdo 0s pais e a pesquisa € totalmente on line. Se em algum momento durante a pesquisa
algum estudante desistir ou adoecer e ndo puder participar mais, 0 mesmo tera a confidencialidade dos dados.

10. Da liberdade de recusar, desistir ou retirar meu consentimento.

Tenho a liberdade de recusar, desistir ou de interromper a colaboracdo nesta pesquisa no momento em que desejar, sem
necessidade de qualquer explicacdo. A minha desisténcia ndo causard nenhum prejuizo & minha saude ou bem-estar fisico.
Nao ira interferir no andamento da pesquisa e terei a confidencialidade dos dados preservada.

11. Da garantia de sigilo e de privacidade.
Os resultados obtidos durante este estudo serdo mantidos em sigilo, mas concordo que sejam divulgados em publicacdes
cientificas, desde que meus dados pessoais ndo sejam mencionados.

12. Da garantia de esclarecimento e informagdes a qualquer tempo.

Tenho a garantia de tomar conhecimento e obter informag6es, a qualquer tempo, dos procedimentos e métodos utilizados neste estudo,
bem como dos resultados finais, desta pesquisa. Para tanto, poderei consultar o pesquisador responséavel (acima identificado). Em
caso de duvidas ndo esclarecidas de forma adequada pelo(s) pesquisador(es), de discordancia com os procedimentos, ou de
irregularidades de natureza ética poderei ainda contatar o Comité de Etica em Pesquisa em Seres Humanos da Ulbra Canoas (RS),
com endereco na Rua Farroupilha, 8.001 — Prédio 14 — Sala 224, Bairro Séo José, CEP 92425-900 - telefone (51) 3477-9217, e-mail
comitedeetica@ulbra.br.

Declaro que obtive todas as informacgdes necessarias e esclarecimento quanto as dividas por mim apresentadas e, por estar
de acordo, assino o presente documento em duas vias de igual contetido e forma, ficando uma em minha posse.

Dois Irméos, 01 novembro de 2021.

Participante da Pesquisa Responsavel pelo Participante da Pesquisa

Pesquisador Responsavel pelo Projeto
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APENDICE M - Termo de Compromisso para Utilizacdo de Dados 13

- UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

ULBRA

Recredennada pefo Mortana Menstenad o 206 de 17/08/2018 - DOU de 18/08/2016
ASSOCIACAC EDUCACIONAL LUTERANA DO BRASIL

PRO-REITORIA ACADEMICA
DIRETORIA DE POS-GRADUAGAO F PESQUISA
COMITE DE ETICA EM PESQUISA EM SERES HUMANOS

TERMO DE COMPROMISSO PARA UTILIZAGAO DE DADOS
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Titulo do Projeto: Uso de Modelagem Molecular na Educagao Quimica:

Regioquimica da Reacao de Substituicao Aromatica Eletrofilica.

Os autores do projeto de pesquisa se comprometem a manter o sigilo

dos dados coletados referentes aos participantes atendidos na Universidade
Luterana do Brasil.

Concordam, igualmente, que estas informacdes serdo utilizadas Unica

e exclusivamente com finalidade cientifica, preservando-se integralmente o
anonimato dos participantes.

Dois Irmaos, 01 de novembro de 2021.

Autores do Projeto

Nome

Assinatura

A
Cleitor Jacob Konrad u(ﬁ@r
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APENDICE N - Termo Livre e Esclarecido para Menores 14

TERMO DE ASSENTIMENTO LIVRE E ESCLARECIDO
(PARA MENORES DE 12 a 18 ANOS - Resolugéo 466/12)

Convidamos vocé, apds autorizacao dos seus pais [ou dos responsaveis legais], para participar
como voluntario (a) da pesquisa: (Uso de Modelagem Molecular na Educagdo Quimica: Regioquimica
da Reacdo de Substituicdo Aromatica Eletrofilica). Esta pesquisa é da responsabilidade do pesquisador
Cleitor Jacob Konrad (Avenida Farroupilha, 8001, CEP: 92425-000, Canoas-RS, prédio 14 — sala 224,
cleitorkonrad24@rede.ulbra.br). Esta pesquisa esta sob a responsabilidade do Prof. Dr. Agostinho
Serrano de Andrade Neto (agostinho.serrano@ulbra.br).

Este Termo de Consentimento pode conter informa¢des que vocé ndo entenda. Caso haja
alguma duvida, pergunte a pessoa que esta lhe entrevistando para que esteja bem esclarecido (a)
sobre sua participagdo na pesquisa. Vocé néo tera nenhum custo, nem recebera qualquer pagamento
para participar. Vocé sera esclarecido(a) sobre qualquer aspecto que desejar e estara livre para
participar ou recusar-se. Apds ler as informacdes a seguir, caso aceite participar do estudo, assine ao
final deste documento, que esta em duas vias. Uma delas é para ser entregue aos seus pais para
guardar e a outra € do pesquisador responsavel. Caso ndo aceite participar, ndo havera nenhum
problema se desistir, € um direito seu. Para participar deste estudo, o responsavel por vocé devera
autorizar e assinar um Termo de Consentimento, podendo retirar esse consentimento ou interromper a
sua participacéo a qualquer momento, sem nenhum prejuizo.

INFORMACOES SOBRE A PESQUISA:

Descricdo da pesquisa: informar os objetivos, detalhamento dos procedimentos da coleta de
dados, forma de acompanhamento (informar a possibilidade de inclusdo em grupo controle ou placebo,
se for 0 caso).

A éarea de educacdo de Quimica provavelmente pode se beneficiar deste tipo de pesquisa,
pois é sabido que sdo raros os relatos de pesquisa envolvendo as contribuicdes da modelagem
molecular para o ensino médio, segundo recente revisdo de literatura realizada. Acreditamos que a
pesquisa pode trazer beneficios para a area da cognicao, porque a habilidade visuoespacial pode ser
um facilitador do processo de criacdo de novas representacdes e modelos mentais de acordo com a
Teoria da Mediagéo Cognitiva (TMC). Em relagdo a area do curriculo, sera a introducéo da modelagem
molecular no curriculo do ensino médio. Nesse contexto, de acordo Ramos (2015, apud KABERMAN;
DORI, 2007) defendem o uso da modelagem molecular para o desenvolvimento da habilidade de
pensamento de alta ordem, que envolve capacidades tais como: andlise, de sintese, questionamento,
de resolucdo de problemas e de pensamento critico. Os autores apontaram a possibilidade de
utilizacdo de ferramentas de modelagem molecular adaptadas ao nivel do ensino médio, baseadas,
por exemplo, na visualizacao de representa¢cfes espaciais 3D. Em relagdo aos objetivos é investigar
o aprendizado de conceitos quimicos apos uso de software de modelagem molecular para modelagem
da reacéo de Substituicdo Aromatica Eletrofilica sobre o Clorobenzeno, Nitrobenzeno e Fenol. Nesse
contexto, os objetivos serdo interpretar a producdo de gestos descritivos combinados ao discurso
verbal dos estudantes afim de obter as imagens mentais oriundas de diferentes media¢des durante a
resolucdo de problemas propostos; levantar as representagdes mentais proposicionais e analédgicas
dos estudantes bem como o0s seus drivers utilizados durante a atividade; investigar de que forma o
raciocinio visuoespacial dos estudantes foi modificado com o uso da modelagem; entender quais
mediacdes vao proporcionar uma producdo maior de imagens mentais, ou seja, identificar as
mediagBes predominantes.

Os encontros serdo semanais no horério da disciplina de Quimica Orgéanica. Todas as aulas
serdo montadas seguindo as primeiras etapas da Unidade Didéatica. Estdo previstos sete encontros
semanais on line (todos os alunos tem acesso através da plataforma google Sala de Aula), onde cada
encontra 0 pesquisador ministrara teoria intercalada com a realizagdo de exercicios de modelagem
molecular (encontrada no anexo do projeto) por parte dos estudantes. As etapas finais, que sédo: Aula
expositiva final, Avaliagcdo da aprendizagem da Unidade Didatica e Avaliagdo da propria Unidade
Didatica, serdo realizadas posteriormente a aplicacdo das Unidades Didaticas. Devido a pandemia
provocada pelo Coronavirus (COVID-19) a realizacdo das aulas serdo remotas. A seguir a essa


mailto:cleitorkonrad24@rede.ulbra.br

286

primeira parte da aplicacdo da Unidade Didatica, realizaremos um pés-teste com os discentes. O pés-
teste ser4 baseado em questdes dos livros didaticos de Ciéncias do Ensino Médio, que foram
analisados por nds. Os alunos terdo a oportunidade de responder as questdes através de desenhos e
textos, como se estivessem explicando para um colega sobre os conceitos envolvidos sobre a reacéo
em estudo. Apoés a aplicacdo do pés-teste, os estudantes serdo entrevistados conforme a adaptacao
da técnica “Think Aloud” (VAN-SOMEREN et al., 1994), o protocolo “Report Aloud” (RAMOS, 2015). A
diferenga entre os métodos é que no “Think Aloud” o entrevistador e o entrevistado mantém um
constante didlogo a respeito do que o entrevistado esta pensando durante a execu¢do de uma tarefa,
ou seja, enquanto o estudante responde o questionario, e pensa em voz alta. Ja, no “Report Aloud”, o
estudante reporta ao entrevistador o seu processo de pensamento enquanto estava respondendo as
guestdes, isto é, o estudante resolve as questdes e s6 depois, ao finaliza-las, reporta o0 seu processo
de processamento. As entrevistas serdo gravadas e transcritas para andlise. Para analisar os gestos
descritivos serd baseado na linha de trabalho que revela o conhecimento implicito inerente a
visualizagdo interna, mediante externalizagéo por analise gestual (MONOGHAN; CLEMENT, 1999). A
partir dessa metodologia, é presumivel identificar padrdes de gestos e relaciona-los com os
conhecimentos implicitos existentes na estrutura cognitiva doa alunos (CLEMENT; STEPHENS, 2010).
O que Clement e Stephen chamam de imagens mentais e simula¢gdes mentais interpretamos aqui, ho
contexto de nosso referencial tedrico, como representacgées e drivers. Este procedimento fundamenta-
se no fato em que um vinculo estabelecido entre gestos descritivos e imagens mentais.
O0Esclarecimento do periodo de participagcdo do voluntério na pesquisa, inicio, término e niamero de
visitas para a pesquisa. Em caso de pesquisa onde o voluntario esta sob qualquer forma de tratamento,
assisténcia, cuidado ou acompanhamento, explicar procedimentos, interven¢des ou tratamentos a que
sera submetido e quais os métodos alternativos (atualmente empregados no atendimento aos
pacientes que ndo estdo em pesquisas).

OBS: Em caso de coleta de material biologico, esclarecer com detalhes a quantidade e procedimentos
para sua obtencao (Ex.: serdo colhidos 20 ml de sangue — 1 colher de sopa — da veia do braco).

Os encontros serdo semanais no horario da disciplina de Quimica Orgénica. Todas as aulas
serdo montadas seguindo as primeiras etapas da Unidade Didéatica. Estdo previstos sete encontros
semanais on line (todos os alunos tem acesso através da plataforma google Sala de Aula), onde cada
encontra o pesquisador ministrard teoria intercalada com a realizacdo de exercicios de modelagem
molecular (encontrada no anexo do projeto) por parte dos estudantes. As etapas finais, que sdo: Aula
expositiva final, Avaliacdo da aprendizagem da Unidade Didatica e Avaliagdo da prépria Unidade
Didatica, serdo realizadas posteriormente a aplicagdo das Unidades Didaticas. Devido a pandemia
provocada pelo Coronavirus (COVID-19) a realizacdo das aulas serdo remotas. Ndo se aplica o caso
de tratamento.

RISCOS diretos para o voluntario (prejuizo, desconforto, constrangimento, les6es que podem ser
provocados pela pesquisa), informar as formas de amenizar os riscos bem como indenizagéo,
ressarcimento de despesas em caso de dano.

Em relac&o aos riscos pode ocorrer a quebra acidental de confidencialidade, uma vez que os dados
ficardo armazenados em computador e podera haver vazamento de dados. A participacdo no projeto
nao contempla riscos fisicos aos participantes. Outro risco que pensamos ser possivel é de que os
estudantes fiqguem desconfortaveis em alguns momentos da entrevista, mas estardo livres de ndo
participarem a qualquer momento.

BENEFICIOS diretos e indiretos para os voluntarios.
OBS.: Em casos de pesquisas para avaliacao de prevaléncia ou de diagnéstico de doencas, especificar
onde serd o acompanhamento do paciente apds o diagnéstico.

Para o participante da pesquisa creio que agregara maior conhecimento e entendimento em
relacdo ao estudo das rea¢cdes organicas com a utilizacdo de um software de modelagem molecular a
nivel de ensino médio. O aluno podera compreender melhor o mecanismo da reacdo organica estudada
ao invés de somente decorar ou pesquisar o conteddo nos livros didaticos, sem ter a explicacdo
plausivel para tal mecanismo. Para a sociedade (principalmente a estudantil) a possibilidade futura da
insercdo da disciplina ou contetidos de modelagem molecular no ensino médio. J& para a ciéncia, tenho
a convicgdo que projetos de modelagem molecular poderdo instigar os alunos a pesquisa, o interesse
pela Quimica Orgéanica, Quimica Computacional, e o possivel interesse dos alunos as carreiras
(STEM), principalmente na Quimica, Fisica e Engenharia Quimica.

As informacgdes desta pesquisa serdo confidenciais e serdo divulgadas apenas em eventos ou
publicacdes cientificas, ndo havendo identificacdo dos voluntarios, a ndo ser entre 0s responsaveis
pelo estudo, sendo assegurado o sigilo sobre a sua participacdo. Os dados coletados nesta pesquisa
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pré-testes, pos-testes e entrevistas ficardo armazenados no computador pessoal, sob a
responsabilidade do Cleitor Jacob Konrad sob a orientagdo do professor orientador Dr. Agostinho
Serrano de Andrade Neto, no endereco (acima informado), pelo periodo de no minimo 5 anos. Nem
VOCé e nem seus pais [ou responsaveis legais] pagardo nada para vocé participar desta pesquisa. Se
houver necessidade, as despesas para a sua participacdo e de seus pais serdo assumidas ou
ressarcidas pelos pesquisadores. Fica também garantida indenizacdo em casos de danos,
comprovadamente decorrentes da sua participagdo na pesquisa, conforme decisdo judicial ou
extrajudicial.

Este documento passou pela aprovacéo do Comité de Etica em Pesquisa Envolvendo Seres Humanos
que esta no endereco:

Av. Farroupilha, n®8.001 — prédio 14, sala 224 — Bairro: S&o José — Canoas/RS, CEP: 92425-900,
Tel.: (51) 3477-9217 — e-mail: comitedeetica@ulbra.br.

Assinatura do pesquisador (a)

ASSENTIMENTO DO MENOR DE IDADE EM PARTICIPAR COMO VOLUNTARIO

Eu, , portador (a) do documento de Identidade
(se ja tiver documento), abaixo assinado, concordo em participar do estudo
“Uso de Modelagem Molecular na Educacdo Quimica: Regioquimica da Reagédo de Substituicdo
Aromatica Eletrofilica”, como voluntario (a). Fui informado (a) e esclarecido (a) pelo (a) pesquisador (a)
sobre a pesquisa, 0 que vai ser feito, assim como o0s possiveis riscos e beneficios que podem acontecer
com a minha participacdo. Foi-me garantido que posso desistir de participar a qualquer momento, sem
gque eu ou meus pais precisemos pagar nhada.

Dois Irméos, 01 novembro de 2021.

Assinatura do (da) menor:

Presenciamos a solicitacdo de assentimento, esclarecimentos sobre a pesquisa e aceite do/a
voluntario/a em participar. 2 testemunhas (ndo ligadas a equipe de pesquisadores):

Nome: Nome:

Assinatura: Assinatura:
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APENDICE O - Termo de Consentimento para Utilizacdo de Dados 15

&J - UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL
ULBRA

Receedanciodo paio Rostana Ministenal n® 906 de 17/08/2016 - DO U de 18/08/201¢
ASSOCIACAD EDUCACIONAL LUTERANA DO BRASIL
PRO-REITORIA ACADEMICA
DIRETORIA DE POS-GRADUACAD E PESQUISA
COMITE DE ETICA EM PESQUISA EM SERES HUMANOS

TERMO DE COMPROMISSO PARA UTILIZACAO DE DADOS

F Titulo do Projeto: Uso de Modelagem Molecular na Educagao Quimica:
' Regioquimica da Reacao de Substituicao Aromatica Eletrofilica.

Os autores do projeto de pesquisa se comprometem a manter o sigilo
dos dados coletados referentes aos participantes atendidos na Escola
Estadual Técnica Affonso Wolf.

Concordam, igualmente, que estas informacdes sero utilizadas Gnica
e exclusivamente com finalidade cientifica, preservando-se integralmente o
anonimato dos participantes.

Dois Irmaos, 01 de novembro de 2021.

Autores do Projeto
Nome 1. Assinatura

Cleitor Jacob Konrad et i) Vamad
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APENDICE P - Carta de Anuéncia 16

Escola Estadual Técnica Affonso Wolf

CARTA DE ANUENCIA DO LOCAL DA COLETA DE DADOS

e
—

AFFONSO WOLF

—— ESCOLA ESTADUAL TECNICA ——

Ao Comité de Etica em Pesquisa em Seres Humanos da Universidade Luterana do BrasilRS

Prezados Senhores,

Declaro que tenho conhecimento e autorizo a realizagdo do projeto de pesquisa
intitulado “Uso de Modelagem Molecular na Educacao Quimica: Regioguimica da Reagao
de Substituicio Aromatica Eletrofilica”, proposto pelo(s) pesquisador (es) Cleitor Jacob
Konrad.

O referido projeto sera realizado de forma voluntaria, na modalidade presencial, com
alunos do ferceiro ano de uma turma da Escola Estadual Técnica Affonso Wolf, localizada na
cidade de Dois Irmaos e so podera ocorrer a partir da apresentac@o do Parecer de Aprovagio do
Colegiado do Comité de Etica em Pesquisa em Seres Humanos da Universidade Luterana do
Brasil/RS.

Dois Irmdos, 01 novembro de 2021.
Nome: T L0 SEN/ATO DATFER
Fungao na Instituigao: ()¢ E¢= ) Foic
Endereco: Rua Renato Vier, 205, Bairro Vale Verde

D € S

Assinatura e carimbo
Paulo Renato Dapper

Diratce




