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Introducao

O uso de ferramentas computacionais no ensino
tem sido apontado como uma das alternativas de
atividade na pratica pedagégica. A criagdo de
imagens e modelos que auxiliem na construgado do
conhecimento é fundamental no processo de ensino
aprendizagem de quimica orgénica, visto que este
assunto tem como objeto a compreensdo de
conceitos abstratos, que fogem da realidade
cognitiva dos alunos®. Partindo desta problematica,
este trabalho tem por objetivo propor a utilizagao
dos softwares GaussView 3.07 e Gaussian 03W
para a construcao de simulagbes de reagdes, bem
como a producao de outros recursos imagéticos,
como mapas de potencial eletrostatico e gréaficos de
energia, que podem ser utilizados didaticamente no
ensino de nivel médio. Realizou-se a simulacao da
reacao de substituicdo nucleofilica no substrato
organico cloreto de metila, pelo nucledéfilo aménia,
com seu respectivo grafico de energia e mapa de
potencial eletrostatico. As estruturas dos reagentes
foram desenhadas no programa GaussView 3.07.

Resultados e Discussao

No video produzido é possivel observar a
aproximagao do nucledfilo ao carbono do substrato
organico pelo lado oposto ao do grupo de saida,
levando o sistema reacional ao estado de transicao,
onde o carbono e seus ligantes assumem geometria
trigonal plana e ocorre simultaneamente a formacao
da ligagdo carbono-nitrogénio e rompimento da
ligacdo cloro-carbono para formagdo do cétion
metilaménio. Conforme mecanismo abaixo.
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As etapas caracteristicas das reagdes nucleofilicas
de segunda ordem que sdo bem visualizadas no
video, se devem as caracteristicas da base de
Lewis usada, que funciona como nucledfilo forte, ao
carbocéation primario formado pelo rompimento da
ligacdo com o halogénio e a presenga de um bom
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grupo de saida que favorece esse tipo de reagéo’.
O alto conteldo energético, que acompanha este
tipo de reagado, pode ser observado no grafico de
energia gerado durante o trabalho computacional. A
seguir encontram-se o grafico de energia e as
estruturas moleculares nos pontos descritos.
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No mapa de potencial eletrostatico em concordancia
com a literatura, a regiao atacada no cloreto de
metila é positiva (azul) e a regido do amoniaco que
se liga ao cloreto é a de maior densidade eletronica
da molécula (vermelho).

Conclusoes

Do ponto de vista quimico e pedagégico, a reagao
simulada atinge resultados plausiveis, aliando
conceitos abstratos ao aspecto visual sem abrir mao
da veracidade dos modelos moleculares. As
simulagbes podem gerar nos estudantes, a
habilidade de “ver” em nivel molecular, promovendo
o entendimento do conteldo, tornando mais facil o
conhecimento.
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