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RESUMO

Apresentamos uma extensa revisao de literatura da producéo na area de Ensino e Ciéncias
¢ Matematica sobre o topico de modelagem molecular. Investigamos dezessete periddicos
nacionais e internacionais de renome na area durante um periodo de 10 anos, coletando os artigos
que apresentassem palavras-chave semelhantes a ‘modelagem molecular’. Um total de 110
artigos foram colecionados e categorizados dentro de uma perspectiva de pesquisa bibliografica
qualitativa. Trés categorias emergiram naturalmente: Uma na qual apenas exemplos de modelagem
molecular sdo sugeridos para uso em ensino, sem que aplicagdes sejam realizadas. Uma segunda
categoria em que os autores relatam aplicagdo de experimentos de modelagem molecular em
situacOes didaticas, porém sem uma analise mais profunda. A terceira categoria ¢ formada de
artigos nos quais referenciais teoricos e epistemologicos de educagdo sdo utilizados também para
iluminar a analise dos dados coletados. Este trabalho parte do que foi publicado' em congressos
anteriormente e foca especificamente na analise detalhada dos artigos em cada uma das categorias
criadas — o que antes foi feito apenas de forma resumida e geral — e permite concluir que existe
uma produtividade grande de exemplos didaticos e aplicagdes na area de modelagem molecular,
contudo sem um aprofundamento dentro da pesquisa em ensino de quimica. Com relagdo aos
estudos existentes, podemos dividi-los em dois grupos. Um grupo ¢ o de visualizagdo, no qual
existem varios trabalhos demonstrando o grande potencial de aprendizado de estudantes que
utilizam ferramentas computacionais de visualizagdo de modelos quimicos. O outro grupo € o
de trabalhos de modelagem. Apesar da extensa produtividade no campo da visualizagdo — e dos
resultados positivos acerca de seus beneficios no aprendizado de conceitos cientificos — faltam
estudos nos quais haja, efetivamente, uma fundamentacao sélida dentro da area de Ensino de
Ciéncias e Matematica acerca do potencial para o ensino de Ciéncias da modelagem molecular
em si, e também faltam contribuigdes de pesquisas realizadas no Brasil.
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Molecular Modeling in Science Teaching: A review of the literature
about its applicability in teaching activities

ABSTRACT

We present an extensive review of the literature of the production in the field of Science and
Mathematics Teaching regarding the subject of molecular modeling. We investigated seventeen
renowned Brazilian and international journals in the field for a period of 10 years, collecting papers
that presented keywords similar to ‘molecular modeling’. A total of 110 papers were collected
and categorized within a qualitative bibliographic research perspective. Three categories emerged
naturally: One in which only examples of molecular modeling are suggested for usage in teaching. A
second category in which the authors describe the application of modeling experiments in teaching
situations, without further analysis. The third category is formed by papers in which theoretical
and epistemological referentials used in the field of Education were also used to enlighten the data
analysis. This work was partially previously published in congresses and focuses specifically on
the detailed analysis of articles in each category created — what was previously done only briefly
and in a general way — and allows us to conclude that there is a big productivity of teaching
examples and applications in the field of molecular modeling, but without a deeper research in
chemical education. With respect to existing studies, we can divide them into two groups. One
group is the visualization, in which there are several studies demonstrating the good potential for
students that make use of computational tools for visualization of chemical models. The other
group is of modeling research. Despite the extensive productivity in the field of visualization — and
the positive results regarding its benefits in scientific concepts learning — there is a lack studies
in which there is effectively a solid foundation in the area of Science and Mathematics Teaching
circa the potential for science education of molecular modeling itself, and also there is a lack of
Brazillian research in the field.

Keywords: Molecular Modeling. Computational Chemistry. Review of Literature. Chemistry
Teaching.

INTRODUCAO

Neste artigo pretendemos apresentar os resultados de uma revisao de literatura com o
objetivo de compor o estado da arte sobre o uso de softwares de modelagem molecular no
ensino de quimica. Para tanto, pesquisamos?® dezessete periodicos especializados em ensino
de quimica e ciéncias da América Latina, Estados Unidos e Europa, num periodo de 10
anos. Também foram pesquisadas as principais bases de dados disponiveis a fim de cruzar
informagdes e comparar resultados de busca. Além destes periddicos, também consultamos
as seguintes bases de dados: ERIC (Educational Resources Information Center); Google
Scholar; EBSCO (Academic Search Premier) e Springerlink (Metapress).

O método de busca dos artigos nos sitios dos periddicos ¢ nas bases de dados
pesquisadas foi usar a ferramenta “search” das paginas destes na internet para encontrar

2 Chemistry Education: Research and Practice; Contributions from Science Education Research; Ensefianza
de las Ciencias; International Journal of Science Education; International Journal of Science and Mathematics
Education; Journal of Chemical Education; Journal of Computers in Mathematics and Science Teaching; Journal
of Research in Science Teaching; Journal of Science Education and Technology; Journal of Science Teacher
Education; Quimica Nova; Quimica Nova na Escola; Research in Science & Technological Education; Research
in Science Education; Revista Electronica de Investigacion en Educacion en Ciencias; Science & Education;
Studies in Science Education.
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LRI

as entradas de titulo e resumo dos termos: “molecular modeling”, “molecular modelling”
“modelagem molecular”, “modelizacion molecular”, “modelacion molecular”. Tais termos
foram pesquisados de forma isolada e em conjunto com o termo “quantum chemistry”,
vinculado com termos que indicassem a ideia de ensino, tais como: “education, learning,

teaching or instruction”.

Inicialmente os resumos dos artigos encontrados foram lidos para uma primeira
categorizac@o. Apds esta leitura flutuante, os artigos foram lidos em sua totalidade e
entdo foi possivel se criar trés categorias (BODGAN; BIKLEN, 1994), em fun¢o da sua
natureza: pesquisa tedrica, aplicagdo didatica e pesquisa em educacao.

Os artigos classificados como de pesquisa tedrica, tratam de trabalhos realizados em
simulagdes ou em laboratério, de natureza tedrica, sem o envolvimento de estudantes. Sdo
relatos de sinteses de compostos e outros trabalhos realizados por pesquisadores ou grupos
de pesquisa, que descrevem a possivel utilizagao de ferramentas de modelagem molecular
como centro ou mesmo como ferramenta de apoio ao ensino de quimica. Optamos
por manter estes artigos, nos quais ha o relato de alguma atividade tedrica envolvendo
modelagem molecular — em que pode ou ndo haver procedimentos de laboratorio — e que
ndo envolve a participacao direta de grupos de estudantes, pelo fato de acreditarmos que
os relatos descritos podem ser utilizados por professores em aplicagdes didaticas, com
as devidas transposic¢des didaticas. Além do mais, sdo trabalhos que foram publicados
em periddicos de ensino de quimica, ou em se¢des voltadas para o ensino de quimica (no
caso da revista quimica nova), e, portanto, aceitos pelo corpo editorial de revistas bem
conceituadas da area de ensino.

Os artigos classificados como aplicagdo didatica sdo relatos de efetivas experiéncias
em sala de aula, laboratorio ou projetos envolvendo estudantes. Nestes trabalhos, a
participacdo do estudante na manipulagdo dos softwares de modelagem molecular
como tarefa principal ou mesmo como ferramenta auxiliar € condi¢@o fundamental. Esta
categoria foi criada porque, dentro destes artigos, ndo identificamos fundamentagéo teérica
ou epistemologica da area da educagdo ou ensino em quimica para embasar a metodologia
¢ avaliac¢@o dos resultados de aplicacdo da modelagem molecular em sala de aula. Caso
contrario, estes trabalhos estariam na categoria pesquisa em educagao.

Por fim, a categoria pesquisa em educagao caracteriza trabalhos que apresentam
algum referencial tedrico e epistemoldgico da area. Sao trabalhos tedricos, 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.

RESULTADOS DA REVISAO DE LITERATURA

Apos a realizacdo da busca, ndo encontramos nenhum trabalho em 10 (dez)
periddicos, a saber: Contributions from Science Education Research; Enseinanza de las
Ciencias; Journal of Computers in Mathematics and Science Teaching; Journal of Science
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Teacher Education; Journal of Science Education and Technology; Research in Science &
Technological Education,; Revista Electronica de Investigacion em Educacion em Ciencias;
Quimica Nova na Escola; Science & Education; Studies in Science Education.

Este ¢ um resultado importante, pois como a lista compde-se basicamente de
periodicos da area de educacdo, a auséncia de trabalhos em modelagem molecular em um
espaco de tempo de uma década indica a caréncia de uso desta ferramenta didatica por
pesquisadores da area de ensino de quimica. Esta concluséo é refor¢ada com a verificagdo
da profusao de trabalhos em outros periddicos como o Journal of Science Education, que
carecem de referencial tedrico e metodologico. Existem inimeros exemplos, todos com
grande potencial didatico, sendo publicados regularmente em periodicos que ndo exigem
referencial tedrico em ensino de quimica, em uma area contemporanea da quimica, que
parece escapar, ano apos ano, do campo de investigagdo do ensino de quimica.

Depois de feita a busca e refino dos trabalhos encontrados, chegamos a um total de
110 artigos publicados desde janeiro de 2001 até dezembro de 2011. A figura 1, a seguir,
mostra a divisdo quantitativa dos artigos nas categorias criadas.

FIGURA 1 — distribuigao dos artigos publicados nos periédicos pesquisados, nas categorias Pesquisa Tedrica,
Aplicacéo Didatica e Pesquisa em Educacgéo.

10%
W Pesquisa Teodrica
M Aplicagéo Didatica

Pesquisa em Educagao

Fonte: a pesquisa.

Em niimeros absolutos, foram 22 (vinte e dois) artigos na categoria pesquisa teorica;
77 (setenta e sete) trabalhos na categoria aplicacdo didatica e apenas 11 (onze) trabalhos
na categoria pesquisa em educacao.

A seguir, apresentamos uma descrigdo dos trabalhos presentes em cada categoria.
Para melhor apresentar os trabalhos das categorias pesquisa teorica e aplicagdo didatica,
agrupamos estes trabalhos em subcategorias. Os trabalhos de pesquisa teodrica foram
agrupados em trés das cinco subcategorias, ao passo que os de aplicagdo didatica
percorreram todas as subcategorias. Ao todo, sdo cinco subcategorias, a saber:

A. Estereoquimica, Analise Conformacional e Andlise Molecular — envolve
trabalhos que descrevem diversas regides das moléculas, regiosseletividade
e analise conformacional;

B. Teoria de Ligacao Quimica e interagoes intra e intermolecular — envolve
trabalhos que abordam as interagdes intra ¢ intermoleculares, além de estrutura
das moléculas sob o ponto de vista das liga¢cdes quimicas existentes;

366 Acta Scientiae, v.15, n.2, p.363-382, maio/ago. 2013



C. Modelagem Molecular e Andilise Instrumental — integracdo entre
modelagem molecular e diversas técnicas de analise instrumental de
caracterizacdo qualitativa;

D. Reacdes Quimicas — envolve mecanismos de reagdes quimicas ¢ predigdo
de produtos;

E. Sequéncias Didaticas — propostas de sequéncias didaticas sobre um ou mais
conteudos a ser desenvolvidos.

PUBLICACOES NA CATEGORIA PESQUISA TEORICA

A categoria pesquisa tedrica conta com 22 (vinte ¢ dois) artigos publicados ao
longo de dez anos. Apds a divisdo destes trabalhos de pesquisa tedrica nas subcategorias,
verificamos que todos os trabalhos estdo nas seguintes subcategorias, pela ordem de
relevancia quantitativa: Reagdes Quimicas; Teoria de Ligagdes Quimicas e interagdes intra
¢ intermolecular; e Modelagem Molecular ¢ Analise Instrumental. A seguir, apresentamos
alguns exemplos de trabalho de cada subcategoria (os mais representativos).

B. Teoria de ligacio quimica e interagdes intra e intermolecular

Nesta subcategoria, temos 7 (sete) trabalhos que envolvem estrutura atdmica e
molecular e interagdes intra ¢ intermoleculares. Destaco Kim et. al. (2011) que descreve
o uso de ferramentas de modelagem molecular para analisar as moléculas de varias
drogas que agem no sistema nervoso central para examinar os fatores que afetam em
suas habilidades de penetrar na barreira hematoencefalica.

Purser (2001) explora a relagdo existente entre os modelos de densidade eletronica,
as respectivas estruturas de Lewis e as tentativas de resolver o debate que levou as
disparidades encontradas nos livros didaticos atuais. O autor menciona a existéncia de
importante debate sobre como melhor representar as moléculas e ions nos quais atomos
de ndo metal, a partir do segundo periodo, sdo ligados a um adtomo terminal (oxigénio, por
exemplo), apontando a inconsisténcia existente nas abordagens dos livros didaticos.

C. Modelagem molecular e analise instrumental

Nesta subcategoria, encontramos 1 (um) trabalho. Morton et. al. (2001) isolou ¢
caracterizou, por diversas técnicas instrumentais, a Thiarubrina A, composto organico
produzido por organismo vivo cuja reatividade, atividade bioldgica tnica e potenciais
aplicagdes medicinais t€ém sido observadas. A geometria da molécula do produto foi
otimizada utilizando métodos semiempiricos com parametrizacio PM3. Uma das
conclusdes a que chegam os autores ¢ da possibilidade de incorporar os componentes
tedricos aos experimentos de laboratorio ¢ também que certos experimentos, como o
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descrito no artigo, podem mostrar aos estudantes uma importante area da quimica ainda
pouco discutida e explorada pelos curriculos dos cursos de graduagao.

D. Reacgdes quimicas

Nesta subcategoria estdo os artigos que descrevem o fértil campo dos distintos
mecanismos de reagdes quimicas para a producdo de diversos compostos. Aqui estdo
14 (quatorze) trabalhos que integram as sinteses 8 modelagem molecular com métodos
consagrados como: acilacdo de Friedel-Crafts, equilibrio ceto-endlico, substituicdo
nucleofilica aromatica, dentre outros.

Cook e Feltman (2007) apresentam um experimento classico de equilibrio ceto-
enolico dos seguintes compostos: acetilacetona, dimedona, etil-acetoacetato e etil 4,4,4-
trifluoroacetoacetato. O objetivo foi o de promover a analise dos fatores da influéncia do
solvente na reagdo, bem como ilustrar o uso da modelagem molecular na determinagao da
origem da polaridade das moléculas envolvidas na reagdo. Foram estudados trés solventes
diferentes (CDCI,, DMSO e Neat) e os resultados das reagdes sdo distintos justamente
pela diversidade de reagentes e solventes.

Segundo os autores supracitados, as diferentes abordagens e métodos de modelagem
molecular fornecem valores mais afastados ou mais condizentes com o observado
experimentalmente. Por exemplo, os momentos de dipolo sdo razoavelmente calculados
por método semiempirico (AM1), mas nao produzem resultados razoaveis para as energias,
pois este método indica o oposto do observavel experimentalmente para a forma enol do
acetilacetona (produto na forma de gas). Por outro lado, o calculo da densidade funcional
por “ab initio” mostra resultados convergentes com os observaveis.

A seguir, apresentamos o quadro 1, com as referéncias da categoria Pesquisa
Teodrica.

QUADRO 1 — Relagao completa das referéncias categorizadas como pesquisa tedrica.

JCE 2011, 88, pp 1389-1393; JCE 2010, 87 (8), pp 819-822; JCE 2007, 84 (8), pp 1364-
1370; JCE 2001, 78 (6), pp 840-844; JCE 2001, 78 (7), pp 981-983; JCE 2005, 82 (1), pp
111-115; JCE 2011, 88 (7) pp 898-906; JCE 2001, 78 (6), pp 781-783; JCE 2004, 81 (10),

é%“e’r';i';;’lf pp 1497-1499: JCE 2007, 84 (11), pp 1827-1829; JCE 2001, 78 (1), pp 68-70; JCE 2002, 79
£ ducation (1), pp 96-97; JCE 2006, 83 (6), pp 923-926; JCE 2010, 87 (8), pp 845-847; JCE 2001, 78

(12), pp 1609-1614; JCE 2011, 88 (12), pp 1644-1647; JCE 2004, 81 (5), pp 722-724; JCE
2001, 78 (6), pp 844-846; JCE 2002, 79 (2), pp 225-227; JCE 2006, 83 (11), pp 1658-1660;
JCE 2004, 81 (4), pp 596-604; JCE 2007, 84 (6), pp 1067-1072.

Fonte: http://pubs.acs.org/journal/jceda8.
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PUBLICACOES NA CATEGORIA APLICACAO DIDATICA

A categoria aplicacdo didatica conta com 77 (setenta e sete) artigos publicados ao
longo de dez anos. Sao trabalhos que envolvem a participagdo de estudantes, mas que
centram em relatos de experiéncias, sem, contudo, haver uma discussdo com referenciais
epistemologicos da area.

Apds a divisdo destes trabalhos nas cinco subcategorias, verificamos que ha uma
distribuicao relativamente homogénea de trabalhos em cada uma, com um nimero
um pouco maior de eventos na categoria Estereoquimica, Andlise Conformacional e
Analise Molecular, seguido da categoria Teoria de Liga¢des Quimicas e Intera¢des Intra
e Intermolecular. A seguir, apresentamos os exemplos de trabalhos mais representativos
de cada subcategoria.

A. Estereoquimica, analise conformacional e analise molecular

Nesta subcategoria, temos o maior niimero de trabalhos publicados —21 (vinte e um) ao
todo — em fungéo da facilidade que as ferramentas de modelagem molecular oferecem.

Yuriev, Chalmers e Capuano (2009) relatam a utilizagdo do sofiware Hyperchem
para a realizagdo de um experimento em uma disciplina que aborda a descoberta, desing
e desenvolvimento de farmacos. No experimento, ha um espago prévio para debate com
os estudantes sobre as configuragdes necessarias e, depois, sobre os dados gerados. Os
estudantes desenvolvem as habilidades de interpretagdo e analise desses dados.

B. Teoria de ligacdo quimica e interagdes intra e intermolecular

Nesta subcategoria temos 18 (dezoito) artigos que tratam dos mais diversos
aspectos das ligacdes quimicas e interacdes. Shusterman, Mitchell, Finocchio e Kua
(2007) apresentam um estudo de predicdo que tem como objetivo principal propiciar
aos estudantes a utilizacdo de ferramentas de modelagem molecular e de conceitos de
termoquimica (energias de ligacdo, potenciais de ionizagao, afinidades eletronicas) para
prever a estabilidade relativa de moléculas hipervalentes (aquelas que excedem a regra
do octeto) em relacdo as moléculas ndo hipervalentes.

O estudo das ligagoes de organometalicos ¢ facilitado pelo trabalho desenvolvido
por van Strijdonck et al. (2002). Aspectos importantes da quimica organometalica sdo
abordados com os estudantes, tais como: caracteristicas dos orbitais d, doacdo de elétrons
7, retro doacao de elétrons 7 ¢ a geometria dos compostos.

C. Modelagem molecular e analise instrumental

Encontramos nessa categoria uma quantidade interessante de 15 (quinze) artigos
que mesclam as ferramentas de modelagem molecular com métodos instrumentais.
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Habata e Akabori (2001) apresentam uma proposta de ensino do método instrumental 'H
RMN (ressonancia magnética nuclear de prétons) na qual ¢ usado o mapa de potencial
eletrostatico para descrever o efeito da anisotropia magnética do benzeno assim como
para descrever efeitos de eletronegatividade em outras moléculas como CHCI,, CH,CI,
e CH,CL

Um trabalho interessante desenvolvido por Shusterman, Patalinghug, Chang e
Solis (2007) que envolve os estudantes no estudo das mudangas dos picos de absorg@o
do espectro UV-Vis do azuleno (C, H,) pela introdugao de substituintes, que causam uma
mudanga radical na cor do produto em fungéo das transi¢des ocorridas nos orbitais de
fronteira (HOMO? e LUMO?).

D. Reagdes quimicas

Nesta categoria existem 13 (treze) trabalhos. Destacamos o trabalho de Reeve
(2004), o qual descreve um experimento baseado em descoberta, em que os estudantes
sdo incentivados a desenvolver as habilidades de resolugao de problemas em contraponto
a conhecida abordagem dos laboratdrios: um roteiro como se fosse uma ‘receita de
bolo’. Os estudantes de segundo nivel das disciplinas de laboratério de quimica orgénica
desenvolvem o roteiro de uma reagdo de acilagdo de Friedel-Crafts, debatendo os
parametros da reagdo e realizando-a em laboratorio. O software de modelagem molecular é
usado para auxiliar na defini¢do de qual dos isdmeros ¢ 0 mais estavel termodinamicamente
e chegam a conclusdo de que o isdmero orto substituido ¢ o mais estavel. Mecanica
molecular também ¢ utilizada.

E. Sequéncias didaticas

Nesta categoria encontramos 10 (dez) artigos, sendo que apontamos como destaque o
trabalho de Cody e Wiser (2003) no qual é proposta uma sequéncia didatica cujo objetivo
¢ expandir o conhecimento dos estudantes de primeiro ano da graduacdo sobre ligacao
quimica, VSEPR (teoria da repulsdo de elétrons da camada de valéncia). Os estudantes
constroem estruturas e aplicam célculos “semiempiricos” para otimizar as geometrias.
Também sao estudados os momentos de dipolo, as forgas intermoleculares e os orbitais
moleculares.

A seguir, apresentamos o quadro 2, com todas as referéncias da categoria Aplicag@o
Didatica.

3 Orbital molecular ocupado de maior energia.
4 Orbital molecular desocupado de menor energia.

370 Acta Scientiae, v.15, n.2, p.363-382, maio/ago. 2013



QUADRO 2 - Relagdo completa das referéncias categorizadas como aplicagéo didatica.

JCE 2005, 82(12), pp 1800-1804; JCE 2004, 81(10), pp 1529-1532; JCE 2005, 82(9), pp
1334-1339; JCE 2007, 84(12), pp 2001-2003; JCE 2006, 83(5), pp 780-781; JCE 2004, 81(1),
pp 121-125; JCE 2009, 86(4), pp 477-478; JCE 2004, 81(7), pp 971-974; JCE 2022, 79(1),
pp 67-69; JCE 2004, 81(6), pp 837-840; JCE 2001, 78(11), pp 1551-1555; JCE 2005, 82(4),
pp 588-596; JCE 2004, 81(7), pp 1006-1009; JCE 2010, 87(2), pp 221-228; JCE 2007, 84(6),
pp 979-982; JCE 2006, 83(3), pp 413; JCE 2005, 82(9), pp 1329-1333; JCE 2007, 84(1), pp
102-105; JCE 2006, 83(8), pp 1182-1184; JCE 2004, 81(2), pp 283-287; JCE 2011, 88(4), pp
420; JCE 2004, 81(5), pp 657-672; JCE 2007, 84(2), pp 329-332; JCE 2011, 88(12), pp 1667~
1671; JCE 2012, 89(1), pp 45-51; JCE 2011, 88, pp 962-965; JCE 2004, 81(7), pp 997-2005;
JCE 2007, 84(4), pp 629-634; JCE 2011, 88, pp 929-931; JCE 2002, 79(12), pp 1467-1470;
JCE 2002, 79(5), pp 588-591; JCE 2011, 88(4), pp 421-425; JCE 2008, 85(8), pp 1071-1077;

Journal of 2008, 85(2), pp 240-242; JCE 2010, 87(6), pp 625-627; JCE 2006, 83(6), pp 931-933; JCE
Chemical 20086, 83(6), pp 940-942; JCE 2007, 84(1), pp 156-171; JCE 2007, 84(8), pp 1328-1330; JCE
Education 2007, 84(9), pp 1486-1487; JCE 2002, 79(5), pp 593-600; JCE 2001, 79(7), pp 942-943; JCE

2011, 88(3), pp 306-308; JCE 2001, 78(4), pp 535-538; JCE 2001, 78(4), pp 538-540; JCE
2007, 84(3), pp 471-474; JCE 2004, 81(2), pp 225-227; JCE 2007, 84(12), pp 1945-1947;
JCE 2001, 78(1), pp 121-123; JCE 2008, 85(5), 692-694; JCE 2006, 83(5), pp 777-779; JCE
2010, 87(12), 1384-1387; JCE 2099, 86(2), pp 199-201; JCE 2008, 85(11), pp 1541-1543;
JCE 2011, 88, pp 1007-1009; JCE 2005, 82(4), pp 625-629; JCE 2004, 81(8), pp 1136-1139;
JCE 2008, 85(1), pp 104-106; JCE 2004, 81(11), pp 1633-1635; JCE 2004, 81(1), pp 72-75;
JCE 2006, 83(1), pp 77-83; JCE 2008, 85(11), pp 1538-1540; JCE 2001, 78(3), pp 420-421;
JCE 2004, 81(8), pp 1140-1144; JCE 2001, 78(9), pp 1202-1205; JCE 2009, 86(12), pp JCE
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Fonte: sitio dos respectivos periddicos.

PUBLICACOES NA CATEGORIA PESQUISA EM
EDUCACAO

Nesta categoria, optamos por apresentar todos os trabalhos, pois se trata de uma
categoria que ¢ o foco do nosso estudo, ou seja, a aplicabilidade dos softwares de
modelagem molecular no ensino de quimica.

O primeiro artigo que apresentamos ¢ a contribuigdo de Barnea e Dori (2000), que
discutem qual a percepgdo de “modelo” que professores de quimica em servigo ¢ em
formagao possuem, quando comparados a grupos de estudantes de graduagdo em quimica
(grupo experimental e grupo controle). Referenciais de epistemologia sdo utilizados para
discutir a utilidade crucial que um modelo tem para a ciéncia, em especial Toulmin. Os
autores concluem que discutir a nogdo de “modelo” é importante porque expandiu a
visdo de todos os grupos participantes do estudo. O experimento em si tem uma execugao

longa, que envolve até mesmo uma etapa de formacdo de professores para utilizarem
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modelagem molecular. A tomada de dados pode ser categorizada como quantitativa, porém
com perguntas em aberto em um questionario cujas respostas depois sdo categorizadas de
acordo com critérios pré-definidos pelos autores. O foco principal do artigo ¢ a discussao
da nocao de “modelo” — quase em um sentido epistemologico — dos professores, e ndo
necessariamente em outros aspectos da modelagem molecular.

Ja 0 segundo artigo, o de Sanger ¢ Badger II (2001), relata um trabalho de pesquisa
em que o principal objetivo foi o de mostrar como as estratégias de visualizagdo por
computador podem ser utilizadas como ferramenta auxiliar aos métodos tradicionais de
ensino de quimica, em especial o ensino de polaridade molecular e miscibilidade. Os
autores compararam as respostas de um grupo controle de 36 estudantes universitarios de
segundo semestre de quimica — os quais se utilizaram de graficos, modelos moleculares
¢ demonstragdes fisicas — com um grupo experimental de mesmo nimero. Este grupo
respondeu 0 mesmo questionario, mas utilizou a simulagdo em computador e graficos
de densidade eletronica realizados no software Spartan. Sobre o topico polaridade
molecular, os dois grupos tiveram que responder sobre a polaridade de algumas moléculas
previamente escolhidas. Além disso, também tiveram que predizer a maior ou menor
facilidade de dissolug¢@o de duas moléculas distintas em didéxido de carbono liquido.
Os resultados dos questionarios sobre polaridade molecular foram tratados e analisados
por analise de variancia (ANOVA) e mostraram que o grupo que teve acesso aos mapas
de potencial e as simula¢des do computador teve mais facilidade para determinar a
polaridade das moléculas estudadas. Os autores apontam que a visualizag@o das regides
de maior densidade eletronica (vermelho) e menor densidade (azul), junto com o calculo
do momento de dipolo das moléculas feito pelo Spartan auxiliou o grupo experimental
a “reconhecer a importancia da forma da molécula na determinagdo da sua polaridade”
(tradugdo nossa).

Sobre o topico miscibilidade de compostos em agua, foram feitas questoes acerca
da miscibilidade de compostos polares, ndo polares e idnicos em agua, com o foco nas
forgas intermoleculares destes compostos puros e as forgas relativas dessas interagdes
como uma explicagdo da regra “semelhante dissolve semelhante”.

Os autores relatam que ambos os grupos presenciaram demonstragdes quimicas da
miscibilidade de varias misturas, sendo que o grupo experimental também teve contato
com simulagdes de computador das mesmas misturas além dos mapas de potencial
eletrostatico dos compostos puros. Tais simula¢des iniciaram mostrando distintas misturas
homogéneas e as for¢as de London, forgas dipolo-dipolo e ligagdes de hidrogénio presentes
e as interagdes que ocorrem na mistura, pois a miscibilidade pode ser explicada em termos
de atrac@o de forgas positivas (vermelho) e negativas (azul) entre as moléculas.

As respostas de ambos os grupos a esse conjunto de questdes também foram
analisados por ANOVA ¢ a conclus@o que os autores chegaram foi que o grupo que teve
acesso as simulagdes do software Spartan tiveram mais facilidade de compreender os
fatores que determinam a maior ou menor miscibilidade das misturas estudadas. De
uma maneira geral, os autores defendem que os estudantes que tém acesso a mapas de
densidade eletronica desenvolvem uma melhor compreensao conceitual de polaridade
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molecular e forgas intermoleculares. Além disso, as simulagdes sdo particularmente
efetivas em auxiliar os estudantes a visualizar processos quimicos mais dindmicos em
nivel molecular. A visualizagdo ¢ considerada uma atividade crucial para a compreensao de
fendmenos quimicos por varios autores, como por exemplo, Habraken (1996) e, portanto,
representar informacao cientifica por meio de representacdes graficas sintéticas tende a
auxiliar sobremaneira o aprendizado quimico.

Jones (2001), nosso terceiro artigo, relata a reestruturagdo curricular realizada em
1996 no curriculo do curso de quimica do Adam State College, no Estado do Colorado/
USA, na qual o principal objetivo foi o que expor todos os estudantes de todos os niveis
ao uso de ferramentas de modelagem molecular. A estratégia utilizada para tal foi a de usar
os experimentos de modelagem como suporte as praticas de laboratério, numa tentativa
de fundir os aspectos tedricos e praticos da quimica.

Os softwares de modelagem molecular também foram instalados em computadores
em salas de aula a fim de que os professores pudessem utiliza-los para abordagens tedricas
e praticas de conceitos da quimica, bem como para ilustrar apropriadamente tais conceitos
com calculos e representagdes graficas.

A conclusdo que os autores chegaram foi de que a introdugdo de softwares de
modelagem molecular contribuiu na compreensdo de diversos conceitos da quimica
por parte dos estudantes, segundo o proprio relato destes. Os autores ainda apontam o
proximo desafio, que € o de desenvolver o mesmo trabalho nos cursos de bioquimica,
pois ha varios experimentos publicados com énfase nesta area do conhecimento.

O quarto artigo que discutiremos ¢ o de Wu, Krajcik e Soloway (2001). Este
importante artigo parte da percep¢do de que os estudantes de quimica possuem,
historicamente, dificuldades de aprendizagem de conceitos da quimica em nivel simbdlico
¢ molecular. Diante disso, promoveram um estudo que buscou investigar como os
estudantes de uma pequena escola secundaria de uma cidade universitaria do centro-oeste
americano desenvolveram a compreensao das representagdes quimicas com o auxilio
de ferramentas computacionais baseadas em visualizag@o, que lhes permitiu construir e
manusear os modelos moleculares.

As questdes que nortearam o estudo foram: a) os estudantes sdo capazes de fazer
tradugdes entre representagdes quimicas? b) que padrdes de aprendizagem que os
estudantes nos demonstram ao traduzir representagdes quimicas e construir modelos
usando o software e-Chem? c¢) Como as representagdes quimicas sdo construgdes
conceituais e apresentagdes visuais, como os estudantes absorvem as informagdes
visuais e conceituais das representacdes? d) se os estudantes sdo capazes de demonstrar
habilidades de representagdo apds o uso do e-Chem, de que modo a interagdo com o
software os ajudou a fazé-10?

Foram utilizadas multiplas formas de coleta de dados (pré-testes, pos-testes, notas de
campo, entrevistas gravadas em video, gravagdes em video das atividades desenvolvidas)
durante seis semanas e o publico alvo foi um conjunto de setenta e quatro estudantes do
décimo primeiro ano.
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A conclusdo foi que a maioria dos estudantes conseguiu adquirir conhecimento
conceitual nos niveis macro e microscopicos e foram capazes de traduzir varias representagoes
quimicas. A analise dos dados também permitiu aos autores concluirem que a representagdo
das moléculas pelo sofiware usando o modelo de esferas sobrepostas (space-filling) foi o mais
atrativo visualmente. No entanto, o modelo de bolas e palitos (balls-and-sticks) foi o mais
concreto para os estudantes (sem distingdo entre o modelo fisico e o computacional) porque
este modelo transmitiu a informagao visivel dos atomos e das ordens de ligagdo.

Com relagdo as formas como os estudantes absorvem as informagdes visuais e
conceituais das representagdes, os dados colhidos das entrevistas revelam que estes foram
capazes de realizar o entrelagamento das informagdes visuais e conceituais, promovendo
a conexao visual entre as formulas estruturais e os modelos mentais correspondentes.

Por fim, a Gltima questdo norteadora foi desvendada na analise dos videos e
entrevistas. O recurso de rotagdo das moléculas presente no soffware auxiliou ou estudantes
a visualizar de que forma eles poderiam transformar o modelo 2D em 3D, auxiliando
também na constru¢do de modelos mentais. Neste artigo observamos, novamente, o
impacto no aprendizado de conceitos e representagdes quimicas que os sofiwares de
visualizagao de representagdes microscopicas trazem aos estudantes de quimica.

Paselk e Zoellner (2002), o quinto artigo nesta categoria a ser discutido, relatam mais
uma iniciativa, até agora a segunda, de introduzir as ferramentas de modelagem molecular
e quimica computacional no curriculo de um curso de graduagdo em quimica. Desta vez
foi na Universidade de Humboldt, nos Estados Unidos. O programa incluiu a criagdo
de um novo laboratorio, voltado para fomentar projetos de pesquisa para graduagao,
e melhorias para o conjunto de métodos computacionais utilizados nos curriculos dos
cursos de quimica e fisica.

O laboratorio instrucional foi utilizado progressivamente para introduzir métodos
de modelagem molecular e quimica computacional no curriculo do curso ¢ uma das
primeiras aplicagdes foi em quimica geral, como forma de ilustrar a geometria molecular
de compostos.

No sexto artigo a ser analisado, Saari e Viiri (2003) estudaram o impacto de uma
sequéncia didatica para o aprendizado de modelagem para estudantes do nivel secundario
de duas escolas distintas. As perguntas da pesquisa foram: a) como o ensino de modelos
pode afetar a nogdo de modelos que os estudantes possuem? b) o que vai acontecer com
os conceitos prévios de modelos dos estudantes apds a sequéncia didatica de modelagem?
¢) quais as categorizacdes possiveis de se fazer em relagdo aos conceitos prévios de
modelos que os estudantes possuem?

O trabalho descreve os conceitos prévios dos estudantes do termo “modelo” como
sendo um artefato, algo concreto. Além disso, estes concebem que somente podemos criar
um modelo sobre algo que vemos. O que nao vemos, segundo as concepgoes prévias dos
estudantes, ndo pode ser modelado. A ideia de modelo destes estudantes ¢ que ele pode
ser copiado, diferentemente do que se faz na ciéncia, em que os modelos sdo criados na
tentativa de descrever um fenomeno e predizer seu comportamento.
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A sequéncia didatica foi construida com base nos dados colhidos acerca da diferenca
entre as concepgdes prévias dos estudantes sobre o que ¢ modelo e o que a ciéncia
compreende como sendo modelo. E o tépico inicial versou sobre os estados da matéria,
usando os modelos curriculares (modelo de particulas e modelo continuo).

A forma como os dados foram coletados seguiu a seguinte estrutura: antes da
aplicagdo da sequéncia didatica, os estudantes passaram por uma pré-entrevista. Apos
a sequéncia didatica, responderam um questionario com perguntas abertas, uma nova
entrevista e um ultimo questionario aplicado sete meses apds a aplicagdo da sequéncia
didatica na escola A e trés meses apds a mesma atividade na escola B, a fim de buscar a
informagao sobre o qudo permanente foi o impacto das mudangas conceituais.

Os resultados das pré-entrevistas mostraram que a nogao de modelo dos estudantes
era muito limitada: dos trinta e um estudantes entrevistados, vinte e nove entendiam que
modelos sdo objetos que podem ser copiados exatamente (nogao equivocada). Por outro
lado, apds a sequéncia didatica, as entrevistas mostraram que uma mudanga importante
ocorreu. Apenas dois estudantes mantiveram a opinido equivocada da pré-entrevista.

Com relacdo ao estudo que mostra o quao permanente foram os resultados da
aprendizagem, onze estudantes mantiveram sua concep¢do de modelo, modificada
pela sequéncia didatica e cinco retomaram a opinido baseada nos seus conhecimentos
prévios. Isto nos leva a concluir que ha uma retengdo da aprendizagem quando se
utilizam modelos moleculares computadorizados; sempre se deve lembrar que retengdo
de aprendizado pode ser interpretada como um forte indicio de aprendizagem significativa
representacional (AUSUBEL, 1963) decorrente de uma atividade de visualizagdo de
modelos moleculares.

Por fim, os autores defendem que nogdes mais avangadas de modelos podem ser
adotadas nesse nivel de ensino, pois os resultados mostraram que uma parcela consideravel
de estudantes desenvolveram nogdes mais sofisticadas de modelos e, de uma maneira
geral, mantiveram estas nogoes mesmo com o passar do tempo. Os autores apontam
ainda que o ensino de modelos requer: a) extensivos periodos de tempo; b) diversidade
de contextos; c) explicitar quais modelos podem ser usados em cada situacao; d) uso de
diferentes modelos para modelar o mesmo fenomeno; ¢) a discussdo com os estudantes
das vantagens e limitagdes de modelos gerados e, por fim, f) introducao de topicos de
modelagem na formagao inicial e continuada de professores.

A sétima contribui¢do neste segmento ¢ fornecida por Jones, Jordan e Stillings
(2005), que apresentam um resumo das contribui¢des realizadas por um projeto financiado
pelo principal 6rgdo de fomento a pesquisa dos Estados Unidos. O projeto teve por objetivo
construir colaboragoes entre diversas comunidades de pesquisadores a fim de investigar o
papel da visualizagdo molecular no aprendizado de conceitos. O inicio das atividades do
projeto foi justamente a investigacdo das caracteristicas das representagdes moleculares,
das suas interacdes com a visualiza¢do de estruturas moleculares e dinAmicas, bem como
o papel da modelagem molecular nos curriculos de quimica, além de perspectivas para
a pesquisa em visualizagdo molecular na aprendizagem de quimica.
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Além disso, apresenta uma analise do que foi positivo e negativo, sob o ponto de
vista dos participantes. Varios projetos foram criados, e a conclusdo do artigo ¢ que este
esfor¢o, que também acreditamos ser o mesmo necessario para efetivamente utilizarmos
modelagem molecular no ensino de quimica, deve ser realizado por profissionais de
quimica, de educagdo (quimica), psicologia cognitiva, dentre outros; em colaboragdo
estreita a boa comunicacdo. Este artigo mostra a urgéncia que temos, no Brasil, de
investigar o uso de modelagem molecular no aprendizado de conceitos quimicos.

Kaberman e Dori (2007) relatam a reforma do curriculo do curso de graduagio
de quimica ocorrida no Instituto de Tecnologia, em Israel. Este ¢ o oitavo artigo deste
segmento que trazemos. No bojo dessa reforma, foram criadas estratégias de introdugéo
de ferramentas de modelagem molecular, tanto em sala de aula quanto em laboratorio.
Especificamente para o laboratdrio, os autores criticam a forma como as praticas
costumam ocorrer, sendo que o planejamento de experimentos nao propicia a construgdo
de novos conhecimentos, mas somente a confirmagdo de teorias conhecidas, leis e fatos
confirmados pela ciéncia.

Em contraposicdo a essa realidade de como as aulas de laboratdrio costumam ser
planejadas e executadas — levando os estudantes a nao produzirem novos conhecimentos
— 0s autores apresentam a estrutura curricular proposta na reforma, na qual as estratégias
didaticas sdo todas voltadas para propiciar aos estudantes a construgdo de habilidade de
pensamento de alta ordem®, baseada na taxonomia de Bloom®.

O curriculo é composto de cinco unidades de aprendizagem e uma das unidades foi
desenvolvida com ambientes informatizados para sala de aula e laboratorio com énfase
no questionamento cientifico, nos estudos de caso e na modelagem molecular.

O principal objetivo do trabalho apresentado ¢ o de realizar um estudo longitudinal,
investigando os efeitos do uso das simulagdes e ambientes informatizados em trés
habilidades de pensamento de alta ordem: saber formular perguntas, questionamentos e
modelagem. Com isso os autores buscaram responder a duas perguntas: existe diferenga
na construcdo de habilidades de alta ordem em dois grupos distintos de estudantes, a partir
da introdugao de atividades em ambientes informatizados? Quais os efeitos do uso de
modelagem molecular nas habilidades de modelagem dos estudantes, especificamente
em relacdo a transferéncia entre modelos moleculares e formulas estruturais e modelos
de moléculas em 2D e 3D?

Para tanto, os pesquisadores organizaram um grupo controle de 155 (cento e
cinquenta e cinco) estudantes ¢ compararam os resultados com dois grupos de estudantes:
um grupo de 224 (duzentos e vinte e quatro) estudantes do segundo estagio ¢ um grupo
de 390 (trezentos ¢ noventa) do terceiro estagio.

50 termo habilidade de pensamento de alta ordem foi introduzido pelos autores do trabalho e caracterizado como
atividades cognitivas mais complexas, tais como: construgdo de argumentos, criacéo de perguntas de pesquisa,
mediagéo de contradi¢des, identificacdo de habilidades de investigagao cientifica, dentre outros.

5 A Taxonomia de Bloom, também conhecida como taxonomia dos objetivos educacionais, foi produzida na década
de 1950 nos Estados Unidos, e classifica as possibilidades de aprendizagem em trés dominios: cognitivo, afetivo
e psicomotor (BLOOM, 1956).
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O grupo controle foi submetido ao ensino tradicional, centrado no professor
e em cujas secoes teoricas foram acompanhadas de aulas de laboratdério. Os grupos
experimentais executaram as atividades nos ambientes informatizados e tiveram contato
com artigos cientificos com énfase no questionamento e em questdoes vinculadas a
industria quimica. Os professores que concordaram em aplicar as atividades de ambiente
informatizados nas unidades didaticas passaram por treinamento especifico para poder
contribuir com a pesquisa.

Foram realizados pré-testes e pds-testes em ambos os grupos a fim de ter acesso as
suas habilidades de pensamento de alta ordem. Os questionarios eram criados a partir de
estudos de caso (questionarios A e B, com casos diferentes), a fim de obter dos estudantes
notavelmente as habilidades de saber formular perguntas, questionamentos ¢ modelagem.
Os pré-testes foram aplicados no inicio do ano ¢ os pos-testes no final do ano. Os dados
foram analisados conforme o Teste de Duncan ¢ o nivel de conhecimento quimico dos
estudantes foi categorizado em baixo, intermediario e alto.

Os autores, ap6s a analise dos dados, chegam a conclusdo de que o rendimento
dos estudantes do grupo experimental no pos-teste para saber formular perguntas,
questionamentos ¢ modelagem foi muito superior em relagdo ao pré-teste, em especial
daqueles que tiveram seu nivel de conhecimento categorizado como baixo. Da mesma forma,
muito importante foi a melhora da capacidade de fazer a passagem de moléculas do modelo
3D para a formula estrutural e vice-versa entre os pré-testes e pds-testes. Dessa forma, foi
expressiva a construcao de habilidades de pensamento de alta ordem nos estudantes do grupo
experimental em fungao da participagdo nas atividades no ambiente informatizado, utilizando
estratégias que privilegiam o questionamento, a analise de estudos de caso, a capacidade de
questionar, dentre outras. Note-se que ndo apenas a visualizagdo de fenomenos quimicos
dentro de uma atividade de modelagem molecular foi investigada, mas um dos alvos da
investigacdo dos autores foi justamente as chamadas habilidades de pensamento de alta
ordem, que sdo trabalhadas durante uma atividade de modelagem, seja ela molecular ou ndo.
Um tultimo comentario pode ser acrescentado sobre este artigo: o que os autores chamam
de modelagem pode muito bem ser chamado efetivamente de visualizagdo, pois todos os
resultados indicam claramente um melhor aprendizado de habilidades visuo-espaciais, tais
como capacidade de visualizar internamente moléculas 2D e 3D e capacidade de transpor
modelos moleculares entre si.

Aksela e Lundell (2008), nono trabalho apresentado aqui, reportam o resultado da
investigagdo da percepgdo de professores de quimica de diferentes regides da Finlandia
sobre o uso de modelagem molecular na sua pratica docente. O publico alvo foram
professores em servigo e em formagao que ja tivessem passado por cursos de modelagem
molecular anteriormente. A principal finalidade era tentar compreender até que ponto a
inovagao tem sido adotada e implementada na pratica cotidiana desses professores. O
grupo respondeu questionarios com perguntas fechadas e abertas sobre o topico.

Dentre as razdes pelas quais eles utilizam softwares de modelagem molecular,
destacam-se o fato de que estes soffwares “ilustram conceitos dificeis para estudantes”;
“desenvolvem a capacidade de visualizagdo dos estudantes” e outras respostas associadas
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a motivar os estudantes a aprender quimica. Por outro lado, as razdes que os professores
apontam para ndo utilizarem modelagem molecular em sua pratica didatica, destacam-
se “conteudo programatico muito extenso, incapaz de incorporar estas atividades”;
“muitos estudantes por sala de aula” e “dificuldades pessoais no uso de Tecnologias de
Informagao”.

A investigacao dos autores também mostrou uma utilizagdo variada de modelagem
molecular no ensino. No entanto, a pratica mais comum do uso de modelagem
molecular foi apontada: estrutura espacial de moléculas e isomeria; analise de orbitais
atomicos ¢ moleculares; estudo de ligagdes quimicas e densidade eletronica e interagdes
intermoleculares (ligagdo de hidrogénio, for¢as de Van der Waals).

Em que pese os proprios autores reconhecerem que o estudo ¢ baseado em dados
limitados (apenas dezenove professores responderam o questionario) talvez as conclusdes
mais importantes do estudo sejam: a) a formagao de professores futuramente deve enfatizar
mais o uso de diferentes métodos de ensino em modelagem molecular com o objetivo
de propiciar apoio a aprendizagem significativa de quimica e formacao de habilidades
de pensamento de ordem superior € b) mesmo que recursos computacionais estejam
implementados, os professores se recusam a utilizar a modelagem molecular sem algum
tipo de treinamento que os permitam sentir-se a vontade com estas ferramentas.

O décimo artigo que iremos apresentar € o de Clauss e Nelsen (2009), que descrevem
o desenvolvimento de uma unidade didatica que foi desenvolvida para ser utilizada
em uma disciplina experimental introdutéria de quimica organica de dois créditos, na
Universidade de Wisconsin—-Madison, durante alguns semestres. O programa inclui uma
parte introdutéria que envolve construcdo, visualizagdo e manipulagdo de moléculas;
uma parte de analise conformacional; uma parte de teoria do orbital molecular para
compreensao da distribuigdo eletronica das moléculas e sua comparagdo com a teoria
de ligagdo de valéncia; uma parte de reatividade de reagdes de substituigdo SN, e SN.;
uma parte de predi¢ao de regioquimica de reagdes e, por fim, uma parte especifica sobre
reagdes de Diels-Alder.

Dos objetivos iniciais do programa, chama atengdo aquele que propunha dar
oportunidade aos estudantes de uso da modelagem molecular computacional como uma
ferramenta pratica de resolucdo de problemas a fim de analisar os resultados de reagdes
quimicas ja realizadas em laboratdrio, assim como predizer resultados de reagdes a ser
conduzidas em laboratdrio posteriormente.

Os autores discorrem sobre as dificuldades iniciais dos estudantes em relag@o a teoria
do orbital molecular, a partir da exposigdo destes aos conteidos que aparentemente entram
em contradi¢do com o que eles tém aprendido sobre estrutura eletronica— estruturas de Lewis
¢ teoria da repulsdo dos pares de elétrons da camada de valéncia, combinada com a teoria
de hibridizacdo e de ligagdo de valéncia. Um exemplo descrito sobre essas contradigdes
esta na estrutura eletronica do oxigénio na molécula da agua, na qual as teorias de ligagdo
¢ de hibridizagao vistas na quimica geral e livros de quimica organica levam os estudantes
a concluir que existem dois pares de elétrons ndo ligantes (hibridizago sp*). No entanto, ao
se depararem com os dados gerados pelo software, por calculos “semiempiricos” (método
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PM3) e “ab initio” (SCF, com utiliza¢do de bases gaussianas tipo 6-31G"), verifica-se que
existe de fato apenas um par de elétrons ndo ligante presente num orbital p puro.

Desta forma, os autores defendem que o uso da teoria do orbital molecular em
conjunto com os softwares de modelagem molecular produziria um ganho de compreenséo
aos estudantes sobre estrutura atdmica, ligagdo quimica e reatividade. Topicos que sdo
abordados com outras teorias podem ser mais bem compreendidos e até desmistificados
utilizando a teoria do orbital molecular, tais como: aromaticidade, conjugagdo,
hyperconjugacdo, reacdes de substitui¢do eletrofilica aromatica, dentre outras. Esta
importante defesa da teoria do orbital molecular constitui uma contribuicdo rara, visto
que este referencial teorico ndo é preferencial nos livros de quimica e na pratica docente,
que opta geralmente pela Teoria de Ligacao de Valéncia.

Finalmente, o décimo-primeiro e Ultimo artigo que categorizamos dentro da area
de ‘Pesquisa em Educagdo’ ¢ o de Johnson e Engel (2011). Estes autores apresentam
o relato da experiéncia de alterag@o curricular do curso de quimica da Universidade
de Washington — constituindo a quarta tentativa reportada até a presente data — com o
objetivo de integrar a quimica computacional nas disciplinas de fisico-quimica. Os autores
fazem uma abordagem inicial, mostrando as aplicabilidades ja existentes dos sofiwares
de modelagem em outras areas da quimica, apontando exemplos e levantando hipoteses
para a nao utilizacdo destas ferramentas em disciplinas de fisico-quimica: excesso de
conteudo a vencer e pouco tempo para tal; falta de estrutura de hardware e sofiware;
tempo e estrutura para treinamento prévio de estudantes para utilizar o software, além
da necessidade de suporte técnico permanente.

As hipoteses levantadas para tentar explicar a pouca introdugdo da modelagem
molecular computacional foram testadas nas disciplinas de mecanica quantica e
espectroscopia, com 75 (setenta e cinco) estudantes de graduagao.

As conclusdes a que chegaram os autores foram que os estudantes ndo tiveram
maiores problemas para operar o software, especialmente em fungdo dos tutoriais
fornecidos previamente; com relagdo ao acesso ao software, foram utilizadas versodes
estudantis (mais baratas) ou mesmo sofiwares livres ou livres para uso académico, o que
barateou o custo; por fim, a introdugdo das ferramentas computacionais nido perturbou
expressivamente a estrutura de contetidos do curriculo, pois apenas um tinico topico foi
deixado de fora em relagéo a disciplina convencional.

CONSIDERACOES FINAIS

Ao final da revisdo de literatura e da analise dos artigos encontrados, chegamos a
conclusdo de que a integra¢ao dos softwares de modelagem molecular com o ensino de
quimica—tanto no nivel do ensino médio quanto na graduacao —traz beneficios importantes
ao processo de ensino e aprendizagem — e, portanto, merece ser perseguido.

Com a utilizagdo da modelagem molecular por computador, os estudantes tém,
de acordo com a revisdo apresentada, a oportunidade de desenvolver habilidades visuo-
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espacipais, de compreender melhor alguns aspectos da quimica no nivel microscopico e
simbdlico que, normalmente, sao de dificil compreensao.

Verificamos que sdo varios os relatos dessa integragcdo em paises como Estados
Unidos, Reino Unido, dentre outros. No entanto, nossos critérios de pesquisa ndo
identificaram a publicag@o de trabalhos similares no Brasil e América Latina.

Diante disso, apontamos a necessidade de fomentar a pesquisa na area do ensino
de quimica a fim de possibilitar uma mudanga de cenario, pois acreditamos que o ensino
de quimica pode passar por uma mudanga positivamente estimulante com a introdugao
dos sofiwares de modelagem molecular na abordagem de varios topicos.

Tendo e vista os trabalhos apresentados, em especial os trabalhos de Saari e Viiri
(2003), que apresentam forte indicio de aprendizagem significativa representacional e
Sanger e Badger 11 (2004), que demonstram o aprendizado de conceitos quimicos apos
0 uso de representagdes ndo tradicionalmente utilizadas em sala de aula — identificamos
uma evolucdo conceitual apos a aquisi¢ao de representagdes computacionais, na qual
podemos utilizar o referencial de campos conceituais’ para compreender. O trabalho de
Kaberman e Dori (2007) realiza uma extensiva analise a qual demonstra que atividades de
visualizacdo (que os autores chamam de modelagem) tem um impacto positivo em todas
as caracteristicas que ja discutimos e, além disso, melhora a capacidade de pensamento
critico e analitico dos estudantes, as chamadas ‘habilidades cognitivas de alta ordem’.
Finalmente, o trabalho de revisdo de Jones, Jordan e Stillings (2005) mostra o poder da
visualizagdo no aprendizado, apos a sintese de uma forga-tarefa do National Science
Fundation. E com relagdo a modelagem? Trabalhos como o de Reeve (2004) mostram
que a modelagem pode facilmente servir de plataforma para se desvincular o trabalho no
laboratdrio de quimica com as magantes tarefas de preencher relatorios baseados em um
modelo de experimentag@o vinculada a simples confirmagéo experimental de principios
tedricos. Estes autores partem de um modelo de ensino baseado na aprendizagem por
descoberta e conseguem bons resultados de aprendizado. Mas o que mais a modelagem
molecular propriamente dita pode trazer ao ensino de quimica? Esta pergunta esta longe
de ser respondida e acreditamos que esta tarefa de pesquisa ¢ de grande importancia para
o desenvolvimento do uso das TIC no aprendizado de conceitos quimicos.
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