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Introducao

Na visualizagdo da estrutura geométrica de uma
molécula, a nogao espacial do arranjo dos atomos é
fundamental para a correta identificagdo da forma
estereoquimica de diversas substancias e sua
aplicabilidade no reconhecimento da estrutura, bem
como a correlacdo de suas reatividades. A Quimica
Computacional, hoje ja reconhecida como area de
pesquisa em Quimica, pode ser uma ferramenta
importante para a Educagdo em Quimica. A partir
de alguns pacotes computacionais de Quimica
Teérica ¢é possivel descrever propriedades
estruturais, vibracionais e eletrbnicas de diversos
compostos e, por ultimo, gerar tabelas com dados
estruturais tais como distancias internucleares e
angulos entre as ligagbes. Tabelas com dados
estruturais também poderiam ser geradas a partir de
estudos de cristalografia de monocristal, mas como
a quitosana é um composto polimérico, é dificil a
obtencdo de monocristais, dessa forma, trabalhos
cientificos com dados estruturas desse monémero
(quitosana) nao tém sido relatados. A construgdo de
modelos fisicos semelhantes aos reais soO foi
possivel com a utilizacdo de dados obtidos por
calculos. A utilizagdo de modelos fisicos nas aulas é
importante, pois pode ajudar aos estudantes de
Quimica, a compreensdo e entendimento de
conceitos como hibridizacdo, comprimentos e
angulos de ligagdo, geometria molecular e outros
tais como polaridade e interagdes intermoleculares.

Resultados e Discussao

Para a construcao deste modelo foram utilizados
0s programas: MOPAC 2007 e WeblLab
ViewerPro 3.12. O modelo de molécula da
quitosana, construida (com base na estrutura,
Figura 1, e Tabela de comprimentos de ligacao)
apresenta como principal caracteristica a
flexibilizagdo de suas ligagbes. Sabemos que
moléculas reais ndo sdo rigidas. O modelo foi
construido com esferas de polietileno de 35,55 mm
de diametro, tubos de CPVC para as ligagbes e
tubos flexiveis de latex. As esferas foram marcadas
em seus angulos e perfuradas de acordo com a
disposicdo apresentada nas tabelas de dados
estruturais geradas com uso dos programas. Esses
dados serviram de base para a construgdo da
molécula da quitosana.
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Figura 1. Estrutura da Quitosana.
Tabela 1: Distancias internucleares

Atomos | 2R Atomos | 2R Atomos | 2R Atomos | 2R
1-2 1.56 4-20 1.46 14-21 | 145 32-29 | 149
1-5 1.55 4-34 1.54 14-37 | 1.54 32-33 | 112
1-7 1.1 5-9 1.12 18-19 | 1.1 34-35 [ 1.11
1-22 1.43 5-44 1.46 18-21 | 1.46 34-36 | 1.11
2-3 1.55 11-12 | 148 18-32 | 1.55 34-40 | 142
2-6 1.12 12-13 | 155 18-45 | 143 37-38 [ 1.11
2-26 1.49 12-14 | 155 22-23 | 0.98 37-39 [ 1.1
3-10 1.1 12-15 | 1.11 24 -25 1.0 37-42 | 143
3-11 1.44 13-16 | 1.11 26-27 | 1.02 40-41 | 0.99
3-20 1.46 13-24 | 143 26-28 | 1.02 42-43 | 0.98
4-5 1.55 13-32 | 1.56 29-30 | 1.02

4-8 1.11 14-17 | 1.11 29-31 | 1.02

2R=Distancia Internuclear (A), onde R=raio atémico

Conclusoes

O modelo construido apresenta as
caracteristicas que foram propostas neste trabalho,
tendo angulos de ligagbes e distancias
internucleares de acordo com as tabelas de dados
estruturais e também é flexivel, assemelhando-se
as moléculas reais cujas estruturas ndo sao rigidas.
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