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Introducao

Na ultima década, a quimica computacional
vem conquistando definitivamente seu espaco entre
as metodologias que investigam os fendémenos
quimicos. Essa conquista deve-se ao grande avango
das metodologias tedricas, assim como aos avangos
tecnolégicos na area de informatica'. Assim, esses
desenvolvimentos modificam a rotina do ensino de
quimica: atualmente, os calculos de quimica sao
essenciais em qualquer laboratério académico.
Portanto, a quimica computacional torna-se capaz
de fornecer resultados confiaveis sobre geometria
molecular e outras propriedades, que sao
provenientes de experimentagdes quimicas ou
derivados de abordagens puramente teéricas,
podendo ser obtidas através de métodos de
mecanica molecular, mecanico-quantico e pela
metodologia do funcional de densidade.

Resultados e Discussao

A Quimica Quéntica pode colaborar no
entendimento de varios conceitos quimicos, como
energias dos orbitais de fronteira, o momento dipolar
da molécula, as cargas eletrénicas sobre os atomos,
estimar frequiéncias vibracionais, etc. Métodos semi-
empiricos, ab initio e funcional densidade foram

uma reacgao quimica. O calculo de trés destes anéis
exemplifica a vantagem de uso da quimica quantica.
A molécula de fenol possui um grupo ativante (OH),
que influencia um possivel ataque eletrofilico em
posicdes orto, para. J& a molécula de &cido
benzéico (COOH), possui um grupo desativante
orientando os substituintes em posigbes meta. As
cargas atdmicas mais negativas sobre os atomos de
carbono no anel confirmam a orientacdo dos
substituintes (Tabela 2).

O ensino de Quimica Orgénica nao é claro,
quando se tém mais de um grupo ligado diretamente
ao anel, por exemplo, a molécula de &cido salicilico.
Neste caso conforme a Tabela 2, o ataque
eletrofilico mais provavel ocorre no C, (Figura 1).

Figura 1. Esquema representativo para acido
salicilico, fenol e acido benzéico.

Tabela 2. Cargas atdbmicas de Mulliken calculadas
através do método semi-empirico AM1.

utilizados para mostrar aspectos importantes da
teoria quimica. A seguir serao discutidos alguns dos ) R;=0OH Ri=H Ri=H
resultados obtidos. Atomos | R,=COOH| R,=0OH |R,=COOH
A Tabela 1 mostra a diferenca do _ _
comprimento das ligagdes para os grupos funcionais C1 0,143 0,147 0,070
de hidrocarbonetos (alcano, alceno e alcino). Cc2 -0,237 -0,118 -0,147
Observa-se que independente do método de calculo Cc3 -0,054 -0,138 -0,094
utilizado, o resultado relacionado ao comprimento da
ligacdo € sempre o mesmo: etano > etileno > C4 -0,184 0,118 -0,149
acetileno. . o C5 -0,037 -0,147 -0,068
Tabela 1. Comprmjento da ligagéao entre 0s C6 -0,151 0,041 -0,117
carbpnos das moléculas de etano, etileno e
acetileno em Angstron. Conclusoes
Métodos de - ’ ;
. . . E possivel mostrar alternativamente
Calculo Etano | Etileno | Acetileno | i orq0s conceitos de outras areas da Quimica,
AM1 1,500 | 1,326 1,195 através da quimica quantica computacional. Em
PM3 1,504 | 1,322 1,190 algumas situagdes torna-se imprescindivel o uso
H-F 3-21G 1543 | 1,315 | 1,188 | dessaferramenta.
H-F 6-31 G(D) 1,527 1,317 1,186 Aradecimentos
B3LYP 3-21G 1,544 | 1,329 1,204
> ’ > Agradeco ao PIBIC/CNPq, pela bolsa de
B3LYP 6-31G(D) 1,530 | 1,331 1,205 pesquisa (RCL).
PBE1PBE 3-21G 1,537 | 1,328 1,204
PBE1PBE 6-31 G(D) 1.523 1.328 1.204 'Ribeiro, A. A.; Greca, I. M. Simulacdes computacionais e ferramentas
*H-F, corresponde ao método a!b initio -|art|:ee-Foc . ’ de modelizagdo em educagdo quimica: uma revisio de literatura

Os grupos substituintes no anel aromatico
sdo classificados e ordenados de acordo com a
possibilidade de ativarem ou desativarem o anel em
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