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Resumo

SA, E. R. A. Termodindmica: uma proposta de ensino a partir da quimica
computacional. 2017. 102 f. Dissertagdo (Mestrado) - Programa de Pos-Graduagdo em
Quimica, Departamento de Quimica, Universidade Federal do Piaui, Teresina, 2017.

O processo educacional vem passando por grandes transformacdes nas ultimas décadas, como
por exemplo, atraveés da utilizacdo de ferramentas que proporcionam a visualizacdo e a
reproducdo de modelos dindmicos. Neste sentido, os softwares de simulacao e as ferramentas
de modelagem molecular surgem com a finalidade de desenvolverem a compreensao
conceitual e minimizarem o aprendizado mecanico dos estudantes no Ensino de Quimica. A
presente pesquisa busca promover uma melhor compreensdo de conceitos e calculos sobre os
conteddos de Termodindmica Quimica abordados na disciplina de Fisico-Quimica | (FQI)
para uma amostra de 14 estudantes do curso de Licenciatura em Quimica da Universidade
Estadual do Piaui (UESPI). Dessa forma, foram produzidos e aplicados tutoriais que
auxiliaram na utilizacdo dos softwares de modelagem molecular pelos graduandos a partir da
insercdo das aulas praticas computacionais na disciplina. O método de pesquisa empregado
foi uma abordagem qualitativa do tipo estudo de caso, e quantitativa, utilizando como
instrumentos de coleta de dados, questionarios subjetivos e escalas do tipo Likert de cinco
pontos, sendo aplicados ao término das aulas praticas computacionais. A partir das analises
dos resultados pode-se perceber que a utilizacdo de tal ferramenta de ensino contribuiu para o
aprofundamento do conhecimento termodindmico, ajudou a estabelecer uma visdo mais
realistica e simbolica do mundo microscopico, minimizou as limitagdes matematicas na
obtencgdo dos célculos e melhorou o interesse e a motivagdo dos estudantes pelo aprendizado.
Desse modo, foi possivel mostrar a importancia da utilizacdo e aplicacdo dos softwares de
modelagem molecular no ensino de termodindmica, abordando e esclarecendo conceitos, e
constatando melhores desempenhos dos estudantes.

Palavras-chave: Ensino de Quimica; Termodindmica Quimica; Softwares de Modelagem
Molecular; Tutoriais; Aulas Praticas Computacionais.



Abstract

SA, E. R. A. Thermodynamics: a teaching proposal from computational chemistry. 2017.
102 f. Dissertacdo (Mestrado) - Programa de Pds-Graduagdo em Quimica, Departamento de
Quimica, Universidade Federal do Piaui, Teresina, 2017.

The educational process has undergone major transformations in the last decades, for
example, through the use of tools that allow the visualization and reproduction of dynamic
models. In this case, simulation softwares and molecular modeling tools emerge with the
purpose of developing a conceptual comprehension and minimizing the mechanical learning
of students in Chemistry Teaching. The present research seeks to promote a better
understanding of the concepts and calculations on the contents of Chemical Thermodynamics
covered in the discipline of Physicochemical | (FQI). With a sample of 14 undergraduate
students from Chemistry Degree, the study took place at the State University of Piaui
(UESPI). In this way, tutorials were produced and applied to help in the use of molecular
modeling softwares by undergraduates. These tutorials were presented to the students at the
practical classes in the discipline. The research method used was a qualitative approach of the
case-study type and a quantitative approach, using as data collection instruments: subjective
questionnaires and five-point Likert-type scales, being applied at the end of the practical
computational classes. From the analysis of the results it is possible to see that the use of this
teaching tool contributed to a better understanding of the thermodynamic. It also helped to
establish a more realistic and symbolic view of the microscopic world, minimizing
mathematical limitations in obtaining calculations, and improving student interest and
motivation for learning. Thus, it was possible to show the importance of the use and
application of molecular modeling softwares in the teaching of thermodynamics, approaching
and clarifying concepts, and confirming better student performance.

Keywords: Chemistry teaching; Chemical Thermodynamics; Molecular Modeling Softwares;
Tutorials; Computational Practical Classes.
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1 INTRODUCAO

A educacdo vem passando por grandes mudancas em sua forma e contetdo ao longo
das dltimas décadas devido a introducdo de uma série de novos fatores tecnoldgicos e
comportamentais, em todo o cenédrio mundial. A insercdo das midias como o radio, a televisao
e, mais recentemente, o computador e a internet nos meios tradicionais de educacdo vem
gerando uma transformacéao no contexto educacional para professores e pesquisadores. Muitas
pesquisas estdo sendo realizadas com o objetivo de adequar antigas técnicas de ensino as
novas tecnologias e as recentes demandas surgidas nesse periodo (MELO; MELO, 2005).

Em muitas décadas, os Unicos meios disponiveis para os educadores foram as
representacdes pictdricas, esquematicas ou modelos estaticos. Nas duas ultimas, 0s
pesquisadores veem sugerindo varias formas de abordagens pedagdgicas aos estudantes
através da investigacdo de métodos e da aplicacdo de ferramentas computacionais,
proporcionando o desenvolvimento da capacidade intuitiva e representativa do alunado por
meio da utilizacdo das simulacGes computacionais e das ferramentas de modelizacdo
(BARNEA,; DORI, 2000; WU; KRAJCIK; SOLOWAY, 2001).

Considerando tais argumentos surgiu a necessidade de inserir o computador no Ensino
de Quimica (EQ), permitindo assim que os alunos explorassem, entre outros, 0s aspectos
conformacionais das moléculas e consequentemente, as propriedades quimicas e fisicas e seus
arranjos tridimensionais (3D) de acordo com os modelos existentes. O uso da quimica
computacional pode auxiliar na assimilagao dos contetdos, como na aplicacdo a problemas de
interesse industrial, contextualizando o ensino de Quimica Quantica e estimulando o interesse
dos alunos em desenvolver atividades de pesquisa nessa area (ARROIO et al., 2005).

Com o desenvolvimento tecnologico, os profissionais da educacdo quimica dispdem
de ferramentas que proporcionam visualizagdo e reprodugdo de modelos dindmicos. Neste
sentido, os softwares de simulacdo e as ferramentas de modelagem molecular, podem ser de
grande proveito para que os educadores consigam proporcionar condi¢des aos alunos para o
desenvolvimento da compreensdo conceitual e reducdo do aprendizado mecénico a cerca dos
contetdos estudados (RIBEIRO; GRECA, 2003).

Desta forma os usos das simula¢fes computacionais podem melhorar o entendimento
dos estudantes nos fendmenos quimicos, tanto ao nivel macroscopico (experimentos,
observaveis e mensuraveis), microscopico (particulas, &tomos, ions e moléculas) bem como a
nivel simbdlico, como os simbolos, as equacOes, os coeficientes, graficos e numeros

(CAROBIN; NETO, 2003). Ao utilizar praticas computacionais de quimica, o0 aluno podera
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observar e analisar certas situagdes dificeis de serem demonstradas em sala de aula, as quais
sd0 muitas vezes apenas teoricamente abordadas pelo professor, deixando a carga dos alunos
a dificil materializacdo visual daquele contetdo.

As Diretrizes Curriculares Nacionais (DCNSs) estabelecidas para 0s cursos de
Licenciatura em Quimica recomendam que a formacdo docente do estudante proporcione o
desenvolvimento de habilidades que o capacitem para a preparagdo e criagdo de recursos
didaticos e instrucionais relativos a sua pratica e avaliacdo da qualidade do material
disponivel no mercado, além de ser preparado para atuar como pesquisador e adquirir
conhecimentos bésicos do uso de computadores e as suas formas de aplicacdo no Ensino de
Quimica (BRASIL, 2002).

Apesar das orientacdes dos DCNs para os cursos, muitos estudantes da Educacgédo
Superior enfrentam dificuldades ao estudar os conteddos de Termodindmica Quimica (TQ)
(BANERJEE, 1995). Mesmo sendo um assunto de grande importancia para a fundamentagéo
da ciéncia quimica, a maioria dos alunos concluem 0s cursos com uma compreensdo muito
limitada (OCHS, 1996). O curso de Fisico-Quimica, onde os alunos veem conceitos
avancados de termodindmica e cinética, € considerado por muitos estudantes com um dos
cursos mais dificeis (THOMAS, 1997). A termodinamica faz parte dos cursos de graduacao
em Quimica, Fisica e Engenharias, sendo essa de grande importancia para avaliar as
capacidades de compreensdo dos alunos em Fisico-Quimica e seus problemas através da
aplicacdo dos principios termodindmicos no cotidiano, em termos de desenvolvimento
industrial e humano. Porém o ponto mais preocupante sdo os alunos como sujeitos deste
estudo, pois serdo os professores do futuro. Dessa forma a compreensdo das ideias
termodindmicas fundamentais sdo cruciais para educar as futuras geracdes (TAMANI;
TALBI; RADID, 2015).

Outro ponto relevante esta relacionado as dificuldades matematicas em solucionar as
equacdes da Mecéanica Quantica, em particular as relacionadas a equacao de Schrodinger, fato
esse caracteristico desde o seu surgimento (FREITAS, 1998). A aplicacdo e resolugédo de
problemas termodindmicos envolvendo essas equacdes, influénciam diretmente no
desempenho dos estudantes, pois muitos ndo conseguem utiliza-las ou compreende-las,
impossibilitando o aprendizado.

Até recentemente a insercdo da quimica computacional nos cursos de graduacao
apresentava algumas dificuldades e limitacOes relacionadas aos softwares e hardwares dos
computadores. Porém nos ultimos anos ocorreram muitas aplicagbes de quimica

computacional, devido a disponibilidade de programas mais didaticos para os alunos e a
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reducdo do tempo computacional (LINENBERGER; COLE; SARKAR, 2011; CLAUSS;
NELSEN, 2009; MCNAUGHT, 2011; JOHNSON; ENGEL, 2011; ROWLEY; WOO,;
MOSEY, 2009; CLAUSEN, 2011; MONTGOMERY, 2007; WANG, 2012; SALTER;
FORESMAN, 1998). Com o crescente uso de técnicas computacionais em investigacao
quimica, é fundamental fornecer meios para a introducdo efetiva de graduandos nesta area
com a implementacdo de ferramentas computacionais para o apoio e melhoraria da
aprendizagem (ESSELMAN; HILL, 2016).

Assim a utilizacdo das ferramentas computacionais podem orientar o trabalho e criar
condigdes de aprendizagem para os estudantes, atraves do desenvolvimento de atividades
planejadas e estruturadas pelo professor, assumido o papel de mediador entre o0 aluno e o
potencial de uso do computador. Para que o processo aconteca de forma significativa, é
necessario que os docentes estejam aptos e qualificados o suficiente para possuirem o dominio
da tecnologia utilizada como suporte metodolégico ou ainda que estejam buscando
qualificacbes em grupos de pesquisa em ensino, designados tanto para os profissionais da
educacdo béasica como da educacdo superior (ARROIO et al., 2005; VASCONCELOS;
ARROIO, 2013).

Dentro desse contexto, o presente trabalho buscou realizar um estudo de caso por meio
da construcdo e aplicacdo de tutoriais aos softwares de modelagem molecular em aulas
praticas computacionais com os graduandos do quinto semestre do curso de Licenciatura em
Quimica da Universidade Estadual do Piaui (UESPI), campus Poeta Torquato Neto, na cidade
de Teresina, Piaui. Tendo como finalidade facilitar e melhorar a compreensao dos estudantes
a cerca dos conceitos e calculos termodinamicos inseridos no plano de disciplina de Fisico-
Quimica | (FQI).
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2 OBJETIVOS

2.1 Geral

Facilitar a compreensdo de graduandos sobre conceitos e célculos de Termodindmica

Quimica abordados na disciplina de Fisico-Quimica 1, a partir da aplicacdo de tutoriais em

aulas préaticas computacionais utilizando softwares de modelagem molecular.

2.2 Especificos

v

Aplicar AvaliagBes Diagnosticas (AD) a fim de identificar as dificuldades dos
graduandos com os conteudos de Termodinamica Quimica;

Produzir e executar os tutoriais com a finalidade de diminuir as limitacdes
apresentadas pelos estudantes;

Realizar as aulas praticas computacionais a partir das aplicacdes dos tutoriais aos
softwares de modelagem molecular;

Construir e otimizar as estruturas moleculares com o auxilio dos softwares GaussView
5.0 e Avogadro 1.1.1, melhorando as habilidades de visualizacdo espacial das
moléculas e a compreensdo dos niveis microscopico e simbdlico;

Submeter os célculos aos métodos ab initio e Semiempirico nos softwares Gaussian
09W e MOPAC2016, respectivamente, para a obtencdo das propriedades
termodindmicas das moléculas;

Analisar os arquivos de saida gerados pelos softwares de modelagem molecular para
0s sistemas simulados;

Minimizar as dificuldades dos estudantes ao acesso e obtencdo dos calculos
termodinamicos com os softwares de modelagem molecular;

Comparar os dados tedricos obtidos com os valores energéticos experimentais
disponiveis para cada substancia nas bases de dados NIST Chemistry WebBook e

Computational Chemistry Comparison and Benchmark DataBase (CCCBDB).
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3 REVISAO DA LITERATURA

3.1 O Ensino da Termodinamica Quimica

A termodinamica € um ramo da fisica que busca estudar os processos de transferéncia
de energia, fundamentando-se em leis naturais para os seus estudos. A primeira lei da
Termodindmica Quimica investiga e acompanha as variagdes de energia de um sistema e
realiza o célculo da quantidade de calor resultante de uma reacdo. A primeira lei ou principio
de conservacgdo da energia observa a variacdo da energia interna (AU) de um sistema através
da trocar de energia com a sua vizinhanga na forma de calor (q) e trabalho (w), sendo obtida
por meio da Equacdo 1 (ATKINS; JONES, 2012).

AU = q+w 1)

A energia interna (U) representa a soma das energias cinética e potencial, resultando
na energia total do sistema (ATKINS; PAULA, 2006). A variacdo de energia interna pode ser
obtida também pela diferenca entre a energia interna do estado final (Uf) e a inicial (U;) de
um sistema, como mostra na Equacgéo 2.

AU = U; — U; (2)

A segunda lei da Termodindmica Quimica analisa a espontaneidade das
transformacbes e explica por que algumas reagdes ocorrem, enquanto outras nao. A
espontaneidade de uma reacdo tende a crescer com 0 aumento da entropia (S), a qual é
definida pelo grau de desordem do sistema ou do universo. A temperatura (T) constante, a
variacdo de entropia (AS) de um sistema pode ser calculada pela Equacdo 3 (ATKINS;
JONES, 2012).

Qrev
AS = 3
- 3

A capacidade calorifica (C) corresponde a constante de proporcionalidade entre o
calor (q) fornecido a uma sustancia e a variagdo de temperatura (AT) ocorrida, conforme a
Equacéo 4 (ATKINS; JONES, 2012).

_ 4
=T (4)

Durante a variacdo de energia do sistema em uma reacdo quimica, o calculo da

C

entalpia padrdo da reacdo (A, H?) a presséo constante pode ser realizado pela diferenca entra a

soma das entalpias padréo de formacdo (AfHO) dos produtos e a soma das entalpias de
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formagdo dos reagentes, levando-se em consideracéo os coeficientes estequiométricos (v) da
reacdo (ATKINS; PAULA, 2006), de acordo com a Equacéo 5.
AHO = Y AH = ) v (5)
Produtos Reagentes
A entropia padrdo de reacdo (A,S®) pode ser definida pela diferenca entre entropia

molar dos produtos e a entropia molar dos reagentes, conforme a Equagdo 6 (ATKINS;

PAULA, 2006):
A,SO = z VS0 — z vse 6)

Produtos Reagentes
Para calcular a energia de Gibbs padrdo de reacdo (A,G%) ou energia livre padrdo de
reacdo € necessario possuir os valores das entalpias e entropias padrdo das reacdes associados
a temperatura (T) do sistema em estudo, como mostra a Equacéo 7.
AG° = AH® — TA,S° (7)
Da mesma forma que se define a entropia padréo de reacgéo, a energia de Gibbs padréo
de reacdo (A,.G%) também pode ser definida, conforme a Equacdo 8 (ATKINS; PAULA,

2006):
AGY = Z vGY, — Z vGY (8)

Produtos Reagentes

Dessa forma com o uso dos softwares de modelagem molecular € possivel obter todos
0s parametros termodinamicos, como por exemplo, energia interna, capacidade calorifica,
entalpia (H), entropia e energia livre de Gibbs (G) a partir do comando especifico no
software utilizado, sendo obtidas na forma de energias absolutas (ORTOLAN, 2014).
Geralmente ndo se utiliza as energias absolutas obtidas nos célculos termoquimicos, pois na
maioria dos casos se trabalha apenas com as energias relativas (LEWARS, 2011). Com isso,
por meio das equacdes termodinamicas, podemos utilizar os resultados dos calculos para se
chegar as energias relativas desejadas.

3.2 O Computador como Ferramenta Educacional

Com a crescente globalizacdo da informacéo e a necessidade de melhoria na qualidade
do ensino, surge a necessidade em utilizar novas metodologias no processo educacional, de
forma a despertar o interesse do aprendiz. Um recurso complementar para o ensino € a
inser¢do do computador como ferramenta no aprendizado dos estudantes, destacando-se como
uma boa alternativa no contexto educacional (RODELLO; SAKAI; MANOEL, 2002).
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As ferramentas computacionais permitem a abordagem de novas estratégias de ensino.
Esquembre (2004) destaca que as novas tecnologias proporcionam oportunidades para a
criagdo de ambientes de aprendizagem inovadores, que vao além do uso de instrumentos
como quadros, pinceis e livros, apresentando problemas do mundo real e trazendo-os para a
sala de aula, tornando o aprendizado mais interessante, proporcionando meios para a melhoria
da aprendizagem e originando oportunidades para reflexdo e revisdo, construindo
comunidades locais e globais, que incluem professores, administradores, alunos, pais e
cientistas, ampliando as oportunidades de aprendizagem.

Segundo Azevedo (1997), a insercdo de novas tecnologias educacionais deve buscar
solucdes para promocédo de melhorias no processo de ensino e aprendizagem, pois 0S recursos
computacionais, se utilizados adequadamente, podem melhorar o conceito de aula, aléem de
criar novas estruturas cognitivas. O uso do computador na educacdo consiste na
informatizacdo dos meios tradicionais de instrucdo, dando condigdes de enriquecer ambientes
de aprendizagem, nos quais o aluno que interage com os objetivos desse ambiente tem a
chance de construir o seu conhecimento por meio de recursos antes nao disponiveis, mas
muito mais atrativos e motivadores (DENARI; SACIOLOTO; CAVALHEIRO, 2016).

Nota-se que a utilizacdo de recursos computacionais no ensino superior de quimica
cresceu nos Ultimos anos e que, mesmo com grande aplicacdo na educacdo ha algum tempo,
ainda é importante avaliar a utilizacdo desses recursos. Pois a sua utilizacdo depende de
fatores cruciais, como o conhecimento do professor a cerca da ferramenta, a forma de como
ird inserir e trabalhar tal metodologia de ensino (AZEVEDO, 1997; NASCIMENTO et al.,
2005)

Deste modo o ambiente de ensino pautado no uso de computadores pressupde uma
interacdo onde os professores e estudantes aprendem e atualizam continuamente 0s seus
saberes "disciplinares" e as suas competéncias pedagdgicas para o desenvolvimento do ensino
(MELO; MELO, 2005).

3.3 A Quimica Quantica Computacional

A Quimica e considerada uma ciéncia experimental, ja a Quimica Teorica com 0 seu
crescente desenvolvimento tem se mostrado como uma grande ferramenta auxiliar no apoio,
na analise e na interpretacdo de dados que muitas vezes ndo sdo possiveis de serem obtidos
experimentalmente. A quimica computacional comprova que o laboratério quimico e o

computador sdo igualmente importantes para o desenvolvimento quimico na atualidade.
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Como por exemplo, os prémios Nobel em Quimica de J. A. Pople e W. Kohn através das suas
contribui¢bes no desenvolvimento de técnicas computacionais para a elucidacdo de estruturas
moleculares e de reatividade (TRUHLAR; MCKOY, 2000). Como também o conquistado por
Martin Karplus, Michael Levitt e Arieh Warshel, pelo desenvolvimento de metodologias
computacionais que possibilitaram compreender melhor as reagdes quimicas de alta
complexidade (SKAF, 2013).

Os conhecimentos de Quimica Quantica computacional tém sido bastante aplicados
nos diversos campos como no desenho de novos farmacos, ciéncia dos materiais, sinteses em
geral, etc. As previsdes da Quimica Quéntica computacional sdo utilizadas como
complemento de informacgBes nas investigagdes cientificas. Mesmo sendo uma é&rea
promissora, certos pesquisadores sdo desencorajados a utilizar essa ferramenta pela falta de
experiéncia com a area ou por dificuldades que possam encontrar, devido aos complexos
conceitos e interfaces da quimica computacional (ALLOUCHE, 2011).

Com o objetivo de facilitar e proporcionar uma melhor compreensdo da ciéncia
qguimica, a quimica computacional vem sendo uma alternativa de aperfeicoamento e
entendimento do estudante na compr