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QUIMICA COMPUTACIONAL NO ENSINO
MEDIO: DESENVOLVIMENTO DE
PROJETO DE PESQUISA DE RELEVANCIA
AMBIENTAL

Alexsandro da Silva Cavalcanti?

RESUMO: A partir da conclamagao a uma maior participacao das mulheres na Ciéncia
durante o Ano Internacional da Quimica e com o intuito de estimular estudantes de
Ensino Médio a desen-volverem trabalhos de iniciacao cientifica, foi iniciado o projeto-
piloto Quimica Tedrica e Computacional no Ensino Médio numa escola publica estadual
de Pernambuco. Trés estudan-tes participaram de minicursos sobre Quimica Tedrica
e Computacional e desenvolveram o projeto de pesquisa “Aquecimento global e sua
relacdo com as moléculas de agua (H20) e gas carbonico (CO2) - um estudo tedrico.”, no
qual utilizaram softwares de calculo e visualizacdo molecular para simular o complexo
H20-CO2 e comparar seus parametros com artigos de refe-réncia. Conforme idealizou
0 programa “quero ser professor, quero ser cientista” do MEC, as estudantes sentiram-
se estimuladas pela iniciacdo cientifica e estdo atualmente envolvidas com atividades
referentes a Quimica.

PALAVRAS-CHAVE: Visualizacdo molecular, Quimica tedrica, Complexo H20-COz,
Aquecimento global, Ensino Médio.

INTRODUGCAO

O ano de 2011 foi escolhido para ser o Para a Quimica e para o desenvolvimento
Ano Internacional da Quimica (AIQ) du- cientifico, o comité organizador do AIQ no
rante a 632 sessdo da Assembleia Geral Brasil conclamou a participa-cdo em mas-
da Organizacdo das Nacdes Unidas (ONU). Ssa da,s mulheres para seguir uma trajetoria
O objetivo do AIQ foi celebrar as grandes cientifica. Assim, ainda em 2011, foi de-
descobertas e os Ultimos avancos cienti- Senvolvido numa escola publica estadual,
ficos e tecno|égicos da Qufmica, promo- de referéncia em Ensino MédIO, no muni-
vendo mundialmente o conhecimento e Cipio de Abreu e Lima (PE), um projeto-pi-
a educagdo quimica em todos os ni-veis. l0to com trés estudantes. O projeto-piloto,
O principal motivo de 2011 ser escolhido denominado Quimica Teorica e Computa-
como o AIQ foi a comemoracdo do 1000 cional no Ensino Médio (QTCEM), teve por
ani-versario do Prémio Nobel de Quimica o©bjetivo incentivar as estudantes a desen-
concedido a Marie Curie pela descoberta Volverem trabalhos de iniciacdo cientifica
dos elementos radioativos poldnio e radio. NO campo da Quimica Tedrica e Computa-
Considerando a importancia de Marie Curie cional a partir da utilizagdo de tablets que
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foram doados pela Secretaria de Educacao
do Governo do Estado de Pernambuco.

A partir do projeto-piloto, foi desenvol-
vido com as estudantes um trabalho que
envolveu qui-mica tedrica e a questdo am-
biental. Dessa forma, em 2012, iniciou-
-se a execugao do trabalho Aquecimento
global e sua relagcdo com as moléculas de
agua (H20) e gas carbbnico (CO2) - um
estudo tedrico. Nesse trabalho, as estu-
dantes conseguiram utilizar simulagoes
computacio-nais para verificar e entender
o motivo das moléculas de dgua e gas car-
bonico serem conside-rados gases de efei-
to estufa, além de simularem a existéncia
de um complexo de van der Waals entre
tais moléculas, o complexo H20-CO2, mais
estavel que ambas as moléculas isoladas.
A comparacao com artigos cientificos pu-
blicados em periédicos reconhecidos de-
ram maior con-fiabilidade aos dados cal-
culados.

No término da execucao do projeto-pi-
loto QTCEM, em 19 de setembro de 2013,
o Ministério da Educacgao publicou, no Dia-
rio Oficial da Uniao, a portaria N© 893, de
18/09/2013, que langca o programa “Quero
ser professor, quero ser cientista”. O refe-
rido pro-grama tem por objetivo estimular
os estudantes a seguirem a carreira docen-
te e/ou de cientista, com énfase em ma-
tematica, fisica, quimica e biologia. Justa-
mente para sanar o que disseram Arroio e
colaboradores (2006, p. 173): “Quimica,
Fisica e Matematica soam como carreiras
gue nao despertam interesse nos jovens”.
Portanto, hd uma grande necessidade de
utilizar formas alternativas de ensinar Qui-
mica. Sanger e Badger II (2001) mostra-
ram como estratégias de visualizacdo por
computador podem ser Uteis como ferra-
menta auxiliar aos métodos tradicio-nais
de ensino de Quimica. A visualizacao é
como se fosse uma habilidade metacog-
nitiva ne-cessaria para compreender mo-
delos em Quimica, onde muitos conceitos
quimicos dependem dessa habilidade de
visualizar (RAMOS E SERRANO (2013) e
LOCATELLI (2011)).

Assim, considerando a caréncia de es-

tudos no Brasil e na América Latina com
funda-mentacao no ensino de Quimica so-
bre o potencial da modelagem molecular e
o fato de varios periddicos especializados
em educacao pouco publicarem trabalhos
sobre modelagem molecu-lar, segundo Ra-
mos e Serrano (2013), este trabalho tem
por objetivo comprovar que ensinar Qui-
mica a partir de estudos tedricos computa-
dorizados de modelagem molecular, além
de nao ser entediante - como considerado
por Arroio et al. (2006) -, devera resultar
em retencao de aprendizagem, permitindo
estimular alguns estudantes a seguirem
carreira cientifica, e, talvez, de professo-
res de Quimica, como idealiza o Programa
quero ser professor, quero ser cientista.

METODOLOGIA

A fim de desenvolver o projeto-piloto, as
estudantes participaram de minicursos de
revisao de Quimica, principalmente a par-
tir de artigos, tais como “modelos tedricos
para a compreensao da estrutura da ma-
téria” de Almeida e Santos (2001), “liga-
¢coes quimicas” de Duarte (2001) e Toma
(1997), “interagcdes intermoleculares” de
Rocha (2001), “modelagem molecular” de
San-tos (2001) e Rodrigues (2001), “es-
pectroscopia molecular” de Oliveira (2001)
e “a Quimica atmosférica e no efeito es-
tufa” de Tolentino e Rocha-Filho (1998) e
Mozeto (2001).

Tendo enfatizado o carater tedrico do
projeto, iniciou-se o desenvolvimento do
curso de Qui-mica Computacional propria-
mente dito. Isto &, as estudantes aprende-
ram a utilizar os softwa-res GaussView 5.0
(DENNINNGTON ET AL. (2009)) e Gaus-
sian 2003 (FRISCH ET AL. (2009)). Duran-
te o projeto, as estudantes fizeram nao so
as otimizacdes para as moléculas iso-ladas
de agua (H20) e de gas carbobnico (CO2)
como também determinaram as freqién-
cias de tais moléculas a fim de obter os
seus modos normais de vibracao e saber
quais deles seriam ativos no infraverme-
Iho. Em outras palavras, as estudantes
buscaram entender porque tais mo-lécu-
las sao consideradas gases de efeito estu-
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fa (INGERSOLL (1969), TENNYSON (2006)
e MATTHEWS ET AL. (2014)).

Posteriormente, foi proposto ao gru-
po o desenvolvimento de um projeto de
pesquisa que le-vasse em consideragao o
que fora estudado durante os minicursos
e que tivesse alguma aplica-cao pratica,
de relevancia ambiental preferencialmen-
te. Dessa forma, decidiu-se avaliar o com-
-portamento de uma eventual interagao
intermolecular entre a dgua e o didxido de
carbono em um complexo de van der Wa-
als.

Assim, utilizando os softwares citados, o
complexo H20-CO:z foi otimizado a partir
do méto-do de Hartree-Fock (HF) (TRSIC
E PINTO (2009, p. 66 - 68)) utilizando as
funcgdes de base 6-31++G(d,p) de Binkley
e Pople (1975) de modo a determinar sua
energia, seu momento de dipolo, seus
comprimentos e angulos de ligacdes e
seus modos e frequéncias vibracionais, in-
-clusive os que seriam ativos no infraver-
melho. Nao foram realizadas, porém, as
correcoes que normalmente acompanham
as simulacdes computacionais, tais como
BSSE (erro por superpo-sicao das funcoes
de bases) e ZPE (energia do ponto zero),
uma vez que 0s conceitos sao complexos
para estudantes de Ensino Médio.

Para o calculo da energia da interacdo
intermolecular existente no complexo, ou
energia de estabilizagcdo do complexo, des-
crita como AE; ;. por Sadlej et al. (1998),
foi utilizada a equa-cao

AE;int.=E(AB)-[E(A)+E(B)],

onde E(AB) representa a energia do com-
plexo H20-CO2 calculada computacional-
mente e E(A) e E(B) sao, respectivamente,
as energias das moléculas isoladas H20 e
CO2 também ba-seadas nos calculos com-

putacionais descritos acima.
Durante o desenvolvimento dos calcu-

los tedricos de otimizacdo e determinacdo
dos modos de vibracao ativos no infraver-
melho, as estudantes pesquisaram artigos
sobre complexos de van der Waals para
fundamentar o trabalho. Assim, verifica-

ram que tal complexo ja tinha sido bem
estudado por outros pesquisadores, des-
tacando-se os trabalhos de Danten et al.
(2005), Peter-son e Klemperer (1984) e
Sadlej et al. (1998), com os quais foram
feitas comparacdes dos pa-rametros cal-
culados.

Durante o projeto, as estudantes exe-
cutaram, entao, o trabalho “Aquecimento
global e sua relacdao com as moléculas de
agua (H20) e gas carbonico (CO2) - um
estudo teodrico”, que tinha por objetivo
compreender porque tais moléculas estdo
relacionadas com o efeito estufa. Assim, o
complexo de van der Waals H20-CO2 foi
modelado durante a execucao do trabalho
a fim de verificar seus parametros de mo-
mento de dipolo, comprimentos e angulos
de ligacao, sua energia de estabilizagao e
sua interacao com a radiagao IV.

RESULTADOS E DISCUSSAO

Pina et al. (2010) afirma que cerca de
70% da radiacao solar que entra na Terra
é absorvida pelo planeta, dentre os quais
19% é absorvida pela atmosfera, restando
51% da radiacao absorvida pela superfi-
cie da Terra (terra e oceanos). No entan-
to, toda essa energia é reemitida para a
atmosfera, onde 21% correspondem a ra-
diacao de calor (infravermelha, IV), sendo
6% enviadas diretamente para o espaco e
15% absorvidas por moléculas que modi-
ficam seus valores de momentos de dipolo
u O (ATKINS E DE PAULA (2008, p. 410) e
OLIVEIRA (2009, p. 141)), as quais aque-
cem e também passam a emitir radiacao
infravermelha em todas as diregdes. Tais
moléculas sdo conhecidas como gases de
efeito estufa (GEE), onde se destacam va-
por d’agua (H20), gas carbbnico (CO2),
oxido nitroso (N20), gas ozbnio (03), gas
metano (CH4) e hexafluoreto de enxofre
(SF6), segundo Rocha et al. (2004) e To-
lentino e Rocha-Filho (1998). Dentre os
GEE, gas carbonico e vapor d’agua sdo os
principais, segundo Xavier e Kerr (2004),
Mendonca e Gutierez (2000), Molion
(2008) e Tennyson (2006), uma vez que
a queima de combustiveis fésseis formam
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formam o CO2, além do vapor d’agua. Ha
uma hipdtese de que se conseguissemos
manter constantes as concentracdes
desses gases na atmosfera, sofreriamos
ainda as consequéncias do aguecimento
global por cerca de 100 anos, que é o
tempo de residéncia do CO2 na atmosfera
(TOLENTINO E ROCHA-FILHO (1998), MO-
ZETO (2001) e SILVA ET AL. (2009)) - o
vapor d’agua possui tempo de residéncia
de ape-nas 10 dias (GRASSI (2001)). Tal
previsao leva em consideragao a projecao
para moléculas agindo isoladamente.
No entanto, caso as moléculas de H20
interagissem com as moléculas de
CO2 de modo a formar um complexo
de van der Waals mais estavel que as
moléculas isoladas, por algum tipo de
interagdao intermolecular, nao estariamos
subestimando ainda mais o efeito do
aquecimento global?

Considerando 0s argumentos
supracitados, a estrutura do complexo
de van der Waals H20-CO2z (Figura 1) foi
otimizada e comparada com as estruturas
descritas nos trabalhos de referéncia
tedricos (DANTEN ET AL. (2005) e SADLE]
ET AL. (1998)). E importante des-tacar
que a estrutura otimizada pelas estudantes
nao é uma estrutura de transicao, uma vez
que os calculos de freqiéncias mostram
apenas vibragoes reais, ou seja, nao foram
verificadas fre-qliéncias negativas (Tabela
1). Em ambos os trabalhos de referéncia,
tal estrutura é dita “"T-shaped”, isto é,
estrutura com forma de T.

a) Danten et al. b) Sadlej et al. ¢) presente estudo
Figura 1: comparagcdo entre a estrutura otimizada
do complexo H20-CO:z e os trabalhos de referéncia. Os

numeros descritos nas estruturas identificam os atomos.

Conforme Oliveira (2001), a luz pode
provocar na matéria as transicdes de
estados energéticos, as quais podem
ser vibracionais, no caso da radiagao
incidente ser IV. Como os GEE absorvem
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tal radiacao, Oliveira (2009, p. 136) afirma
que em cada estrutura molecular nao-
linear hd um total de 3N - 6 (onde N é
0 numero de atomos) modos vibracionais,
dentre 0s quais apenas 0s que conseguem
alterar o momento de dipolo da molécula
€ que serdo ativos no infravermelho, isto
é, efetivamente poderdo absorver tal
radiacao. Assim, antes mesmo de calcular
computacionalmente as estruturas, as
estudantes fizeram as previsdoes do total
de mo-dos vibracionais para o complexo.
Suas previsoes foram confirmadas pela
tabela 1.

Tabela 1: Modos de vibragdo do complexo H20-CO2
com suas freqliéncias e intensidades de absorcdo no
infravermelho.

Modo de vibragio Frequéncia (cm™) Intensidade IV (km/mol)

66,31 28,94

109,91 0,23

137,60 34446

164,01 0,44

217,19 50,23

745,09 91.17

736,56 73,08

150871 0.41

K=l TR+ SRWITE VAR S

1737.,59 126,46

10 2561,97 1071,95
11 414647 27.21
12 4267.73 106,13

1%6 ° () o o

Com o Gaussian 2003 é possivel simular
espectros de IV das estruturas otimizadas,
en-quanto que o software GaussView
5.0 permite visualiza-los (Figura 2).
Comparando a tabela 1 com a figura 2,
percebe-se que 3 picos estao ausentes
no espectro de IV do complexo H20-
CO2. A auséncia deles pode ser explicada
pelo fato de que os modos de vibragao
2, 4 e 8 (em vermelho, na tabela 1) tém
intensidades de absorcao no infravermelho
muito préximas de zero, ou seja, pouco
absorvem tal radiagao.

Infrared Spectrum
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Figura 2: Espectros de infravermelho do complexo
H20-CO2 otimizado.
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Tabela 2: Resumo dos parametros calculados no nivel
HF/6-31++G(d,p) a partir do Gaussian 2003.

Tabela 4: Angulos das ligagdes no complexo compara-
dos com os trabalhos de referéncia. Na primeira coluna,
0s numeros ao lado dos simbolos dos elementos também

Moléculas isoladas representam os atomos destacados na figura 1c.
Parimetro Complexo H:0 L C0,
Energia (hartree) -263.67480810 -263.67009572 - -
Momento de dipolo (D) | 2.52 2.23 0.00 Zngulos de ligaches (eraw) —

" | : A anten et al.

Ligacio (angstrom) Angulo Presente trabalho | Sadlej etal. Tz Dz |
OH 0.943 0.943 H405H6 107.5 1046 (+2,8) | 1048 (+2,6)
(o]0] 1,144 1,143 01C203 1775 1783 (:0,3) | 1783 (-0,5)
Angulo (zrav) 01C205 913 90,0 (+L4) 88.0 (+3,7) | 865 (5.5
HOH 1075 107.1 H405C2 1262 139.6 (:9.6) | 146.8 (14,0)
0CcoO 1773 1800

Na tabela 2, podemos observar um re-
sumo dos parametros otimizados durante
o projeto de pesquisa desenvolvido, tan-
to para as moléculas isoladas quanto para
o complexo de van der Waals H20-CO2. A
partir da tabela, percebe-se que a ener-
gia minima do complexo € ainda menor
gue a soma das energias das moléculas de
H20 e CO: isoladas, o que demonstra uma
maior estabilidade que ambas: -2,96 kcal/
mol é a energia de estabilizacdo, isto é, a
energia da interacao intermolecular. Em-
bora ndo tenham sido realizados calculos
de correcdoes nas simula-coes realizadas
pelas estudantes, a energia de estabiliza-
cao do complexo foi préxima da calcu-lada
por Danten et al. (2005), com um erro de
13,7%. O autor utilizou o nivel de calculo
MP2 com funcao de base aug-cc-pVTZ de
Dunning (1989).

Tabela 3: Comprimentos das ligagdes no complexo
comparados com os trabalhos de referéncia. Na primeira
coluna, os nime-ros ao lado dos simbolos dos elementos
representam os atomos destacados na figura 1c: 01C2,
por exemplo, significa que o atomo 1 é o oxigénio e esta
ligado ao carbono, que é o atomo 2.

Comprimentos de ligagiio (angstrom, A)

Danten et al.

VTZ VDZ

1170 (22) | 1.180(-3,1)
1169 (22) | 1.179(3.0)
0961 ((1.8) | 0966 (-2,3)
0,962 (1.9) | 0.966 (-2,3)
2774 (+1,5) | 2783 (¢1,2)

Presente

| trabalho
1,144
1.144
0,943
0,943
2.815
3.420
3.420

Petersen e

i Sadlej et al Klomgerer

Ligagio

o1cz2
03C2
H405
H605
C203
0O3H4
Q1H6

2,906 (-3.1) 2.836 (0,7

147 ° () o o

Analisando ainda os trabalhos de refe-
réncia, pode-se comparar os comprimen-
tos e an-gulos de ligacdes nas tabelas 3 e
4, acima. Da mesma forma que na energia
de estabilizacao do complexo, o trabalho
mais préximo do desenvolvido pelas estu-
dantes foi o de Danten et al. (2005), pois
publicou mais dados que os demais. Os
erros percentuais estao destacados entre
parénteses, em vermelho, enquanto que
os valores mais proximos do calculado pe-
las estudan-tes estdo destacados em ama-
relo.

Para finalizar o estudo, as estudantes
tentaram descrever a natureza da intera-
cao inter-molecular existente entre as mo-
|éculas de H20 e CO2. Como a interacdo
intermolecular mais estudada é a do tipo
ligacdo de hidrogénio, a pesquisa tratou
logo de descartar tais possibili-dades: i)
as ligacoes de hidrogénio sao, geralmente,
lineares, segundo Bueno (1978, p. 42) e
Buckingham et al. (2008), mas os angu-
los H40503 e H60O501 (correspondentes
a possiveis ligacdes de hidrogénio) equiva-
lem a 104,3°; ii) conforme Bueno (1978,
p. 48) e Rocha (2001) o comprimento das
ligacdes de hidrogénio varia entre 1,7 -
2,6 R, mas, como indica a tabela 3, ambas
as ligagdes (O3H4 e O1H6) que poderiam
ser ligacdes de hidrogénio medem 3,420

Rocha (2001) enquadra as interacoes
intermoleculares entre 0,5 e 10 kcal/mol,
entdao, como o complexo tem uma energia
de estabilizagao de cerca de 3,0 kcal/mol,
certamente ha algum tipo de
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interacao intermolecular existente na
estrutura otimizada. Bueno (1978, p.
24 - 26) informa que as interacdes de
van der Waals podem ser do tipo dipo-
lo permanente-dipolo induzido, também
chamadas forcas de Debye, as quais
acontecem quando uma molécula polar
(no caso H20) é colocada na presenca de
uma apolar (CO2), ocorrendo uma distor-
cao da nuvem eletro-nica desta ultima,
formando um dipolo. A figura 3a abaixo
nos mostra a distribuicdo das car-gas de
Mulliken no complexo otimizado. Dessa
forma, percebe-se que a energia que es-
tabiliza o complexo estd relacionada a
forte interacao entre o oxigénio da molé-
cula da agua e o carbo-no do CO2 e nao
a uma eventual ligacdo de hidrogénio.
A interacdo entre tais atomos justifica o
complexo ser chamado de “T-shaped”,
forma de T, por Danten et al. (2005) e
Sadlej et al. (1998) (Figura 3b).

b)

Figura 3: a) Distribuigdao das cargas de Mulliken no com-
plexo H20-COz2; b) Estrutura em forma de T (T-shaped).

CONCLUSAO

Segundo as proéprias estudantes, o de-
senvolvimento do trabalho e as posterio-
res parti-cipagcdes em eventos de divulga-
cao cientifica, estimularam as mesmas a
seguirem a carreira cientifica, ao desen-
volverem o trabalho “Aquecimento global
e sua relacdo com as moléculas de agua
(H20) e gas carboOnico (CO2) - um estudo
tedrico”. Uma das estudantes esta atual-
-mente estudando Bacharelado em Quimi-
ca, outra fez o Curso Técnico em Analises
Quimicas e a terceira concluiu o Curso Téc-
nico em Quimica, além de ter sido aprova-
da no Curso de Li-cenciatura em Quimica.

A partir do projeto-piloto QTCEM, perce-
beu-se pelas declaracdes das estu -

estudantes que o ensino de Quimica a par-
tir de estudos tedricos ndo foi nem ente-
diante nem distante de aplicagbes praticas
e relevantes. A partir do desenvolvimento
do trabalho, ficou claro que os objetivos
do AIQ e do programa “quero ser cientis-
ta, quero ser professor” foram satisfeitos:
estimulo para mulheres seguirem carrei-
ra cientifica e/ou docente, com énfase em
Quimica, principalmente.
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ABSTRACT: As a result of the call for a greater participation of women in science du-
ring the International Year of Chemistry and in order to stimulate high school students
to carry out scientific initia-tion work, a pilot project was started on the Theoretical
and Computational Chemistry in High School in a school State of Pernambuco. Three
students participated in workshops on Theoret-ical and Computational Chemistry and
developed the research project “"Global Warming and its relation with water molecules
(H20) and carbon dioxide (COz) - a theoretical study.”, in which they used calculation
and molecular visualization software to simulate the H20-CO2 complex and to compare
their parameters with reference papers. As he conceived the program "I want to be a
teacher, I want to be a scientist” of the Ministry of Education of Brazil (MEC), the stu-
dents felt stimulated by the scientific initiation and are currently involved with activi-
-ties related to Chemistry.

KEYWORDS: Molecular Visualization, Theoretical Chemistry, H20-COz2 Complex, Glo-
bal Warming, High School.
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