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RESUMO

A quimica por ser uma matéria que estuda o universo em escala atbmica se torna por
muitas vezes abstrata para a compreensao de alguns conceitos. O uso de tecnologias no
ensino de quimica tem revolucionado a forma como os conceitos sdo ensinados e
compreendidos, seja com usos de Tecnologias da Informac¢do ¢ Comunicagao (TIC’s)
como recursos interativos, laboratorios virtuais, realidade aumentada, entre outros. A
tecnologia desempenha um papel crescente e fundamental no ensino, tornando o
aprendizado mais envolvente, acessivel e eficaz. O presente trabalho tem como objetivo
inserir resultados de célculos as bases da Teoria do Funcional da Densidade (DFT)
calculados atraves do software CRYSTALL7 e tratados através do software desenvolvido
na UFPB Toplso3D Viewer a fim de melhorar a visualizacdo e o conceito dos discentes
da disciplina Quimica Basica e Estrutura da UFPB no assunto de ligacdo quimica. Os
resultados obtidos sugerem que calculos DFT utilizados de forma didatica melhora o
ensino-aprendizagem do discente tornando o assunto mais interativo e atrativo,
facilitando a compreensao dos discentes de ensino superior acerca de &tomos, moléculas

e ligacBes quimicas.

Palavras-chave: Ligagdo quimica; Ensino de quimica; TIC’s; DFT; Toplso3D viewer.



ABSTRACT

Chemistry, such as a subject that studies the universe on atomic scale, often becomes
abstract when it comes to understand some concepts. The use of technologies in chemistry
teaching has revolutionized the way concepts are taught and understood, whether using
Information and Communications Technology (ICTs) such as interactive resources,
virtual laboratories, augmented reality, among others. Technology plays a growing and
fundamental role in teaching, making learning more engaging, accessible and effective.
The present work aims to incorporate results of Density Functional Theory (DFT)
calculations, which are performed using CRYSTAL17 software and then processed using
Toplso3D Viewer software, which was developed at UFPB. The combination of both
software may help students in the visualization and in the improvement of theoretical
chemical concepts of chemical bonding in the Basic Chemistry and Structure subject at
UFPB. The obtained results suggest that DFT calculations employed in a didactic way
improve the student's teaching-learning process, making the subject more interactive and
attractive, which facilitates the understanding of undergraduate students in relation to

atoms, molecules, and chemical bonds.

Keywords: Chemical bond, Chemistry education, ICT’S, DFT, Toplso3D viewer.
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CAPITULO 1:
Introducao



Nos ultimos anos, as Tecnologias de Informag¢dao e Comunicagdo (TIC’s) t€ém
desempenhado um papel cada vez mais proeminente no campo da educacéo,
transformando a forma como o conhecimento é adquirido e compartilhado. A &rea do

ensino de quimica ndo € excecdo a essa tendéncia de inovagéo educacional.

O uso de TIC’s como abordagem inovadora no ensino de quimica tem o potencial
de revolucionar a maneira como os alunos interagem com as disciplinas, tornando-as mais
acessiveis, envolventes e praticas. Nesta era digital, a introducdo dessas tecnologias abre
as portas para oportunidades educacionais empolgantes, promovendo uma compreensdo
mais profunda e abrangente dos conceitos quimicos. Neste contexto, serd explorado como
softwares de pesquisa na area de quimica também podem moldar de forma inovadora o
ensino de quimica, proporcionando uma visao sobre o impacto positivo que elas podem

gerar no processo de ensino-aprendizagem dos discentes na area de quimica.

O presente trabalho tem como objetivo implementar o uso de softwares utilizados
na pesquisa de quimica e das ciéncias dos matérias a fim de torna-las mais uma ferramenta
para 0 ensino de quimica, para que 0s conceitos e principios do universo da quimica se

tornem mas atraentes e acessiveis para a comunidade académica.
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CAPITULO 2:
OBJETIVOS



2.1 - OBJETIVOS GERAIS

Utilizar os programas Toplso3D Viewer e o MolView como ferramenta didatica

para o ensino de quimica.

2.2 - OBJETIVOS ESPECIFICOS

Utilizar as visuali¢des geradas pelos programas Toplso3D Viewer e MolView no

ensino de ligacdo quimica;

Realizar uma abordagem didatica com os programas Toplso3D Viewer e Mol View

como ferramentas didaticas de ensino;

Avaliar através de questiondrios a efetibilidade dos programas Toplso3D Viewer

e MolView como ferramentas didaticas de ensino.
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CAPITULO 3:

FUNDAMENTACAO
TEORICA



3.1 - LIGACOES QUIMICAS

Quando dois ou mais atomos se aproximam existe a possiblidade da formagao de
moléculas ou aglomerados i6nicos através de ligagdes quimicas [1] devido a uma
diminuicdo da energia total do sistema, ocasionando assim uma maior estabilidade na
natureza. A ligagdo quimica ¢ um conceito fundamental na quimica que descreve as
atracdes que mantém atomos unidos para formarem composto idnicos, moleculares e
metalicos, e é responsavel para dar estrutura, estabilidade e propriedades distintas aos

compostos quimicos.

No inicio do século XX, Gibert N. Lewis [2] através de sua teoria do
compartilhamento de pares de elétrons, revolucionou a compreensdo das ligacdes
quimicas que até hoje continua sendo uma parte fundamental para o seu entendimento.
Tendo como principal ideia que os atomos compartilham elétrons para atingir a
estabilidade, preenchendo suas camadas de elétrons externas e atingindo uma
configuracdo eletronica semelhate a dos gases nobres. Isso explicava como atomos se
unem para formar moléculas compartilhando pares de elétrons via ligagdes covalentes e
por que outros atomos transferem elétrons formando ligagcdes i0nicas. As contribui¢cdes
de Lewis a teoria das ligagcdes quimicas abriram caminho para o desenvolvimento de
outras teorias como a Teoria da Ligacdo de Valéncia (TLV) e a Teoria do Orbital

Molecular (TOM).

A TUPAC [3] define ligacdo quimica da seguinte forma: “ Quando for¢as que
atuam entre dois dtomos ou grupo de dtomos levam a formagdo de um atomo estavel ou
entidade molecular independete, considera-se que existe uma ligagdo quimica entre esses
dtomos ou grupos. A principal caracteristica de uma ligagdo em uma molécula é
existéncia de uma regido entre os nucleos de contornos potenciais constantes que
permitem que a energia potencial melhore substancialmente por meio de contragdo a
custa de apenas um pequeno aumento na energia cinética. Ndo apenas ligacoes
covalentes direcionadas caracteristica dos compostos organicos, mas também ligagoes
como as existentes entre cdtions de sodio e dnions cloreto em um cristal de cloreto de
sodio, ou as ligagoes que ligam o aluminio a seis moléculas de agua em seu ambiente, e
mesmo as ligagoes fracas que ligam duas moléculas de O> em Oy, devem ser atribuidos

1

a ligagoes quimicas.’
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A compreensdo de como os compostos sdo formados por ligagdes quimicas ¢
central para o avango da ciéncia, tecnologia e avan¢o em diversas areas do conhecimento.
Novas teorias foram formuladas a fim de descrever as interagdes entre &tomo ¢ moléculas,
s30 os casos das teorias NBO (Natural Orbital Bond) e a QTAIM (Quantim Theory Atoms

in Molecules).

3.1.1 — Interagdes Intermoleculares

Um dos cientistas mais influentes do século XX, Linus Pauling [4] fez
contribuigdes significativas nesse campo que permitiram uma melhor previsdo e
explicacdo de muitos fendmenos fisicos e quimicos. Com o interesse em compreender as
interagdes entre moléculas energeticamente estaveis que ocasionam modificacdes em
suas propriedades fisicas e quimicas. As interacdes podem ser classificadas através da
polaridade das moléculas, moléculas polares interagindo com moléculas polares ¢
denominada intercao dipolo-dipolo (figura 1), classificadas como interacdes de van der
Waals. As moléculas apolares interagindo entre si, denomina-se dipolo induzido-dipolo
induzido, também conhecidas como Forcas de London ou até mesmo dispersdes de
London, que sdo interagdes mais fracas, por ndo apresentarem dipolos permanentes.
Segundo a IUPAC [3]: “For¢as de London sdo forgas atrativas entre moléculas apolares,
devido a sua polarizabilidade mutua. Elas tabém sdo componentes das for¢as entre as

moléculas polares. Também chamads de for¢as de dispersdo”.

Figura 1: Interagdo dipolo-dipolo entre moléculas de HI. Fonte: Proprio autor.
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Uma outra interagdo muito importante ¢ a ligacdo de hidrogénio, que tem sido
alvo de iniimeros estudos por diversas metodologias. As discussdes acerca desse
fendomeno vem de muito tempo atrés [5]. Em 2012, Goymer [6] deliberou um século de
estudos sobre a ligacdo de hidrogénio a partir do manuscrito de Moore ¢ Winmill [7]
publicado em 1912. Outros trabalho na época também ganharam importancia como o de

Lewis, ja citado no inicio deste capitulo e o de Latimer ¢ Rodebush [8].

A primeira teoria formulada para explicar o fendmeno foi a Teoria Eletrostatica da
ligacdo de hidrogénio formulada por Pauling [9], forneceu uma compreensao inicial das
ligagdes de hidrogénio, porém foi considerada limitada pelo fato que ndo abordava todas
as complexidades envolvidas nesse tipo de fendmeno. O primeiro estudo quantico acerca

da ligacdo de hidrogénio foi proposto em 1954 por Coulson e Danielson [10].

Em 2011, a IUPAC [11] ( International Union of Pure and Applied Chemistry)
publicou um manuscrito de revisdo que define “A4 ligagcdo de hidrogénio é uma intera¢do
atrativa e ndo covalente entre um atomo de hidrogénio deficiente de elétrons, presente
em uma molécula HX ou em um fragmento molecular, e um receptor de proton, R,
presente na mesma molécula ou em uma molécula diferente”. As espécies HX (doadora
de proton) apresentam um atomo eletronegativo ligado ao hidrogénio fazendo com que
seu orbital molecular sigma antiligante fique deficiente em elétrons. Por outro lado, os
receptores de proton, R, correspondem a regides com alta densidade eletronica, como
pares de elétrons nao compartilhados, elétrons pi em duplas ou triplas ligacdes localizadas

ou nao localizadas, como também elétrons pseudo-pi, que € o caso do ciclo propano.
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X &—Q
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Figura 2 : Exemplos de ligagdo de hidrogénio usual. (a) entre moléculas da agua; (b) entre
moléculas de &cidos carboxilicos; (c¢) entre moléculas de fenol; (d) entre a oxirana e HF. Fonte:

Proprio autor.

3.2 - TECNOLOGIAS DA INFORMACAO E COMUNICACAO NO PROCESSO DE
ENSINO-APRENDIZAGEM

As tecnologias de informacdo e comunicagdo (TIC’s) desempenham um papel
transformador no processo de ensino-aprendizagem, revolucionando a forma como o
conhecimento ¢ adquirido, compartilhado e aplicado. Podem ser classificadas como
TIC’s: computadores, dispositivos moveis, internet, softwares e todas as tecnologias
relacionadas que permitem a interacdo e a comunicacdo entre pessoas, maquinas e
sistemas. Elas também desempenham um papel fundamental em diversos setores, como
a industria, a pesquisa e a comunica¢do. Englobam um conjunto de tecnologias e recursos
que envolvem a geracdo, o armazenamento, O processamento, a transmissao e

compartilhamento de informagdes por meios eletronicos e digitais.

As TIC’s que englobam recursos digitais abriram novas fronteiras no campo da

educagdo, permitindo uma abordagem mais dinamica, envolvente e acessivel ao processo
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de ensino-aprendizagem, tornando benéfico o seu uso. Para Leal e colaboradores [12] o
emprego dessas tecnologias no ambito educacional possibita a elaboragdo de aulas mais
interativas que favorecem a construcdo da abordagem voltada para o contexto em que os
discentes estdo inseridos, além de desafiar os docentes a reexaminar e expandir seu
conhecimento com o intuito de encarar novas situagdes [13]. Portanto, faz-se necessario
o docente estar sempre se atualizando quanto aos recursos tecnoldgicos e metodoldgicos

em suas aulas para cumprir os objetivos propostos pela ementa da disciplina.

3.2.1 — A utilizagao de softwares no ensino de quimica

A integracdo de softwares no ensino de quimica tem revolucionado a forma como
0s conceitos e processos quimicos sao ensinados e compreendidos. Ao proporcionar uma
abordagem dinamica e interativa, os softwares oferecem uma série de beneficios que
aprimoram a experiéncia de aprendizado dos discentes e enriquencem o ambiente

educacional.

Bernadi [14] availia que o processo de incorporacdo de tecnologias no ensino ¢
importante para lidar com a diversidade, abrangéncia e a rapidez de acesso as
informagdes, bem como novas possibilidades de comunicagdo e interacdo, o que
proporciona uma nova forma de aprendizado, de ensino e de produzir conhecimento. De
acordo com Betoletti e colaboradores [15] podem ser classificados softwares
educacionais todo programa utilizado que possua finalidade educacional. Vale também
destacar que o uso de tecnologias no ensino torna a educagao mais sustentavel, pelo fato

da reducao do consumo de papel e recursos naturais.

Lima [16] utilizou o software Chimera a fim de melhorar a visuali¢do de estruturas
de proteinas na disciplina de Bioquimica para os discentes do curso de Licenciatura em
Quimica do Instituto Federal Goiano, campus Morrinhos. Além de mostrar as estruturas
das proteinas, também foram visualizados as ligacdes de hidrogénio presentes nas
estruturas. Os resultados obtidos segundo a autora foram bastantes positivos, mostrando
que as TIC’s assossiada a pesquisa, podem ser utilizados como uma alternativa para
aprimorar metodologias de ensino, ocasionando um melhor processo de ensino-

aprendizagem.
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Figura 3: Estruturas tridimensionais da proteina hemoglobina (PDB 5nll) representada pelo

software Chimera utilizado no trabalho de Lima. Fonte: [16]

Costa e colaboradores [17] avaliaram a TIC Marvin Sketch por docentes em
formagao inicial como recurso auxiliar no ensino da disciplina de Quimica Organica na
Educagao Basica, que visa diminuir as dificuldades encontradas pelo discentes nos
conceitos de quimica orgdnica. A partir de avaliagdes quantitativas, concluiram que o
software em questdo possui potencialidade para promover uma aprendizagem mais
significativa, desde que possibilite a formacdo de um ambiente favoravel a mediacdo

pedagobgica.

Miranda e colaboradores [18] utilizaram a ferramenta ChemSketch para a
elaboracdo de modelos moleculares e suas potencialidades de aplicagdo no ensino. O alvo
desse estudo foram docentes que cursavam o mestrado profissional em educacdo. Essa
ferramenta permite a elaboracao de desenhos de estruturas quimicas e obtenc¢do de suas
principais propriedades moleculares a partir do desenho construido em sua interface. Esse
trabalho possibilitou a vivéncia dos envolvidos em experiéncia de aprendizagem de
conceitos cientificos de forma ativa e torma o software em estudo uma TIC capaz de
despertar o interesse dos participantes da atividade para a compreensdo de aspectos

quimicos dos compostos representados.

Batista e colaboradores [19] avaliaram o uso do software Avogadro, um editor
molecular de visualizacdo que permite desenhar estruturas quimicas, obtendo também
suas propriedades moleculares, dentre outras fungdes. E um programa gratuito, de facil
manipulacdo e usabilidade. Constaram que o uso dessa ferramenta pode servir de apoio e
recurso didatico para assimilagdo do conteudo, facilitando o entendimento dos alunos no

que diz respeito aos contetidos considerados abstratos e de dificil compreensao.

Moreno [20] explora alguns recurso instrucionais para o ensino de quimica,

principalmente os que possibilitam o desenvolvimento de atividades com suporte
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tecnologico, considerando a demanda e os interesses dos alunos. Os recursos escolhidos
foram caracterizados conforme suas principais funcionalidades. O foco foi a aplica¢do no
Ensino Basico. O autor elenca diversos fatores favoraveis no uso dessas ferramentas, que
podem ser utilizadas para a constru¢do de aulas mais interessantes, centrada numa
realidade que produz mais engajamento do discente, a0 mesmo tempo que pode gerar

maior suporte para o acompanhamento das atividades escolares.

E importante ressaltar que, embora os soffwares tenham inimeras vantagens, nio
devem substituir as interagdes presenciais e praticas. Deve haver um equilibrio no uso de
TIC’s e métodos de ensino tradicionais ¢ fundamental para um ensino de quimica eficaz.
Morelatto e colaboradores [21] afirmam que ¢ fundamental que o docente tenha coeréncia
quanto a escolha do sofiware, criando situacdes que permitam o desenvolvimento do
ensino-aprendizagem que sejam capazes de construirem conhecimentos. Portanto,
quando utilizados numa perspectiva de ensino, eles devem contribuir de forma concreta
na criagdo de pontes para a formagao do conhecimento, nao deixando de lado o uso de
forma adequada, responsavel e devem proporcionar uma experiéncia inovadora que

contribua para a finalidade do ensino-aprendizagem.

3.3 —TEORIA DO FUNCIONAL DA DENSIDADE (DFT)

Surgida em 1964 por Hohenberg e Kohn [22], a Teoria do Funcional de Densidade
(DFT — Density Funtional Theory) ¢ um dos pilares da quimica tedrica e computacional,
desempenhando um papel fundamental na compreensdo das interagdes eletronicas em
sistemas quimicos. Em sua esséncia, a DFT ¢ baseada no conceito de que a densidade
eletronica contém todas as informagdes necessarias para descrever o comportamento de
um sistema quimico. Isso significa que, em vez de se concentrar nos estados eletronicos
individuais de cada elétron, a DFT trata a densidade eletronica total com uma variavel

fundamental.

A DFT tem como objetivo obter propriedades do estado fundamental de atomos,
moléculas e clusters sem a necessidade da funcao de onda multieletronica. Atualmente ¢
o método mais utilizado para a descri¢do de sistemas solidos. Esta teoria parte do
principio que as propriedades de um sistema de muitos 4&tomos podem ser verificados a

partir da densidade eletronica p(r), que s6 depende apenas de trés coordenadas espaciais,
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que sdo as posi¢cdes X, y € z. Enquanto a fun¢do de onda multieletronica depende de quatro
coordenadas, que sdo as posigdes X, V, z, além da coordenada de spin de cada 4tomo. Este
método ganha destaque pela capacidade de proporcionar resultados satisfatérios com um

bom custo computacional [23].

A DFT possui uma grande quantidade de aplicagdes em quimica, fisica e nas
ciéncias dos materiais, que pode ser aplicado para obter informagdes acerca da estrutura
molecular, energias de ligacdo, estados eletronicos, informagdes sobre superficies de
materiais, adsorcao, catalise e fotocatalise. Medeiros e colaboradores [24] avaliaram a
nivel DFT as distor¢des intra e interoctaédrica e as massas efetivas dos portadores de
carga foram correlacionados com os resultados experimentais da perovskita KSroNb.
xTax010 (quando x=0, 1 e 2) a fim avaliarem a atividade fotocatdlica do material quando
ha substitui¢do de Nb por Ta sugerindo assim um caminho promissor para adaptacdo das

propriedades do material para aplicacdes em fotocatalise.

Chantelle e colaboradores [25] realizaram célculos DFT na pervskita SrSnOs
dopado com Eu a fim de identificarem a presenca de Eu*" no material estudado para
aplicagdes em fotocatalise. Os resultados indicados mostraram que a dopagem altera o
grau de distor¢des no octaédricos da perovskita em estudo e os diferentes estados de
midgap do 4&tomo dopado de Eu, favorecem a separagdo de cargas durante o processo de
fotocatélise, mostrando uma grande importancia para dopagens com ions latanideos em

materiais perovskitas mostrando aplica¢des eficazes como em fotocatalise.

Laranjeira e colaboradores [26] aplicaram a DFT para o estudo morfoldgico do
diéxido de germanio (GeO,) a partir da metodologia da constru¢do de Wuff, a fim de
investigarem a ordem da estabilidade relativa dos planos de superficie do material em
questdo. Concluiram que morfologias cubicas, ocataédricas e hexadecaédricas podem
possuir atividade fotocatalitica para produgdo de H> a partir da agua. A metodologia
aplicada e os resultados relatados podem contribuir para o direcionamento da sintese e

funcionalizagdo de materiais dessa natureza.

Azevedo e colaboradores [27] simularam a nivel DFT a dopagem com Ag o
titanato de estroncio (SrTiO3) a fim de avaliarem as propriedades eletronicas,
condutividade elétrica, constantes dielétricas e massas efetivas dos portadores de carga
com a finalidade de aplicacdo de desse material na produgdo de energia sustentdvel.
Concluiram a partir dos resultados que a superficie do material estudado ¢ promisso no

desenvolvimento de novos dispositivos termoelétricos.
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Além da aplicacdo nas ciéncias dos materiais, a DFT também ¢ aplicada em
sistemas para a investigacdo de ligacdes de hidrogénio. Viana e colaboradores [28]
avaliaram também a nivel DFT, os parametros estruturais, eletronicos, os parametros
vibracionais e a topologia molecular de complexos de hidrogénio do tipo HCN ... HX e
CoHy - HX (X =F, Cl, CN e CCH) a fim de caracterizar a ligagao de hidrogénio nos
sistemas em estudo. Ferreira e colaboradores [29] relatou a sintese de um novo complexo
polimérico de potassio. Apds a sintese e caracterizacdo, utilizou a DFT a fim de
investigarem os parametro estruturais, energéticos e os estudo de orbitais via NBO. Os
calculos tedricos indicaram pouca repulsdo estérica do composto avaliado, gap baixo,

indicando que ¢ um composto estavel e macio.

3.4 — TEORIA QUANTICA DE ATOMOS EM MOLECULAS (QTAIM)

Elaborada pro Bader na década de 90, a Teoria Quéantica de Atomos em Moléculas
(QTAIM — Quantum Theory of Atoms in Molecules) [30]. Essa abordagem oferece uma
perspectiva sobre a ligacdo quimica, permitindo a compreensao das interacdes quimicas

por meio da andlise da distribuicdo eletronica em moléculas.

A QTAIM parte do pressuposto de que a densidade eletronica em uma molécula
pode ser usada para definir &tomos e suas fronteiras, identificar ligacdes quimicas e

caracterizar a natureza dessas ligagdes. Os principios fundamentais incluem:

v' Atomos na molécula: sio definidos como regides de alta densidade
eletronica, onde a densidade eletronica ¢ maxima na regido do ntcleo

atdmico. Isso permite identificar os atomos nas moléculas;

v Bacia de ligagio: ¢ uma regido de alta densidade eletronica que se forma
entre dois atomos ligados covalentemente. A andlise das bacias de ligagao
revela informacdes acerca da natureza da ligacdo, como o

compartilhamento de elétrons, a densidade de carga e a energia de ligagao.

v Bacia de nio-ligacdo: ¢ uma regido de alta densidade eletronica que se
forma em torno de atomos que ndo estao diretamente ligados. Ela reflete
a densidade eletronica associada aos pares solitdrios ou orbitais nao

utilizados.
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v' Liga¢do de Hidrogenio e Interacdes fracas: pode identificar e
caracterizar interacdes de hidrogénio e outras interagdes fracas, como

interacdes de van der Waals e interagdes de dispersdes.

A QTAIM possui uma ampla gama de aplicagdes em quimica e ciéncia dos
materias. Ela pode ser usada para compreender a natureza das ligagdes quimicas,
identificar e caracterizar sitios ativos em catalise e fotocatalise, estudar a estrutura de
compostos de materiais cristalinos, desenvolver modelos moleculares. E uma ferramenta
valiosa na pesquisa, pois oferece uma abordagem inovadora para a compreensao quimica,
destacando a importancia da densidade eletronica na determinagdo de estruturas
moleculares, destacando a importancia da densidade eletronica na determinagdo de

estuturas moleculares e ligacdes quimicas.

3.5-0 SOFTWARE CRYSTAL17

O CRYSTAL [31,32] ¢ um software utilizado para realizar cdlculos de estrutura
eletronica e simulagdes quinticas em sistemas moleculares e sélidos. E utilizado
principalmente por quimicos teéricos e fisicos a fim de investegar as propriedades de
materiais ¢ moléculas em nivel atdmico e subatomico. Implementa a DFT para prever as
propriedades quimicas e fisicas dos sistemas estudados. Utiliza diversos funcionais de

densidade para realizar céalculos de energia, estrutura e diversas outras propriedades.

E importante ressaltar que o uso desse software requer um conhecimento
pronfundo de teoria quantica, além de familiareidade com a configuracdo e execucao de
calculos. E uma ferramenta valiosa para a pesquisa académica e industrial em diversas
areas do conhecimento, permitindo uma investigacdo detalhada das propriedades em

questao.

3.6 — O SOFTWARE TOPISO3D VIEWER

As ligagdes quimicas sao as for¢as que mantém os dtomos unidos em moléculas e
solidos. Existem diferentes tipos de ligagdes, como covalentes, i6nicas e de hidrogénio,

cada uma com suas caracteristicas Unicas. distinguir essas ligacdes ¢ crucial para a
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compreensdo da quimica e para o desenvolvimento de novos materiais e produtos

quimicos.

O Topological Isosurface 3D Viwer - Toplso3D Viewer , € um programa gratuito
de interface grafrica amigével, desenvolvido na UFPB [33]. O software tem por finalidade
ser uma ferramenta de andlise dos dados provenientes do mdédulo TOPOND [34],
integrado ao pacote de quimica computacional CRYSTAL17 [35], servindo ndo somente
como uma interface para criacdo de inputs e analise de resultados, mas também para
analise de descritores topoldgicos obtidos através da abordagem QTAIMC (Quantum
theory atoms in molecules and crystals), que é uma teoria desenvolvida por Bader e Essen
para entender as interagdes quimicas em sistemas ndo periodicos e periodicos. Ela
concentra-se na analise da densidade eletronica, que ¢ uma medida que descreve a
probabilidade de encontrar elétrons em diferentes regides de uma substancia, como

moléculas ou cristais [36].

Figura 4: Logotipo do software Toplso3D Viewer. Ref. [33]

A distribuicao desses elétrons esta intrinsecamente relacionada as propriedades e
comportamento dessas substancias e na identificacdo de pontos criticos onde essa
densidade ¢ maxima ou minima. Esses pontos criticos sdo cruciais para a determinagao
de diferentes tipos de interagdes quimicas, como ligacdes covalentes, pontes de
hidrogénio e outras, justamente por ser possivel visualizar a distribui¢do de elétrons em

uma estrutura periddica ou nao, em funcao da energia destes elétrons [33].

O Toplso3D Viewer ndo realiza calculos por si s6. Todos os célculos sdo realizados
pelo moédulo TOPOND, onde pode ser obtidos os pontos criticos de ligacao (BCPs),

pontos de maxima densidade eletronica, que pode ser entendido como o centro da ligacao
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quimica. E através do Toplso3D, estes pontos podem ser identificados, tabelados, e

visualizados graficamente [33].
3.6 — O SOFTWARE MOLVIEW

O software MolView [37] € um programa online gratuito criado em 2012 que
oferece uma plataforma interativa para visualizagio de moléculas tridimensionais. E
projetado para ser uma ferramenta educacional e de pesquisa na area de quimica, pois
fornece uma abordagem pratica e visual para o aprendizado de conceitos quimicos
Apresenta diversas fungdes como a visualicdo de moléculas, banco de dados integrado,
manipulagdo da estrutura, informagdes detalhadas sobre propriedades quimicas e fisicas

das moléculas, compatibilidade com formatos de arquivos.

) (Mowdiew

Figura 5: Logotipo do software MolView. Ref. [37]
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4.1 - METODOLOGIA COMPUTACIONAL

Os diferentes sistemas foram completamente otimizados no software
CRYSTALL7. Foram construidos 4 entradas de sistemas diferentes (cobre, cloreto de
sodio, cristal de ureéia e uréia) fornecendo uma visao geral dos diferentes tipos de ligacdes
quimicas. Apdés o calculo de otimizacgéo, € obtido um arquivo com informagdes sobre a
funcdo de onda (fort.9), para cada sistema, o qual é processado pelo TOPOND. Neste,
sdo realizados os caculos de QTAIMC, gerando os arquivos com as propriedades
topoldgicas e com os dados de pontos criticos. Estes arquivos, por sua vez, sao submetidos
no Toplso3D Viewer para geracdo das estruturas para visualizacdo na abordagem
didatica.

4.2 — A PESQUISA

A pesquisa realizada foi classificada em relagdo a sua abordagem como
quantitativa e qualitativa [38,39]. Sdo duas abordagens distintas utilizadas em estudos
académicos e de mercado, e cada uma delas desempenha um papel fundamental na
obtengdo de resultados valiosos e na compreensdo do alvo em estudo. Ambas as
abordagens possuem suas proprias caracteristicas, objetivos e metodologias, e podem ser
aplicadas de maneira complementar para uma compreensdao mais abrangente de

determinados pontos em uma pesquisa.

As pesquisas quantitativas sao baseadas na coleta de dados numéricos, geralmente
por meio de questionarios estruturados. Esses dados sdo tratados estatisticamente e
analisados para identificar tendéncias, padrbes e relacdes estatisticas. Algumas
caracteristicas fundamentais das pesquisas quantitativas incluem: objetividade e
reprodutibilidade; amostragem representativa; estatisticas descritivas e inferenciais; e
generalizacdo. Por outro lado, as pesquisas qualitativas se concentram em explorar a
profundidade e a riqueza de informacdes por meio da coleta de dados ndo numeéricos. I1sso
é feito por meio de entrevistas em profundidade, grupos focais, observacao participante e

analise de conteudo, entre outras técnicas. Algumas caracteristicas da pesquisa
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qualitativas abordam: a subjetividade e contexto; pequenas amostras; interpretacéo e

analise qualitativa; e a contextualizagdo.

Embora as pesquisas quantitativas e qualitativas possuam abordagens diferentes,
elas frequentemente se complementam. A pesquisas quantitativa pode identificar
tendéncias e relagdes, enquanto as pesquisas qualitativas podem explorar em detalhes a
compreensdo do estudo. Em muitos casos, a combinagdo de ambas é a abordagem mais
eficaz para obter uma compreensdo completa e enriquecedoras para as pesquisas

académicas.

4.3 - INSTRUMENTO DE COLETA

Um instrumento de coleta [40] de dados muito utilizado em pesquisas académicas
é 0 questionario. Trata-se de uma ferramenta estruturada que consiste em uma série de
perguntas formuladas com o objetivo de coletar informacGes e opinides dos participantes.
Os questionarios podem ser aplicados de diversas maneiras, presencialmente ou remota,
e desempenham um papel crucial na obtengdo de dados quantitativos e qualitativos,

dependendo da natureza das questfes formuladas.

Alguns aspectos devem ser considerados essenciais sobre 0s questionarios como
instrumento de coleta: objetivo da pesquisa; perguntas e escala de respostas; estrutura e
organizacdo, clareza e linguagem; teste piloto; coleta e andlise de dados; ética e
consentimento; utilizacdo de software. Os questionarios sdo uma ferramenta versatil para
coleta de dados em pesquisas académicas, quando elaborados com cuidado e atencdo aos
detalhes, podem fornecer informacdes valiosas que ajudam a direcionar a pesquisa para

a tomada de decisoOes futuras.

Foi escolhida como meio de coleta de dados o questionario [41], que é uma técnica
de custo razoavel, apresenta as mesmas para todas as pessoas, garantindo o anonimato e
pode conter questdes para atender a finalidade especificas de uma pesquisa académica. A
pesquisa foi conduzida por meio de questionarios online criados utilizando a ferramenta

Google Forms.
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4.4 — ANALISE DE DADOS

A andlise de dados de uma pesquisa desempenha um papel fundamental na
transformagcéo de informagdes brutas e resultados significativos para a pesquisa. E uma
etapa critica no processo da pesquisa académica, independente do tipo de pesquisa
escolhida. Esse processo de analise explora a preparacdo de dados, limpeza de dados,
exploracdo de dados, andlise estatistica, codificacdo e categorizacdo (pesquisa
qualitativa), anélise de conteudo, interpretacdo de resultados e relatério de resultados.

A analise das respostas dos questionarios foi realizada através da interpretacédo e
avaliacdo dos questionamentos propostos pela abordagem didatica, a fim de obter se o
discente compreendeu o tema proposto e se as ferramentas utilizadas no presente trabalho

¢ efetiva como ferramenta de ensino.

4.5 — CRITERIO DA ESCOLHA DOS PARTICIPANTES

Os critérios escolhidos para a realizacdo da pratica pedagdgica foram discentes do
ensino superior que estejam estudando o assunto de ligagdo quimica. A escolha foi alunos
de graduacdo da disciplina Quimica Bésica e Estrutura do periodo 2022.2 da Universidade

Federal da Paraiba ministrada pela Prof?. Dr2. leda Maria Garcia dos Santos.

4.5.1 — A disciplina de Quimica Bésica e Estrutura

A disciplina de Quimica Basica e Estrutura [42] ofertado pelo Departamento de
Quimica do Centro de Ciéncias Exatas e da Natureza da UFPB (Universidade Federal da
Paraiba) possui carga horario de 60 horas totalizando 04 créditos, e é ofertada para 0s
cursos de Licenciatura e Bacharelado em Quimica, Engenharia Quimica, Engenharia de

Materiais e Quimica Industrial.

Tem como objetivo discutir a utilizagdo dos modelos atdbmicos, introduzindo os

modelos de Bohr e o conceito de orbital, a utilizacdo da periodicidade dos elementos
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quimicos para compreensao de estruturas e de reatividade de espécies, as interacoes entre
atomos, moléculas e suas estruturas, relacionando-as com as propriedades da matéria.
Além de introduzir as principais ocorréncias de alguns dos elementos dos blocos s e p e

suas substancias mais utilizadas.

As habilidades e competéncias dessa disciplina é compreender que os modelos
tedricos sao construcdes humanas para explicar o fenémeno, para que a compreensao de
diferentes modelos explica diferentes realidades. Saber identificar as limitacGes e
potencialidades de cada modelo atdbmico e de ligacdo, de forma a utiliza-las na
compreensdo da estrutura da matéria e entender as relagdes entre as interages envolvidas

nas espécies quimicas e suas propriedades.
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5.1-AS ESTRUTURAS GERADAS PELO SOFTWARE TOPISO3D VIEWER

As estruturas geradas pelo Toplso3D Viewer foram obtidas a partir do arquivo
fort.9 gerado a partir das estruturas otimizadas via CRYSTALL7 e tratadas pelo
TOPOND a fim de se obter uma melhor visualizacdo das ligacGes quimicas para a
realizacdo da abordagem didatica do presente trabalho. Algumas estruturas também

foram geradas pelo MolView.

As estruturas geradas na abordagem didatica sobre o tema de ligacdo quimica
foram: para ligacdo i6nica a estrutura do cloreto de sédio (NaCl); para a ligacdo covalente
a estrutura da molécula de uréia (CHsN20); para a ligacdo metalica a estrutura do cobre
(Cu); e para ligacdo de hidrogénio o cristal de uréia foi representado. As estruturas estao

disposta nas figuras 1, 2, 3 e 4, abaixo.

Figura 6: Representacdo da estrutura do cloreto de sédio (NaCl). a — Os atomos de sddio e cloro
se aproximando gerada pelo MolView. b — o bulk do cloreto de sédio em sua estrutura cubica
gerada pelo MolView. ¢ — a estrutura gerada pelo Toplso3D Viewer do bulk de cloreto de sodio
(NaCl), reprensetando a ligagdo idnica.
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Figura 7: Representacdo da estrutura da molécula de uréia (CH4N20O). a e b — estrutura da uréia
geradas pelo MolView. ¢ — a estrutura gerada pelo Toplso3D Viewer da molécula de uréia

(CH:N0), representando a ligagdo covalente.
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Figura 8: Representacdo da estrutura do cristal de uréia (CH4N20). a — estrutura de cristal de
uréia gerada pelo MolView. b — a estrutura de cristal uréia (CH4N2O) gerada pelo Toplso3D

Viewer.
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Figura 9: Representacao do bulk da estrutura do cobre (Cu). a — estrutura do bulk de cobre (Cu)

gerado pelo MolView. b — a estrutura do bulk de cobre (Cu) gerado pelo Toplso3D Viewer.

5.2 - PERFIL DOS DISCENTES PARTICIPANTES

Na prética pedagogica realizada no periodo 2022.2 da disciplina Quimica Bésica
e Estrutura, 15 alunos cursavam o curso de Quimica Industrial e 8 alunos o curso de
Quimica Bacharelado. Em relagéo ao periodo cursado, 15 dos discentes eram do primeiro
periodo de seus respectivos cursos, 6 discentes do segundo periodo e 2 discentes do

terceiro periodo.

53-0OUSODETIC’S

Neste topico, buscou-se perguntar aos discentes sobre o conhecimento do termo
TIC’s antes da apresentagdo das ferramentas utilizadas na aboragem didatica. A figura 5,

abaixo, mostra as respostas sobre 0 questionamento.
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@ Sim, inclusive ja usei.
@ Nio, nunca ouwvi falar.
Sim, mas nunca usei.

Y

Figura 10: Gréafico em fomato de pizza para a resposta do questionamento: “Vocé ja ouviu falar

de TIC’s (Tecnologia de Informagdo e Comunicagdo)?”

Como respostas 15 discentes (65,2%) responderam que nunca ouviram falar sobre
TIC’s; 6 discentes (26,1%) ja tinham ouvido falar de TIC’s e 2 discentes (8,7%)
responderam que tinham conhecimento ¢ inclusive ja teriam utilizado TIC’s. E importante
ressaltar que os 8 alunos que responderam de forma positiva 0 questionamento sdo
discentes do curso de quimica (bacharelado e licenciatura), pois had uma disciplina
chamada de Computacdo para Quimica ofertada em seus componentes curriculares. Essa
disciplina tem como objetivo apresentar diversas ferramentas computacionais aplicadas a

quimica.

Depois de exposto a abordagem didatica e o uso das ferramentas utilizadas no
presente trabalho, os discentes foram questionados se ja fizeram uso ou conhecem algum
outro aplicativo, site e/ou programas que séo utilizados como ferramentas no ensino de

quimica. A figura 6, abaixo, mostra as respostas acerca do questionamento.
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® Sim.
® Nio.

Figura 11: Gréfico em fomato de pizza para a resposta do questionamento: “Vocé ja fez uso ou
conhece algum outro aplicativo, site e/ou programas que sdo utilizados como ferramentas de

ensino de quimica?”

Como resposta 12 discentes (52,2%) responderam de forma positiva a questdo e
11 discentes (47,8) responderam de forma negativa. Além disso, para os discentes que
responderam de forma positiva, foi-se perguntado qual/quais ferramenta(s) era(m) de
conhecimento deles utilizadas no ensino de quimica. Como resposta, responderam as
seguintes ferramentas para o ensino de quimica: Crocodile Chemistry, Chemsketch,
IQmol, gaussian e as classicas ferramentas utilizadas como Word, Excel, Canva e Power
Point. Era esperado como resposta 0s softwares “classicos” para elaboraga o de relatorios
de préticas de laboratorio e apresentacdo de seminarios, que sdo os softwares que
compdem o Microsoft Office e 0 Canva, e as ferramentas apresentadas na disciplina de

Computacdo para Quimica.

5.4 — A DEFINICAO DE LIGACAO QUIMICA

Neste topico serdo apresentados as respostas do questionamento feito antes da
abordagem didadica como descreveriam o conceito de ligagdo quimica. No quadro 1,

abaixo, estéo as respostas dos discente sobre o0 questionamento.
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Quadro 1: Respostas dos discentes sobre a definigdo de ligacdo quimica.

Reac&o entre atomos criando novas formulas de substéancias.

E uma interagio que ocorre entre dois ou mais elementos diferentes através de uma ligacio
entre seus atomos, podendo ser entre metal e metal, metal e ndo metal e ametal e ametal.
Talvez quando duas substéncias diferentes conseguem se unir.

Uma interacdo entre dois ou mais &tomos promovendo uma mudanca em sua estrutura.

Uma interacdo de substancias para formar outra

Os atomos interagem de forma quimica por meio de interacGes eletrénicas com as suas cargas,
podendo ser positivas ou negativas.

Uma interagdo quimica é o equivalente aquando dois dtomos de elementos diferentes ou do
mesmo reagem entre si, criando assim uma nova substancia.

A interacdo quimica ocorre entre 0s atomos, que sdo manipulados para formarem novas
espécies quimicas. Estes &tomos devem ter uma certa afinidade entre eles para que possam se
unir.

Acredito que pelas ligagdes quimicas.

A busca desses atomos pela estabilidade eletrbnica no ambiente, fazendo com que interajam de
uma maneira onde todos 0s &tomos que estdo interagindo consigam um meio de se estabilizar.
Quando os tomos interagem entre si, pode ser através de ligacdes quimicas.

Onde as moléculas podem se atrair e se repelir entre si, onde ndo ocorre a quebra e/ou formacao
de novas ligacdes.

Uma interagcdo quimica acontece quando atomos de diferentes substancias interagem entre si
através de suas nuvens eletrénicas e seus respectivos nucleos. Essa interagdo altera o estado da
substancia, formando um produto que difere das substancias iniciais, tanto em propriedades,
como em organizacdo molecular.

N&o sei.

Ligacdo quimica, que ocorre entre 0s 4&tomos dos elementos.

A interacdo quimica abrange diversas formas de sintetizar compostos fazendo assim, novos
compostos. Muitas delas hoje sdo conhecidas simplesmente terem sido estudadas e assim
criadas.

Descreveria como um novo conhecimento a cada substancia que € criada e descoberta

As ligagdes quimicas apresentam as interagfes quimicas que sdo os compartilhamentos entre
elétrons, doacdes eletrbnicas, entre outros.

Atomos interagindo através de ligacoes.

Unido entre atomos de um mesmo elemento ou fé elementos diferentes com objetivos em
comum (ficar estabilizado) ou buscar melhor dessa combinagdo para um fim.

LigacBes entre substancias formadas por atomos.

Unido entre &tomos.

Atomos se unem formando ligacio quimica para alcancar estabilidade.

Tomando como base a definicdo dada pela IUPAC ja descrita no presente trabalho
na Fundamentacéo Teorica (capitulo 3), pode-se avaliar que uma grande quantidade de
respostas foram elaboradas j& com um conhecimento adquirido na disciplina em curso e
do conhecimento também gerado ainda no ensino médio. Também se foi perguntado se
houve dificuldade para responder a questdo anterior. Na figura 7, abaixo, mostra as

respostas ao ultimo questionamento.
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® Sim, néo soube expressar a minha viséo
sobre o tema proposto.

® Nio, soube expressar bem a minha visdo
sobre o tema proposto.
Sim, porém apresentei dificuldade em
expressar minha visao sobre o tema
proposto.

Figura 10: Grafico em fomato de pizza para a resposta do questionamento: “Houve dificuldade

para responder a questao anterior?”

Como resposta, 6 discentes (26%) responderam que sim, houve dificuldade e néo
souberam expressar as suas Vvisdes sobre o tema proposto; 4 discentes (17,4%)
responderam que ndo houve dificuldade em responder a questdo e souberam expressar
bem a visdo sobre o tema proposto e 13 discentes (56,6%) responderam que houve
dificuldade em apresentar e expressar a visao sobre a indagacdo sobre o conceito de

ligacdo quimica.

5.5 -0 USO DO MOLVIEW E TOPISO3D VIEWER COMO FERRAMENTAS DE
ENSINO DE QUIMICA

Os discentes foram perguntados se o MolView e Toplso3D Viewer seriam
ferramentas Uteis para o ensino de quimica. A figura 8, abaixo, mostra as respostas acerca

do questionamento.

® Sim, apos uso dessas ferramentas o
meu entendimento visual melhorou
significativamente.

@ Mo, mesmo apés o uso sinto
dificuldades em descrever sobre o tema
proposto.

Sim, sendo utilizados de forma correta e
objetiva, essas TIC's servira como uma
otima ferramenta para o ensino de
quimica.

Figura 11: Gréafico em fomato de pizza para a resposta do questionamento: “Para vocé o Toplso3D

Viewer e MolView sdo ferramentas de TIC’s uteis para o ensino de quimica?”
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Houve unanimidade na resposta, e todos responderam que sim. 16 discentes
(69,6%) ainda avaliaram que sendo utilizados de forma correta e objetiva, essas TIC’s
servirdo como uma Otima ferramenta para o ensino de quimica. Os outros 7 discentes
(30,4%) acrescentaram que ap0s uso dessas ferramentas o entendimento visual acerca de

ligacGes quimicas melhoraram significativamente.

Ainda se foi questionado que numa escala de um a dez, avaliassem tanto o
MolView quanto o Toplso3D Viewer como ferramentas de ensino de quimica. As figuras

9 e 10, abaixo mostram as respostas quanto aos questionamentos.

Figura 12: Grafico em fomato de pizza para a resposta do questionamento: “Numa escala de 1 a

10, como vocé avalia o programa Toplso3D Viewer como ferramenta de ensino de quimica?”

60,9%

Figura 13: Grafico em fomato de pizza para a resposta do questionamento: “Numa escala de 1 a

10, como vocé avalia o programa MolView como ferramenta de ensino de quimica?”
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Em relacdo ao Toplso3D Viewer, 10 discentes (43,5%) deram nota dez, 6
discentes (26,1%), deram nota 9, 4 discentes (17,4%), nota 8 e 3 discentes (13%) deram
nota 6, obtendo uma média final de 8,87. Quanto ao MolView, 14 discentes (60,9%)
deram nota dez, 7 discentes (30,4%) deram nota 9 e 2 discentes (8,7%) deram nota 8,

obtendo uma média final de 9,52.

5.6 — O USO DE TIC’S PARA UMA MELHOR COMPREENSAO DOS FENOMENOS
QUIMICOS

Neste tdpico serdo apresentados as respostas do questionamento feito apos a
abordagem didadica sobre o uso de TIC’s para uma melhor compreensdo visual dos
fendmenos quimicos. No quadro 2, abaixo, estdo as respostas dos discente sobre o

guestionamento.
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Quadro 2: Respostas dos discentes sobre uso de TIC’s para uma melhor compreensdo visual dos

fendbmenos quimicos.

Uma otima ferramenta de interacéo.

Foi uma excelente ajuda, fazendo com que ndo manter a matéria apenas na teoria com exemplos
reais.

Muito bom.

E muito didatico, pois através deles dar para ter uma melhor visualizacio dos atomos e das
ligacGes, sendo mais facil pata o entendimento.

De suma importancia.

Muito bom.

Interesante, talvez se a imagem estivesse completa fosse um pouco melhor de visualizar melhor
os detalhes das ligac6es. Mas gostei de ver as ligacdes quimicas sob essa perspectiva.

Acho bem interessante e importante para o aprendizado.

Acredito que seja um 6timo auxilio para a compreensdo visual dos fendbmenos quimicos, pois,
falando sobre &tomos, sdo objetos de dimensdo microscdpica, o que dificulta a compreensao
do assunto no geral devido a alta quantidade de teoria.

Achei muito util e interativo.

Durante as aulas eles foram essenciais para a compreensao dos problemas em questao.

Otimo.

Melhora o aprendizado através das imagens, facilitando a compreensdo dos alunos.

Apresenta uma didatica que melhora a compreensao do contelido.

Legal.

Esses recursos sdo importantes, pois ajudam na didatica e também melhoram nosso
entendimento de como essas interagdes funcionam, proporcionando um entendimento mais
aprofundado sobre o tema.

As TIC's disponibilizam a melhor compreensdo da nossa visdo em relagéo as particulas, visto
gue, podemos assim visualizar sua estrutura.

Otimo.

Sdo 6timas maneiras de aprendizado e ensino da quimica.

Com o uso adequado dos TIC's os conteudos deram facilmente intendidos.

E importante para desconstruir a visdo que tinhamos no ensino médio de que as ligagbes
quimicas no geral, sdo moleculares e as diferentes nuvens eletrénicas de cada ligacao.

Muito importante para a compreensdo dos assuntos.

Muito importante e facilitador para melhor compreensao.

Como constatado nas respostas, o uso das TIC’s no ensino de quimica também
sdo ferramentas faciliatoras para a visualizagdo dos fendmenos quimicos. Elas ajudam os
discentes a sairem um pouco do mundo em escala atdbmica e visualizar as ligacGes
guimicas (alvo desse estudo), por exemplo, em uma abordagem inovadora para um

melhor compreensdo dos conceitos da quimica.
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CAPITULO 6:
CONCLUSOES



O uso de softwares de pesquisa no ensino de quimica oferece uma série de
beneficios que podem enriquecer a experiéncia no ensino-aprendizagem dos discentes e
melhorar a qualidade do ensino de quimica. A medida que a tecnologia continua a
avancar, a integracdo de ferramentas inovadoras no ambiente de ensino torna-se
importante. A implementacdo dessas ferramentas se tornam cruciais para um ensino mais
envolvente, eficaz e relevante. Elas capacitam os discentes a explorarem os conceitos de
quimica de forma interativa, além de aprofundarem seu entendimento e desenvolverem

habilidades praticas.

A integracdo continua dessas ferramentas em sala de aula é essencial para a
proxima geracgdo de cientistas e profissionais de educagdo em quimica com habilidades e

conhecimentos necessarios para enfrentarem os desafios cientificos e tecnolégicos.

A ferramenta TOPISO3D Viewer, embora desenvolvida para pesquisa, mostra-se
uma ferramenta inovadora de grande importancia educacional, uma vez que tem a
possibilidade de expor graficamente a ideia de densidade eletronica, localizacdo e
deslocalizacéo eletronica, diferencas na forma de organizacao e distribuicdo da densidade
eletronica em sélidos e moléculas e o que diferencia cada ligacdo quimica, trazendo para

0 ambito grafico um conceito bastante abstrato em quimica.

A ferramenta MolView, software livre, também pode ser utilizada com ferramenta
de grande valia para a visualizacdo dos fenbmenos quimicos, e também ser fonte de

pesquisa para diversas estruturas que se queiram estudar.
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CAPITULO 7:

PERSPECTIVAS
FUTURAS



Como perspectivas futuras sugerimos a elaboracao de um banco de dados para 0s
docentes com uma vasta lista de estruturas geradas via Toplso3D Viewer a fim de
utilizarem para o ensino de liga¢fes quimicas e a producdo de um artigo cientifico em

periddico de impacto nacional sobre o presente trabalho.
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ANEXOS



ANEXO A — QUESTIONARIO 1 APLICADO AOS DISCENTES DA DISCIPLINA
QUIMICA BASICA E ESTRUTURA DA UFPB

Questionario (1/2)

Questionério aplicado na turma de quimica basica e estrutura da UFPB a fim de avaliar o uso dos programas
MolView e TOP 1SO 3D como ferramenta TIC's para o ensino de quimica.

Curso *

Texto de resposta curta

Periodo *

Texto de resposta curta

Voceé ja ouviu falar de TIC's (Tecnologia de Informag&o e Comunicagao)? *
Sim, inclusive ja usei.
N&o, nunca ouvi falar.

Sim, mas nunca usei.

Os atomos se unem entre si para formar novas substéncias. Ha milhdes de substancias que *

sd@o conhecidas e tantas outras sendo projetadas por quimicos sintéticos. Com os
conhecimentos adquiridos até aqui, como vocé descreveria uma interagdo quimica?

Texto de resposta longa

Houve dificuldade para responder a questéo anterior? *

Sim, ndo soube expressar a minha viséo sobre o tema proposto.
NZo, soube expressar bem a minha visdo sobre o tema proposto.

Sim, porém apresentei dificuldade em expressar minha visdo sobre o tema proposto.
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ANEXO B — QUESTIONARIO 2 APLICADO AOS DISCENTES DA DISCIPLINA
QUIMICA BASICA E ESTRUTURA DA UFPB

Questionario (2/2)

Questiondrio aplicado na turma de quimica basica e estrutura da UFPB a fim de avaliar o uso dos programas
MolView e TOP ISO 3D como ferramenta TIC's para o ensino de guimica.

Para vocé o TOP ISO 3D e o MolView s&o ferramentas de TIC's (teis para o ensino de
Quimica?

Sim, apds uso dessas ferramentas o meu entendimento visual melhorou significativamente.
N&do, mesmo apds o uso sinto dificuldades em descrever sobre o tema proposto.

Sim, sendo utilizados de forma correta e objetiva, essas TIC's servira como uma 6tima ferramenta para o...

Numa escala de 1 a 10, como vocé avalia o programa TOP IS0 3D como ferramenta de ensino *
de quimica.

Numa escala de 1 a 10, como vocé avalia o programa MolView como ferramenta de ensino de *
guimica.

Vocé ja fez uso ou conhece algum outro aplicativo, site e/ou programas que séo utilizados
como ferramentas de ensino de quimica?

Sim.

Nao.

Se a resposta do quesito anterior foi sim, qual ou quais TIC's vocé fez uso ou conhece que
sdo utilizados para o ensino de quimica?

Texto de resposta longa

Como avalia o uso de TIC's para melhor compreenséo visual dos fendmenos quimicos? *

Texto de resposta longa
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