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Introducéo

No processo de compreensdo do conhecimento
guimico estdo envolvidos trés diferentes niveis de
representacdo: macroscopico, microscopico e
simbélico™®. As representacbes estruturais #cilitam
as correlagbes entre o mundo microscépico
molecular e o mundo macroscépico, através da
simbologia. Entretanto, estudos revelam que muitos
estudantes tém dificuldade em compreender as
representagdes estruturais em quimica®, sobretudo as
diferengas entre conférmeros. Para superar essas
dificuldades, pesquisadores e educadores tém
sugerido uma variedade de abordagens instrucionais,
como, por exemplo, o uso de modelos e ferramentas
tecnoldgicas®.

Neste trabalho, utlizou-se um programa de
modelagem molecular, de acesso gratuito, para que
os alunos pudessem representar as estruturas de
compostos organicos, obter dados de calculo de
energia e realizar a otimizacdo da geometria,
acompanhando na tela, a transformacdo até o
conférmero mais estavel. O programa utilizado foi o
Arguslab®, com célculos em nivel semi-empirico
(AM1). Para que os alunos pudessem comparar a
energia liberada ou absorvida quando um mol de
moléculas se forma a partir dos seus atomos no
estado padrdo, foram também calculados os valores
de calor de formagdo de moléculas de séries
homologas e heterélogas.

Resultados e Discussao

Os alunos desenharam, no programa Argus, as
representacdes do propano, propanol e acido pro-
pandico, sem preocupagdo com proporcionalidade
entre comprimento ou angulo de ligagdo. A energia da
molécula na representacdo desenhada foi calculada,
e em seqguida, foi realizada a otimizacdo de
geometria. Os alunos acompanharam na tela do
computador as modificagbes ocorridas nos com-
primentos e angulos de ligacdo da representagéo
estrutural da molécula até alcangar conférmero
estavel, e compararam a energia deles. A Figura 1
mostra uma das representagdes do acido propandico
e seu confdmero mais estével, com as respectivas
energias.

Energia = -25223.7kcal/mol Energia = -25565.3kcal/mol
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Figura 1. Representac¢des estruturais do acido
propandico e suas respectivas energias

A modelagem molecular foi usada também para
calcular o calor de formacdo de hidrocarbonetos,
alcoois e acidos carboxilicos de cadeia linear de 1 a
6 carbonos. A Figura 2 mostra o grafico
correlacionando o calor de formacédo e a massa molar
dessas moléculas. Os alunos observaram que, nas
séries homologas, o aumento de unidades de CH,nas
moléculas de todas essas fungBes organicas,
resultou no decréscimo de cerca de 7 kcal/mol no
calor de formagdo. Nas séries heterdlogas,
observaram o decréscimo de cerca de 37,0 kcal/mol
no calor de formagdo dos alcoois em relacdo ao dos
acidos carboxilicos correspondentes; um decréscimo
de cerca de 84,0 kcal/mol dos acidos em relagédo aos
hidrocarbonetos correspondentes; um decréscimo de
cerca de 47,5 kcal/mol dos é&lcoois em relagdo aos
hidrocarbonetos correspondentes. Concluiram que a
presenca de cada atomo de oxigénio reduzia o calor
de formacéo da molécula de 37 a 47 kcal/mol.
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Figura 2. Correlag&o entre massa molar e calor de
formacédo para hidrocarbonetos, alcoois e acidos
carboxilicos

Conclusoes |

O uso ferramentas tecnolégicas, como de programas
de modelagem molecular, permitiu a compreenséo
das diferencas entre conférmeros, além de propiciar
reflexdes e a construcdo de correlagdes baseadas no
calor de formagdo de moléculas de séries
heterdlogas.
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