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Thermodynamics: A Teaching Proposal from Computational Chemistry

Abstract: The educational process has undergone major changes in recent decades, for example,
through the use of tools that provide the visualization and reproduction of dynamic models. In this
sense, simulation software and molecular modeling tools emerge with the purpose of developing
conceptual understanding and minimizing the mechanical learning of students in Chemistry Teaching.
This research seeks to promote a better understanding of concepts and calculations on the contents of
Chemical Thermodynamics, addressed in the discipline of Physical Chemistry | of the Chemistry Degree
course at the State University of Piaui. In this way, tutorials were produced and applied for the execution
of molecular modeling software by students, in practical computational classes. The research method
employed is a qualitative case study approach, and the data collection instruments used are subjective
guestionnaires and a five-point Likert scale. It can be seen that the use of these tools in teaching
contributes to the deepening of thermodynamic knowledge, helps to establish a more realistic and
symbolic view of the microscopic world, minimizes the mathematical limitations in obtaining calculations
and improves students' interest and motivation for learning.
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Resumo

O processo educacional vem passando por grandes transformagdes nas ultimas décadas, por exemplo,
através da utilizacdo de ferramentas que proporcionam a visualizacdo e a reprodugdo de modelos
dinamicos. Neste sentido, os softwares de simulacdo e as ferramentas de modelagem molecular surgem
com a finalidade de desenvolverem a compreensao conceitual e minimizarem o aprendizado mecanico
dos estudantes no Ensino de Quimica. A presente pesquisa busca promover uma melhor compreensao
de conceitos e calculos sobre os conteudos de Termodindmica Quimica, abordados na disciplina de
Fisico-Quimica | do curso de Licenciatura em Quimica da Universidade Estadual do Piaui. Desta forma,
foram produzidos e aplicados tutoriais para a execucdo dos softwares de modelagem molecular pelos
estudantes, nas aulas praticas computacionais. O método de pesquisa empregado é uma abordagem
qualitativa do tipo estudo de caso, e os instrumentos de coleta de dados utilizados sdo questionarios
subjetivos e escala do tipo Likert com cinco pontos. Pode-se perceber que o uso destas ferramentas
no ensino contribui para o aprofundamento do conhecimento termodinamico, ajudam a estabelecer
uma visdo mais realistica e simbdlica do mundo microscépico, minimizam as limitagdes matematicas na
obtencdo dos cdlculos e melhoram o interesse e a motivagdo dos estudantes pelo aprendizado.
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1. Intmducao dos conteldos, como na aplicacdo a problemas de

interesse industrial, contextualizando o Ensino de

Quimica (EQ) e estimulando o interesse dos alunos

A educacdo vem passando por grandes em desenvolver atividades de pesquisa nessas areas.?
mudancas em sua forma e conteddo ao longo das Desta forma, o wuso das simulacdes
Ultimas décadas, devido a introdugdo de uma série computacionais podem melhorar o entendimento
de novos fatores tecnoldgicos e comportamentais,  dosestudantesemrelacdoaosfendmenosquimicos,
em todo o cendrio mundial. Muitas pesquisas nos seus niveis macroscopico (experimentos,
estdo sendo realizadas com o objetivo de adequar  observaveis e mensurdveis), microscépico
antigas técnicas de ensino as novas tecnologias €  (particulas, atomos, ions e moléculas), assim
as recentes demandas surgidas nesse periodo.* como simbdlico, este representado por equacdes,
Dentro desse contexto, o uso da Quimica coeficientes, graficos, imagens e numeros.® Ao
Computacional (QC) tem auxiliado na compreensdo  ytilizar praticas computacionais em Quimica, o
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aluno poderd observar e analisar certas situacGes
dificeis de serem demonstradas em sala de aula,
as quais sao muitas vezes apenas teoricamente
abordadas pelo professor, deixando a cargo dos
discentes a dificil materializa¢do do conteudo.

As Diretrizes Curriculares Nacionais (DCNs)
estabelecidas para os cursos de Licenciatura em
Quimica (LC) recomendam que a formagao docente
do estudante proporcione o desenvolvimento de
habilidades que o capacitem para a preparagao
e criacdo de recursos didaticos e instrucionais
relativos a sua pratica e avaliagdo da qualidade
do material disponivel no mercado, além de ser
preparado para atuar como pesquisador e adquirir
conhecimentos basicos do uso de computadores e
as suas formas de aplica¢do no Ensino de Quimica.*

A termodinamica faz parte da grade curricular
dos cursos de graduacdo em Quimica, Fisica e
Engenharias, sendo esta de grande importancia
para avaliar as capacidades de compreensao dos
alunos em Fisico-Quimica e os seus problemas
através da aplicagdo dos principios termodinamicos
no cotidiano, em termos de desenvolvimento
industrial e humano.> O curso de Fisico-Quimica,
no qual os alunos veem conceitos avangados
de termodindmica e cinética, é considerado por
muitos estudantes como um dos mais dificeis.®

Outro ponto relevante estd relacionado as
limitagdes matematicas dos estudantes em
solucionar as equacgdes da Mecéanica Quantica,
em particular as relacionadas a equacdo de
Schrodinger, fato esse caracteristico desde o seu
surgimento.” A aplicagdo e resolucdo de problemas
termodinamicos envolvendo essas equacdes,
influénciam diretmente no desempenho dos
alunos, pois muitos ndo conseguem utiliza-las ou
compreendé-las, impossibilitando o aprendizado.

Até recentemente a insercdo da QC nos cursos
de graduacao apresentava algumas dificuldades e
limitacGes relacionadas aos softwares (programas)
e hardwares (parte fisica) dos computadores.
Porém, nos ultimos anos ocorreram muitos
avancos e aplicacGes nessa area, devido a grande
disponibilidade de programas didaticos e a
velocidade de processamento de dados, como
mostram alguns trabalhos.®1® Nesse contexto, com
a crescente utilizagdo de técnicas computacionais
em investigacdo quimica, é fundamental fornecer
meios para a introducdo efetiva de graduandos
e professores nesta drea, com a insergdo de
ferramentas computacionais no apoio e na
melhoraria da aprendizagem dos conteldos.

Assim, a utilizacdo das ferramentas
computacionais pode orientar o trabalho e criar
condi¢cdes de aprendizagem para os envolvidos
no processo, através do desenvolvimento de
atividades planejadas e estruturadas pelo
professor, que deve assumir o papel de mediador
entre o aluno e o computador. Para que o processo
aconteca de forma significativa, é necessario
que os docentes estejam aptos e qualificados o
suficiente, a ponto de possuirem o dominio da
tecnologia utilizada como suporte metodoldgico
ou que estejam buscando qualificagGes em grupos
de pesquisa na drea de ensino voltados para
profissionais da educacdo basica e/ou superior.2*®

Dentro deste contexto, o presente trabalho
realiza um estudo de caso a partir da aplicacao de
tutoriais sobre o uso de softwares de modelagem
molecular em aulas praticas computacionais, por
graduandos do 5° (quinto) semestre do curso de
Licenciatura em Quimica da Universidade Estadual
do Piaui (UESPI), campus Poeta Torquato Neto, na
cidade de Teresina, Piaui. Tem como finalidade,
facilitar e melhorar a compreensao dos estudantes
acerca dos conceitos e calculos termodinamicos
presentes na disciplina de Fisico-Quimica | (FQI).

2. Estratégia Metodoldgica

2.1. Caracteriza¢do da pesquisa e coleta de dados

A pesquisa foi realizada na Universidade
Estadual do Piaui, campus Poeta Torquato Neto,
localizado na Rua Jodo Cabral, 2231, bairro Piraj3,
zona Norte de Teresina - Pl. O universo da pesquisa
é composto por 14 (quatorze) alunos do curso de
LQ, matriculados no quinto periodo, e que cursam
a disciplina de FQl em dois turnos. As turmas
possuiam aulas em hordrios diferentes, sendo
uma no turno matutino, com a participacao de
10 (dez) alunos, e outra no turno vespertino, com
a participa¢do de 04 (quatro) alunos, os quais se
fizeram presentes em todas as etapas da pesquisa.

Apds a aprovacgdo e autorizacdo do projeto de
pesquisa pelo Comité de Etica em Pesquisa (CEP)
da UESPI, e o respectivo cadastro na Plataforma
Brasil, sob n° 49617315.3.0000.5209, realizou-
se as reunibes periddicas com as turmas para
o esclarecimento das etapas e do periodo de
execucdao da pesquisa. A partir disso, iniciou-se
o periodo de observagdo das turmas ao longo do
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semestre letivo, sendo possivel a aplicacdo de 03
(trés) praticas computacionais.

Os estudantes voluntarios participantes da
pesquisa concordaram em assinar o Termo de
Consentimento Livre e Esclarecido (TCLE) como
critério de inclusdo, e como critério de exclusdo,
optou-se pela eliminag¢dao dos sujeitos que nao
participassem de todas as etapas da pesquisa.
Antes de cada aula pratica, aplicou-se uma
Avaliacdo Diagndstica (AD) com os estudantes.
As avaliagcbes tiveram como objetivo verificar
o nivel de conhecimento acerca dos conteudos
abordados e adequar os tutoriais de acordo com
as limitagdes dos estudantes em relacdo aos
contelidos termodinamicos.

As aulas praticas foram executadas, no
laboratdrio de informatica da instituicdo, com o
auxilio dos computadores que possuiam os softwares
(GuassView 5.0 e o Gaussian 09W)¥ instalados e
disponiveis para o uso dos graduandos. A aplicacdo
se deu com o auxilio dos tutoriais e da coleta de
dados por meio dos questiondrios subjetivos e da
escala do tipo LIKERT? com cinco pontos (concordo
totalmente, concordo, indiferente, discordo e
discordo totalmente). O motivo para o uso dessa
escala de opinido é por nos permite mensurar as
atitudes e conhecer o grau de concordancia do
entrevistado a respeito das afirmacgdes propostas.?°
Nos questiondrios, as falas dos estudantes foram
selecionadas através de sorteio, sendo identificadas
por letras maitsculas e numeradas, com o propdsito
de resguardar a identidade do participante.

Para a efetivacdo dos célculos termodindmicos,
aplicou-se o método computacional ab initio
(Hartree Fock)?*? e o conjunto de base 3-21G*
(fungdode base de Pople), com afinalidade deilustrar
rapidamente a execucdo, a obtengdo e a andlise dos
resultados. Anteriormente a cada pratica, abordou-
se os conceitos e aplicagdes das ferramentas e dos
métodos computacionais, visto que os estudantes
nao tinham conhecimentos a respeito.

Na execugdo das praticas computacionais,
utilizou-se 14 (quatorze) computadores desktop
com processadores Intel(R) Core(TM) i5-4590T
CPU @ 2.00 GHz, 8,00 GB de memdria RAM com
interface Windows 7 professional para a obtencao
das propriedades termodinamicas das moléculas.

2.2 Natureza da Pesquisa

O procedimento investigativo é norteado
por meio de uma abordagem qualitativa, do

tipo estudo de caso, e quantitativa, de natureza
interpretativa e discursiva, com manipulagao e
controle de variaveis, o qual privilegia de modo
geral, a analise construtivista.

Assim, na educacdo cientifica, a concepcdo
construtivista defende a integral participacao
do aprendiz no processo, pois ele é visto como
o construtor, o responsdvel pelo seu préprio
conhecimento, o formulador de representacdes
e opinides, dentro do meio social em que esta
inserido, utilizando-as na interpretacao das novas
situagdes e na orientacdo das préximas acbes.?®
Como metodologia de ensino, esse método leva
em consideracdao a bagagem de conhecimento
do aprendiz, o seu compromisso com a propria
aprendizagem, a responsabilidade por um ensino
significativo e a valorizacdo da aprendizagem em
grupos através das interacbes e investigacOes
entre os membros.?

Dessaforma, afinalidadedeumestudodecasoé
reunirinformac6esdetalhadasesistematicassobre
um fenémeno, consistindo em uma metodologia
qgue enfatiza compreensdes contextuais, sem
esquecer-se da representatividade, centrando-
se no entendimento dinamico do contexto real e
envolvendo-se num estudo intenso e exaustivo de
um ou poucos objetos, de maneira que permita
um conhecimento detalhado.?’3!

2.3 Periodos de observagao e aplicagao das
avaliagoes

O periodo de observacdo das aulas da
disciplina de FQl (Figura 1) iniciou-se apds a
assinatura do TCLE e finalizou com o término da
disciplina, de acordo com o semestre letivo, sendo
possivel observar a desenvoltura, a metodologia,
o interesse e a motivacdao dos alunos e dos
professores.

Com a finalidade de mapear as dificuldades
e as limitacdes enfrentadas pelos estudantes
com os conteldos de Termodinamica Quimica
(TQ), aplicaram-se ADs (Figura 2), que abordaram
questdes objetivas e subjetivas sobre os contelddos
de ligacbes quimicas, geometria molecular, leis
da TQ, softwares de modelagem molecular e
métodos computacionais. Colaborando, assim,
para a construcdo dos tutoriais na execugao das
aulas praticas computacionais.

Na Tabela 1 sdo apresentados os objetivos das
avaliacGes diagndsticas aplicadas aos estudantes
no decorrer da pesquisa.
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Figura 1. Observacdo das aulas tedricas da disciplina de FQI

Figura 2. Aplicagdo das avaliagdes diagndsticas

Tabela 1. Objetivos das avaliacdes diagndsticas

Avaliagbes

Diagnésticas Objetivos

* Observar se os estudantes tém conhecimento sobre o uso de softwares de modelagem molecular no EQ,

AD1 . , L g .
assim como acerca dos conteudos de ligagdes quimicas e geometria molecular.

e Verificar o nivel de compreensdo a respeito dos contetdos de TQ (calor, trabalho, energia interna,
AD2 capacidade calorifica, entalpia, etc.), além de conhecimentos sobre os métodos quanticos computacionais
e as extensdes usadas para os arquivos.

e Analisar o entendimento sobre os calculos das variagGes de entalpia, entropia e energia livre de Gibbs

AD3 ~ .. . . i . . . . .
para reagdes quimicas, e investigar quais sdo os métodos computacionais mais utilizados.

2.4 Elaboragao dos tutoriais tutoriais aconteceu, de acordo com as dificuldades
observadas, no decorrer das aulas tedricas e dos

Os tutoriais s3o desenvolvidos e aplicados relatados dos estudantes através das ADs.
com o intuito de facilitar a sequéncia de execucdo Produziram-se 03 (trés) tutoriais no formato
das ferramentas dos programas durante a detextos em tdpicos, abordando detalhadamente
aprendizagem dos discentes. A produgdo dos todos os passos a serem seguidos para o
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desenvolvimento das tarefas, como pode ser
observado a seguir:

TUTORIAL 1 (T1) — Aplica as funcionalidades
do software de modelagem molecular GaussView
5.0, levando-se em conta que os estudantes nao
tém habilidades ou desconhecem as ferramentas.
Neste tutorial, sdo abordadas todas as funcdes
da barra de menus (Figura 1S) e da barra de
ferramentas (Figura 2S), os modos de construcgdo
e de visualizacdo das moléculas, as otimizagOes
das estruturas, as propriedades moleculares e as
opcdes de como salvar os arquivos de entrada.
Ao final, mostra-se como ter acesso aos arquivos
salvos e como fechar as janelas do programa;

TUTORIAL 2 (T2) — Aborda como obter as
propriedades termodinamicas das moléculas, sendo
estas inicialmente construidas no T1, a partir da Tabela
1S. Em seguida, sdo submetidas aos calculos quanticos
no software Guassian 09W (Figura 3S). Este tutorial
mostra como realizar os calculos para a obtencdo
da energia térmica interna, energia vibracional no
ponto zero, capacidade calorifica a volume constante
(C), entalpias e energias cinética translacional,
rotacional e vibracional das moléculas em diferentes
temperaturas (Tabelas 2S5, 3S, 4S e Figura 4S). Com os
resultados, é possivel visualizar todos os valores das
frequéncias e os modos vibracionais das moléculas
(Figura 5S), mostrando as animacgGes ocasionadas
por cada modo. A partir desses dados, pode-se
obter teoricamente os espectros de Infravermelho
(IV) e Raman do composto, compara-los com os
dados experimentais e visualizar as geometrias
intermedidrias do composto, desde a de maior
energia potencial (menos estavel) até a de menor
energia potencial (mais estavel), podendo salva-los e
exporta-los para outros programas, de acordo com as
extensOes disponiveis para a construcdo de tabelas,
histogramas e graficos;

TUTORIAL 3 (T3) — Demonstra o passo a passo
paraaobtenc¢doeanalisedosdadostermodinamicos
para moléculas em reagdes quimicas, utilizando
0 pacote computacional Gaussian 09W. Neste
tutorial, sdo fornecidas algumas substancias com
nomes, férmulas moleculares e modelos paus e
bolas (ball and sticks) construidas pelo software
GaussView 5.0 (Tabela 5S). Em seguida, o arquivo de
entrada (input) é submetido aos calculos (Figura 6S)
para ser gerado um arquivo de saida (output) com
os valores de entalpias (H), entropias (S) e energias
livres de Gibbs (G) para cada sistema (Tabela 6S).
Com isso, podem-se calcular as variacdes de
entalpia (AH), entropia (AS) e energia livre de Gibbs

(AG), levando-se em consideragdo os coeficientes
estequiométricos balanceados na equacgdo, para
a rea¢do de combustdo do metano, e confronta-
lo com o valor experimental definido (Tabela 7S).
Também sdo analisados os valores de entalpia e
entropia durante a variagdo da temperatura (Figura
7S e Tabela 8S), sendo os valores de entropias
comparados para diferentes substancias no estado
sélido, liquido e gasoso (Tabela 9S).

3. Resultados e Discussao

Estetrabalhoapresentaumadescricaodetalhada
para a construcdo dos tutoriais e sua aplicacdao aos
softwares de modelagem molecular, buscando
atender aos objetivos propostos pela disciplina
de FQl, facilitando o acesso aos conhecimentos
da area pelos estudantes, abordando conceitos e
calculos utilizados na TQ, a partir das ferramentas
propostas pela QC.

3.1. O uso dos tutoriais nas aulas praticas
computacionais

A producdo dos tutoriais, a partir das
observacbes e ADs realizadas em sala de
aula, durante a disciplina de FQl, aborda os
principais problemas enfrentados pelos alunos
nos conteudos de TQ. Através do diagndstico,
percebeu-se que os graduandos sentem muitas
dificuldades na obtencdo e compreensdo dos
calculos das propriedades termodinamicas como
entalpia, capacidade calorifica (C), entropia e
energia livre de Gibbs. Com isso, a confeccao dos
tutoriais traz como foco a pretensao de reduzir as
limitagdes matematicas do conteudo e facilitar a
execucdo das praticas computacionais.

Os tutoriais foram desenvolvidos com base no
nivel de compreensdo sobre o assunto dos estudantes
investigados, destinando-se cada um deles a uma
finalidade de aplicagcdo, como mostra a Tabela 2.

Ao final das aulas praticas computacionais,
aplicou-se a escala de Likert com cinco pontos, a
fim de analisar as opiniGes dos estudantes sobre
a utilizacdo dos tutoriais associados aos softwares
computacionais.

Na Figura 3, os alunos relatam as contribuicdes
da aplica¢do da atividade na formacdo académica
a partir da insercao da proposta no plano de
disciplina, demonstrando ser uma ferramenta util
na compreensdo dos conteldos termodinamicos.

Rev. Virtual Quim. |Vol 12| |No. 3| |795-808|



Sd, E.R. A. etal.

Tabela 2. Finalidades das aplicagdes dos tutoriais

Tutoriais Finalidades
T1 * Mostrar as ferramentas de construgao e visualizagdao de moléculas utilizando o GausView 5.0.
T2 e Calcular e analisar as contribui¢cdes energéticas e as propriedades térmicas das moléculas, em diferentes
temperaturas, com o Guassian 09W.
T3 e Calcular e analisar as propriedades termodinamicas e as variagdes de energias para as reagdes quimicas,

como o Gaussian 09W.

Figura 3. Argumentacdo dos estudantes acerca dos tutoriais associados as aulas praticas computacionais

Os tutoriais e os recursos computacionais sao
disponibilizados para o uso dos estudantes, a fim
de ajuda-los a compreender melhor os conteldos
termodinamicos estudados e complementar os
assuntos abordados de forma tedrica. Segundo
Dallacosta et al.*?, os tutoriais e as simulagbes
auxiliam em muito os estudantes de Quimica
Geral e Organica, uma vez que permitem que o
material seja estudado, conforme seus ritmos
apropriados de aprendizagem, sendo essa uma
das maiores vantagens de seu uso.

3.2. A importancia da visualizagao molecular

Para a construgdo do T1, analisou-se os relatos
dos estudantes na AD1, os quais descrevem
possuir habilidades com as funcionalidades dos
programas basicos de um computador, ao afirmar
usarem os softwares educacionais voltados
ao EQ em algum momento. Boa parte destes,
ndo conhecem os softwares de modelagem
molecular por auséncia de iniciativa docente,
falta de informacdo e/ou desinteresse pessoal.
Contudo, mostram ter conhecimentos sobre
alguns conceitos aplicados de Quimica, tais como

ligagbes quimicas, geometrias moleculares e
polaridades de moléculas.

Com base nos relatos, confeccionou-se o T1,
adequando-o as necessidades dos estudantes e,
buscando orienta-los no uso das ferramentas paraa
construcdo e visualizagao das moléculas (Figura 4).
No T1 é observado as formas de exibigao molecular,
os angulos e os comprimentos das ligacdes, as
otimizagdes das estruturas e as propriedades
moleculares pelo software GaussView 5.0.

A realiza¢do do calculo para a obtengdo das
propriedades moleculares é uma das fungdes mais
simples de qualquer programa de QC, porém ndo é
um calculo facil, devido ao formalismo matematico
aplicado. Esses calculos sdo realizados de forma que
as energias e os gradientes de energia encontrem
a geometria molecular que corresponda ao
menor nivel energético. A energia do Ponto Zero
(EPZ ou ZPE do inglés) é determinada através das
frequéncias vibracionais e adicionada com uma
corregdo a energia interna (U).3

Apds a execugdo da primeira aula pratica,
aplicou-se um questiondrio com 05 (cinco) questées
subjetivas e a escala do tipo Likert com cinco
afirmagdes, sendo as opinides dos estudantes
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Figura 4. Construcdo e visualizacdo das moléculas com o software GaussView 5.0

analisadas acerca da pratica realizada. Ao indagar os
estudantes sobre a contribuigao das funcionalidades
do software GaussView 5.0 para o aprofundamento
do conhecimento, 13 (treze) dos alunos pesquisados
responderam sim, argumentando que melhorou
a relacdo entre a teoria e a pratica, por meio do
aprendizado mais dinamico, interativo e atrativo.
Podendo ser observado nos relatos dos alunos
como, por exemplo, em:

“(...) Ampliando minha visGo e os meus
conhecimentos sobre quimica computacional.
Promovendo uma desmistificagdo de conceitos
pré-estabelecidos.” (Aluno A2)

“(...) Pois ajuda a perceber detalhes que em
uma aula tradicional, por exemplo, geometria
ndo fica tdo evidente, os dngulos, conformag¢des
dentre outros aspectos da molécula.” (Aluno Al4)

Os softwares de visualizagdo, construgdo e
simulagdo de modelos dindmicos como ferramentas
metodoldgicas, tém auxiliado os alunos de maneira
significativa, conforme mostram as pesquisas na
area da Educagdo Quimica.'3*3%518 Eles possuem
multiplas representagdes, promovendo uma
conexao com o nivel macroscoépico, possibilitando a
transformacdo das representa¢des bidimensionais
em tridimensionais e usando informacGes
precisas.?* As opinides dos estudantes confirmam
0 que as pesquisas tém relatado sobre o uso desses
programas quando inseridos no EQ visando a
complementacdo dos conteudos.

Outros questionamentos referiram-se a
construcdo das moléculas com os softwares, a
formulagdo de uma melhor interpretacdo do
mundo microscopico da matéria, e da maneira
pela qual o aprendizado dos estudantes havia sido
facilitado a partir do seu uso. Tornando-se, assim,

possivel observar que houve um entendimento
mais claro, acessivel, tecnoldgico e realistico, como
é apresentado nas falas a seguir:

“(...) Nos tira do mundo de abstracdo que é a
quimica e nos faz visualizar aquilo, que na maioria
das vezes em sala de aula fica apenas no campo
da imaginagdo.” (Aluno A6)

“(...) Através dos softwares adquiri uma visdo
tridimensional da molécula podendo enxergar
melhor o mundo microscépico.” (Aluno A12)

Diante disso, constatou-se que a aplicagao
de diferentes estratégias no EQ desenvolve
habilidades visuoespaciais e colabora para a
formacdo das competéncias representativas,
através dos modelos tridimensionais, facilitando
o entendimento das propriedades estruturais
das moléculas pelos estudantes. Tal habilidade
de visualizacdo é descrita como “a habilidade
necessaria para transitar entre o0s niveis
representacionais, sendo chamada de habilidade
visuoespacial, derivada do conceito visualizacdo
espacial”.*®%” O seu desenvolvimento proporciona
um avanco na consolidagdo de imagens mentais de
rotagcdes moleculares no formato tridimensional
(3D). A visualizacdo e a interpretacdo dessas
imagens, reproduzidas pelos estudantes, sdo uma
boa estratégia metodoldgica para melhorar o
entendimento sobre o assunto.*%’

Na Figura 5, sdo observados os relatos obtidos
a partir do primeiro questiondrio, demonstrando
que os alunos, em sua maioria, concordam que
algumas caracteristicas e habilidades podem ser
desenvolvidas ao se trabalhar com os softwares
de modelagem no EQ, tais como: motivacao,
curiosidade, interesse, capacidade de reprodugao
e um sentido mais realistico e concreto dos
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conteudos. Essas competéncias e habilidades sdo
necessarias e fundamentais a aprendizagem do
conhecimento quimico, uma vez que dado suporte
a compreensdo de conceitos abstratos, tais como:
atomos, moléculas, ligagGes quimicas, geometrias
moleculares, orbitais moleculares, calculos de
energias, vibracdes moleculares, etc.

3.3. Calculos termodinamicos

Apds a aplicacdo da AD2 com os estudantes
das turmas de FQl, analisaram-se as respostas
para a construcdo do T2, buscando coletar
informacgdes relacionadas aos conceitos e
aplicacbes dos termos: calor, trabalho, energia
interna, capacidade calorifica, entalpia e métodos
guanticos computacionais. Entretanto, o0s
graduandos nao apresentaram bons resultados na
avaliacdo, mostrando dificuldades, deficiéncias ou
desconhecimento destes termos abordados.

Para a execugdo da segunda e terceira
aulas praticas (Tutoriais 2 e 3), introduziu-se,
anteriormente, aos estudantes um pouco dos
conceitos da QC, tendo em vista que a grande
maioria desconhecia a sua importancia, uso e/ou
aplicacdo. Entdo, para a realizagdo dos calculos
termodindmicos no programa Guassian 09W,
utilizou-se o método ab initio (Hartree Fock)
associado ao conjunto de base 3-21G. Nesta
etapa, os cdlculos de otimizacdo e frequéncia
(opt+freq) foram realizados, bem como o uso
das extensoes: (.gjf) para os arquivos de entrada
e (.log e .out) para os arquivos de saida. Esse
modelo quantico utilizado tem apenas finalidade
ilustrativa e académica para a obtencdo dos
resultados termodindmicos, pois para obtencdo

de resultados mais precisos, aconselha-se o uso
de métodos mais avancados e funcbes de bases
maiores.

Assim, a partir do T2 pode-se calcular e analisar
as contribuicdes energéticas e as propriedades
térmicas, taiscomo: 0 ZPE, energiatérmicainterna,
capacidade calorifica a volume constante, entalpia
e energia cinética (translacional, rotacional e
vibracional), em diferentes temperaturas (298,
600, 900, 1200 e 1500 K), para as moléculas
(monoatdémicas, diatdbmicas e poliatbmicas
lineares e ndo lineares) através do Guassian 09W.

Para a execucdo dos célculos quanticos, foram
selecionadaspequenasmoléculas(com12oumenos
atomos) para a realizacdo de um estudo preliminar
dos métodos aplicados. Devido a uma menor
complexidade na sua estrutura (poucos atomos e
elétrons), requererem um menor custo (tempo)
computacional para a realizacdo dos calculos, e
possuem um maior acervo de dados experimentais
(entalpia de formacdo, entropia molar, capacidade
calorifica, frequéncias e comprimentos e angulos
de ligacGes) na temperatura de 298 K, os quais
possibilitam a comparagdo com os valores tedricos.
As moléculas selecionadas foram o gas oxigénio
(0,), gas hidrogénio (H,), diéxido de carbono (CO,),
amonia (NH,), metano (CH,), metanol (CH,O), acido
etanoico (C,H,0,), benzeno (CH,) e os dtomos de
hélio (He) e argdnio (Ar).

Inicialmente, as grandezas calculadas foram
ZPE, H, AU e C, além do ndmero de modos
vibracionais para as moléculas lineares e nao
lineares. Posteriormente, analisaram-se os valores
individuais de AU e C, para os movimentos de
translacdo, rotacdao e vibragdo, assim como os
espectros de IV e Raman dos compostos.

Figura 5. Habilidades desenvolvidas pelos discentes com o uso dos softwares GaussView 5.0
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Ao final da pratica, aplicou-se o segundo
guestionario com 05 (cinco) questdes subjetivas e
uma escala do tipo Likert com cinco afirmacoes, que
analisou os pontos de vista dos estudantes sobre
a aula pratica. Ao perguntar sobre a relagdo das
energias internas e as capacidades calorificas totais
das moléculas, quando submetidas a diferentes
temperaturas, 11 (onze) estudantes afirmam
observar uma relagdo diretamente proporcional
com a temperatura. Isso mostra que os discentes
compreendem as relacdes estabelecidas entre as
variaveis, conseguem analisar e organizar os dados
em tabelas disponiveis no préprio tutorial.

Ao relatarem os pontos positivos e negativos
da aula pratica, com a utilizacdo dos softwares
GaussView 5.0 e Gaussian 09W, os alunos afirmam
gue os programas sdo de facil entendimento,
autoexplicativos, ajudam na compreensdao dos
conteudos, despertam a curiosidade, realizam
calculos rapidamente, apresentam uma boa
visualizagdo grafica, como também sdo de acesso
restrito, por ndo serem gratuitos, e necessitam de
conhecimentos tedricos sobre o assunto. Como
mostra os trechos a seguir:

“(...) O programa Gaussian 09W, ndo é um
programa gratuito, isso dificulta o acesso desse
programa.” (Aluno A3)

“(...) Os programas trabalhados sdo de grande
importdncia para os cdlculos termoquimicos de
moléculas.” (Aluno A9)

“(...) Os alunos devem estd por dentro dos
conteudos, porque se ndo serd uma dificuldade na
hora de usar e entender os programas.” (Aluno A10)

“(...) Consegui ter uma aprendizagem mais
ampla sobre termoquimica, alinhando a teoria a
prdtica.” (Aluno A13)

Os argumentos dos alunos sobre o uso dos
programas mostram as possiveis contribuices
para o ensino da TQ, contrariando o que
geralmente é discutido em trabalhos sobre o
tema, que relatam as dificuldades conceituais
dos estudantes ao discutirem alguns temas
fundamentais da termodinamica, tais como: calor,
temperatura, equilibrio quimico, termoquimica
e entropia, os quais sao demonstrados como
obstaculos na aprendizagem dos alunos.3*

A partir dos questionamentos, os estudantes
afirmam ter facilitado a forma de execugdo dos
calculos de energia, reduzindo os obstaculos
impostos pelas relagdes e dedugdes matematicas,
mostrando a importancia destas ferramentas para
o ensino e aprendizado dos conteludos. Dentre
as opcOes presentes na escala de Likert, todos
os participantes responderam que concordam
ou concordam totalmente com as vantagens
em utilizar o Gaussian 09W para os contetddos
termodinamicos, como mostra a Figura 6 a seguir.

Quando se utiliza um programa computacional
que resolve problemas basicos de termodinamica
é vantajoso para os estudantes que ndo possuem
afinidades com as relacGes matematicas. Embora
pré-requisitos sejam aplicados, cada aluno
difere em nivel de compreensdo, especialmente,
guando enfrenta a aplicagdo desses conceitos a
um sistema quimico. No entanto, a incorporacdo
dos softwares computacionais na disciplina de
FQ faz com que os estudantes ao trabalharem
com a matematica sejam capazes de visualizar
relagGes tedricas, sem ter que superar a barreira
do célculo.®®

Para a construgao do T3, os graduandos sdo
submetidos a AD3, o qual busca determinar os

Figura 6. Argumentacdo dos graduandos acerca da obtencdo, analise e interpretacdo dos dados
termodinamicos a partir do software Gaussian 09W
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valores das varia¢des de entalpia, entropia e energia
livre de Gibbs para algumas reagBes quimicas.
Percebe-se que os estudantes ndo obtiveram um
bom desempenho nessa avaliagdo, mostrando
dificuldades, deficiéncias e/ou desinteresse com o
conteudo trabalhado em sala de aula.

Com o auxilio do T3, na aula pratica,
determinou-se os valores de entalpia, entropia
e energia livre de Gibbs, assim como as suas
variagdes (AH°, AS® e A G®) para as rea¢bes de
combustdo do metano, benzeno, sintese da
amoénia e decomposi¢do da agua. Utilizaram-se
diferentes temperaturas (298, 600, 900, 1200
e 1500 K) para determinar as propriedades
termodindmicas das substancias (Didxido de
silicio, Benzeno, Gas hidrogénio, Gas oxigénio e
Agua). Ao final das aulas praticas, os estudantes
convertem os valores tedricos de entalpia de
formacdo obtidos em Hartree, para a unidade de
medida kJ.mol?, e no caso das entropias molares,
convertem de cal.K'mol? para JKLmol! A
partir disso, é possivel compara-los com os dados
experimentais disponiveis na literatura e através
das bases de dados Nist WebBook Chemistry e
CCCBDB.#**2

Os valores de entalpias e entropias totais do
sistema podem sofrer altera¢des de acordo com
as contribuicdes dos movimentos vibracionais,
translacionais, rotacionais e das energias
eletrénicas das moléculas. Esses resultados
sdo geralmente mostrados apds os calculos
de frequéncia dos programas computacionais,
determinando-se em seguida as propriedades
termodinamicas das substancias.*

A fim de verificar as contribui¢Ges que o pacote
computacional Gaussian 09W proporciona ao
realizar os célculos computacionais, os estudantes
sdosubmetidos noterceiro questionarioa 07 (sete)
gquestionamentos subjetivos e a escala do tipo
Likert com cinco afirmag¢des. Ao pergunta-los se
concordam com a afirmacdo de que os softwares
resolvem todas as equagdes matematicas para os
calculos termoquimicos, facilitando a obtencao
dos resultados, sem ter que superar as limitacdes
matematicas, eles respondem que o trabalho
tornou-se mais simplificado, obtiveram resultados
mais rapidos e precisos, reduziram as dificuldades
na realizacdo dos calculos, sendo consideradas
ferramentas Uteis e eficazes.

E importante ressaltar que, quando se abordou
0s pontos positivos e negativos da aula pratica
sobre os calculos termodindmicos, os alunos

argumentam que os softwares sdo didaticos,
dindmicos e melhoram o aprendizado, porém
eles apresentaram dificuldades na conversdo das
unidades e problemas com os computadores,
conforme mostra as seguintes falas:

“(...) Conversdo de unidade, alguns pontos
confusos em interpretar.” (Aluno A1)

“(...) O software facilitou os cdlculos e
estimulou o interesse.” (Aluno A7)

“(...) Problemas nos computadores.” (Aluno
All)

“(...) Melhor compreensdo e mais facilidade
para obten¢do de cdlculos termodindmicos.”
(Aluno A12)

Durante a pesquisa, os estudantes relatam
que as aulas praticas possibilitam um melhor
entendimento sobre o assunto, como exemplo,
em determinar a espontaneidade de uma reagao
a partir da obtencdo da energia livre de Gibbs da
reacdo. AoobservaraFigura7, nota-se que 12 (doze)
alunos afirmam que os softwares ajudam a ampliar
o conhecimento e o entendimento a respeito das
leis da termodindmica. Ao comparar os dados
tedricos obtidos com os valores experimentais
a 298 K nas bases de dados, é observada uma
boa aproximacao entre os resultados. Os alunos
verificam um aumento nos valores de entropias,
guando submetidas as temperaturas de 298, 600,
900, 1200 e 1500 K, respectivamente, mostrando a
relacdo pratica dos conteldos tedricos trabalhados
em sala pelo professor. Ao final do T3 (no passo
6), € sugerida uma atividade a ser realizada pelos
estudantes, de forma a exercitar e colocar em
pratica parte dos conhecimentos adquiridos, ao
longo das aulas praticas computacionais auxiliadas
pelo uso dos tutoriais.

Estes resultados demonstram a importancia da
aplicagdo dos célculos computacionais, coincidindo
com os dados da literatura que mostram a vasta
aplicagdo da QC a TQ, nos ultimos anos, como
uma ferramenta importantissima para a obtencdo
de valores de entalpias e energias de Gibbs de
formacdo de compostos organicos, entre outros.*+°

4. Consideragdes Finais

Os graduandos relatam que a insercao dessa
proposta de ensino no plano da disciplina de FQl,
colabora positivamente para o aprendizado dos
contetidos termodindmicos, complementando
aspectos normalmente ndo discutidos em sala

Rev. Virtual Quim. |Vol 12| |No. 3| |795-808|



Sd, E. R. A. etal.

Figura 7. Diagndstico dos estudantes apés analise dos dados gerados pelo software Gaussian 09W

de aula. Além de desenvolver habilidades de
visualizacdo espacial molecular, melhorando a
compreensao dos niveis microscopico e simbdlico.

Por oportuno, destaca-se que, durante
o desenvolvimento das aulas praticas
computacionais, os estudantes ndo tiveram
maiores problemas em operar os softwares
de modelagem molecular, especialmente em
fungdo dos tutoriais previamente fornecidos e
detalhados. Os problemas relatados por alguns
alunos sdo relativos as dificuldades que sentem
comoinglés, utilizado nalinguagem para execugao
dos programas, e aos imprevistos técnicos com os
computadores.

A andlise dos resultados comprova uma
melhor compreensdo dos conceitos e dos
calculos por parte dos alunos, apds a realizagao
das atividades de simulacdo computacional,
assim como uma melhoria na interpretagao
dos dados tedricos, ao compara-los com os
experimentais. Os resultados apresentados
trazem evidéncias de que o uso dos programas
de modelagem molecular, como ferramentas
no EQ, contribuem para a aprendizagem dos
conteudos termodinamicos.

Constatou-se, também, através das
observacdes, que os estudantes obtiveram um
melhor desempenho acerca dos conhecimentos
termodindmicos nas avaliagdes realizadas na
disciplina de FQIl. Porém, ndo se pode generalizar
e afirmar que outras pesquisas obterdo os
mesmos resultados, levando-se em considerac¢do a
heterogeneidade dos individuos e do meio em que
estdo inseridos, em relagdo aos conhecimentos e
aprendizagens.

Dessa forma, evidenciou-se que a utilizagao
dos tutoriais e as aulas praticas computacionais,
associados as aulas tedricas da disciplina de FQl,
seguem as orientagbes das DCNs, contribuem
para o aprofundamento dos conhecimentos
em TQ, ajudam a estabelecer uma visdo mais
concreta do mundo microscépico, minimizam
as limitacdes matematicas para a resolugdo dos
calculos termoquimicos e estimulam o interesse
e a motivagdo dos estudantes pelo aprendizado.
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Material Suplementar

Seguem os Tutoriais (T1, T2 e T3), as AvaliagOes
Diagnésticas (AD1, AD2 e AD3) e os Questiondrios (1,
2 e 3) com as escalas de Likert, a fim de demonstrar,
detalhadamente, a sequéncia de passos reproduzidos
pelos estudantes durante cada aplicagdo pratica, e
como foram realizadas as coletas de informagses e
dados para o desenvolvimento da pesquisa.
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