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RESUMO

O objetivo deste trabalho foi verificar a influéncia do uso da Quimica Computacional no ensino de
Quimica Organica como metodologia diferenciada, segundo a literatura. A base de dados selecionada
foi o Portal de Periddicos Capes e artigos revisados por pares das ultimas duas décadas foram
avaliados. Apos os processos de inclusdo e exclusdo, utilizou-se a Analise do Conteudo, segundo
Bardin (2015), composta por: pré-analise, exploragdo do material e tratamento dos resultados e
interpretagdo, logo, restaram 24 trabalhos. Estes focaram suas pesquisas de carater pedagogico
envolvendo compostos organicos simples e complexos e o uso de diversas ferramentas da Quimica
Computacional. Os resultados mostraram que houve o desenvolvimento de ideias, conceitos e
conteudos referentes a Quimica Organica e indicaram que as dificuldades de aprendizagem foram
reduzidas. O contato com a Quimica Computacional possibilitou uma idealizacdo mais significativa
da importancia e do que essa tecnologia representa. Quanto a aplicacdo das intervengdes propostas
nos trabalhos, constatou-se a existéncia de diferentes concepgdes e, para a maioria dos discentes, as
aulas com o uso de programas quimicos computacionais tornaram a aprendizagem mais facil e
significativa. Diante do exposto, com a inten¢@o de colaborar com o tema, sugere-se que a Quimica
Computacional seja utilizada com mais frequéncia, em especial os softwares, como ferramenta
alternativa no processo de ensino ¢ aprendizagem, o que pode possibilitar aos alunos transpor as

barreiras do conhecimento quimico para responder as questdes que possam surgir.

Palavras-chave: Ensino de Quimica. Quimica Computacional. Quimica Organica.
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ABSTRACT

The objective of this study was to verify the influence of the use of Computational Chemistry in the
teaching of Organic Chemistry as a differentiated methodology, according to the literature. The
database selected was the Capes Journal Portal and peer-reviewed articles from the last two decades
were evaluated. After the inclusion and exclusion processes, Content Analysis was used, according
to Bardin (2015), consisting of: pre-analysis, exploration of the material and treatment of the results
and interpretation, therefore, 24 works remained. These studies focused on pedagogical research
involving simple and complex organic compounds and the use of various Computational Chemistry
tools. The results showed that there was the development of ideas, concepts and content related to
Organic Chemistry and indicated that learning difficulties were reduced. Contact with Computational
Chemistry allowed a more significant idealization of the importance and what this technology
represents. Regarding the application of the interventions proposed in the studies, the existence of
different conceptions was found and, for most students, classes using computational chemistry
programs made learning easier and more meaningful. In view of the above, with the intention of
contributing to the topic, it is suggested that Computational Chemistry be used more frequently,
especially software, as an alternative tool in the teaching and learning process, which can enable
students to overcome the barriers of chemical knowledge to answer questions that may arise.

Keywords: Chemistry Teaching. Computational Chemistry. Organic Chemistry.
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1. INTRODUCAO

A Quimica se apresenta dentro de um contexto predominantemente experimental, o qual
possibilita que o método de aprendizagem seja aplicado de maneira dinamica, ativa e tecnologica.
Sendo assim, a forma de transposi¢do didatica utilizada, isto ¢, a mudanga nos recursos ou
metodologias didaticos usados, pode influenciar diretamente na maneira como os seus conteudos
serdo aceitos pelos estudantes, pois dependendo de como esses assuntos serao apresentados, estes
podem ser vistos como algo complexo e abstrato. As praticas pedagogicas atuais vém acompanhadas
do uso de recursos didaticos inovadores devido aos avangos cientificos e tecnoldgicos, como ocorre
com as Tecnologias Digitais da Informacdo e Comunicagdo (TDICs), se configurando como
instrumentos de mobilizagdo, colaboragdo e interagdo no processo de ensino ¢ aprendizagem (De
Almeida; Borges; De Sa, 2021; Reis; Leite; Ledo, 2021). Deste modo, para que o uso dessas
tecnologias e dos programas de simulacao se realizem de forma adequada € necessario que os futuros
professores tenham acesso aos mesmos desde a sua graduagao, tendo em vista que o desconhecimento
sobre estes recursos ¢ uma das grandes justificativas para o seu ndo uso (De Vasconcelos, 2021).

O processo tradicional de ensino de quimica pode se tornar muito mais atraente e eficaz para
os alunos quando permeado por ferramentas tecnologicas interativas. Uma vez que a visualizagdo de
graficos, modelagem molecular e animagdes, fornecem uma ideia mais clara e detalhada da dindmica
e interagdes moleculares, elas trazem uma nova camada de aprendizado. Os livros didaticos
geralmente ndo fornecem informagdes suficientes para criar uma imagem clara do fendmeno na mente
do aluno (Black, 2020; Da Silva Junior ef al., 2014).

Atualmente, o ensino de quimica em niveis de graduacdo e pds-graduagdo se beneficia
enormemente dos avangos da informatica. Muitos pacotes computacionais que podem ilustrar
adequadamente estruturas quimicas fornecem aos graduandos uma abordagem tridimensional na qual
eles podem visualizar e entender melhor as estruturas organicas (Da Silva; Janior; Pires, 2017). A
Quimica Organica (QO) combina muitas transformagdes quimicas as quais os alunos sao for¢ados a
memorizar, mas poucos entendem a causa ou os mecanismos das reagdes quimicas. E ainda mais
critico para os estudantes entender a natureza das transformacdes quimicas quando a seletividade das
reagOes quimicas € discutida. Os professores explicam a seletividade das reagdes quimicas como o
efeito da estabilidade de certos intermedidrios da reagdao na formagao do produto, embora na maioria
das vezes as reagdes quimicas sejam determinadas por qual reacdo tem a barreira de ativa¢do mais
alta. O exercicio de construir e enfatizar aos universitarios a importancia de compreender como se

dao as reagdes nao ¢ uma tarefa facil (Jursic, 1999).

10
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Com o rapido desenvolvimento da ciéncia e da tecnologia, requisitos interdisciplinares que
levam a um letramento cientifico mais profundo e diverso sdo indispensaveis. Dito isto, algumas
metodologias, como a Quimica Computacional (QC) e as simulagdes de dindmica molecular, foram
introduzidos no ensino de quimica nas universidades, e varios métodos de Quimica Computacional
sdo amplamente aplicados (Cencer; Suslick; Moore, 2022). A Quimica Computacional € inica porque
o estudante que a usa, ndo esta limitado pelos limites da realidade. Essa liberdade tem vantagens e
desvantagens, pois ndo apenas permite que o graduando seja extremamente criativo ao determinar
como responder a questdes quimicas, mas também requer uma compreensao de todas as suposigoes
feitas na analise (que geralmente nao sdo triviais) (Tantillo, 2018).

As aulas praticas de quimica sdo uteis para melhorar a aprendizagem pela contextualizagdo
dos temas apresentados nas aulas teodricas, que permitem aos alunos adquirir experiéncia e
conhecimentos para desenvolver uma atitude cientifica. No entanto, as aulas de laboratorio
geralmente s3o caras devido aos reagentes, materiais ¢ equipamentos necessarios. Nesse cenario, a
tecnologia estd cada vez mais presente na academia e o ambiente virtual tem se mostrado uma
ferramenta valiosa para aumentar o interesse dos alunos pela ciéncia e facilitar o processo de
aprendizagem. Uma aula auxiliada por programas computacionais, desde que seja bem estruturada,
¢ geralmente agradavel e atraente e ajuda na compreensdo dos conceitos tedricos (Justino;
Nascimento; Justino, 2021). A aprendizagem assistida por computador pode ser uma estratégia eficaz
para melhorar as aulas classicas teoricas ou de laboratério em disciplinas de Quimica. Algumas
vantagens tém sido descritas como o baixo custo das simulagdes computacionais em relacdo a
algumas aulas praticas, a possibilidade de evitar o uso de reagentes, ¢ ainda, pode promover a
independéncia dos alunos e um aprendizado individualizado. Na area de quimica, muitos estudos tém
mostrado as dificuldades dos alunos em correlacionar o conhecimento molecular a sua funcao e
construir representacdes mentais tridimensionais (Kobayashi ef al., 2021). Nesse sentido, o uso de
programas computacionais permite uma melhor visualizagdo e compreensdo das estruturas,
propriedades e interagdes quimicas e torna o aprendizado mais interessante (Ferrel et al., 2019).
Portanto, a estratégia do uso de modelagem molecular serve como uma ferramenta para
complementar o ensino de quimica (Abreu et al., 2018).

A Quimica Computacional tornou-se uma area cada vez mais importante, pois os resultados
tedricos tém consistentemente se mostrado uteis para uma gama diversificada de aplicagdes, como
ciéncia dos materiais (Schleder et al., 2019), espectroscopia (Nogueira, 2022), design de
medicamentos (Lin; Li; Lin, 2020) e sintese de produtos naturais (Elkin; Newhouse, 2018). Como
consequéncia da rapida expansdo dos recursos computacionais nas ultimas décadas, os curriculos de

graduacdo em quimica agora ensinam com mais frequéncia ou pelo menos expdem os alunos a

11
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Quimica Computacional e suas aplicagdes. Algumas das disciplinas para enxertar o treinamento nessa
area em um curriculo de graduagdo sao cursos de Quimica Geral, Quimica Organica (Albrecht, 2014)
e Fisico-quimica (Truhlar et al., 2004; Tran et al., 2020). Assim, aos poucos a presenca dos métodos
computacionais em todos os campos da quimica vem acompanhada do desenvolvimento das
habilidades necessarias para produzir e interpretar adequadamente os resultados teoricos.
Reforgando o desenvolvimento dessas habilidades, Ellison e Schoolcraft (2007, p. 4) afirmam
que:
Como os modelos de quimica computacional exigem pensamento critico sobre o sistema que
esta sendo modelado, o uso de tais modelos no curriculo de graduag@o em quimica pode ter
resultados fortemente positivos. Os exercicios de quimica computacional podem ajudar os

alunos a se concentrarem nos conceitos quimicos e na modelagem de sistemas quimicos, em

vez dos detalhes das operacdes matematicas.

Para Duft-Matzner e Pacheco (2012), a geracdo de estudantes que hoje frequenta a
universidade ¢ diferente da geracdo anterior, pois cresceu com computadores, videogames € internet.
Esses “nativos digitais” nunca experimentaram um mundo sem TICs. Os alunos atuais ndo t€ém apenas
boas habilidades técnicas nessas tecnologias, mas também formas de aprender e pensar que sdo
radicalmente diferentes das geracdes anteriores. Portanto, novos métodos de ensino devem ser
considerados, a fim de preencher a lacuna entre os métodos de ensino atuais, de quimica em particular,
e como os novos alunos aprendem.

A incorporagdo de métodos computacionais serd uma caracteristica critica do ensino de
graduacao de futuros estudantes de quimica. O amplo uso dos métodos computacionais pode ser
justificado porque aprimora a compreensdo dindmica dos sistemas moleculares. Os cientistas sdo
capazes de desenvolver um nivel de perspicécia e intuicao que ndo sdo facilmente obtidos apenas com
experimentos ou equagdes. E de vital importancia que os universitarios entendam os métodos
fundamentais, aprendam a pensar criticamente sobre aproximacdes e métodos especificos
empregados e desenvolvam a habilidade e o incentivo para avaliar cuidadosamente os resultados

obtidos de qualquer célculo (Wolf et al., 2022).

12
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2. OBJETIVOS
2.1 Objetivo Geral

Avaliar os estudos que investigaram a correlacdo entre Quimica Computacional e o ensino de
Quimica Organica através de um levantamento bibliografico no Portal de Periodicos da Capes no
periodo de 2005 a 2024.

2.2 Objetivos Especificos

v Realizar uma busca na literatura e obter uma amostra de publicacGes cientificas através da
aplicacdo de critérios de inclusdo e exclusao pré-estabelecidos;

v Revisar as abordagens e ferramentas de Quimica Computacional utilizadas para o ensino de
conceitos de Quimica Organica, bem como sua eficacia pedagdgica.

v" Com base na revisdo bibliografica, sugerir recomendagdes para futuras pesquisas e praticas
educacionais que explorem ainda mais a intersecdo entre as Quimicas Organica e

Computacional.

13
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3. FUNDAMENTAGCAO TEORICA

Quando os alunos se deparam com a Quimica Organica pela primeira vez, a disciplina parece
avassaladora, aparentemente uma enorme colecdo de fatos nao relacionados: reagentes, solventes,
temperatura e produtos. Parte da beleza da Quimica Organica provém de padrdes e regras os quais
podem ser discernidos para ajudar a organizar e generalizar esses fatos. Quimicos organicos pensam
em termos de transformagdes de grupos funcionais € mecanismos de reagdo para trazer ordem ao
campo, permitindo que os quimicos projetem sinteses complexas de novos materiais com grande
sucesso.

A Quimica Organica ganhou a reputagdo de ser um curso dificil, com altas taxas de evasdo em
algumas universidades (Asmussen; Rodener; Bernholt, 2023; O’Dwyer; Childs, 2017). Devido a estas
taxas ¢ ao papel essencial que ela desempenha no curriculo de ciéncias, inimeras reformas
curriculares foram propostas e implementadas em um esforgo para melhor apoiar o aprendizado e o
sucesso dos alunos (Clauss; Nelson, 2009; Esselman; Hill, 2016; Lafarge; Morge; M¢éheut, 2014;
Provencher et al, 2020).

Ao mesmo tempo, varias pesquisas identificaram topicos que apresentam aos discentes
dificuldades especificas em Quimica Organica. Tais estudos incluiram investiga¢cdes sobre o uso da
notagdo de seta curva para transmitir o fluxo de elétrons durante processos mecanicistas (Grove;
Cooper; Cox, 2012; Grove; Cooper; Rush, 2012), a constru¢do e utilidade percebida de
representacdes estruturais (Cooper; Grove; Underwood, 2010), as caracteristicas essenciais de acidos
e bases organicos (Cartrette; Mayo, 2011; Dood, et al., 2019) e a compreensao significativa dos alunos
sobre reacdes organicas (Vachliotis; Salta; Tzougraki, 2013). Embora seja inegéavel que esses estudos
fornecam valor para o praticante, relatos mais holisticos das experiéncias dos alunos em Quimica
Organica também sdo valiosos (Grove; Bretz, 2012).

O ensino centrado no aluno tornou-se cada vez mais comum nos niveis basico e superior, pois
muitos pesquisadores demonstraram sua eficacia nas ultimas décadas (Boscov, 2020; De Oliveira et
al., 2020). Nesse sentido, Dong, Li e Zhang (2021) estabeleceram um método eficiente de
Aprendizagem Baseada em Problemas (ABP), que pode ajudar os graduandos a aprender o contetido
de Quimica Organica combinando materiais didaticos, literatura experimental e métodos
computacionais de maneira autodirigida, sistemdtica e profunda. Neste trabalho, foram utilizados o
método ABP combinado com célculos DFT (Teoria do Funcional de Densidade) para estudar as
reagdes de alquilacdo de Friedel-Crafts. A partir dos exemplos, exercicios e discussdes realizados os
alunos puderam explicar os diversos conceitos quimicos envolvidos e foram capazes de prever a

seletividade dessas reagdes. A melhora no desempenho dos estudantes sugere que a Quimica
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Computacional deva ter mais fun¢des nos curriculos de graduagdo para que os alunos possam se
tornar totalmente ativos na ABP da quimica moderna.

Vérios artigos sugerem que a manipulacdo de modelos computacionais em cursos de
laboratorio e palestras pode melhorar a compreensdo do aluno sobre os conceitos de quimica
(Springer, 2014). Pemberton, Magers e King (2019) envolveram seus alunos num pensamento de alto
nivel, pois eles sintetizaram resultados através de varias técnicas. Foram utilizadas a analise
termogravimétrica (TGA), a espectroscopia de infravermelho por Transformada de Fourier (FTIR) e
a Quimica Computacional em conjunto para avaliar a decomposi¢ao térmica do acetato de calcio
monohidrato, Ca(C2H302)2-H20. A andlise computacional das frequéncias vibracionais do carbonato
foi realizada para demonstrar os conceitos de frequéncias vibracionais e prever seus valores principais
nimeros, além de auxiliar na identificacdo do segundo intermediario de decomposi¢do, CaCOs. Essa
abordagem integrada também incentiva os alunos a apreciar os pontos fortes e fracos de varias
técnicas e reconhecer que muitas vezes a analise quimica requer o uso de varias ferramentas.

Outro estudo também apresentou aos alunos técnicas computacionais ¢ de modelagem,
reforcando simultaneamente os seguintes topicos de aula: (1) a base do pKa, (2) ressonancia, (3) as
diferencas entre substituintes equatoriais e axiais em ciclohexanos em conformacao de cadeira e (4)
os diagramas de coordenadas de reagdo para reagdes de substituicdo e eliminagdo. Seus autores,
Csizmar e colaboradores (2013), justificaram o estudo pela (i) presenga crescente da Quimica
Computacional na quimica moderna e (i) com base em seus trabalhos anteriores, os alunos
geralmente apresentam dificuldade em entender os topicos examinados em aulas tedricas. Os autores
ndo realizaram uma avaliagdo formal do impacto do procedimento computacional na aprendizagem
dos graduandos, mas as perguntas nas avaliacdes no final dos cursos demonstraram que os alunos
perceberam os exercicios computacionais como benéficos para sua aprendizagem. Além disso, as
mesmas avaliagdes demonstraram que os estudantes tinham uma opinido favoravel sobre o software
e os calculos.

Como mostrado nesta revisao, e conforme Esselman et al. (2020) e Rowley, Woo e Mosey
(2009), a estreita colaboracdo entre quimicos tedricos e experimentais tem desempenhado um papel
crucial nos estudos mecanisticos. As abordagens computacionais fornecem previsdes quantitativas,
verificacdo, prova de seletividade e mecanismos de reagdes, além das propriedades. No entanto, a
precisao e o tempo dos célculos depende de muitos fatores, como modelos de reagdo e a escolha do
método e fungdes de base que oferece a maior eficiéncia para implementar nas disciplinas de quimica.
Deste modo, a utilizagdo de recursos e metodologias didaticos como a Quimica Computacional ¢ um
passo nessa dire¢do, € pode ajudar os estudantes universitarios a superar algumas das barreiras

vivenciadas ao estudar Quimica Organica.
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Apesar dos beneficios da Quimica Computacional como ferramenta auxiliar no ensino
universitario de Quimica documentados até entdo, € preciso estruturar a alfabetizagdo nessa area. Para
isto, Tuvi-arad (2021) relata alguns dos principais desafios do ensino e aprendizagem para a
integragdo da Quimica Computacional nos cursos de graduagdo, particularmente nas disciplinas cujo
foco ndo seja a propria Quimica Computacional. A Figura 1 demonstra um esquema resumido desses

obstaculos.

Figura 1 — Desafios no ensino e aprendizagem na integracdo da Quimica Computacional em cursos de graduacao.

Infraestrutura

Desafios
de ensino \
de QC \
. \ CIrE

Autoeficacia

Fonte: Adaptada de Tuvi-Arad (2021).

Segundo Tuvi-arad (2021), a Infraestrutura corresponde a disponibilidade do pacotes
computacionais, onde muitos estdo disponiveis gratuitamente. Contudo, também s3o necessarios
computadores com CPUs adequados, pois certos niveis de célculos exigem mais memoria e alta
velocidade no processamento dos dados. O Treinamento técnico dos estudantes também ¢ um
desafio, um a vez que as interfaces do software nem sempre sdo auto-explicativas, principalmente
para usudrios novatos. Elas exigem alguma pratica para permitir que os usudrios trabalhem com
eficiéncia, comecando com os comandos necessarios para desenhar, girar e excluir uma molécula,
passando pelos comandos para definir os céalculos e todo um conjunto de opgdes que controlam a
visualizag¢ao dos resultados. Outro ponto importante ¢ o Conhecimento tedrico e o limite de tempo
de aula. Antes de executar os calculos, os alunos devem estar familiarizados com a base tedrica em
um nivel que considere o nivel do curso, o objetivo do exercicio e o conhecimento prévio dos alunos.
Isso pode ser simplificado ou altamente detalhado, mas ainda requer que os professores dediquem

tempo de aula, hordrio que ndo necessariamente esta disponivel. A quarta barreira apresentada pela
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autora ¢ centrada em trés vias, sdo elas: os Conhecimentos Tecnolégico, Pedagégico e Cientifico
(CTPC). A ultima refere-se ao assunto que deve ser ensinado; o conhecimento pedagogico, as
praticas, processos, estratégias, procedimentos e métodos de ensino; o conhecimento tecnoldgico, a
familiaridade com computadores, internet e, no caso da Quimica Computacional, o software
especifico. Assim, CTPC significa a capacidade dos professores de integrar esses trés componentes
do conhecimento para promover seus resultados de ensino e a compreensao de que esse conhecimento
integrativo ¢ diferente do conhecimento das teorias cientificas (Rodriguez-Becerra et al., 2020). A
Autoeficacia denota as crencas dos professores quanto a sua capacidade de integrar a Quimica
Computacional em seu ensino, principalmente se a mesma ndo for sua area de especializacao.
Pesquisas apontam que o ensino com tecnologia em si pode dissuadir os professores devido a falta de
autoeficacia (Chai; Koh; Tsai, 2013), mesmo quando as teorias quanticas ndo estdo envolvidas no
assunto. Nesse sentido, a autoeficidcia ndo se limita aos professores e geralmente influencia o
aprendizado dos alunos (Ferrel; Barbera, 2015; Mataka; Kowalske, 2015).

Estudantes com uma compreensao profunda da quimica sdo aqueles com um grande dominio
e alta capacidade de conectar trés niveis de compreensdo: o nivel macroscopico, o nivel
submicroscopico (ou molecular) e o nivel simbolico (Johnstone, 1991; Dori; Hameiri, 2003). A Figura

2 demonstra os niveis citados para um conversor catalitico de gas de escapamento de automével.

Figura 2 — Modelo de Johnstone para os niveis de representacdo do conhecimento quimico.

Submicroscoépico

Simbdélico

Energa potencial —

Fonte: Autoria propria.

No entanto, entender conceitos quimicos no nivel molecular costuma ser desafiador para os

alunos, pois eles devem aplicar o pensamento abstrato. Na tentativa de dar suporte a esse desafio, os
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professores de quimica tém usado ferramentas digitais para visualizar estruturas e processos quimicos
(Bernholt et al., 2019; Dorfman et al., 2019). Simulagdes, por exemplo, podem servir como uma
ferramenta eficaz para visualizar modelos de particulas e estruturas submicroscopicas em 3D, na
tentativa de tornar o mundo quantico mais tangivel e claro para os alunos entenderem (Pelter et al.,
2020; Syarif; Supriatini, 2023). Hati e Bhattacharyya (2016) descreveram o uso de modelagem e
simula¢des computacionais para ensinar os alunos sobre as relacdes entre estrutura, dindmica e fung¢ao
de proteinas, como parte de um curso de quimica biologica. Apos o curso, os discentes poderiam
contribuir para a comunidade cientifica publicando artigos em periodicos revisados por pares, o que
serve como um exemplo de professores usando seus CTPC para promover habilidades de
apresentacao de resultados entre os alunos.

Levando em consideragao o Brasil, um levantamento de dados sobre como as institui¢des de
ensino superior tratam os componentes curriculares Quimica Quantica ¢ Quimica Quantica
Computacional (QQC) na matriz dos cursos de licenciatura em Quimica foi realizado hd poucos anos
pela doutoranda Hemilly Oliveira Souza. Segundo ela, a analise dos componentes da area de QQC,
revelou que, em todo o nosso pais, apenas a Universidade Estadual Paulista Julio de Mesquita Filho
(UNESP) campus de Bauru, oferta esse componente como disciplina obrigatoéria no curso de
licenciatura em Quimica. Em contrapartida, a analise deste mesmo componente sendo ofertado como
disciplina eletiva é mais comum. A Figura 3 apresenta a divisdo de eletivas dessa disciplina em cada
uma das regides brasileiras. O Nordeste se destaca como a regido que mais oferta os componentes da
area de QQC de forma eletiva, compreendendo 12 ofertas em um universo de 89 cursos de licenciatura
em quimica. A regido Sudeste ndo aparece na Figura 3 por nao oferecer nenhum componente da area

de QQC de forma eletiva em seu curriculo (Souza, 2021).
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Figura 3 — Regifes com a maior oferta de eletivas de QQC nos cursos de licenciatura em Quimica do Brasil.

® Sul Nordeste @ Centro-Oeste @ Norte

Fonte: (Souza, 2021).

Souza (2021) ainda destaca uma analise ao estado da Paraiba, ao qual a autora esta inserida.
A Paraiba oferta 7 cursos de licenciatura em Quimica nas instituicdes de ensino superior publicas e
presenciais, destas, apenas a Universidade Federal da Paraiba (UFPB), nos campus de Areia e Jodo
Pessoa, ofertam disciplinas da éarea de Quimica Quéantica como componentes curriculares
obrigatérios, e dispbe em seu curriculo disciplinas eletivas da area de Quimica Quantica
Computacional. No caso da UFPB é de se esperar que os componentes eletivos de QQC sejam
ofertados com frequéncia tendo em vista a presenca do Laboratério de Quimica Quantica
Computacional (LQQC) e do Laboratério de Modelagem Molecular de ReacBes Quimicas
(LMMRQ). A maneira que estes componentes sdo estruturados na matriz do curso merece atencéo,
pois € necessario priorizar a Quimica Quantica como componente basico, para ofertar a posteriori 0s
componentes de QQC que aplicam os conhecimentos previamente apresentados, sendo assim uma
eletiva ofertada com pré-requisitos.

Sob outra perspectiva, os graduandos em Quimica da UFPB, na capital do estado, passam pela
disciplina obrigatéria Computacdo para Quimica onde s&o trabalhados o uso de softwares de edicao
de estruturas e reacOes quimicas, aplicacdo de planilhas de calculo numérico e estatistico para o
tratamento de dados quimicos, utilizacdo de ferramentas graficas para apresentacao de dados, uso de
softwares de calculo diferencial e integral e algebra linear aplicados a problemas quimicos e nogdes
de modelagem molecular. Todas estas atividades praticas fornecem uma base sélida para 0s usos
futuros de ferramentas de informatica e da Quimica Computacional.
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4. METODOLOGIA
4.1 Percurso Metodoldgico

O presente trabalho compreende uma revisdo narrativa em que se pauta em publicagdes
amplas, apropriadas para descrever e discutir o desenvolvimento ou o “estado da arte” de um
determinado assunto, sob o ponto de vista tedrico ou contextual.

As revisOes narrativas constituem, basicamente, de analise da literatura publicada em livros,
artigos de revista impressas e/ou eletronicas na interpretagdo e analise critica pessoal do autor (Paré
et al.,2015). Ademais, ela consiste na compilacdo de documentos e pesquisas sobre uma tematica em
diferentes campos do conhecimento, tentando responder aos aspectos e as dimensdes que vém sendo
destacados em diferentes lugares e épocas, as formas e as condi¢des que essas produgdes tém sido
produzidas (Brizola; Fantin, 2016).

Este trabalho tem como principal aporte teérico-metodologico a pesquisa qualitativa de carater
bibliografico proposto por Cervo, Bervian e Da Silva (2006) cujo intuito ¢ identificar o panorama das
pesquisas realizadas a respeito de um tema, especificamente, o entrelagamento entre a Quimica
Computacional e a Quimica Organica relacionadas com o processo de ensino.

Para isso, foram utilizadas quatro expressdes de busca: i) “Ensino de Quimica
Computacional”; ii) “Computational Chemistry Teaching”; iii) “Ensino de Quimica Orgdnica
Computacional” e iv) “Computational Organic Chemistry Teaching”. Os termos em inglés foram
empregados para a realizagdo integra do processo, permitindo um amplo rastreamento de trabalhos
vinculados ao tema. Alguns filtros foram aplicados para a pesquisa: apenas artigos revisados por pares
foram considerados, uma vez que a participacao de especialistas na revisao dos trabalhos contribui
para a qualidade das publicagdes, beneficiando toda a comunidade académica. O periodo de busca
indexada compreende os ultimos 20 anos, tendo em vista que o intuito de identificar os anos de
publicacao do tema no inicio do século XXI.

O banco de dados escolhido foi Portal Periddicos Capes, o qual fornece acesso a varios
trabalhos com dados abrangentes de citagdes para muitas disciplinas académicas diferentes. A
conexao foi feita através da Comunidade Académica Federada (CAFe), disponibilizada pela UFPB
como portal de periddicos de livre acesso.

Os artigos elencados foram analisados quanto ao ano de publicacdo e quanto a area ou
categoria de aporte que a base possui, com a finalidade de verificar desde que ano se aborda o assunto
e quais os anos com maior quantidade de publicacdo; e quanto a area ou categoria, para identificar se
o artigo realmente tratava do assunto proposto, visto que algumas publicacdes podem estar
categorizadas em outra area de trabalho como Ciéncia da Computagdo, a qual ndo faz parte do

interesse atual.
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Apos a primeira identificagdo citada acima, foram selecionados os artigos que apresentassem
em seu escopo o tema proposto, no caso, que tivessem uma abordagem vinculada ao ensino e
contemplassem os contetidos de Quimica Organica Computacional. Apds essa segunda avaliagdo, os
artigos selecionados foram analisados de acordo com o conteudo proposto em cada um deles.

Assumiu-se a Andlise do Conteudo proposta por Bardin (2015), considerando as trés fases
indicadas pela autora: pré-analise; exploracdo do material; tratamento dos resultados, inferéncias e
interpretacdo. Na primeira fase, fez-se a organizagdo da andlise, em que se pautaria na leitura e
interpretagdo do titulo, resumo e palavras-chaves. Na segunda, deu-se a execucdo da leitura,
explorando o material a fim de identificar a relacdo entre o Ensino de Quimica Organica e a Quimica
Computacional presentes no artigo. Por fim, o tratamento dos resultados, as inferéncias, as
interpretagdes e as consideragdes que pudemos evidenciar de todo esse processo. Sobre essas trés

fases, comentaremos na sequéncia.
4.2 Coleta de dados
A coleta de dados foi realizada durante o periodo de Agosto a Setembro de 2024. De acordo

com o tema estabelecido, foram selecionados artigos publicados de 2005 a 2024, ou seja, adotou-se
uma faixa temporal de vinte anos para a elaboracdo da revisdo bibliografica.
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5. RESULTADOS E DISCUSSAO

A frase “Se eu vi mais longe, foi por estar de pé sobre os ombros de gigantes.” ¢ uma metafora
famosa declarada por Isaac Newton (1642—1727 d.C.), em sua carta a Robert Hooke, em 1675 (Chen,
2003). Esta declaracdo ¢ uma comparagdo a qual descreve o progresso da ciéncia como “descobrir a
verdade com base em descobertas anteriores” (Keith et al., 2016).

Além das contribuic¢des cientificas dos individuos, essa metafora anda de maos dadas com o
acimulo de conhecimento e a pratica da revisdo de literatura, os quais favorecem uma melhor
compreensdo da amplitude da pesquisa ¢ do desenvolvimento de um campo cientifico. Nesse
contexto, conduzir uma revisao de literatura busca ilustrar o corpo de conhecimento sobre um topico
usando a literatura existente, que contribui para o campo elucidando novas perspectivas e
alterando/adicionando conceitos. Uma revisdo de literatura pode ser realizada para varios propositos,
como elaborar o contexto tedrico de um trabalho de pesquisa e um estudo empirico —
equivalentemente conhecido como estudo primario; no entanto, de uma perspectiva mais ampla, uma
revisdo de literatura se refere a uma contribuigcdo de pesquisa distinta, comumente conhecida como
estudo secundario, o qual visa revisar e sintetizar as informag¢des acumuladas de estudos primarios
relacionados a uma questdo de pesquisa especifica (Azarian et al. 2023).

Para fornecer a comunidade académica descobertas validas e confiaveis, conduzir um estudo
abrangente da literatura na auséncia de interpretagdes tendenciosas e sintese de informagdes ¢ um
fator significativo.

O actimulo de conhecimento ¢ uma condi¢do essencial para que um campo “‘seja cientifico” e
se desenvolva. Mais precisamente, conduzir revisoes de literatura eficazes ¢ essencial para avangar o
conhecimento e entender a amplitude da pesquisa sobre um topico de interesse, sintetizar a evidéncia
empirica, desenvolver teorias ou fornecer um contexto conceitual para pesquisas subsequentes e
identificar os topicos ou dominios de pesquisa que requerem mais investigacdo. As revisdes de
literatura também sao valiosas como um meio de se orientar em um dominio emergente € como um
auxilio no ensino (Paré et al., 2015). Em resumo, pode-se citar diversos beneficios da revisdo da
literatura, segundo Brizola e Fantin (2016):

v Delimitar o problema da pesquisa;

v’ Auxiliar na busca de novas linhas de investiga¢do para o problema que o pesquisador pretende
investigar;

v’ Evitar abordagens infrutiferas, ou seja, através da revisdo da literatura o pesquisador pode
procurar caminhos nunca percorridos;

v' Identificar trabalhos ja realizados, ja escritos e partir para outra abordagem;
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v’ Evitar que o pesquisador faga mais do mesmo, que diga o que ja foi dito, tornando a sua

pesquisa irrelevante.

Dando inicio ao panorama da literatura, a pesquisa documental com o descritor “Ensino de
Quimica Organica Computacional” e “Computational Organic Chemistry Teaching” obteve 1 e 83
artigos, respectivamente, valores significativamente menores do que com uso dos descritores
originais. Além disso, as consultas em inglés resultaram nos mesmos artigos, logo, apenas o
levantamento sem o termo “Orgdnica” (“Organic”) foi relevante e considerado.

J& a procura por “Ensino de Quimica Orgdnica Computacional” indicou um manuscrito que
relata uma investigagdo sobre o ensino de Quimica Organica cujo estudo foi feito de maneira
comparativa sobre qual recurso pedagdgico seria mais efetivo para aprendizagem significativa dos
alunos: quatro turmas do 3° ano do Ensino Médio foram divididas em grupos, onde uma delas foi
inserida em suas aulas a experimentagdo, outra a simulagdo computacional (softwares educativos),
uma turma teve acesso a ambos os recursos € a ultima turma teve suas aulas sem o uso de tais recursos
(Santos Junior et al., 2021). Ambas os recursos sao fundamentais para a promogao da aprendizagem
significativa, entretanto, o presente trabalho foge do escopo da Quimica Computacional. Sendo,

portanto, descartado para avaliacao.

5.1 Resultados da busca em Portugués

Como resultado inicial da busca realizada com a expressdo “Ensino de Quimica
Computacional”, foram encontradas um total de 17 publicagdes. O artigo mais antigo foi publicado
em 2008 e o mais recente ha dois anos, como mostrado na Figura 4. As seguintes categorias foram:
Ciéncias Humanas (13), Ciéncias Exatas e da Terra (5), Ciéncias Bioldgicas (3), Ciéncias Sociais
Aplicadas (2). Nota-se que as areas de Ciéncias Humanas sdo predominantes quando se trata de
pesquisas voltadas ao Ensino de Quimica por meio de metodologias de Quimica Computacional.
Ademais, hd uma escassez de trabalhos revisados por pares voltados a tematica estudada, visto que

apenas 17 artigos foram obtidos com a busca utilizando o presente descritor.
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Figura 4 — Total de artigos publicados por ano resultantes da busca com o descritor “Ensino de Quimica
Computacional”.

2008 2011 2015 2018 2019 2020 2021 2022

Fonte: Autoria propria.

5.2 Resultados da busca em Inglés

A busca em inglés nos Portal de Periddicos da Capes forneceu uma quantidade maior e mais
diversificada de artigos, tendo em vista que o algoritmo de pesquisa da base de dados alcanca muitas
outras revistas internacionais. A Figura 5 aponta o nimero de artigos publicados por ano, excluindo-
se os artigos de revisao, no periodo avaliado. Foram obtidas 405 publicagdes, destas, observa-se que
nos primeiros dez anos de andlise (2005-2014) menos estudos (127) foram divulgados pela
comunidade académica aliando o Ensino de Quimica a Quimica Computacional. Este tema tem sido
mais explorado mais recentemente, porém pesquisas vém sendo realizadas desde que a Quimica
Computacional foi se estabelecendo nos departamentos de graduagdo e se infiltrando nas pesquisas

em Ensino de Ciéncias.
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Figura 5 — Total de artigos publicados por ano resultantes da busca com o descritor “Computational Chemistry
Teaching”.
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Fonte: Autoria propria.

A Figura 6 organiza as categorias detectadas. O maior niimero de artigos indexados pertence a
area de Ciéncias Exatas e da Terra, o que reflete uma ampla participagao de profissionais das Ciéncias
da Computagdao, Quimica Computacional, Modelagem Molecular, Quimioinformatica e
pesquisadores interessados em TDICs. Observa-se que a adicao das quantidades expostas na Figura
6 ultrapassa 405 trabalhos, pois um mesmo artigo pode possuir mais de uma area de classificacdo,

segundo a base de dados utilizada.
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Figura 6 — NUmero de trabalhos fornecidos por categoria pelo Portal de Periddicos da Capes.

290
300

250

200

150

100

L7
& <

Fonte: Autoria propria.

Como citado, a busca com “Ensino de Quimica Computacional” levou a 17 resultados,
enquanto sua tradugdo “Computational Chemistry Teaching”, levou a 405 objetos para andlise.
Notou-se que nem todos os 17 resultados encontrados convergiam com os 405, pois a pesquisa em
portugués abrange, em sua maioria, jornais académicos nacionais.

Durante a primeira e a segunda fases, indicada por Bardin (2015), verificou-se que diversos
deles ndo eram relevantes para nossas pretensoes, por exemplo: estudos apenas de Bioinformatica,
uma vez que a inten¢do era analisar resultados de pesquisa publicados nos artigos dentro do &mbito
da Quimica Computacional relacionada ao ensino de compostos organicos.

Dentre os 422 artigos que estdo quantificados nas Figuras 4 e 5, reiniciamos os procedimentos
indicados por Bardin (2015), retomando todas as trés fases novamente, considerando agora esse novo
corpus analitico. Ou seja, os 422 trabalhos pré-selecionados foram avaliados quanto ao seu titulo,
resumo e palavras-chave, para verificar se realmente contemplavam os parametros propostos para o
levantamento que objetivamos realizar, fato que nos levou a apenas 24 artigos (destes, 2 foram
resultados da busca em portugués). Os demais foram desconsiderados, pois suas tratativas nao
compunham o escopo da pesquisa — Ensino de Quimica Organica por meio da Quimica
Computacional.

O Quadro 1 traz os simbolos dados a cada artigo, numerados de acordo com a data de
publicacdo e resultantes da busca em inglés (AI) ou portugués (AP). Nas colunas seguintes
organizamos informagdes quanto a autoria, titulo, periodico, ano de publicacdo e conteudos de
Quimica Organica empregados nos trabalhos. Apds o Quadro 1, inserimos algumas descrigdes
relativas ao teor do que foi apresentado pelos autores dos artigos e acrescentamos criticas e inferéncias

importantes a respeito dos processos de ensino adotados em cada um deles.
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Quadro 1 — Artigos estudados e seus conteidos de Quimica Organica trabalhados.

Simbolo | Publico-alvo* Contetudos de QO abordados Referéncia
AP-1 EET Isomeria cistrans RAUPP, D.; SERRANO, A.; MARTINS, T. L. C. A evolu¢@o da quimica computacional e sua contribui¢ao
’ para a educagdo em Quimica. Revista Liberato, v. 9, n. 12, p. 13-22, 2008.
PAULETTIL, F.; CATELLL F. Um estudo de caso: programas computacionais mediando o ensino de
AP-2 PEB Isomeria geométrica. isomeria geométrica. Revista Brasileira de Ensino de Ciéncias e Tecnologia, v. 11, n. 1, p. 250-269,
2018.
RMN; Analise conformacional;
ALL EG Coordenadas de reag@o, incluindo O’MALLEY, P. J. A resource for introducing molecular modelling into the undergraduate chemistry
otimizagdo de regentes, produtos e curriculum. New Directions in the Teaching of Natural Sciences, n. 2, p. 45-46, 2006.
estado de transigdo.
ARROIO, A.; HONORIO, K. M.; WEBER, K. C.; HOMEM-DE-MELLO, P.; DA SILVA, A. B.F. O
Al-2 EGePG Analise conformacional. ensino de quimica quantica e o computador na perspectiva de projetos. Quimica Nova, v. 28, n. 2, p. 360—
363, 2005.
Reagdes de adigao eletrofilica a
Reara dzllc\jgflfévnikov, MARIANO, A.; VENTURA, E.; DO MONTE, S. A.; BRAGA, C. F.; CARVALHO, A. B.; ARAUIO, R. C.
Al-3 EGePG st L M. U. O; DE SANTANA, O. L. Ensino de Reag¢des Organicas usando Quimica Computacional: I. Reagdes
Analise conformacional; o . , .
. , . A de Adicao Eletrofilica a Alquenos. Quimica Nova, v. 31, n. 5, p. 1243—-1249, 2008.
Cinética quimica; Termodinamica;
Regiosseletividade.
Estrutura. estereoquimica e ELMORE, D. E.; GUAYASAMIN, R. C.; KIEFFER, M. E. A Series of Molecular Dynamics and
Al-4 EG estabili d’a de de ?0 teinas Homology Modeling Computer Labs for an Undergraduate Molecular Modeling Course. Biochemistry
P ’ and Molecular Biology Education, v. 38, n. 4, p. 216223, 2010.
ALS EG Estereoquimica; Angulos e COLEMAN, W. F. Comparing Solid, Gas Phase, and Solution Structures Using the Cambridge Structural
distancias de ligagdo. Database. Journal of Chemical Education, v. 87, n. 8, 2010.
Estereoquimica: SUTCH, B. T.; ROMERO, R. M.; NEAMATI, N.; HAWORTH, 1. S. Integrated Teaching of Structure-
Al-6 EG quimica, Based Drug Design and Biopharmaceutics: A Computer-Based Approach. Journal of Chemical Education,
Termodindmica. v. 89, p. 4551, 2012

*0 publico-alvo de trabalho segue os seguintes codigos: EET: Estudantes do Ensino Técnico; EG: Estudantes de Graduagdo; PEB: Professores do Ensino Basico; EGePG: Estudantes

de Graduacdo e P6s-Graduacédo; EPG: Estudantes de Pds-Graduagdo; PEG: Professores e Estudantes de Graduacao.
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Continuagdo do Quadro 1:

Simbolo | Publico-alvo* Conteudos de QO abordados Referéncia
Reagdes de substitui¢des ) )
AL7 Nio houve nucleofilica e eletrofilica; LOPEZ-AGUDELO, V. A.; BARRAGAN, D.; PARRA, W. Un método para ensefiar el porqué suceden las
Reatividade quimica; reacciones quimicas. Quimica Nova, v. 36, n. 1, p. 177-180, 2013.
Termodinamica.
ALS EPG Acidos moles e duros; VASCONCELLOS, M. L. A. A. A Teoria de Pearson para a disciplina de quimica organica: um exercicio
Orbitais de Fronteira. pratico e tedrico aplicado em sala de aula. Quimica Nova, v. 37, n. 1, p. 171-175, 2014.
Es el:::frt;c)zzquil;zz:c?{;MN' HIL K. K.; RZEPA, H. S.; SMITH, E. H. Asymmetric Epoxidation: A Twinned Laboratory and Molecular
AI-9 EG PSe p . ’ Modeling Experiment for Upper-Level Organic Chemistry Students. Journal of Chemical Education, v.
Analise conformacional;
. 92, p. 1385—1389, 2015.
Epoxidagao.
AL-10 N3o houve Estrutura tridimensional e JWANG, J. Research on Application to College Study in Organic Chemistry Teaching based on Computer
Mecanismos de reagdes organicas. Software. MATEC Web of Conferences, v. 44, 2016.
R?;;aﬁ);iseeiﬁ;?ég?r; JUNG, J. ZIRPOLI, S.; SLICK, G. Implementation of Computational Aids in Diels-Alder Reactions:
Al-11 EG g L. Regioselectivity and Stereochemistry of Adduct Formation. Journal of Computational Science
Estereoquimica; .
o Education, v. 8, p. 2153-4136, 2017.
Orbitais moleculares.
Analise conformacional;
Superficie de energia potencial ZDANOVSKAIA, M. A.; SCHWARZ, C. E.; HABIB, A. D.; HILL, N. J.; ESSELMAN, B. J. Access to
Al-12 EG (Termodinamica); Computational Chemistry for Community Colleges via WebMO. Journal of Chemical Education, v. 95,
Isomeria e equilibrio quimico; p- 1960—1965, 2018.
Acidez e basicidade.
ALL13 EG Anlise conformacional de alcanos WINFIELD, L. L.; MCCORMACK, K.; SHAW, T. Using iSpartan To Support a Student-Centered
’ Activity on Alkane Conformations. Journal of Chemical Education, v. 96, p. 89-92, 2019.
TANTILLO, D. J.; SIEGEL, J. .B; SAUNDERS, C. M.; PALAZZO, T. A.; PAINTER, P. P.; O’'BRIEN, T.
Estereoquimica: E.; NUNEZ, N. N.; NOURL D. H.; LODEWYK, M. W.; HUDSON, B. M.; HARE, S. R.; DAVIS, R. L.
quimica; . .
Al-14 EG Termodinimica. Computer-Aided Drug Design for Undergraduates. Journal of Chemical Education, v. ,96, p. 920—925,
2019.

*Q publico-alvo de trabalho segue os seguintes codigos: EET: Estudantes do Ensino Técnico; EG: Estudantes de Graduacao; PEB: Professores do Ensino Bésico; EGePG: Estudantes

de Graduacdo e P6s-Graduagédo; EPG: Estudantes de Pés-Graduagdo; PEG: Professores e Estudantes de Graduacao.
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Continuagdo do Quadro 1:

Simbolo | Publico-alvo Conteudos de QO abordados Referéncia
) o YULIYANTO, E.; HIDAYAH, F. F.; ISTYASTONO, E. P.; WIJOYO, Y.; HARTAYU, T. S.
AI-15 PEG Desenho ¢ Vlsual}zgg:ao de estruturas Preparation of Reflective Pedagogy Paradigm Learning For The Lecturers based on Computational
organicas. Chemistry. Unnes Science Education Journal, v. §, n. 2, 2019.
ABDEL-HALIM, H. Distant learning challenges and solutions: Incorporation of 3D protein
Al-16 EG Visualizago de proteinas. visualisation in an undergraduate pharmacy medicinal chemistry course. Pharmacy Education, v.
20, p. 17-18, 2020.
Mecanismos de reagao; DONG LI-KAN; LI, ZI-HAO; ZHANG, SHU-YU. Using Computational Chemistry to Improve
AL17 EG Alquilagdo de Friedel-Crafts; Students’ Multidimensional Understanding of Complex Electrophilic Aromatic Substitution
Coordenada de reagdo; Termodinamica; Reactions: Further Analysis of the Solvent Effect, Temperature Influence, and Kinetic Behaviors.
Cinética quimica. Journal of Chemical Education, v. 98, p. 3226—3236, 2021.
. Nao houve, pois . POLIK, W. F. ;SCHMID, J. R. WebMO: Web-based computational chemistry calculations in
Al-18 Niao houve | apresenta a ferramenta computacional, suas . . .
. . .. , . education and research. WIREs Computational Molecular Science, v. 12, 2021.
funcionalidades e aplicagdes pedagogicas.
Visualizagao (%sof;slterrugras organicas, TRAUBE, T.; BLONDER, R. A Computational Chemistry Course for Teachers: From Research
AI-19 PEB - o Laboratories to High-School Chemistry Teaching. Journal of Chemical Education, v. 100, p.
Analise conformacional;
. 4360—4368, 2023.
Interagdes intermoleculares.
. HUANG, M.; DU, Y.; LIU, Y.; ZHAO, Y.; GUO, Y.; LIU D.; ZHAO, L.; WANG, J. Computer-
Estereoquimica; ) . . . . L
.. aided drug design course for pharmacy major students in Shenyang Pharmaceutical University
AI-20 EG Interagdes intermoleculares; . - s . .
Termodinimica following the COVID-19 pandemic: Challenges and opportunities. Biochemistry and Molecular
’ Biology Education, v. 51, p. 691-699, 2023.
Estereoquimica; DA SILVA, R. V. A.; MONTEIRO, L. M.; BRANCO, CHLGT.; GUILHON-SIMPLICIO, F.
Al-21 EG Interagdes intermoleculares; Planejamento de Farmacos contra COVID-19: Uma Experiéncia de Ensino Remoto de Quimica
Termodinamica. Farmacéutica. Quimica Nova, v. 46, n. 4, p. 381-389, 2023.
_ KUROKI, N.; MOCHIZUKI, Y,; MORI, H. Practical Computational Chemistry Course for a
AJ-22 EG Interagdes molegulare%; ) Comprehensive Understanding of Organic, Inorganic, and Physical Chemistry: From Molecular
Fundamentos de reagdes quimicas. Interactions to Chemical Reactions. Journal of Chemical Education, v. 100, p. 647—654, 2023.

Fonte: Autoria propria.
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AP-1

Neste caso particular, houve a discussdo do uso do referencial vygotskyano para compreender como
se processa o aprendizado de conceitos e representagdes quimicas com o uso da mesma. Os
estudantes foram apresentados a softwares de Quimica Computacional e atividades foram
desenvolvidas. Os resultados preliminares indicam que existem ganhos definitivos em
aprendizagem, os quais ocorrem devido a formagdo de uma diade entre o computador e o aluno e
da eventual criagdo de uma Zona de Desenvolvimento Proximal vygotskyana cujo ambito
simbolico da quimica pode ser manipulado e assimilado pelo estudante. Assim, o computador ¢é
utilizado como ferramenta para se adquirir uma “linguagem” quimica, que se revela potencialmente
poderosa para que o discente seja capaz de resolver situagdes-problemas. Os autores encorajam o
uso crescente (desde que feito com os devidos cuidados pedagogicos) destes softwares em sala de
aula, ndo apenas pelo seu impacto no aprendizado de conceitos e representagcdes quimicas, mas
também pela eficiéncia da ferramenta como preparagdo do estudante para um futuro profissional

onde a Quimica Computacional estara cada vez mais presente.

AP-2

Aqui foram investigadas as possibilidades de uso dos programas de simulacdo computacional no
Ensino de Quimica, especificamente a isomeria geométrica. O estudo foi constituido a partir de
uma pesquisa bibliografica e de um estudo de caso numa escola publica, na qual foram realizadas
entrevistas semiestruturadas com trés professores de Quimica. A metodologia empregada foi a
Analise Textual Discursiva. Os resultados mostraram que o ensino de isomeria geométrica pode
ser potencializado com o uso de aplicativos computacionais, numa dimensdao em que os niveis de
representacdo macroscopico, molecular e simbolico sdo explorados a partir da multiplicidade de
simulacdes suscitadas nesses aplicativos. Embora os aplicativos computacionais oferecam grande
margem de interagdo e sejam bem aceitos pelos estudantes, ainda sdo ferramentas praticamente
inexploradas na escola. Pois na escola visitada ha recursos que permitem o estudo do conteudo
citado, porém o ensino desse contetido ndo se concretiza, nem com a tecnologia digital e nem sem
ela. Segundo os entrevistados a razdo principal ¢ a “falta de tempo” e o desconhecimento dos

programas computacionais.

Al-1

Este trabalho se deu como resultado da experiéncia no desenvolvimento de um curso incluindo
palestras com os principios da Quimica Tedrica Computacional, com énfase em sessdes praticas
usando um software de Quimica Computacional. Embora os aspectos tedricos fundamentais
tenham sido introduzidos, reconheceu-se que a énfase excessiva € a confianga na compreensao
tedrica podem desencorajar muitos alunos. A abordagem tratou a modelagem molecular de forma

semelhante a interpretagdo espectroscopica, onde uma interpretacao de um espectro de Ressonancia
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Magnética Nuclear (RMN) nem sempre requer uma apreciacao profunda da teoria de base de RMN.
Apesar da existéncia de varios livros didaticos sobre quimica tedrica, ha poucos que ensinam
modelagem molecular direcionada especificamente ao nivel de graduagao. Portanto, ¢ benéfico ter
um recurso que introduza o contexto dos principios envolvidos, acompanhado de uma série de
exercicios praticos. De forma mais detalhada, o percurso metodoldgico ocorreu para uma turma de
estudantes de graduacdo. Com base nos questionarios preenchidos pelos alunos, a grande maioria
deles considerou o recurso de uso significativo € aumentou muito sua apreciagao da modelagem
molecular. A disponibilidade de atividades praticas paralelas ao material de aula ajudou os
estudantes a apreciar as aplicacdes da técnica a problemas reais, como a analise de densidades
eletronicas e mapas de potencial eletrostatico de compostos organicos. Muitos alunos também
aproveitaram a oportunidade de usar o software Gaussian para explorar alguns dos aspectos mais

avancados do programa de forma independente.

Al-2

Aqui a problematizac¢ao desenvolvida foi o planejamento de farmacos. A metodologia foi efetuada
por trabalhos em grupo envolvendo estudantes de graduagado e pos-graduacdo em turmas diferentes.
Explanaram-se contetudos classicos da Mecanica Quantica e o uso de programas de Quimica
Computacional. Os alunos efetuaram, entdo, calculos de propriedades eletronicas e estruturais e
responderam atividades. A seguir, os estudantes foram incentivados a procurar na literatura alguns
farmacos, sua aplicagdes e, o possivel receptor bioldgico. A possibilidade de estudo de cada sistema
foi avaliada em conjunto com o professor, permitindo uma maior discussdo das possibilidades
computacionais de calculo e da busca de relagdes entre as propriedades fisico-quimicas, estruturais
e eletronicas dos compostos estudados e suas atividades bioldgicas. Embora com enfoque em aulas
de Quimica Quantica, o estudo de caso apresentado destacou, em todas as etapas, a importancia da
andlise conformacional quando ndo se dispde de dados experimentais (cristalograficos) das
moléculas estudadas. Todos os participantes tiveram a oportunidade de ver como essas ferramentas
sdo utilizadas na pesquisa cientifica e na resolugdo de problemas da industria farmacéutica. Os
alunos de pds-graduacgdo, além disso, foram motivados a aplicarem os conhecimentos adquiridos

no desenvolvimento de suas teses, integrando seus resultados experimentais com os tedricos.

Al-3

O ensino ¢ um processo dindmico que exige envolvimento e constante reflexdo sobre as varias
etapas do processo, algumas vezes se fazem necessarias mudangas de paradigmas para que se
possam conduzir praticas docentes que promovam uma aprendizagem mais eficiente pelos alunos.
Este processo de constru¢do pode ser feito por uma via dupla, aliando teorias a ferramentas
computacionais. Desta forma, hd uma fundamentacdo capaz de permitir a compreensdo de um

fendmeno (teoria) e um instrumento (computador) facilitando esta compreensao, sem desprezar a
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relevancia do professor como mediador do processo. O desafio deste trabalho constituiu em mostrar
que ¢ possivel utilizar um método de estrutura eletronica simples (Hartree-Fock) com uma base
minima (STO-3G), na constru¢dao de um modelo que sirva como ferramenta para auxiliar no
entendimento de alguns conceitos fundamentais relacionados aos mecanismos de reacoes. Por se
tratar de um modelo matematico, ou seja, de uma representagao simplificada da realidade, tudo o
que se espera ¢ descrever corretamente, a0 menos qualitativamente, algum aspecto de interesse
particular do problema sob estudo, de modo semelhante ao que ¢ feito em outros trabalhos na area
de educacgdo. A atividade foi desenvolvida com alunos de graduagdo e pds-graduacao com a
proposta de revisitar qualitativamente conceitos fundamentais que controlam uma reag@o quimica,
tendo como ferramentas um computador, algumas implementagdes recentes em quimica quantica
e uma interface grafica. O principal desafio do trabalho foi sistematizar um procedimento que
auxiliasse o professor no ensino dos mecanismos de reacdo. Esse procedimento, embora
simplificado, ao considerar que a reagdo ocorre em fase gasosa € via um mecanismo bimolecular
(concertado), foi suficiente para obter algumas informagdes importantes descritas nos livros-texto
de Quimica Organica e que algumas vezes sdo bastante abstratas para o estudante de quimica. Por
exemplo, considerando a reacdo de adi¢do a alquenos ndo-conjugados foi possivel verificar a
observancia a regra de Markovnikov e fundamenta-la em termos do controle reacional e aspectos

regiosseletivos.

Al-4

Aqui, um conjunto de exercicios computacionais foi projetado para dar aos alunos de graduacdo
uma introducdo pratica a pacotes de software de pesquisa para simulagdes de dinamica molecular
e modelagem por homologia. Se tratando um estudo mais voltado para a Biologia
Computacional/Bioquimica, ¢ evidente que muitos conteidos da Quimica Organica foram
trabalhados (veja Quadro 1) durante o desenvolvimento do presente trabalho. As atividades podem
ser reproduzidas como parte de um curso maior sobre modelagem molecular ou outros topicos
bioquimicos, inclusive em cursos de Quimica Organica e sao pedagogicamente uteis. O uso de um
software disponivel gratuitamente e computadores comuns torna vidvel empregar esses exercicios
em ambientes com baixos recursos computacionais. As atividades também podem ser adaptadas de
maneira direta a outros programas computacionais. Tudo isto torna esta série de atividades
computacionais Util em uma variedade de contextos educacionais. Os alunos responderam
positivamente as atividades de laboratorio de informatica. Ao final do curso, expressaram que,
embora tivessem muito pouca familiaridade com o uso de programas de modelagem computacional
antes do curso, eles se tornaram bastante confortaveis trabalhando com softwares de dindmica
molecular e modelagem por homologia. Além disso, eles sentiram que se tornaram mais

confortdveis aprendendo novos programas de modelagem computacional por conta propria e
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trabalhando com sistemas baseados em Unix/Linux. Por tltimo, apesar dos resultados gratificantes,
seria muito apropriado considerar uma avaliagdo mais completa das atividades de laboratdrio
computacional que investigue como elas afetam a compreensdo conceitual dos alunos sobre
conceitos quimicos e bioquimicos fundamentais. Esse tipo de avaliacdo adicional pode ser
particularmente interessante, pois, até onde sabemos, ha relativamente poucos dados sobre como
cursos focados especificamente em modelagem molecular impactam o desenvolvimento conceitual

nas ciéncias.

AI-S

Pouquissimos detalhes foram dados neste trabalho. O autor trabalhou com alguns estudantes
universitarios utilizando modelos moleculares da cafeina e ciclopentano do Cambridge Structural
Database. Alguns modulos de ensino associados ao tema foram discutidos. O conjunto de ensino
do banco de dados on-line possui uma enorme nimero de estruturas tridimensionais interativas e
facilmente acessiveis disponiveis para uso no ensino de quimica. O autor sugere um conjunto de
exercicios (otimiza¢do de geometria, frequéncia vibracional usando DFT e HF, com e sem efeito
do solvente) e a comparagao das estruturas cristalinas das moléculas estudadas com aquelas na fase
gasosa e em solucdo. Isto permite que os alunos explorem os efeitos das forgas intermoleculares e

testem uma série de modelos de estrutura molecular (Teoria de RPECYV).

Al-6

Este trabalho empregou uma abordagem educacional usando um estudo de caso, no qual os alunos
de graduagdo estudaram e praticaram o planejamento racional de firmacos. Um medicamento em
potencial foi simulado por meio do uso de diversos software, a maioria deles disponiveis na Web e
gratuitamente. A integragdo do docking molecular e a avaliagdo de propriedades biofarmaceéuticas
(aquelas voltadas principalmente para a absor¢@o) sdo o foco principal deste artigo. O curso foi
organizado sistematicamente e desenvolvido através de uma série de atividades teoricas e praticas.
A escolha de um determinado complexo proteina-ligante pode ser feita de forma que os principios-
chave possam ser ilustrados por meio do procedimento de design (planejamento) e avaliagao
biofarmacéutica. Além disso, o uso de uma molécula especifica permite que outros principios
relacionados a estrutura sejam discutidos. Ao final do curso, os fundamentos importantes do
planejamento racional de firmacos tornam-se mais claros e talvez de mais interesse para o
estudante, porque ele se familiarizou com a proteina e o inibidor. Claramente, essas oportunidades
de ensino variam de complexo para complexo, mas uma apresentagao prévia interessante deve ser
possivel para cada complexo. Todas as abordagens descritas neste artigo podem ser aplicadas em
muitos contextos de ensino, que compreendem desde Quimica Medicinal, Quimica Farmacéutica,
Bioquimica, Bioinformatica, € muitas outras, inclusive, nos cursos de Quimica Organica. Nestes,

porém, com ressalvas: 1) o aporte metodoldgico completo do curso envolve muitas horas de
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trabalho com pequenos grupos de graduandos assessorados por um professor/monitor; ii) ¢
necessario que os ministrantes tenham familiaridade com biologia celular, fisiologia, formulagao
pré-clinica e fisico-quimica organica; iii) todas as aulas tedricas e muitos exercicios praticos do
curso podem ser desenvolvidos de forma remota, considerando que as praticas fazem uso de
programas on-line e gratuitos, entretanto, isso exige maior compreensao técnica € mais tempo para
a interpretacao adequada dos resultados. Por fim, o planejamento de farmacos baseado em estrutura
s6 ¢ compreendido adequadamente quando hd o uso de abordagens técnicas e pedagdgicas

perfeitamente integradas.

Al-7

O presente artigo ndo foi aplicado para estudantes, ao contrario da maioria dos trabalhos
disponiveis na literatura. Contudo, o procedimento computacional de ensino usando um software
open source foi produzido para explicar por que as reagdes quimicas ocorrem, baseadas na fungao
de estado AG°®reacio, para um conjunto de oito reacdes organicas de substituigdes nucleofilicas e
eletrofilicas. Este trabalho pode ser incrementado de forma contextualizada no ensino de contetidos
como reatividade quimica, reagdes de substitui¢do e termodindmica em disciplinas de Quimica
Bésica e Quimica Orgéanica, numa perspectiva em que procura esclarecer com argumentos simples
a diferenca entre como e por que as reagdes quimicas ocorrem. Os professores estdo sempre em
busca continua de estratégias que motivem os alunos a se interessarem por estudar e aprender
quimica, e os computadores oferecem a oportunidade de ter um laboratdrio virtual para desenvolver
a criatividade e novas ideias no complexo processo de ensino e aprendizagem de ciéncias (Aksela,

2011; Molina; Carriazo; Farias, 2011; Tiiystiz, 2010).

AI-8

Este artigo apresentou o percurso metodologico e os resultados de um experimento computacional
para o ensino da Teoria de Pearson nas disciplinas de Quimica Organica avangadas, cujos conceitos
de acidos e bases moles e duros foram desenvolvidos. O trabalho teve a participacdo de pos-
graduandos e pode ser feito estimulando os alunos ao calculo computacional dos orbitais de
fronteira HOMO e LUMO e, consequentemente, dos valores de dureza e moleza. Métodos semi-
empiricos se mostram rapidos e acessiveis para fornecer dados numéricos suficientemente
adequados para aulas de curta duragdao. Todos os aspectos foram aplicados em sala mediante a
aplicacdo de exercicio. Percebeu-se a fascinacdo dos estudantes por conseguirem se inserir
ativamente na constru¢do do conhecimento sobre o tema, concluindo lentamente aspectos do tema
em pauta e fortalecendo seus conceitos, bem diferente da abordagem classica atual, que ¢ somente

expositiva.
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Al-9

Os autores criaram e aplicaram atividades praticas, partindo de aulas introdutérias sobre
modelagem e edigdo estruturais € minimizacgao de energia, para o estudo de reagdes de epoxidagao
de alcenos. Porém, elas sdo apropriadas para estudantes de nivel avangado, normalmente em seus
ultimos de graduagdo e ja tendo alguma experiéncia em modelagem de nivel introdutorio e no uso
de programas de esbo¢co molecular. Ao contrario de um laboratério experimental, o qual a
seguranca ¢ imprescindivel, uma versao in silico nao apresenta essa preocupacao e pode ter um
efeito libertador nos alunos, uma vez que com as mensagens de erro fornecidas pelo computador
eles passam a "apreciar as habilidades que se tem que aprender para rastrea-los". Também pode ser
uma grande revelagdo para os estudantes descobrirem a disparidade nos valores relatados na
literatura de propriedades como a rotagao Optica de um dado composto e a tentagdo de aceitar o
primeiro valor obtido ou mesmo citar seletivamente aquele resultado que melhor concorda com

seus calculos.

AI-10

Este trabalho relata dificuldades no ensino de Quimica Organica e nele os compostos sdo o foco
das reagdes organicas. O mecanismo reacional de moléculas muito grandes sdo complexos,
abstratos e dificeis para os alunos compreenderem. O entendimento, mesmo aquele abstrato, da
geometria tridimensional é outro fator limitante e constitui a natureza fisica e quimica de toda a
reacdo. Com o fim de reduzir essa profundidade de compreensdo, ¢ necessario ajudar os alunos a
compreender o futuro processo de sintese e a escolha de um método razoavel para melhorar a
capacidade de pesquisa cientifica. Os softwares ndo apenas aprimoraram a compreensao dos
estudantes sobre a estrutura molecular, mas também melhoram a capacidade de pensamento
espacial e a imaginagdo dos alunos. H4 muitos programas disponiveis que podem delinear a
estrutura tridimensional de moléculas para a demonstragdo de uma simulagdo. Os professores
podem usa-los também no ensino médio, para que os alunos possam reconhecer claramente o

modelo estrutural de moléculas intuitivamente.

Al-11

Neste estudo, demonstrou-se que recursos computacionais como o WebMO podem ser introduzidos
em aulas de nivel de graduacdo e facilitar a melhor compreensao dos alunos sobre as reagdes de
Diels-Alder. Combinagdes de varios conceitos em quimica geralmente exigem um planejamente
bastante complicado de aulas com varias se¢des separadas. A reacao de Diels-Alder ¢ um exemplo
bem estabelecido nas aulas de graduacdo de Quimica Organica. Ao Incorporar recursos
computacionais, nesta aula de laboratorio em particular, os alunos podem ser expostos a varios
conceitos importantes, incluindo aqueles da Termodinamica, Orbitais de Fronteira, Estereoquimica.

Também observou-se que essa visualizagdo aumentou o envolvimento dos alunos no curso, o que
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provavelmente ocorre porque eles estio mais familiarizados com a tecnologia de hoje. E muito
importante a harmoniza¢do dos cursos de Quimica Organica experimental com o estudo
computacional para demonstrar como a fisico-quimica pode fornecer uma compreensao "visivel".
No entanto, ¢ igualmente importante que os estudantes percebam que os resultados computacionais

nao podem ser usados apenas para responder as perguntas.

Al-12

Um conjunto de exercicios que utilizam os jobs pré-calculados, destinados a melhorar a
compreensdo do aluno sobre a estrutura, ligagdo e reatividade de moléculas organicas simples,
incorporado no WebMO, serviu de base para o desenvolvimento deste trabalho. Os exercicios
foram inicialmente direcionados as necessidades de aprendizagem de graduandos matriculados em
cursos introdutdrios de Quimica Organica. A disponibilidade de dados computacionais auténticos
para moléculas organicas simples por meio de um navegador da web (WebMO) elimina a
necessidade de recursos especializados (por exemplo, licengas de software, um cluster de
computadores ou varios computadores dedicados a Quimica Computacional) ou a experiéncia do
instrutor na area e evita a potencial restri¢do de tempo inerente ao treinamento de alunos para usar
um software de modelagem molecular. A desvantagem 6bvia dessa abordagem "empacotada" ¢ que
os estudantes ndo ganham experiéncia no uso de programa para construir moléculas e enviar seus
proprios trabalhos e, portanto, tornam-se usuarios um tanto passivos do software ao interpretar os
dados resultantes. Por outro lado, as concepg¢des dos alunos sobre estrutura e ligacdo sdo
aprimoradas pela capacidade de visualizar e manipular moléculas e orbitais. Isto ¢ comprovado,
pois, no presente trabalho, varios alunos verbalizaram que a capacidade de visualizar orbitais era
particularmente agradavel e ttil para o aprendizado durante o laboratorio, € um deles escreveu esse
sentimento em uma das avaliagdes do curso. Eles ficaram mais surpresos ao saber que as
hibridizagdes ndo se limitam a sp, sp> ou sp>. Muitos mencionaram que seria interessante ver como
os calculos sdo realizados, mas a maioria ficou satisfeita em examinar os arquivos de saida
exportados pelo WebMO. Ambos os professores das faculdades ficaram entusiasmados com o
aprendizado dos alunos mencionado e a inclusdo dos exercicios em seus curriculos. O sife € 0s
exercicios descritos no artigo, juntamente com os outros exercicios no site, fornecem aos
instrutores/professores um recurso simples e gratuito para incorporar modelagem molecular

computacional em seus cursos de Quimica Organica.

Al-13

Este ¢ um trabalho que capitalizou uma tendéncia pedagogica, o ensino centrado no aluno. Por
meio de atividades habilitadas pelo iSpartan, os autores desenvolveram a metodologia para
complementar a instru¢ao centrada no aluno no primeiro semestre de um curso introdutério de

Quimica Organica. Os conteudos trabalhados foram as conformacgdes de alcanos e interagcdes dos
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substituintes. Ao permitir que os alunos utilizassem o aplicativo para identificar conformagdes anti
e estreladas, os alunos puderam visualizar informagdes estruturais e conectd-las a terminologia
apropriada. O exercicio também permitiu que os estudantes observassem a mudanca nas
propriedades fisicas a medida que manipulavam estruturas tridimensionais. Dessa forma, eles
puderam gerar dados e utilizar as informag¢des para definir conceitos tradicionais relacionados a
natureza dindmica da analise conformacional. As respostas dos alunos a pesquisa sugeriram que os
exercicios foram fundamentais para melhoria da suas capacidades de compreensdao das
propriedades estruturais relacionadas. Esse beneficio também foi relatado pelos professores. Os
estudantes também demonstraram melhora significativa em sua capacidade de responder a

perguntas relacionadas as conformacdes de alcanos, sugerindo dominio do conceito.

Al-14

Uma série de experimentos computacionais de laboratério com o objetivo de ensinar aos alunos
principios de design racional de fArmacos sdo descritos e avaliados neste artigo. Esses experimentos
variam de uma introducdo a visualizagdo de complexos de proteina-ligante a otimizacao de
geometrias de farmacos potenciais com o uso da quimica quéantica e docking molecular. Como
resultado geral dos questionarios avaliativos, os alunos indicam que tal curso aumentou sua
apreciacdo pelos papéis dos quimicos no processo de descoberta-desenvolvimento de farmacos,
visto que os experimentos foram desenvolvidos em turmas de Quimica Farmacéutica. Houve
também maior reconhecimento da importincia estrutural de moléculas pequenas e de moléculas
receptoras no design de medicamentos. O projeto deste trabalho pode ser adaptado para cursos e

minicursos de Quimica Orgénica avancada ou Quimica Medicinal.

AI-15

O objetivo deste estudo foi preparar professores sobre o paradigma da pedagogia reflexiva (RPP).
Neste, todo o processo de aprendizagem consiste em varios estagios de contexto, experiéncia,
reflexdo, agdo e avaliacdo. O RPP foi escolhido porque foi comprovado que melhora o desempenho
dos professores no ensino e torna os alunos mais capazes de refletir sobre os processos de
aprendizagem, tornando-os mais ativos (Wijoyo; Rahayu; Dwiprahasto, 2016). Os esforcos de
implementagdo do RPP foram focados em melhorar a qualidade do aprendizado e a capacidade dos
alunos de usar um software de Quimica Computacional como suporte no curso de Quimica
Organica. Apesar de ndo enfatizar a Quimica Computacional, este trabalho fortaleceu o todo o
processo de ensino-aprendizagem por meio de um paradigma educacional, a RPP. Esta ¢ baseada
na teoria da aprendizagem experiencial, a qual sustenta a ideia de que a aprendizagem depende da
integracdo da experiéncia com a reflexdo e coloca a reflexdo no centro do processo de
aprendizagem. Com base nessa teoria, pode-se argumentar que ao refletir sobre sua propria

experiéncia, os professores, enquanto educandos, podem construir suas proprias perspectivas
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educacionais e obter novos perpcepgoes dessa experiéncia e desenvolver novas estratégias para

usar no ensino subsequente (Avila-Bront, 2020; Deveau; Wang; Small, 2020; Morris, 2020).

Al-16

O ensino a distancia tornou-se uma necessidade para manutencao dos estudos e atividades escolares
durante a pandemia da COVID-19 em todo o mundo. A visualizag¢do tridimensional de proteinas
no ensino de cursos de graduacdo em quimica medicinal ¢ altamente eficaz em aumentar a
compreensao € o interesse dos alunos nesse componente curricular. No presente artigo, um curso
foi projetado para usar as ferramentas de visualizagdo em sala de aula, e os alunos as usaram para
estudar as interagdes entre medicamentos e moléculas alvos e apresentar seus trabalhos como parte
da avaliacdo do curso. Com o isolamento social essencial durante a pandemia, o corpo docente
enfrentou muitos desafios para manter o uso de ferramentas como parte do curso. A falta de contato
direto, as diferencas no conhecimento de informatica dos estudantes e a disponibilidade de
conexdes com a internet, além da necessidade de meios apropriados para apresentacdes de tarefas
e avaliagdes, foram as principais preocupagdes. A autora, entdo, desenvolveu um estudo de caso,
para superar os desafios enfrentados naquele momento. Ao utilizar o trabalho em grupo, foi
garantido que cada equipe tivesse uma diversidade de habilidades em informatica, e a
disponibilidade de conexdo rapida a Internet, pois muitos dos estudantes declararam ter essas
limitagdes, somada a isso, houve estimulo ao trabalho colaborativo. A descri¢do metodoldgica e
dos resultados do artigo foram insuficientes em varios aspectos, ndo houve detalhamento do
contetido abordado, dos programas manipulados e os resultados foram dispostos de forma muito

generalizada.

Al-17

Neste estudo, foi usado o método de ABP combinado com célculos DFT para o estudo de reagdes
de alquilagdo de Friedel-Crafts. Os principais objetivos foram orientar os alunos a explorar
profundamente o diagrama da coordenada de reacdo, o efeito do solvente, a influéncia da
temperatura e o principio de Curtin-Hammett. Com base em nos exemplos e exercicios, a maioria
dos alunos conseguiu explicar os conceitos quimicos mencionados para analisar a seletividade da
reacdo. A combinacdo da ABP com a Quimica Computacional permite que os estudantes,
investigassem minuciosamente as reagdoes por conta propria e/ou em grupos. Com as exploragdes
e discussdes do mecanismo das reacdes, os alunos conseguiram prever a seletividade da reagao a
partir da perspectiva de estudos de quimica teodrica, uso da literatura experimental e da pesquisa de
Quimica Computacional. Baseado no excelente desempenho dos alunos, pode-se sugerir que a
Quimica Computacional possa desempenhar maiores fungdes nos curriculos de graduacao, a fim

de que os alunos possam se tornar totalmente ativos na ABP da quimica moderna.
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AI-18

A discussdo da ferramenta WebMO e suas aplicagdes na pesquisa € no ensino ¢ o objetivo deste
trabalho. Qualquer usuario pode acessa-lo através de um laptop ou dispositivo movel sem instalar
um software adicional. O WebMO também ¢ uma excelente plataforma para implementacao da
Quimica Computacional em ambientes educacionais. A interface uniforme simplifica a necessidade
de treinamento do usudrio, isto permite que a Quimica Computacional seja uma ferramenta versatil
usada em todos os curriculos para modelar propriedades quimicas e reatividade. Além de fornecer
uma plataforma conveniente e acessivel para os alunos executarem calculos de Quimica
Computacional, o WebMO tem a capacidade de produzir imagens de alta qualidade, as quais podem
ser usadas para producdo de materiais didaticos, dindmicos e interativos instrucional. Os arquivos
HTML exportados podem ser colocados em qualquer servidor web, tornando simples para os
alunos investigarem resultados pré-computados sem terem que executar os calculos eles mesmos.
A propria ferramenta ja possui varias cole¢des de exercicios de Quimica Computacional adequados
para o ensino superior. Algumas aplicagdes especificas para a Quimica Organica:

v" Energias conformacionais;
Interacdes estéricas (energia de deformacao da mecanica molecular);
Sobreposi¢do de orbitais atdmicos e ligacdo de valéncia;
Reatividade molecular;
Vias de rea¢do nucleofilica;
Cicloadigao endo versus exo;
Efeito de grupos doadores e retiradores de elétrons;
Hibridizacao e basicidade de elétrons nao-ligantes;
Frequéncias vibracionais caracteristicas (espectro de IV interativo);

Simulagdo de espectros de RMN ;

NN N N N N N N NN

Visualizagao da quiralidade;

<

Sitios de ataque nucleofilico/eletrofilico (mapas de densidade eletronica).

Todos os recursos fornecidos pelo WebMO fornecem a oportunidade para os alunos se
familiarizarem com procedimentos experimentais desconhecidos, e por sua vez, para que possam
se envolver com o trabalho pratico de forma mais eficaz e pensar mais sobre os conceitos de
quimica envolvidos. Eles também permitem oportunidades para reforgar a compreensao e aplicar

o aprendizado a novos contextos de uma forma que normalmente ndo seria possivel.

AI-19

Dois objetivos principais foram alcangados neste trabalho: Primeiro, os professores foram
apresentados aos conhecimentos contemporaneos (principios teoricos, conceitos basicos da

Quimica Computacional e modelagem molecular) e as ferramentas da Quimica Computacional,
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por meio de palestras do curso. Os principais critérios para a escolha do conteudos foram a
relevancia e sua correspondéncia com o curriculo de quimica do ensino médio. O segundo foi
aplicar o conhecimento do conteudo e as ferramentas da Quimica Computacional. Esse objetivo
foi alcancado por meio das atividades praticas. Ambos os objetivos foram atingidos, segundo os
resultados das avaliagcdes do curso. Gragas a isso, uma rica exploragdo de contetidos quimicos
puderam ser trabalhados, os quais, no leque da Quimica Organica pode-se citar: isomeria cis-trans,
analise conformacional, propriedades fisicas, interacdes intermoleculares e visualizagdo de
compostos organicos. Embora frutos positivos tenham sido colhidos, uma parcela dos professores
declararam que nao se sentiram seguros com o uso da ferramenta computacional em sala de aula.
Isto reitera e conclui a necessidade de reforcar e evoluir modelos para o desenvolvimento
profissional dos professores e de mais pesquisas para melhor apoiar e transformar professores que

irdo integrar a Quimica Computacional nas aulas do ensino médio.

AI-20

Como nucleo deste trabalho, um curso on-line de design de farmacos auxiliado por computador
cuja abrangéncia circunda a Bioquimica, Quimica Computacional, Quimica Medicinal e outras
ciéncias de ponta, teve a participagdo de muitos graduandos em Farméacia. Ele compreende como
os medicamentos se ligam aos alvos proteicos e exercem suas atividades biologicas usando
ferramentas de computador e abrange os principios basicos de desenvolvimento e otimizagdo de
medicamentos. Por meio de questionario e avaliacdo, descobriu-se que o ensino combinado pode
oferecer uma oportunidade de estimular maior motivacdo e interesse pelo tema e uso das
ferramentas computacionais. Tudo isto estimula a eficicia do ensino e dos resultados de
aprendizagem do curso. Este estudo descreve como foi administrado o curso durante o periodo da
pandemia de COVID-19 com a intencdo de fornecer uma referéncia para outros professores
conduzirem cursos semelhantes. De modo geral, os autores obtiveram resultados satisfatorios.
Como critica global, o curso ainda precisa evoluir, por exemplo, aprimorando o método de

avaliacdo e ajustando o contetdo do curso para se adaptar melhor ao ensino on-line.

Al-21

A fim de formular uma atividade tedrico-pratica na disciplina de Quimica Farmacéutica, o presente
estudo visou a aplicagdo dos conhecimentos dos alunos sobre modelagem estrutural e docking
molecular. A proposta foi analisar compostos bioativos, preferencialmente, produtos naturais
amazonicos, contra alvos moleculares do virus SARS-CoV-2, valorizando a cultura e a
biodiversidade regional. Dado o cendrio de pandemia, a disciplina foi ministrada de modo remoto
e os estudantes deveriam argumentar a escolha da molécula com base em revisao bibliografica e os
resultados do docking molecular, aplicando os conceitos aprendidos ao longo da disciplina Quimica

Farmacéutica de forma ativa e integrada. O processo educacional, auxiliou na fixa¢do dos
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conteudos transmitidos em sala de aula por simular situagdes que por vezes sdo de dificil
compreensdo pelo aluno. O desafio de usar os conhecimentos aprendidos em sala de aula para tentar
solucionar um problema real da sociedade em que estdo inseridos, dentro da perspectiva de sua
futura profissdo, mostrou-se muito agregador. Neste caso em especifico, ainda conseguiu-se
relacionar a importancia do desenvolvimento de fairmacos com a necessidade de agregar valor a
flora brasileira, especialmente a amazonica, de modo a mostrar que o Brasil tem potencial para ndo
ser tdo dependente de tecnologia estrangeira no seu sistema de saude.

Al-22

Aqui, um material de ensino baseado em Quimica Computacional foi desenvolvido para preencher
a lacuna entre o aprendizado em sala de aula e os diversos tipos de pesquisa em sistemas quimicos,
os quais alunos enfrentam imediatamente apds serem designados para um laboratorio. O material
foi implantado em um curso de laboratdrio de fisico-quimica para alunos de graduagao do segundo
ou terceiro anos. A cobertura abrangente deste material de laboratdrio, de interagdes moleculares
fracas a reagdes quimicas, envolvendo exercicios computacionais, facilita o desenvolvimento de
conhecimentos basicos relacionados a Quimica Organica, como propriedades fisicas e acido-base,

mecanismos de reacdo, espectroscopia na regido UV-Vis etc.

Na Figura 7 encontram-se os principais contetidos de Quimica Organica estudados nos
trabalhos revisados e a quantidade de artigos em que eles aparecem. Nota-se que ha uma
predominancia da Estereoquimica e da Termodindmica, uma vez que sdo temas essenciais para a
consideragdo dos aspectos espaciais da estrutura molecular e avaliacdo da reatividade energética.
Contetidos como Analise Conformacional (7 artigos) e mecanismos de reagdes organicas (5 artigos)
também sdo os alvos principais dos trabalhos investigados. Por outro lado, os aspectos e parametros
cinéticos foram estudados com menos frequéncia (2 artigos), apesar de serem tdo importantes como

a Termodinamica no estudo e no controle experimental das reagdes quimicas.
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Figura 7 — Principais contetidos de Quimica Organica abordados nos trabalhos revisados.

10

Fonte: Autoria propria.

5.3 Abordagens de ensino e Consideracdes gerais sobre a revisao

Estudantes de Quimica Organica sdo rotineiramente bombardeados com uma série de
representacdes especializadas (por exemplo, setas para demonstrar o movimento eletronico, projegoes
de Newman, conformacdes em cadeira, diagramas de coordenada de reacdo etc.). Para os quimicos,
o proposito de representar aspectos de um sistema € permitir a previsao ou explicacdo de fenomenos.
Para os estudantes, o proposito de desenhar e traduzir entre representagdes ¢, frequentemente, muito
menos claro. Comumente, "desenhar aquela coisa" ¢ tratado como o objetivo final da instrugdo e da
avaliagdo. H4 uma concordancia com especialistas e académicos de educacao cientifica que aprender
ciéncias ndo deve ser materialmente diferente de fazer ciéncia (Stowe; Esselman, 2023). Com relacao
as representacoes, isso significa que os estudantes devem usar representagdes com o proposito de
atender e visualizar os componentes de um sistema para uma explicagdo ou previsao produtiva.

Se quisermos que os alunos interpretem, gerem, traduzam e usem essas representacdes, faz
sentido praticar o desenho e a manipulagdo delas. Varios académicos ditam como fundamental para
o aprendizado de quimica, cultivar um “conjunto de habilidades e praticas que permitam que uma
pessoa use reflexivamente uma variedade de representagdes ou visualizagdes, individualmente ou em
conjunto, para pensar, comunicar e agir sobre fendmenos quimicos” (Gurung et al., 2022; Jones et
al., 2022; Stieff; DeSutter, 2021).

Como podemos usar as representagdes para permitir a explicacdo de fenomenos? Se

minimizarmos a énfase em habilidades representativas que raramente sao uteis (por exemplo, “—
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Desenhe projecdes de Fischer para todas as aldohexoses, disse o professor’), ha potencial para nossos
cursos abrirem espago para os alunos construirem explicagdes e modelos para fendmenos mais

complexos e potencialmente consequentes. Observe a situagdo-problema apresentada na Figura 8.

Figura 8 — Um exercicio no qual os alunos sdo induzidos a fazerem uso das representacdes estruturais e das energias
calculadas para dar sentido a uma descarboxilagdo observada.

A descarboxilacdo de acidos f-carboxilicos ocorre rapidamente a temperatura ambiente em
meio acido. Explore o mecanismo e a energética da reagdo a seguir.

0O 0 H,0* 0

Mo*' H,0,25°C M c02

Trés diferentes conformagdes do reagente principal estdo mostradas. Racionalize a energia
do conformero mais estavel.

XA A AL

2.1 kcal/mol 1.7 kecal/mol 0.0 kcal/mol

A reagdo libera CO2 em uma tnica etapa concertada, via estado de transigdo (ao centro).
Usando os dados fornecidos computacionalmente, esboce um diagrama de coordenagdo de
reagdo e discorra sobre a (irre)reversibilidade desta reacdo.

0.0 kcal/mol 23.1 kcal/mol -0.3 kcal/mol

Fonte: Adaptada de Stowe e Esselman (2023).

Para responder o problema da Figura 8, ap6s a justificativa das energias relativas de diferentes
conformagdes, os graduandos sdo solicitados a fazer uso de representacdes do reagente, estado de
transi¢do e produtos, juntamente com suas energias relativas, para construir uma curva de energia
potencial. Esta permite a alegacdo de que, como os reagentes € produtos sao muito préximos em
energia, ¢ muito provavel o processo ser reversivel. O restante do problema ¢ dedicado a descobrir
por que a reacdo prossegue. Em diversos trabalhos analisados (All-4, AI-6, AI-8, AI-12, AI-13, Al-
17, AI-20, AI-21) nesta revisdo bibliografica, os alunos provaram ser capazes de construir algumas
explicagdes muito sofisticadas com o suporte mais adequado, isto €, a Quimica Computacional!

Hé muito trabalho a ser feito para entender e implementar ambientes de aprendizagem de
quimica que envolvam todos os alunos na integracdo de conhecimento e atividades cientificas para
entender o mundo ao nosso redor. A medida que a tecnologia torna as representagdes tridimensionais

mais acessiveis, quao importantes sdo as representacdes antigas? A Quimica Computacional e as
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imagens estruturais de moléculas e orbitais podem substituir algumas das representagdes comuns de
estruturas? A resposta € ndo. Viu-se que, segundo a literatura avaliada, os resultados enraizados pela
Quimica Computacional fornecem apenas alguns dos varios tipos de representacdo presentes numa
gama de aulas de Quimica, principalmente as de Quimica Organica.

A énfase no uso de representagdes como ferramentas serve para prever e explicar fendmenos

complexos. Por exemplo, Schwarz e seus colegas (2022) escreveram:

“O trabalho central da modelagem ¢é incorporar, usar e refinar ideias por meio do
desenvolvimento iterativo de representagdes para descrever, conectar, explicar e prever
fendmenos e sistemas. Qualquer objeto ou representacdo que seja usado para pensar sobre

um processo ou sistema pode ser considerado um modelo”.

No contexto da Quimica Orgéanica, isso significa que representagdes especializadas podem ou
ndo ser usadas como modelos, dependendo dos objetivos que motivam seu uso pelo professor. E aqui
que entram as principais premissas acerca do momento correto para o uso das representagdes por
professores (Stowe; Esselman, 2023):

v As representagdes devem ser usadas para simplificar sistemas com o proposito de prever ou
explicar um evento observavel na natureza;

v’ Para potencialmente obter evidéncias convincentes de que os estudantes estdo, de fato, usando
representacdes como ferramentas para prever ou explicar fendmenos, os critérios de avaliagao
utilizados pelos professores devem solicitar conexdes entre representacdes € por que os
fendmenos se desenrolaram como se desenrolaram.

Muitas das representagdes do cotidiano de aulas de Quimica Orgéanica devem ser postas em
momentos pedagogicos adequados e em consonancia com as necessidades/limitacdes da turma. Sob
outro ponto de vista, as representacdes fornecidas pela Quimica Computacional estdo atreladas,
muitas vezes a visualizagdo. Esta, quando assistida por tecnologia ¢ considerada um instrumento
eficaz para dar suporte a compreensdo dos alunos sobre estruturas submicroscopicas, a0 mesmo
tempo em que aumenta seu interesse em ciéncias e aprimora seu aprendizado. A abundancia de
ferramentas digitais, computadores e smartphones permite que os professores integrem a tecnologia
mais facilmente em sala de aula e melhorem sua pedagogia.

Nao obstante, ¢ importante alertar os professores sobre a ideia de que muitos dos nossos alunos
estdo passando por cursos de Quimica Organica sem aprender algumas das ferramentas importantes
ensinadas do curso. Grande parte dos estudantes acredita que a Quimica Organica ¢ toda “decoreba”,
e para muitos isso ¢ verdade; no entanto, estudos mostram que os alunos que usam os mecanismos
tém mais probabilidade de ter sucesso em tarefas mais dificeis. Portanto, recomendo que os

professores se concentrem no desenvolvimento de metodologias que levam ao pensamento nao
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mecanicista e as reforcem durante o curso. Se um aluno nao aprender logo cedo, por exemplo, o que
as setas curvas significam, ¢ improvavel que ele consiga aprender futuramente ou entender os
mecanismos reacionais. Acredito que o tempo extra investido em principios basicos no inicio do curso
ajudard os estudantes a aprender a navegar em uma linguagem que ¢ estranha para eles, com uma
gramatica que nao € natural e contraintuitiva. Nestes casos, a presenc¢a de atividades computacionais
pode nao ser viavel enquanto representacdes importantes de Quimica Organica ndo forem
compreendidas pelos discentes.

O conhecimento da natureza tridimensional dos compostos quimicos, fornecido facilmente por
modelagem computacional, ¢ fundamental para estudantes de Quimica, bem como aqueles que a
estudam de forma suplementar, por exemplo, fisicos, bidlogos, farmacéuticos, cientistas de materiais
e engenheiros. Sem esse conhecimento, conceitos como conformagao, estereoquimica, quiralidade e
geometria de compostos de coordenagdo, essenciais em Quimica Orgéanica e em Quimica de
Coordenacdo, ndo podem ser adequadamente assimilados ou compreendidos.

As ferramentas e animacgdes tridimensionais melhoram a compreensdo conceitual e as
habilidades espaciais dos discentes. O desenvolvimento de representacdes visuais apoia a
comunicacdo relacionada a Quimica, beneficiando significativamente o aprendizado e o ensino dessa
ciéncia. Nesse sentido, a visualizagdo molecular em 3D melhora a compreensao de alguns fenomenos
quimicos de alta abstracdo e, a0 mesmo tempo, promove a aquisi¢do de imagens mentais dinamicas
de processos moleculares, ajudando a entender melhor a estrutura molecular e a reatividade quimica
(Mahaffy, 2004; Rodriguez-Becerra ef al., 2020). Além disso, Venkataraman (2009) conclui que a
visualiza¢do molecular tridimensional € Util tanto nos conceitos de aprendizagem subjacentes quanto
na compreensao do papel das moléculas nos fenomenos observados.

Esta revisdao mostrou que o publico-alvo dos estudos investigados apreciou e valorizou a
natureza interativa da visualizagdo molecular 3D, tendo em vista a promog¢ao do desenvolvimento de
modelos mentais de sistemas e processos quimicos em nivel molecular (AP-1, AP-2, Al1-17, AI19-
22).

Ja os experimentos de laboratorio, que normalmente aparecem em manuais de Quimica
Organica de graduacdo, sdo projetados para demonstrar tipos tradicionais de reatividade e para dar
um Unico produto, um exemplo cldssico ¢ a sintese de aspirina a partir do acido salicilico. Em
compensagao, exercicios computacionais simples fornecem uma introdugao suave a sintese organica
e a quimica de grupos funcionais, apesar de corresponderem, frequentemente, a uma imagem distante
do que ¢ vivivenciado em um laboratério de pesquisa, onde as reagdes muitas vezes envolvem uma
mistura de produtos. Além disso, esses exercicios podem oferecer pouco em termos de valor
instrucional, meramente demonstrando uma transformacdo com a qual os alunos ja estdo

familiarizados com as aulas tedricas.
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As teorias de aprendizagem significativa abordam os desafios com a aprendizagem de quimica
ao reconhecer a interagdo entre componentes afetivos, cognitivos e psicomotores da aprendizagem.
Essas teorias postulam que ambos esses componentes devem ser abordados para que a aprendizagem
significativa ocorra (Gupte et al., 2021; Grove; Bretz, 2012). Para dar mais suporte a aprendizagem
dos alunos em Quimica Organica, ¢ necessario desenvolver e pesquisar abordagens pedagdgicas
especificas para dar suporte a aprendizagem significativa dos alunos.

Como a relevancia percebida desempenha um papel importante no processo de aprendizagem
significativa, ¢ essencial que os docentes fagam todos os esfor¢os para destacar o papel vital que a
Quimica Organica desempenha na conexao das ciéncias, fornecendo aos alunos nao apenas exemplos
de muitos contextos diferentes — como medicina, biologia, industria e bioquimica — mas também
exemplos pertinentes que podem ajuda-los a definir melhor os limites conceituais. Embora muitos
livros didaticos fornegam aos alunos exemplos dos usos da Quimica Organica em outras disciplinas,
esses materiais sdo frequentemente apresentados como uma tangente que muitos alunos ignoram.
Dada a populagdo tipica de discentes de Quimica Organica, também seria util para os docentes
entenderem melhor por que os alunos (futuros profissionais) sdo obrigados a cursar Quimica
Organica. Embora muitos possam oferecer hipdteses, apenas aqueles que estdo realmente envolvidos
no treinamento de futuros licenciados e bacharéis podem responder com algum grau de certeza.
Portanto, ¢ essencial que um didlogo seja iniciado entre aqueles com interesse na educacdo dos
estudantes e que aquilo trabalhado/desenvolvido nas turmas de Quimica Organica seja melhor
alinhado com o que as escolas profissionais/universidades esperam que os alunos aprendam com o
curso.

Os computadores se tornaram tao Uteis para os quimicos quanto os tubos de ensaio. O aumento
consideravel no poder de computacao durante esse tempo significaram que o campo da Quimica
Computacional, a qual usa simulac¢des de computador poderosas para resolver problemas quimicos,
explodiu. Viu-se que nos tltimos anos, muitas investiga¢des pedagdgicas tiveram como protagonista
o planejamento racional de farmacos (Al-2, Al-4, Al-6, Al-14, AI-20, AI-21). Pesquisadores ao redor
do mundo realizam simulacdes de computador para acelerar suas pesquisas; na verdade, a Quimica
Computacional foi usada para desenvolver/solucionar diversas atividades do Remdesivir®, um
antiviral aprovado pela Food and Drug Administration (FDA) paraa COVID-19 (Deb; Reeves, 2021;
Kather; Nassar, 2023; Salahshoori ef al., 2023). A Quimica Computacional também impactou a sala
de aula, ajudando a manté-la vibrante durante o ensino e a aprendizagem on-line.

A partir das aulas experimentais propostas e dos resultados que podem ser obtidos ao executa-
las, acredita-se que as atividades praticas computacionais podem auxiliar os discentes a entender um
pouco mais sobre o planejamento e desenvolvimento racional de novos compostos bioativos. Outro

ponto positivo que cabe ser enfatizado ¢ o uso da estratégia de aprendizagem interdisciplinar, que
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integra de forma pratica alguns saberes da Quimica Orgéanica e Quimica Medicinal, e possibilita aos
estudantes o desenvolvimento de habilidades e competéncias importantes e relacionadas com essas
disciplinas (Al-2, Al-4, AI-6, Al-14, AI-20, AI-21).

A modelagem computacional tem grande potencial para permitir que os educandos
compreendam os principios tedricos das ciéncias naturais e da matematica. Ela auxilia na percepgao
do aluno para a constru¢do do conhecimento, pois pode incorporar em um unico momento muitas
formas de representacdo do sistema em estudo, sejam elas escritas e/ou visuais. Utilizando apenas a
exposi¢ao da aula, ¢ quase impossivel descrever a dinamica de um fenomeno e € necessario que os
alunos desenvolvam um certo grau de abstracdo para a compreensao do conteudo. Dessa forma, a
modelagem computacional em Quimica contribui para o desenvolvimento cognitivo de forma geral;
facilita a constru¢do de relagdes e significados, potencializando as possibilidades pedagogicas de
interacao entre professor e aluno.

As ferramentas poderosas, filhas da Quimica Computacional, sdo frutos de décadas de
pesquisa e experiéncia e sdo fornecidas com interfaces graficas amigaveis as quais permitem que até
mesmo 0 usuario mais inexperiente execute calculos moleculares complexos em tempos muito curtos:
sem duvida, elas sdo um recurso inestimavel para uma educacao atualizada de quimicos e outros
especialistas. No entanto, uma estratégia de ensino baseada exclusivamente em treinamento de
software ¢ bastante arriscada. H4 um perigo significativo, de fato, de que os alunos assumam um
papel passivo na frente do computador e se restrinjam a fornecer arquivos de entrada mecanicamente
e receber arquivos de saida sem qualquer conhecimento critico dos fundamentos, com pouca ou
nenhuma consciéncia do que o software realmente faz. Portanto, a introdug¢do de uma dimensao
alternativa, mais pedagogicamente ativa, seria um suporte muito Util para a didatica orientada a

programas comuns (Orsini, 2015).
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6. CONCLUSOES

A Quimica Computacional usa algoritmos matematicos, estatisticas e grandes bancos de dados
para integrar teorias quimicas € modelagem com observagdes experimentais. As metodologias
aplicadas no ensino de Quimica Organica, quando permeadas pela Quimica Computacional, visam
ajudar os alunos a explorar e entender melhor os principios e propriedades quimicas e sao
direcionados principalmente a alunos de graduacdo. Uma das grandes vantagens da Quimica
Computacional ¢ que os resultados dos calculos podem ser facilmente visualizados e os estudantes
podem obter percepgdes a partir deles. Seu uso pode fornecer aos docentes uma oportunidade de
apresentar aos seus alunos a justificativa para uma variedade de problemas e fendmenos, por exemplo,
interagdes entre moléculas e o principio termodindmico da estabilidade, do minimo de energia.

Além disso, treinar professores para usar e implementar softwares de Quimica Computacional
contribuiu significativamente para a construcdo de conhecimentos classicos e contemporaneos de
Quimica Organica, o que se refletiu em sua motivacdo para integrar essas ferramentas em sala de
aula. Em relacdo aos beneficios do uso de métodos de Quimica Computacional (ab-initio, DFT, semi-
empiricos e entre outros), nao ha muitas evidéncias, ndo sao estritamente fundamentais para cursos
de Quimica Organica e aqueles disponiveis referem-se principalmente ao ensino superior. Dentre as
dificuldades de implementacdo da Quimica Computacional, enquanto ferramenta pedagodgica,
observaram-se problemas de infraestrutura (por exemplo, precos de software, manutengdo e suporte
técnico), a necessidade de treinamento técnico, a formagao tedrica limitada dos estudantes em relagao
aos calculos, os CTPC dos professores que ndo estdo totalmente desenvolvidos e sua autoeficacia,
especialmente quando a Quimica Computacional ndo € sua area de especializagdo.

Os alunos devem ser expostos logo cedo (nos cursos introdutdrios) a computadores e
celulares como objetos de trabalho poderosos e ndo apenas para uso ludico. Entretanto, para esse
objetivo é preciso usar metodologias novas e simplificadas centradas em ideias conceituais e
abordagens préticas. 1sso ndo é apenas necessario, mas também é a maneira adequada, pois nao é
mais necessario fazer implementacGes dificeis em linguagens de computador e realizar calculos
tediosos. A Quimica Computacional pode ajudar a deduzir, simplificar, programar e tomar decisdes,
enquanto realiza calculos repetitivos. A énfase em sala de aula ndo deve estar nos célculos, deducoes
e simplificagdes desgastantes da Quimica Computacional, e sim em ideias simples e claras sobre
como os conteddos de Quimica Organica sdo importantes e como colocar os computadores para a
producdo de resultados, e principalmente, de conhecimentos. No entanto, ndo se deve simplificar
demais, esconder detalhes fundamentais, nem colocar os alunos na posi¢cdo de meros usuarios
acriticos! Deve-se apresentar a eles os principios, as capacidades, limitacbes e fornecer 0s

instrumentos para o desenvolvimento e melhoria das ferramentas educacionais existentes.
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