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A alianca Ciéncia e Tecnologia vem provocando nas
Ultimas décadas varias transformacgfes que implicam
no desenvolvimento de ambas.' Assim, a tecnologia
nao pode passar despercebida por um setor bastante
relevante da nossa vida cotidiana: a Educacéo.
Especialmente em Quimica, existe uma grande
dificuldade por parte dos alunos com relacdo a
compreensao conceitual, pois a maior parte do
universo dos fenbmenos estudados aborda
fendbmenos que ocorrem a nivel microscépico, e isto
dificulta bastante a aquisicdo da compreensao de
conceitos, uma vez que, neste nivel, falta aos alunos
o contato com informacdes sensoriais.” Neste ponto
entra a quimica computacional, que hoje permite se
obter resultados altamente confiaveis de célculo de
propriedades, sendo aplicada com sucesso para o
estudo de uma ampla faixa de problemas de
interesse quimico.®

Nos Ultimos anos temos trabalhado no estudo
experimental e te6rico de varios aspectos
relacionados as reacBes de Diels-Alder de 2ciclo-
enonas com ciclopentadieno.” Por exemplo, em
condi¢des térmicas, dentre as 2ciclo-enonas 2 — 5
(Figura 1), apenas a nitro-ciclo-enona 2 reage com
ciclopentadieno.

Figura 1
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A reacao de Diels-Alder € um excelente modelo para
se verificar o efeito dos Orbitais Moleculares de
Fronteira (HOMO/LUMO) na reatividade. Uma
abordagem interessante é uma pratica computacional
que permita a modelizacdo deste fendmeno; assim

0os alunos podem desenvolver a compreensao
conceitual do tema abordado.

As geometrias dos compostos 1-5 foram otimizadas
com o programa Gaussian 98> em HF/STO-3G,
utilizando-se PCs operando em Windows. As
energias dos orbitais HOMO/LUMO foram calculadas
em B3LYP/6-31+G(d,p). e utilizou-se o programa
MOLEKEL® para a visualizacdo dos orbitais. Este
experimento foi planejado para ser concluido em uma
sala de aula pratica em 2h.O professor deve explicar

Unicamp, Campinas, SP, de 24 a 27 de julho de 2006.

aos alunos a teoria basica que envolve a reacdo de
Diels-Alder, deixando claro que quanto menor o “gap”
de energia entre o orbital HOMO do dieno e o orbital
LUMO do diendfilo, maior serad a reatividade. Depois
os alunos distribuidos em grupos e apdés orientacdo
do professor, deverdo interagir com o computador
fazendo o experimento.

Na Figura 2 estd mostrado a modelizacdo dos
orbitais HOMO do dieno e LUMO dos diendfilos 2 - 5
e suas respectivas diferencas de energia.

Figura 2
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Os resultados permitem aos alunos, além de
visualizar os orbitais moleculares, explicar porqué
apenas a nitro-enona 2 reage com ciclopentadieno (é
a que possui 0 menor “gap” de energia HOMO/LUMO,
55,3 kcal/mol), sendo que para as outras enonas 3 —
5 esta diferenga de energia € praticamente o dobro
(97-106,7 kcal/mol), o que justifica a baixa
reatividade.

Nesta pratica computacional, o efeito dos orbitais
moleculares de fronteira HOMO/LUMO em reacdes de
Diels-Alder de 2ciclo-enonas foi avaliado. Os alunos
poderdo visualizar os orbitais e explicar a diferenca de
reatividade observada experimental-mente, baseado
no “gap” de energia e na simetria dos orbitais
HOMO/LUMO, facilitando a compreensdo conceitual
do tema abordado.
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