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RESUMO

O entendimento dos seres humanos sobre a natureza é baseado no conhecimento da
Ciéncia. A Quimica é uma ciéncia de importancia central para se tentar compreender 0s
fendmenos que ocorrem em nosso redor. Entretanto, apesar da grande importancia da referida
ciéncia na vida cotidiana, € fato que a maioria das pessoas adultas, pouco se interessa ou, até
mesmo, sente pavor quando a elas é pronunciada a palavra “quimica”. Afalta de interesse desses
individuos pode estar relacionada com uma ma compreensdo em torno de questdes bésicas
acerca do assunto, isto €, acredita-se que a falta de interesse se inicia quando eles tém o primeiro
contato com a disciplina de quimica, que na maioria das vezes ocorre precisamente durante o
ensino médio. E possivel que a explicacdo de alguns contetidos da disciplina, efetuada por
professores desprovidos de recursos didaticos mais atuais, esteja entre os fatores que mais
contribuem para esse panorama. O estudo da geometria molecular, por exemplo, é um dos
conteudos que apresenta grandes dificuldades para a aprendizagem do aluno, devido a sua
natureza abstrata. Com o intuito de contribuir como facilitador do processo de ensino-
aprendizagem do conteudo em questdo, € que o presente projeto foi realizado. Nesse trabalho
foi iniciado o desenvolvimento de um pacote de softwares educacionais que auxiliem os
professores da disciplina de quimica do ensino médio. A partir da realizacéo das atividades, foi
desenvolvida uma ferramenta que pode auxiliar a explicagdo de contetdos abstratos e dificeis
de serem absorvidos pelos alunos quando abordados utilizando-se apenas dos meios

tradicionais: livros, pincel e quadro.

Palavras-chave: Software Educacional, Quimica, Ensino de Ciéncias



ABSTRACT

The understanding of much of the modern world is based on the knowledge of the sciences.
In particular, chemistry is of central importance to understanding the phenomena which occur all
around us. However, despite the importance of chemistry in everyday life, many adults have little
interest or even feel frightened by the word “"chemistry"”. The lack of interest of these individuals for
the subject may be associated with a poor comprehension of the basic concepts in chemistry. This
situation is initiated when they have their first contact with the discipline of chemistry, which in Brazil
occurs during high school. It is possible that the explanation of some of the course contents made by
teachers without state-of-the-art educational resources is among the factors that contribute to these
difficulties. For instance, the study of molecular geometries presents several difficulties to the student
due to its abstract nature. In order to make the teaching-learning process of this kind of content easier,
it is necessary to ally the utilization of traditional teaching methodologies with more modern devices
such as computers and educational software. The work presented was originally performed with the
goal for directly helping teaching/learning purposes in high school chemistry. In this work, we present
the elaboration, development and evaluation of a new free package of educational software. It is
expected that the development provide a valuable auxiliary educational tool for high school chemistry
teachers and students. In addition, the software developed can facilitate the teaching/learning process
of abstract contents which are difficult to be taught/learned using only the traditional tools, e.g., books

and black board classes.

Keywords: Educational Software, Chemistry, Science Education
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1. INTRODUCAO
1.1 A Educacéo no Brasil: Contextualizacéo

A Constituicdo Federal Brasileira de 1988, no Art. 6° do Capitulo 2, define que a
Educacéo é um direito de todos. Para que esse direito seja alcangado, a sociedade brasileira vem
se organizando a fim de que cada brasileiro, independente do sexo, orientagdo sexual,
identidade, género, raca, cor, credo religioso, idade, classe social e localizagao geografica, tenha
acesso & educagdo publica, gratuita e de qualidade em todos os niveis, etapas e modalidades [1].

O estabelecimento desse processo desencadeou um conjunto de agdes que tem feito com
que o Brasil venha alcancando, nas Gltimas décadas, avancos significativos na oferta e expanséo
da educacdo. Entretanto, é preciso avangar consideravelmente, para que todos tenham acesso a
educacdo bésica e superior, especialmente quando sdo levadas em conta as diferentes etapas e
modalidades e como esse acesso vem acontecendo nas diferentes regides [2]. Particularmente

em relacdo ao ensino das Ciéncias, hd que se avancar muito mais [3-5].

1.2 O Ensino das Ciéncias

O entendimento dos seres humanos sobre a natureza é baseado no conhecimento das
Ciéncias [6-8]. Quimica, Fisica e Biologia sdo de importancia central para se tentar
compreender os fendmenos que ocorrem em todo o nosso redor. Entretanto, apesar da grande
importancia na vida cotidiana, é fato que a maioria das pessoas adultas, pouco se interessa, ou
até mesmo sente aversdo por essas areas. A falta de interesse desses individuos pelas Ciéncias
pode estar relacionada com a ma compreensao em torno de questdes basicas, isto €, acredita-se
que a falta de interesse se inicia quando a maioria delas tém o primeiro contato com as
disciplinas de quimica, fisica e biologia, 0 que ocorre precisamente durante o ensino medio

[9,10].
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E possivel que a explicacio segmentada da maioria dos contetidos abordados nas
disciplinas, sem interconexdo entre os mesmos, somada a atitude de incitar o estudante a decorar
assuntos em vez de entendé-los e & auséncia da experimentacdo dentro de sala de aula na
maioria das escolas de ensino médio, estdo entre os fatores que mais contribuem para esse
panorama [11,12]. Para que o processo de ensino-aprendizagem dos contetdos usualmente
abordados nas Ciéncias se torne mais efetivo, é necessario que se utilize de integracdo entre as
disciplinas e, também, da relacdo entre os contelidos abordados em sala de aula com eventos
cotidianamente observados pelos alunos [13]. Particularmente em relagdo ao ensino da
Quimica, a utilizagdo de recursos e tecnologias atuais em sala de aula, podem ser de grande
auxilio na explicacdo dos contetidos que requerem mais abstragdo por parte dos estudantes [14].
O ensino de Ciéncias deve exercitar ndo somente o raciocinio légico, mas também
despertar o espirito critico e criativo do aluno. Se o jovem se familiariza com as Ciéncias dessa
maneira, desde cedo, terd mais prazer em estuda-las e maiores chances de se desenvolver bem
neste e em outros campos. No Brasil, essa maneira de se ensinar Ciéncias ainda é incipiente
tanto nas escolas da rede privada quanto nas da rede publica [15,16]. As poucas escolas que
efetivamente provém o ensino das Ciéncias ndo apenas da forma tradicional estdo localizadas
em grandes centros urbanos e/ou cidades onde existem centros universitarios de referéncia. Esse
tipo de formac&o e conhecimento ndo deve se manter restrito a um pequeno nimero de criangas
e jovens, sob a pena de se continuar a gerar e a reproduzir as desigualdades atualmente

existentes [17].

1.3 Assituacéo do estado do Amazonas

As acOes relacionadas com a divulgagdo cientifica qualificada no Brasil tiveram
expansdo consideravel nos dltimos anos [18-23]. A valorizacdo académica das atividades de

extensdo, em particular na divulgacdo das Ciéncias, foi de suma importancia para a
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popularizagdo do tema. Pontos positivos a serem destacados foram a criagéo, pelo Conselho
Nacional de Desenvolvimento Tecnoldgico (CNPqg), do Comité Tematico de Divulgacio
Cientifica e o surgimento de varios editais para divulgacgéo cientifica e extensdo universitéria.
Contudo, o quadro se mostra ainda fragil e limitado com amplas parcelas da populacéo
brasileira sem acesso & educacéo cientifica e a informacdo qualificada sobre Ciéncia e
Tecnologia [24]. A situagdo € ainda pior nas regides mais pobres do pais. Dentre essas regides,
pode-se destacar o interior do estado do Amazonas.

Dados recentemente publicados pelo Instituto Brasileiro de Geografia e Estatistica
(IBGE) [25] revelam significante assimetria da situagdo do estado do Amazonas em
comparagio com o restante do pais. Por exemplo, o indice de Desenvolvimento Humano dos
municipios (IDH-M) é um dos pardmetros que podem ser utilizados para exemplificar a atual
situacdo. O IDH-M é um indice bésico, que apresenta uma medida resumida do progresso, em
longo prazo, em trés dimens@es basicas do desenvolvimento humano: renda, salde e educacao
[26]. De forma geral, o IDH-M obedece uma escala de 0,0 a 1,0 pontos, no qual valores
préximos a 1,0 indicam maior desenvolvimento.

Enquanto algumas regibes do Brasil apresentem municipios com IDH-M acima de 0,85,
valor compardvel aos encontrados em regides de nagBes desenvolvidas, grande parte das
cidades do interior da Amazbnia tem IDH-M abaixo de 0,5; valores comparaveis aos
encontrados em paises da Africa central [26]. Embora a maioria dos municipios da regido
Amazonica tenham apresentado melhoras nos IDH-M ao longo dos anos, principalmente por
conta do aumento da renda e da expectativa de vida de seus habitantes, a educagdo continua
sendo fundamentalmente o grande diferencial para obtengéo de posigéo de destaque no referido
indicador (e em outros tantos indicadores) [27,28]. Dentre os principais desafios em relacdo a
melhora da educacdo em todo o pais e, muito mais pronunciado no interior do estado do

Amazonas, esta a area do ensino das Ciéncias.
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1.4 OS SOFTWARE EDUCACIONAIS

1.4.1 Instrucionismo x Construcionismo

Desde a concepcdo de um software educacional deve-se levar em conta como o
conhecimento, objeto de interesse do software em questéo, deverd ser disseminado para 0s
educandos de forma que promova efetivamente a educagéo esperada.

Seymour Papert [29] classifica 0 uso educacional do computador em duas grandes
filosofias da Educacéo: o Instrucionismo e o Construcionismo. O Instrucionismo fundamenta-
se no principio de que a acdo de ensinar é fortemente relacionada com a transmissdo de
informag&o ao aluno. A melhoria do ensino, sob esta dtica, consiste no aperfeicoamento das
técnicas de transmisséo da informacéo com uso do computador como meio de incrementar esse
processo de educacéo [30].

J& o Construcionismo se fundamenta numa perspectiva diversa. O aprendizado é
encarado como uma atitude ativa, onde o aluno constrdi o proprio conhecimento. O uso dos
computadores sob a Otica construcionista parte de uma dire¢éo inversa a do Instrucionismo.
Nela o aluno, através de um software apropriado, aprende exercitando uma tarefa de “ensinar"
0 computador [30].

Diante destas filosofias, procurou-se inicialmente alinhar o software a vertente do
Instrucionismo, propondo-o como possivel facilitador da compreensdo acerca dos assuntos
relacionados. Contudo o software pode agregar funcionalidades que caracteriza-o na linha do

Construcionismo.
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1.4.2 Definicéo de Software

Software pode ser definido como: “Instrugdes (programas de computador) que,
quando executadas, produzem a fungdo e o desempenho desejados” [31]. Ou ainda, “Software
é um conjunto de programas, rotinas e procedimentos que o computador deverd realizar” [32].

Giraffa [33] defende que a visdo cada vez mais consensual na comunidade da
Informética Educacional é a de que todo programa que utiliza uma metodologia que o

contextualize no processo ensino e aprendizagem, pode ser considerado educacional.

1.4.3 Utilizagédo de Softwares no Ensino das Ciéncias

A utilizacdo da informatica como meio de proporcionar aos educandos uma
oportunidade de sair do universo simplério e rudimentar da educacdo apenas como transferéncia
de contetdo e passar a se tornar atraente a vista de alunos que vivem em um mundo cercado
por tecnologias, é, de certa forma, uma tendéncia que vem se tornando cada vez mais uma
realidade na vida de muitos jovens aprendizes e professores empenhados em transformar a
educacéo.

Um processo de ensino moderno deve dar aos alunos qualidade e muitos recursos
modernos, incluindo os softwares educacionais [34]. As visualizagBes tridimensionais
fornecem os meios para tornar fendmenos que sdo muito pequenos, grandes, rapidos, ou
devagar demais para ver a olho nu compreensiveis. Além disso, eles ilustram o invisivel ou
fendmenos abstratos que ndo podem ser observados ou experimentados diretamente [35].

Christopherson et al.. [36] define literacia visual como uma capacidade critica, o0 que
permite que as pessoas usem imagens visuais com precisdo e se comportem

apropriadamente. Segundo ele, uma pessoa alfabetizada visualmente pode:

1.  interpretar, compreender e apreciar o significado das mensagens visuais;



2.

3.

4.
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comunica-se de forma mais eficaz, aplicando os principios e conceitos;
produzir mensagens visuais que utilizam computadores e outras tecnologias, e

usar o pensamento visual para conceitualizar solugdes para os problemas.

1.4.4 A utilizacdo de softwares no ensino de Quimica

O processo de ensino da Quimica é visto como um desafio para muitos professores, pois

trata de um mundo que na maioria das vezes ndo pode ser visto a olho nu. O professor de

quimica precisa utilizar-se de todos os meios disponiveis para tentar tornar a compreensdo dos

conteuidos relacionados a essa disciplina, por parte dos alunos, a mais efetiva possivel.

O uso de modelos moleculares para ilustrar e explorar fendmenos no ensino de quimica

é bastante amplo [37]. Em um evento realizado no ano de 1996, no Israel Institute of Technology

(ITI), foram expostos varios modelos, incluindo a Modelagem Molecular Computadorizada

(MMC). Durante o evento, pesquisadores destacaram as principais vantagens de serem

utilizados computadores nas aulas de quimica, dentre as quais podem ser citadas:

1.

2.

Trabalhar com computadores motiva a maioria dos estudantes;

Estudantes que trabalham com MMC s&o mais ativos do que quando trabalham com
métodos de ensino convencionais;

O fato da modelagem molecular ser tridimensional, em oposi¢do a duas dimensdes
do quadro negro ou lousa, permite aos estudantes manipular as moléculas. Esta
capacidade melhora, de maneira substancial, a sua percepgéo espacial;

A construgdo de moléculas usando software é répida e fécil. Ao contrério, por
exemplo, de quando se trabalha com modelos de plastico, nos quais quase sempre
ocorre problema de falta de pecas para a construcdo de qualquer nimero de is6meros

da mesma molécula e manté-los para fins de comparacao.
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Os resultados apresentados no trabalho de Korakakis et al.. [38] evidenciam que
estudantes secundaristas e universitarios de Israel tém alcancado melhores resultados quando
se utiliza imagens de modelos moleculares 3D ou modelos gerados por computador, durante
suas formagoes.

A ferramenta desenvolvida por Franco [39], denominada: Online Gaming for
Understanding Folding, Interactions, and Structure apresenta um jogo online sobre a tematica
do estudo das estruturas de proteinas relacionando-as a conceitos fundamentais em quimica.
Por exemplo, como moléculas bioldgicas complexas, sob a influéncia das forcas fundamentais
de quimica, dobram suas estruturas. A ferramenta, denominada “Foldit”, utiliza o conceito de
jogos, como o puzzle, para incentivar o aprendizado do aluno.

Durante as pesquisas realizadas acerca de ferramentas com o mesmo prop6sito que a
ferramenta desenvolvida neste trabalho, ndo foi encontrado nenhum software em portugués

com as mesmas caracteristicas.

1.4.5 Potencialidades para utilizagdo de Software no Ensino de Quimica

Com a atual expanséo da informética nas escolas, todas as disciplinas abordadas em sala
de aula podem ser contempladas pelo auxilio da computagdo, com o intuito de despertar nos
alunos maior interesse em relagéo aos contetidos e fazer com que 0s mesmos consigam assimilar
0 conhecimento transmitido pelo professor. A quimica, em especial, pode se tornar uma
disciplina muito mais agradavel e prazerosa para o aluno estudar, se for utilizada nas aulas, a
informética, a qual pode incorporar a utilizacdo de softwares educacionais as mesmas.

Os softwares desenvolvidos para auxiliar professores e alunos tém grande fator de
importancia para o ensino, especialmente, nas areas onde se torna dificil a compreenséo por

parte do aluno, devido as caracteristicas intrinsecas, como € o caso da Quimica. A Quimica é
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uma ciéncia que contém grande quantidade de conceitos abstratos, 0s quais causam problemas
frequentes na instrugdo conceitual de licdes de quimica [40]. Conforme cita Giordan et al.. [10]:
“A visualizagdo de objetos moleculares mediada pelo computador parece, portanto, promover
a vinculagdo entre a simulacéo de uma propriedade da molécula e sua representacdo em um
mesmo meio. Esta é uma situacéo de alto valor didatico capaz de mobilizar as a¢bes dos alunos
na manipulacéo do objeto, na elaboracéo discursiva e também na elaboracgdo de significado.”

Utilizados como ferramenta de apoio, os softwares destinados & educacdo tem como
objetivo fornecer recursos para ajudar o aluno a compreender melhor os conceitos abordados
pelo professor. Com a utilizagdo dos softwares educacionais, 0 aluno consegue visualizar e
simular situaces que até entdo ndo eram possiveis ou eram limitadas, como por exemplo:
visualizar a estrutura molecular, simular experimentos quimicos e fisicos, construir gréficos e

calculos matematicos.
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1.5 REALIDADE VIRTUAL

1.5.1 Consideracdes Iniciais

Realidade Virtual é definida por Brooks Jr [41] como: uma experiéncia de realidade com
qualquer tecnologia em que o usuério é efetivamente imerso em um mundo virtual responsivo.
Isto implica em controle dindmico do ponto de vista do usuério.

Diversos estudos comprovam que a realidade virtual, como meio de auxilio as praticas de
ensino-aprendizagem, tem impacto positivo na educagdo, como aqueles citados no Capitulo 2.
A utilizacdo de préticas pedag6gicas que mesclam a realidade com o mundo virtual tem a
capacidade de despertar o gosto pelo saber e estimular o aprendizado de forma dinamica,
principalmente nas mentes dos jovens que nasceram na era da informacao.

Muitos conceitos nos campos das Ciéncias e das Tecnologias exigem a compreenséo das
relagbes espaciais. Por exemplo, na medicina, o conhecimento da sub-anatomia humana em
uma perspectiva 3D desempenha um papel critico durante a cirurgia. No campo da quimica, o
profissional deve visualizar o arranjo dos 4tomos no espago 3D para conhecer a forma de
moléculas e, com isso, inferir importantes propriedades tais como estabilidade e/ou reatividade
quimica. O trabalho de Merchant et al. [42] faz referéncia a analises recentes que indicam a
falta de instrugéo espacial como um dos grandes desafios para o aprendizado adequado de
muitos conceitos por estudantes de diversas areas.

Segundo Limniou et al. [43], existe uma maneira bastante efetiva de se abordar, em
quimica, os objetos invisiveis a olho nu: “A quimica consiste em trés formas, que podem ser
pensadas como Vértices de um tridngulo. Nenhuma forma é superior a outra, mas cada uma
complementa a outra. Estas formas de objeto s&o: (1) a macro e tangivel: o que pode ser visto,
tocado e cheirado, (Il) os sub-micro: atomos, moléculas, ions e estruturas e (lll) a
representacional: simbolos, férmulas, equacbes, molaridade, manipulacdo, matemaética e

gréficos”.
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Diferentemente de algumas &reas onde é possivel trabalhar com aulas praticas com intuito
de mostrar aos educandos formas, materiais, cores de um objeto, a quimica em sua forma
invisivel torna dificil a compreenséo dos assuntos abordados. Neste contexto a realidade virtual
pode atuar como mediadora do ensino-aprendizagem, quebrando uma barreira entre o aluno e
a disciplina.

A atual tecnologia da computacdo fornece aos seres humanos a oportunidade de
experimentar e interagir com os mundos virtuais projetados para descrever fendmenos naturais

[44].

1.5.2 Computacdo Grafica

A computacdo grafica estd intimamente ligada a realidade virtual tendo em vista que a
propria realidade virtual para existir precisa de meios artificiais de criagdo de um mundo real.
Portanto, a computacdo gréfica é a base para criagdo de um mundo virtual.

A computagéo grafica comegou como um campo de pesquisa e aplicacdo que, por muito
tempo, foi dominio apenas de alguns especialistas, por exemplo na area de desenho assistido
por computador (CAD) [45]. Hoje em dia, qualquer pessoa usando um computador pessoal
pode perceber os beneficios dos desenvolvimentos em computagdo gréfica. E a tecnologia que
nos permite visualizar e manipular ambientes “desenhados” em uma tela de computador. Em
um sentido geral, o termo “"computacdo gréafica" refere-se a uma exposicdo de informacéao
pictorica gerada por um computador e & interacdo pessoa-computador que pode modificar essa
exibicdo [46]. Pode ser entendida como o conjunto de algoritmos, técnicas e metodologias para
0 tratamento e a representacdo grafica de informagdes através da criagdo, armazenamento e

manipulacdo de desenhos, utilizando-se computadores e periféricos graficos [47].
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Como exemplos podemos citar os sistemas operacionais e programas de aplicativos com
interfaces gréaficas de usuario (GUIs) que pertencem as aplicacbes mais simples de computacdo

gréfica [45].

15.2.1 Computacéo Grafica em 2D

Antes que um objeto possa ser mostrado em um monitor de computador, é necessario
um modelo que descreva a geometria do objeto, a menos que o objeto seja a prépria imagem.
A modelagem de objetos geométricos é feita, geralmente, no quadro de graficos orientados a
vetores [45].

Para visualizag&o de um objeto em uma tela de computador s&o utilizados pontos na tela
chamados de pixels que variam em cor e tonalidade para dar os diversos efeitos visuais que
estamos acostumados a ver, como é o caso de quando assistimos televisao.

Pixel & o menor elemento num dispositivo de exibi¢éo (como por exemplo um monitor),
ao qual é possivel atribuir-se uma cor [48]. De uma forma mais simples, um pixel é o menor
ponto que forma uma imagem digital, sendo que o conjunto de milhares de pixels formam a
imagem inteira.

Para representacéo dos objetos visuais na tela sdo definidos as coordenadas no plano
cartesiano de cada pixel a ser exibida para geracdo da imagem. Criado por René Descartes, 0
plano cartesiano consiste em dois eixos perpendiculares, sendo o horizontal chamado de eixo

das abscissas e o vertical de eixo das ordenadas [49], como é mostrado na Figura 1.
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A

Figura 1 - Disposic¢des dos eixos no plano cartesiano. Fonte: [49].

15.2.2 Computacdo Grafica em 3D

Para apresentar imagens mais realistas, é necesséria a aplicagdo de técnicas que
procuram dar profundidade a imagem, proporcionando com isso a sensagdo de um objeto em
trés dimensoes, ou seja, no plano cartesiano é acrescentado mais um eixo, representado pela
letra Z, que d& ao expectador a sensacdo de estar visualizando um objeto real.

Dado que a exibicdo de um objeto 3D em uma tela de computador ou em uma folha de
papel exige 0 mapeamento de um sistema de coordenadas 3D em um 2D, operagdes de projecéo
sdo requeridas [47]. Usando uma forma de representacdo chamada de “Perspectiva” é que
conseguimos dar ao objeto a aparéncia em 3 dimensoes.

Os objetos tridimensionais devem ser “achatados” para que o dispositivo de exibigdo -
ou seja, um monitor - possa exibi-lo em apenas duas dimensdes, este processo é chamado de

projecédo 3D. Para a maioria das aplicagdes, usa-se a projecdo em perspectiva [50].
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Observe a figura 2:

Ponto de Fuga Ponto de Fuga
o)

NS

Linha do Horizonte

Figura 2 — Pontos de fuga no horizonte. Fonte: [51].

O horizonte e os pontos de fuga se referem ao espago da imagem 2D, ndo ao espago do
objeto 3D. Esses conceitos sdo usados hd muitos séculos por artistas para o desenho de imagens

realistas de objetos tridimensionais [51].

1.6 Motivacéo

Um software educacional em quimica é importante, pois trata-se de uma ferramenta de
auxilio ao professor dentro da sala de aula tornando o estudo de alunos iniciantes em quimica
estimulante e uma oportunidade para se identificarem com essa area.

A utilizacéo de ferramentas de apoio educacional visa o aprimoramento do estudo sendo
realizado junto aos educandos e, consequentemente, obtencdo de um maior rendimento na
matéria estudada. A maneira como as disciplinas de ciéncias s&o trabalhadas dentro da sala de
aula faz com que os alunos ndo se sintam estimulados a se interessarem por esses
conhecimentos, geralmente por causa da natureza abstrata, como € o caso da quimica. Muitas
vezes o formato exclusivamente textual em que s&o apresentados 0s conteidos e as atividades
de ensino, leva a um envolvimento e participagdo de maneira superficial por parte do aluno, ja
gue 0 mesmo se encontra inserido em um meio social que privilegia a comunicagdo e

informacdo em formato audiovisual [52].
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Em meados de 2010, o governo do estado do Amazonas langou, por meio do Programa
de Tecnologias Educacionais do Estado do Amazonas (PROTEAM), o projeto intitulado:
“Professor na Era Digital”. A referida agdo visou beneficiar a 22 mil professores da rede
estadual de ensino, com o repasse de um notebook para cada [53]. Por meio deste incentivo, os
professores passaram a ter uma importante ferramenta para melhorar a qualidade de ensino no
estado. Contudo, esse esforco terd sido em vdo se 0 mesmo néo vier acompanhado de melhorias
nas estruturas fisicas, de comunicacéo e principalmente qualificacdo do professor, incluindo-o
digitalmente.

No interior do Amazonas, uma das principais dificuldades encontradas pelos
profissionais da educacéo é com relacéo & Internet. A baixa qualidade da Internet no Amazonas
é um fator que dificulta a dinamizacdo das aulas de quimica por professores do interior do
estado.

A realizacdo do projeto em questdo representou um importante passo inicial para o
desenvolvimento de uma ferramenta Util para os professores de ensino médio, em particular,
para os professores de quimica. No estado do Amazonas, o desenvolvimento de um software de
simples manipulagdo, multi-plataforma e independente de conexdo com a Internet, auxiliard os
professores de cidades e comunidades que ndo dispde de acesso & rede mundial de

computadores. Alia-se a isso, o fato do software ser acessivel e de facil disseminag&o.
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2. OBJETIVO

O objetivo do trabalho foi dar inicio a elaboracéo e ao desenvolvimento de um software
educacional em quimica. As funcionalidades inseridas no software até o momento sdo a
visualizacdo da geometria molecular em 3D de um conjunto de moléculas, textos atualizados
informativos sobre as caracteristicas da molécula selecionada e um Quiz educativo. Espera-se
que a partir do desenvolvimento iniciado com este trabalho, seja disponibilizada uma
ferramenta computacional que auxilie os professores de quimica do estado do Amazonas em

seu dia-dia.
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3. O DESENVOLVIMENTO DO SISTEMA DE GERAGAO DE MOLECULAS EM 3
DIMENSOES (SisMol3D)

3.1 Consideragdes Iniciais

A quimica é uma éarea de vital importancia para humanidade, a qual influencia de
maneira significativa a forma como vivemos e agimos, a partir do estudo de inimeros
compostos e, de pesquisas que relacionam de que forma as substancias, sejam naturais ou
artificiais, podem afetar tanto nossos organismos como o ambiente em que vivemos.

Diante de tamanha importancia, é essencial se trabalhar no desenvolvimento de novas
metodologias, tecnologias e ferramentas educacionais que atuem como facilitadoras no
entendimento de assuntos de dificil assimilacdo na area da quimica, fazendo com que mais
pessoas tenham interesse pelo referido campo. A elaboragédo e desenvolvimento do software
proporcionado por este trabalho, denominado Sistema de Geragdo de Moléculas em 3
Dimensdes (SisMol3D), visou iniciar a criacdo de uma ferramenta para auxiliar na difuséo de
conhecimentos dessa area, tendo como principal objetivo atuar como alternativa para o
entendimento de assuntos de dificil assimilagdo, como as estruturas moleculares.

O SisMol3D foi desenvolvido a partir da juncdo de elementos de trés &reas do
conhecimento: educacdo, informética e quimica. A utilizagdo das referidas areas foi essencial
para a realizacdo do presente trabalho e teve como meta prover um software de facil utilizacdo
e que contivesse uma serie de funcionalidades Uteis, em especial, para os professores e
estudantes do ensino médio, durante as aulas de quimica.

A primeira etapa da fase de elaboracdo envolveu a delimitagdo quanto as funcionalidade
que o software iria proporcionar, inicialmente, a seus usuarios. Foi definida trés funcionalidades
iniciais: Visualizacdo em 3D das geometrias moleculares de um determinado conjunto de
moléculas; Exibicdo de pequenos textos contemporaneos envolvendo as principais utilizacdes
e maneiras de obtencdo dos compostos quimicos contemplados pelo software e exercicios

envolvendo conceitos béasicos em quimica e baseados em temas do cotidiano.
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O inicio da construgdo do sistema envolveu a pesquisa acerca de tecnologias que
pudessem agregar fatores de qualidade, usabilidade e eficiéncia ao software desenvolvido. Com
esse intuito, foi preciso recorrer a engenharia de software para buscar os meios para desenvolver
uma aplicacdo de qualidade, baseada em principios de modelagem de sistemas.

A engenharia de software engloba o processo, métodos de gerenciamento e
desenvolvimento de software, bem como ferramentas [31]. Engenharia de software é uma &rea
cujo o foco estd em quase todos os aspectos da produgéao de software, desde os estagios iniciais
da especificacdo do sistema até sua manutencéo, quando o sistema ja esta sendo usado [55].
“[...] é a criac@o e a utilizagdo de solidos principios de engenharia a fim de obter software de
maneira econdmica, que seja confiavel e que trabalhe eficientemente em maquinas reais” [56].

Quando se trabalha na elaboraco de um produto ou sistema, é importante seguir uma
série de passos previsiveis — um roteiro que ajude a criar um resultado de alta qualidade e dentro
do prazo estabelecido [31]. Essa série de passos é conhecida como processo de software.
Segundo Pressman [31], uma metodologia de processo genérica para engenharia de software
estabelece cinco atividades metodoldgicas: comunicagdo, planejamento, modelagem,
construgéo e entrega.

Como explica Sommerville [55], um processo de software é um conjunto de atividades
relacionadas que levam a produgdo de um produto de software. Existem muitos processos de
software diferentes, mas todos devem incluir quatro atividades fundamentais para a engenharia
de software:

1. Especificacéo de software;

2. Projeto e implementacéo de software;

3. Validagdo de software;

4. Evolugdo de software.
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Levando em consideracdo que o software proveniente deste projeto poderd vir a ser
utilizado em escolas publicas de ensino médio no estado do Amazonas e, sabendo que nessas
escolas existe uma grande variedade de sistemas operacionais instalados, foi necessario que o
software fosse portavel, podendo ser executado em computadores, independente do sistema
operacional instalado no mesmo.

A linguagem de programacéo definida para utilizagdo no projeto foi a Java, devido aos
seguintes fatores: simples, orientada a objetos, distribuida, interpretada, robusta, segura,
independente de plataforma, portavel, de alta performance e dindmica.

“Java j& nasceu com todo o suporte tanto a portabilidade quanto a independéncia de
plataforma. Este suporte é fornecido através da compilacéo de codigo fonte Java para bytecodes
da JVM, a méquina virtual Java, que interpreta estas instrugdes e consequentemente executa o
programa. Como a JVM ¢ relativamente simples, ela pode ser facilmente portada para diferentes
plataformas, garantindo indiretamente a portabilidade e independéncia de plataforma de Java”
[57]. Devido a esses aspectos, a linguagem Java da suporte ao desenvolvimento de softwares
de alta qualidade.

A linguagem Java é orientada & objetos, uma metodologia que nos permite a criagdo de
codigos que possam ser reutilizados a medida que forem necessarios. Trechos de cddigos,
conhecidos como métodos, segundo Furgeri [58] permitem modularizar um sistema, isto é, sdo
pequenos blocos que, juntos, compdem um sistema maior. Os métodos recebem um
determinado nome e podem ser chamados varias vezes durante a execugdo de uma classe, ou

seja, uma sub-rotina que pode ser invocada toda vez que a funcionalidade for necessaria.
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3.2 Primeira funcionalidade: Geometria molecular

As moléculas tém formas tridimensionais que séo determinadas segundo as orientagdes
relativas de suas ligacdes covalentes, sendo que essa estrutura se mantém independentemente
da substancia ser um solido, um liquido ou um gés [59].

O método para determinar a orientagdo mais estavel dos pares eletrdnicos ao redor de
um atomo central numa molécula e, a partir disto, a geometria da molécula ¢ denominado
repulsdo entre os pares eletronicos da camada de valéncia ou método VSEPR [54]. De acordo
com Kotz [60], esse método é baseado na ideia de que pares de elétrons isolados e de ligacdo
na camada de valéncia de um elemento repelem uns aos outros e buscam ficar o mais longe
possivel uns dos outros.

Seguem algumas definicdes de geometrias previstas pelo modelo VSEPR, explicados
por Brady e Senese [59]:

No método VSEPR, em uma molécula linear os atomos estdo expostos em linha reta.
Neste caso, “[...] 0 &ngulo formado pelas ligagdes covalentes, que chamamos angulo de ligagéo,
é de 180°[...]".

“Uma molécula trigonal plana é aquela em que trés atomos se acham localizados nos
vértices de um triangulo e estdo ligados a um quarto atomo que se situa no centro do triangulo.”
Neste caso o0s angulos de ligagdo sdo iguais a 120°.

“Um molécula tetraédrica é aquela em que quatro 4tomos, localizados nos vértices de
um tetraedro, estdo ligados a um quinto atomo localizado no centro da estrutura. Todos os
angulos de ligacdo em uma molécula tetraédrica sdo idénticos, e iguais a 109,5°”.

“Em uma molécula bipiramidal trigonal, o &tomo central estd localizado no meio do
plano triangular compartilhado pelas pirdmides triangulares superior e inferior e esté ligado a

outros cinco atomos que se localizam nos vértices da figura.”
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“[...] em uma molécula octaédrica encontramos um atomo no centro do octaedro ligado
a seis outros atomos situados nos vértices.”
Uma representacao esquematica das geometrias moleculares citadas anteriormente pode
ser vista na Figura 3.
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Figura 3 — Geometrias previstas pela VSEPR para moléculas que possuem apenas ligacdes simples ao redor do
atomo central. Fonte: [60].

Com a intengdo de proporcionar uma Visdo com maior precisdo do arranjo das
moléculas, e pelo fato do método VSEPR ndo atender a todos os tipos de moléculas, optou-se
pelo uso de coordenadas geométricas tridimensionais como um dos parametros para a geragao
das moléculas.

Com esta funcionalidade o educando é capaz de observar a geometria da molécula
gerada em 3D e tem a possibilidade de visualiza-la em todas as perspectivas, utilizando-se do
mouse ou do teclado como meio de interacdo com o ambiente virtual.

Os cientistas sabem, ha muito tempo, que a chave para interpretacdo das propriedades

de uma substancia quimica passa primeiro por um reconhecimento e uma compreensdo da sua
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estrutura e das suas ligagbes. A estrutura diz respeito a forma com que os &tomos estdo
arranjados no espago, e o termo ligacdes define as forcas que mantém os tomos adjacentes
unidos [60].

Um dos aspectos intrigantes da quimica é o estudo das forgas que agem entre 0s &tomos.
As mais fortes destas forgas, denominadas ligagdes quimicas, sdo forcas que unem atomos
formando moléculas, agrupamento de atomos ou solidos iénicos [54].

Gilbert N. Lewis [61], professor de quimica na Universidade da Califrnia foi quem, no
ano de 1916, publicou um artigo onde propds que os atomos formam ligacOes através do
compartilhamento de pares de elétrons entre eles, a teoria da ligagdo quimica. Conforme Shaik
e Hiberty [62], esse interesse levou-o a formular o conceito de ligagdo quimica como uma
propriedade intrinseca da molécula que varia entre o covalente (pares compartilhados) e os
extremos idnicos.

Os elétrons em um atomo podem ser divididos em dois grupos: elétrons de valéncia e
elétrons das camadas internas. Como explica Kotz [60], os elétrons de valéncia sdo aqueles da
camada mais externa de um 4tomo; eles determinam as propriedades quimicas do 4&tomo porque
as reagOes quimicas resultam da perda, ganho ou rearranjo dos elétrons de valéncia.

Quando uma reagdo quimica ocorre entre dois atomos, seus elétrons de valéncia
reorganizam-se de modo que uma forca atrativa liquida — uma ligagdo quimica — ocorra entre
0s atomos [60]. Estas ligagdes podem ocorrer de duas formas, as ligagGes idnicas e as ligacdes
covalentes, como descrito por Lewis.

Uma ligacgdo idnica é formada quando um ou mais elétrons sdo transferidos de um 4tomo
para outro, criando ions positivos e negativos [60], ou seja, quando um 4tomo ganha ou perde
elétron. Na ligagdo idnica as forcas eletrostaticas atraem os ions de cargas opostas [54].

A maioria das substancias que encontramos em nosso dia-a-dia ndo é ionica. Nessas

moléculas, as ligagbes quimicas que unem um atomo ao outro sdo, por natureza, carregadas
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eletricamente, mas surgem a partir do compartilhamento de elétrons, que sdo as moléculas
formadas pela ligagdo covalente [59]. Esse tipo de ligagdo, como descrito por Kotz [60],
envolve o compartilhamento de elétrons de valéncia entre atomos.

Levando esses aspectos em consideracdo, para representar a ligacdo covalente entre 0s
atomos durante a construcao de uma determinada molécula no sistema, foi necessario gerar um

cilindro entre os &tomos, com as respectivas cores representacionais.

3.2.1 Parametros necessarios para construcdo da geometria molecular

Utilizando os principios abordados no Capitulo 3 deste trabalho, o qual dispde sobre
realidade virtual, vimos que a representacdo de um objeto em 3D em uma tela é resultado de
uma transformacéo da escala em 3 dimensdes para escala em 2 dimensoes.

A construcdo de estruturas moleculares necessita, basicamente, de trés parémetros:
tamanho dos atomos, distancia entre os mesmos e angulos envolvidos nas ligagdes quimicas.
Para posicionar uma visualizagdo proxima da real condicdo estrutural das moléculas
contempladas, foram utilizados dados experimentais provenientes do National Institute of
Standards and Technology (NIST). O NIST dispde de informac6es de dados termoquimicos
experimentais e computacionais para um conjunto selecionado de 1.591 4tomos em fase gasosa
e moléculas, disponiveis através de seu Banco de Dados de Referéncia em Quimica
Computacional (CCCBDB) [63].

Nesta base de dados estdo presentes todas as informacdes necessarias para geracdo da
molécula através do SisMol3D, dentre elas as coordenadas no plano tridimensional dispostas
no eixo X, Y e Z, necessarios para representagdo em 3 dimensdes. Estdo presentes também,
informagBes como raios atdmicos, distancia entre os atomos, os angulos relacionados as

moléculas e uma representagdo da estrutura como a mostrada na Figura 4.
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Figura 4 — Representacdo da molécula de Metano. Fonte: [63]

3.3 Desenvolvimento da aplicacéo

Os quimicos estédo interessados na estrutura da matéria no nivel particulado. Os 4tomos,
as moléculas e os ions ndo podem “ser vistos” da mesma maneira que vemos o mundo
macroscopico, mas ndo sdo menos reais para os quimicos [60].

Com intuito de facilitar a compreensdo, ha uma necessidade de se criar modelos,
padrdes, regras ou convengdes no sentido de prover uma forma eficaz de representacdo deste
mundo invisivel, tornando a difusdo do conhecimento quimico, mesmo que embora de uma
forma estatica, compreensivel e didatico.

Ha varios modelos criados para representar estruturas quimicas com diversas
finalidades, entre elas a que utilizamos como tipo padrdo de visualiza¢do para a construcao das
moléculas em trés dimensdes na ferramenta construida.

Estes modelos representacionais de estruturas quimicas, atomos e moléculas surgiram
por volta do século XIX, quando segundo Chadarevian [64]: “[...] cientistas comecaram a
perceber que a "quimica no espaco” ndo so lhes permitem relacionar o comportamento quimico

para fisica, por exemplo éptico e propriedades, mas também poderia ser usado como um modelo
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para uma nova préatica de laboratorio baseada na ideia de uma molécula como um arranjo
verdadeiramente espacial.”

A primeira tentativa de uma representacdo grafica da constituicdo molecular surgiu
quando um graduado médico chamado Alexander Crum Brown, de Edimburgo, introduziu uma
nova forma de representar formulas quimicas. Adotando uma proposta anterior, feita por
Archibald Scott Couper para desenhar linhas pontilhadas entre os simbolos atbmicos para
denotar as valéncias. Crum Brown sugeriu o desenho de circulos em torno das letras atbmicas,
um movimento que Jhon Dalton j& havia proposto [65].

O modelo padrdo escolhido para representar as moléculas quimicas no SisMol3D foi o
de bola e varetas, desenvolvido pelo quimico alemé&o August Wilhelm von Hofmann em 1865,
o qual o utilizou em uma palestra no Instituto Real da Gra-Bretanha. No entanto, o sistema
também disp&e de outro modelo de visualizacdo das moléculas, o de preenchimento de espagos.
Segundo Chadarevian [64], utilizando o modelo desenhado no papel de Crum Brown foram
desenvolvidos em um dispositivo muito mais elaborado por Hofmann em Londres.

Hofmann apresentou seu modelo com &tomos pintados de branco para o hidrogénio,
verde para o cloro, vermelho para o “oxigénio de fogo”, azul para o nitrogénio e preto para 0s

cadigos de cor de carbono ainda em uso hoje [65] (Ver Figura 5 e Tabela 1).

Figura 5 - Férmulas moleculares no modelo de August Wilhelm Hofmann. Fonte: [65].
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No ano de 1952, Robert B. Corey e Linus Pauling no Instituto de Tecnologia da
Califdérnia, com o intuito de desenvolver um modelo para o uso no estudo de estruturas de
aminodcidos, peptideos e proteinas, criaram o modelo conhecido como “preenchimento de

espagos”, 0s quais também eram baseados em esferas (ver Figura 6).

Pino roscado

Raio = 1,03"

Diametro da bola =2,50"
Figura 6 - Um desenho do &tomo de carbono tetraédrico. Fonte: [65]

Os modelos sio feitos de madeira com a escala, 1 pol = 1 A (angstron) que é uma
unidade de medida de comprimento que se relaciona com o metro através da relagdo: 1 A = 10°
m [65]. Para identificar os atomos utilizados nestes modelos foi utilizado 0o mesmo padréo
criado por Hofmman em 1865.

Devido as dificuldades encontradas no uso do modelo de madeira, por causa do tamanho
e do peso, quando era para representar grandes cadeias de moléculas, também desenvolveram
uma versdo em menor escala desta vez de plastico com as mesmas cores utilizadas na verséo
em madeira.

Em 1965, Walter L. Koltun, patenteou uma versdo melhorada baseada no modelo de
Robert B. Corey e Linus Pauling. Esta invengdo refere-se a modelos moleculares e visa
melhorar a mesma. Destina-se particularmente, mas ndo exclusivamente, proporcionar um
modelo de espago de enchimento novo e melhorado de unidades atbmicas e conectores que tém

uma melhor cooperagéo uns com os outros e montveis para produzir trés modelos moleculares
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dimensionais, especialmente das macro-moléculas, para facilitar o estudo e visualizagdo dos
detalhes de relacGes espaciais e possiveis manipulacdes estruturais [66].

Nesta ele acrescentou outros &tomos e associou as suas cores relacionadas abaixo:

Atomo Cor
Hidrogénio (H) Branco
Carbono (C) Preto
Nitrogénio (N) Azul
Oxigénio (O) Vermelho
Fasforo (P) Roxo
Enxofre (S) Amarelo
Metais halégenos (F, Cl, Br, I, At, Uus) Verde escuro
Metais (Fe, Co, Ni, Cu) Cinza

Tabela 1 —Dados dimensionais e outras pertinentes aos modelos moleculares de preenchimento de espaco. Fonte:
[66].

3.3.1 Levantamento e Andlise de Requisitos

Os requisitos de um sistema s&o as descri¢cdes do que o sistema deve fazer, 0s servigos
que oferece e as restri¢des a seu funcionamento [55]. A engenharia de requisitos constrdi uma
ponte para o projeto e o desenvolvimento do software [31].

Podemos definir requisito como uma condigdo ou capacidade de um software que deve
ser implementada por um sistema ou componentes de sistema para se alcancar determinado fim
[67]. “[...] é o processo de entender, e colocar no papel, uma declaragdo do que uma aplicagéo
destina-se a fazer depois de construida” [68].

O levantamento de requisitos realizado para a constru¢do do software proposto foi
baseado em observagOes feitas pelo orientador deste projeto e no estudo realizado a respeito
das representacdes e nos assuntos que o sistema visa demonstrar. Com o intuito de facilitar a
compreensao sobre o desenvolvimento da aplicacéo e seguindo uma metodologia que visa dar
maior qualidade ao produto foram criados os diagramas em Linguagem de Modelagem
Unificada (Do inglés: Unified Modeling Language, UML) para demonstrar o funcionamento

do sistema.
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A UML é uma linguagem visual utilizada para modelar sistemas computacionais por
meio do paradigma de orientagdo a objetos [69]. “[...] fornece diagramas de modelagem que
podem ser utilizados nos processos do ciclo de desenvolvimento de software” [67].

Por mais simples que seja, todo e qualquer sistema deve ser modelado antes de se iniciar
a sua implementacéo, entre outras coisas, porque os sistemas de informagéo frequentemente
costumam possuir a propriedade de “crescer”, ou seja, podem ser inseridas novas
funcionalidades [69].

A medida que os requisitos sdo levantados, uma visdo geral das fungdes e caracteristicas
comeca a se materializar. Entretanto, é dificil progredir para atividades de engenharia de
software mais técnicas até que entendamos como tais fungdes e caracteristicas serdo usadas por
diferentes classes de usuérios [31].

Na fase de levantamento de requisitos foi verificado que os usuarios do sistema serdo
os alunos de ensino médio e professores de quimica, no entanto, a ferramenta pode ser utilizada
por qualquer pessoa que tenha 0 minimo de conhecimento em informatica, visto que a aplicagao
j& contara com um banco de dados de moléculas cadastradas.

O diagrama de caso de uso € utilizado na fase de levantamento de requisitos, analise e
projeto, mostrando as funcionalidades previstas para o sistema e 0s usuarios que utilizaro essas
funcionalidades [56]. Este diagrama, que pode ser visto na Figura 7, tem por objetivo apresentar
uma visdo externa geral das funcGes e servigos que o sistema devera oferecer aos usuérios, sem

se preocupar em como tais fungdes serdo implementadas [69].
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Sistema de Geragdo de Moleculas 3D - SisMol3D

Visnalizar molécula em 3D

Usnario x

Manter atomo

Manter molécula

winchides>

"
"

Inserir Atomo na molécula

Figura 7 — Diagrama de casos de uso da aplicacdo SisMol3D.

O caso de uso “Manter &tomo” demonstra a funcionalidade de poder incrementar a
aplicacdo com a possibilidade do cadastramento de inimeras moléculas, sendo necessario o
cadastro prévio dos dtomos que o compde. No caso de uso “Manter molécula” é apresentado a
funcdo de gerenciamento das moléculas, sendo possivel o cadastramento, alteragdo e excluséo
de moléculas cadastradas posteriormente a instalacéo da aplicacdo, ndo sendo possivel qualquer
alteracdo de moléculas j& presentes na aplicagdo. Para a funcéo de cadastro da molécula, o termo
técnico “include” utilizado na figura, indica a necessidade da execucéo da inser¢do dos atomos

na molécula utilizando a funcdo demonstrada através do caso de uso “Inserir &tomo na

molécula”.
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3.3.2 Projeto e Implementagéo

O projeto de software reside no nicleo técnico da engenharia de software e é aplicado
independentemente do modelo de processos de software utilizado [31]. Ele descreve as partes
envolvidas e como elas devem ser montadas [68].

Diante das funcionalidades do sistema definidas é necessério a identificacdo das classes
que compde o sistema e, consequentemente, seus relacionamentos. Para demonstrar como
foram organizadas as classes da ferramenta, foi criado o Diagrama de Classes, que também faz
parte dos diagramas contidos na modelagem UML.

Esse diagrama, representado na Figura 8, apresenta uma visdo estdtica de como as
classes estéo organizadas, preocupando-se em como definir a estrutura l6gica das mesmas [69].
O diagrama registra 0 modelo de dominio da aplicacéo: especificamente o relacionamento dos
objetos de dados com o sistema, o relacionamento entre eles e as operacgdes que cada um deles

pode executar [67].

Atomo Atom_Molécula Molécula
-C0d1g.0:~11.1teg§r -Codigo: Integer -Codlg_o:nlr.ltegsfr
1B s;n%a_o. s -Codigo_Atomo: Integer -Dezcn_ga?.bstrmg
e 70°0: e -Cadigo Molécula: Integer =L re: L
'Ral;_' Float Esta -Coord X: Decimal R - ":I'IPI’IOb.
-Red: Integer T+ 1 |-Coord_Y: Decimal Contém -Formula: String
-Green: Integer " 2 -

e: = -Coord_Z: Decimal +Cadastrar()
sl -Atomo Ligacio: Integer +Alterar()
+Cadastrar() -Tipo Ligacao: Integer +Excluir()
+Altera_r0 +Gerar_molécula() +Ad1c1qnar_At0mosO
+Exchuir() = +Pesquisar()

Figura 8 — Diagrama de classes da aplicacdo SisMol3D.

Como pode ser observado, o sistema foi dividido em trés classes, das quais a classe
“Atomo” representa as informagdes dos atomos registrados no sistema como os atributos Red,
Green e Blue, utilizados para armazenar os valores que formam o codigo de cor RGB que
representa a cor do atomo. Na classe “Molécula” sdo armazenados os dados basicos como é o

caso de uma figura estética da molécula e informagdes mais detalhadas que ficam armazenadas
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no campo “Sobre”. Além dos métodos bésicos de “Cadastrar()”, “Alterar()” e “Excluir”, foi
adicionado o método “Adicionar_Atomos()” que destina-se a inser¢do dos atomos durante o
cadastro da molécula.

A classe “Atom_Molécula” representa o relacionamento existente entre os
atomos cadastrados e as moléculas também cadastradas, onde estdo localizadas as coordenadas
para cada 4tomo inserido na molécula, possibilitando a geracdo da representacdo em trés
dimensdes. O diagrama de classes também foi utilizado para modelar a estrutura l6gica das
tabelas que compdem o banco de dados (BD) da aplicagéo.

Para demostrar as funcionalidades definidas através do diagrama de casos de uso foram
criados os diagramas de sequéncia para as funcionalidades previstas na aplicagdo. Este
diagrama procura determinar a sequéncia de eventos que ocorrem em um determinado processo,
ou seja, quais condicdes devem ser satisfeitas e quais métodos devem ser disparados entre 0s
objetos envolvidos e em que ordem durante um processo especifico [69].

Na Figura 9 é demonstrado, através do diagrama de sequéncia, o cadastro de &omo no
sistema, onde pode ser observado pelo termo “opt”, que indica a execu¢do de um método
opcional, que permite a possibilidade de incluir um novo atomo, alterar ou excluir um atomo
existente.

De acordo com a interagdo realizada pelo usuério é disparado um evento que permite a
realizagdo das acbes demonstradas e é possivel compreender o relacionamento entre o sistema
e 0 banco de dados no momento das interagdes. A partir dos &tomos cadastrados no sistema é

possivel a inclusdo de diversas moléculas.
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% SisMol3D BD

: Usuario 1 : Abrir cadastro de dtomos() L . ; '
i 'L 2 : Listar atomos() L
‘{ """"""" A R A P TS [ TTTTTTTTTsssoooees U
' 4 - Disponibilizar tela de dtomos 3 : Lista de atomos :
opt
[Cadastrar]
: 5 : Cadastrar() N
6 : Validar preenchimento()
o | 7 Verfficar existéncia de atomo() :
§ 8 - [Se dtomo nfio existir] Salvar() !
A R | — I
| 9 : Atomo salvo com sucesso :
[Alterz?r] 10 : Alterar() L
: "J 11 : Validar preenchimento()
|12 : Verificar existéncia de atomo()
" 13 [Se Atomo ndo existir] - Salvar()
T ..,
: 14 - Atomo alterad® com sucesso :
[Exchuir]
! 15 - Exchuir() L
16 : Verificar se pode exchiir()
R 18 - [Se confirma] Exchuir() N
: 17 : Deseja realmente exchir o atomo? o
S S
: 19 : Atomo excludp com sucesso :

Figura 9 — Diagrama de sequéncia para funcdo de cadastro de atomos.

AFigura 10 representa a interacdo entre o usuério e a aplicacdo, demonstrando 0s passos
necessarios para inclusdo, alteragdo ou exclusdo de uma molécula no sistema. Na figura é
possivel observar que para salvar a molécula é necesséria a inclusdo de pelo menos um atomo.
Dentre as alternativas demonstradas na figura, as opg¢des de cadastrar e excluir contém em seu
interior o termo “loop”, que denota a possibilidade de repeticdo do ato de inserir 4&tomos,

posicionando-os de forma que possam caracterizar a formacéo da molécula.
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A

: Usudrio | : Abrir cadastro de moléculas()

2 : Listar moléculas() .
""""" ‘-fu
! 3 : Disponibilizar tela de moléculas L 4 - Lista de moléculas
opt I
H 5 : Cadastrar() o :
[Cadastrar] jz--oo-- e E
6 : Disponibiliza tela de cadastro T‘ 7 - Validar informacdes()
' 8 : Verificar existéncia de molécula() :
9 [Se valido] : Salvar() g
10 - Disponibilizar tela de insergio de dtomos na moiécula | |
11 : Inserir atomos na molécula() . .
i 12 : Listar informacdes()
S | |
13 : Retornay mtformacgdes
foop - 14 : Inchuir 4
' 4: i
; chuir dtomo() ‘ 15 : Gravar informacio()
T - o o e e e d U
16 : Inclusdo realizada com sucesso
e — I o
: 17 : Cadastro realizado com sucesso '
[Alterar] | 18 - Alterar() o ;
54""'1'55'-51' """ ibiliza tela de alferacio i
: - Disponibiiza tela de alteracao 20 : Validar informagdes() '
: [ 21 [Se valido] : Salvar() L
opt : 22 : Inserir atomos na molécula() . .
: 23 : Listar informacdes()
e oL [ SATmoI P o l J
25 : Disponibilizar tela de insergio de dtomos na malécula B 24 : Retornar informacdes
loop JE 26 : Inchuir atomo() . 27 - Gravar informacio()
S J ............................................ 1
28 : Inclusdo re da com sucesso
e e .
: 29 : Alteracio realizada com sucesso :
[Exchi] 30 : Excluir() o :
' 31 : Verificar se pode exchur() '
e oo e 33 [Se confirma] : Exchuir() o ,
1 32 :Deseja realmente excluir a molécula? o
: 34 : Excluir atomos da molécula()
Eé_____'_'_'______'_'_'____'_'_'______', ________ T T T T T T T TS ST ST ST TS TTTTTT oS T T m T
: 35 : Molécula exclhida com sucesso

Figura 10 — Diagrama de sequéncia para funcdo de cadastro de moléculas.
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A partir dessas informacBes é possivel ter uma visdo geral do funcionamento da

ferramenta e portanto decidir sobre as ferramentas e tecnologias que foram necessarias para o
desenvolvimento da aplicacdo.

AFigura 11 demonstra o funcionamento da geracdo de um molécula em trés dimensoes,

desde a solicitagdo pelo usuério, passando pela interacdo entre o sistema e o banco de dados,

chegando ao gerador da molécula em 3D que é responsdvel em receber os pardmetros e gerar o

ambiente virtual.

% SisMol3D BED

: Usuario
1 : Selecionar molécula()

2 : Obter informagdes da molécula()

I U

3 : Informacdes basicas

4 : Visualizar em 3D{)

w5 : Buscar parametros para geragdo()

e . Gerador 3D
6 : Retornar parametros ;

7 : Enviar parametros ao geradlbrO

8 : Criar ligacdes entre atomos()

T — I ———— e — O — ,
! 10 : Ambiente Virtual H 9 : Molécula em 3D ! H

Figura 11 — Diagrama de sequéncia para funcdo de gerar molécula em 3D.

Com base nas informacdes da anélise de requisitos e nos diagramas demonstrados até o
momento é necessario estabelecer a arquitetura da aplicacdo. O projeto da arquitetura esta
preocupado com a compreensdo de como um sistema deve ser organizado e com a estrutura
geral desse sistema [55]. A aplicacéo conta com a interface, que proporciona a interagdo com o
usuério, a APl (Application Programming Interface) Java 3D a qual é responsavel em prover
as funcionalidades para geragdo dos ambientes virtuais e o sistema gerenciador de banco de

dados utilizado como intermediador entre a interface e os dados do banco conforme Figura 12.
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Aplicacéo
Y )
>
<€
Interface SGBD -

€om Usuario (FireBird)

AP Banco de
Java 3D . Dados

N 2N

Figura 12 — Arquitetura da aplicacao.

Para implementacdo da ferramenta foi usada a NetBeans que é uma IDE (do inglés
Integrated Development Environment) na verséo 7.4, onde foi programado na linguagem java.
NetBeans IDE oferece suporte abrangente para as mais novas tecnologias Java e mais recentes
melhorias [70].

Juntamente com a Netbeans foi utilizada a APl JAVA 3D para o desenvolvimento de
ambientes virtuais em 3 dimensfes, como € o caso da geragdo das moléculas.

Com a intencdo de fornecer ao usuario da aplicacdo a oportunidade de aumentar a
quantidade de moléculas cadastradas no sistema, foi necesséria a utilizagdo de um sistema
gerenciador de banco de dados (SGBD) para armazenar as informagdes em uma base de dados.
Um SGBD ¢ uma colecdo de programas que permite aos usuarios criar e manter um banco de
dados. O SGBD é um sistema de software de uso geral que facilita o processo de definicéo,
construcdo, manipulacdo e compartilhamento de banco de dados [71].

Para a aplicacdo foi selecionado 0 SGBD Firebird na sua versdo 2.5. Firebird é um banco
de dados relacional que oferece muitas caracteristicas padrdo SQL (do inglés Structured Query
Language) que funciona em Linux, Windows, e uma variedade de plataformas Unix. Firebird
oferece excelente concorréncia, alta performance e suporte a linguagem poderosa para

procedimentos armazenados e gatilhos [72].
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3.4 Outra Funcionalidade: Textos sobre as Moléculas

Outra funcionalidade incluida no SisMol3D foi a exibicdo de pequenos textos sobre a
importancia, modo de obtengdo e principais utilizagdes dos compostos presentes no banco de
dados do software nas atividades do cotidiano. Os textos foram elaborados a partir da utilizagdo
de vérios livros de quimica bastante conhecidos [6, 54, 60] e, foram customizados de maneira
e serem curtos e fazerem uso de linguagem nédo tdo formal quanto a encontrada nos livros

tradicionalmente usados nas escolas.

3.5 \Verificago e Validacgéo (testes)

A validacdo de um sistema € o processo de teste da aplicagdo, com intuito de verificar
se todos os requisitos foram alcancados. \erificacdo refere-se ao conjunto de tarefas que
garantem que o software implementa corretamente uma fungdo especifica [31]. O teste é
destinado a mostrar que um programa faz o que é proposto a fazer e para descobrir 0s defeitos
do programa antes da utilizacéo pelo usuério final [55].

No desenvolvimento da presente aplicacdo foi necessario a realizacdo do teste de
sistema para verificar se a funcionalidade proposta foi atendida e se houve algum erro durante
a execucdo da aplicacdo. Estes testes foram realizados diversas vezes a medida que uma nova
funcionalidade era introduzida ou uma atualizacéo era necessaria.

O teste de sistema, durante o desenvolvimento, envolve a integracdo de componentes
para criagdo de uma versdo do sistema e, em seguida, o teste do sistema integrado [55].

Os testes realizados na aplicagdo foram aplicados a dois tipos de sistemas operacionais
distintos, Windows e Linux, visto que sdo os mais utilizados pelos usuarios, tanto nas escolas
quanto em domicilios. E também foram realizados em plataformas diferentes, como o Windows

32 bits e 64 bits.



48

Os resultados finais demonstraram que aplicagdo funcionou de maneira satisfatoria nos
dois sistemas operacionais testados, atentando apenas para o fato de que para cada sistema
operacional deve-se instalar a versdo adequada da APl Java 3D e 0 SGBD FireBird disponiveis
junto a aplicacdo durante sua instalagé&o.

Para o sistema operacional Windows foi criado um instalador para facilitar o processo,
bastando apenas a execugdo do mesmo e seguir 0s passos como a instalacdo de um aplicativo
comum.

No caso do Linux ou outro sistema operacional é possivel baixar apenas o aplicativo
com a base de dados e tendo instalado anteriormente o Java, a APl Java 3D e o0 SGBD FireBird,

executar a aplicagao.
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4. RESULTADOS

4.1 Consideracdes Iniciais

Diante da construcéo do software foi realizada uma pesquisa, que teve como objetivo
proporcionar uma primeira sondagem, quanto a efetividade do SisMol3D, como ferramenta

para auxiliar na aprendizagem dos alunos de ensino médio.

4.2 Metodologia utilizada

Como instrumento de avaliagdo, foram elaborados dois questionarios (Vide Apéndices
A e B). Os questionarios foram respondidos, voluntariamente, por alunos do primeiro, segundo
e terceiro anos do ensino médio da Escola Estadual Mirtes Rosa de Mendonga Lima, localizada
no municipio de Itacoatiara, antes e ap6s terem tido contato com o SisMol3D. Um total de 65

alunos, com idades entre 14 e 23 anos, colaboraram como voluntarios.

Com o Questionario 1, o objetivo foi avaliar qual o grau de dificuldade relacionada a
disciplina de quimica encontrada pelos alunos, quais o0s assuntos que sentem maiores
dificuldades e analisar o conhecimento referente ao assunto de geometria molecular, que é uma
das funcionalidades do software. O Questiondrio 1 foi aplicado antes da utilizagdo do

SisMol3D.

Apos a utilizacdo do software pelo educando, o Questionario 2 foi aplicado com o intuito
de avaliar: o impacto que o software teve nos alunos, em relacdo ao assunto selecionado
(geometria molecular); a experiéncia dos alunos em relagéo a utilizagéo do software e; se houve

diferenca notada por eles, em relacdo ao ensino tradicional.
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4.3 Resultados do Questionario 1

Na Figura 13 é apresentado o grafico que resume as respostas dos alunos quanto a
primeira questdo do Questionario 1. Através da observacdo do que esta disposto, é possivel ver
que 44% dos alunos acham os assuntos que estudam na disciplina de quimica sdo dificeis ou
muito dificeis. Isso indica que grande parte dos estudantes tem dificuldades no estudo da
quimica que, conforme a Figura 14, tem relacdo direta com o grau de abstracdo envolvido na

matéria.

m Muito faceis mFaceis mModerados m Dificeis m Muito Dificies

Figura 13 — Grau de dificuldade associada aos assuntos de quimica.

Entre os assuntos que os alunos mais sentem dificuldade houve uma grande variedade
de respostas, no entanto, assuntos que requerem elevado grau de abstragdo, como a tabela
periddica e geometrias moleculares obtiveram o maior percentual, como pode ser observado na
Figura 14. O elevado numero de alunos que atribuiram ter dificuldades em relagdo ao estudo da
tabela periddica, pode estar relacionado ao fato de que a turma que contava com o maior nimero
de alunos foi a do primeiro ano e, essa turma néo tinha tido contato ainda com outros assuntos

da disciplina de quimica além da tabela periddica.
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m Nao soube m Todos m Tabela periddica
m Transformagdes isocorica ®m Componentes quimicos — m Geometria Molecular
m Balanceamento H |onizacdo

Figura 14 —Assuntos mais dificeis de quimica.

Em relacdo ao conceito quimico de Geometria Molecular, como pode ser observado na
Figura 15, a maioria dos alunos ndo sabem dizer de que trata o assunto. Portanto, antes da
aplicacdo do Questionario 2, foi dada uma pequena explanacdo do conceito de Geometria

Molecular e demonstrados alguns exemplos no quadro.
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m Nao soube m Acertou

Figura 15 — Entendimento sobre conceito quimico de Geometria Molecular.

Diante do fato de que a maioria ndo sabia do que se tratava o assunto de Geometria
Molecular, a mesma proporcéo vista na Figura 15 pode ser notada em relagéo a Questéo de

namero 5 do Questionario 1.

4.4 Resultados do Questionario 2

Ap0s a utilizacdo do software, todos os alunos responderam que o uso do computador
torna o estudo da disciplina mais interessante. Ademais, foi observado que s6 o fato do aluno
sair de uma sala de aula para utilizar o laborat6rio de informatica ja torna o assunto abordado

uma experiéncia cativante para o estudante.
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Ap0s a utilizagdo do software, a grande maioria afirmou que a compreensdo do assunto

de geometria molecular ficou mais facil, como pode ser observado na Figura 16. A principal
diferenca relatada por eles foi quanto a visualizagcdo das moléculas em 3D, juntamente com a

possibilidade de poderem interagir com as moléculas.

ESim = Nao

Figura 16 — Facilidade de compreensdo apds a utilizacdo do SisMol3D.

Diante do resultado é possivel afirmar que a compreensdo em relacdo a assuntos que
exigem uma capacidade de abstragdo relativa, o computador pode ser utilizado como
intermediador do ensino-aprendizagem auxiliando o professor, estimulando os alunos e

facilitando a compreensao desses assuntos em todas as areas do conhecimento.
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5. CONSIDERACOES FINAIS E ETAPAS FUTURAS

A partir deste trabalho foi elaborado e desenvolvido uma ferramenta educacional para o
ensino de quimica, denominado SisMol3D, com caracteristicas que o tornam uma ferramenta
capaz de auxiliar o educador e proporcionar uma experiéncia interativa com o aluno por meio
de um ambiente virtual.

O software construido foi elaborado para ser de facil utilizacdo, portanto pode ser
manuseado por qualquer pessoa que tenha um conhecimento béasico de informatica, como o de
abrir algum programa. Sua interface foi desenvolvida para ser auto-explicativa, contendo botdes
e informagdes compreensivas. Toda tecnologia utilizada no desenvolvimento da aplicagéo foi
levando em consideragdo a diversidade de sistemas operacionais disponiveis no mercado e
utilizados em escolas publicas no estado do amazonas. Portanto, torna-se uma alternativa
atraente para ser empregada nas escolas publicas.

SisMol3D é o primeiro do tipo desenvolvido em portugués e com uma base de dados
expansiva, ou seja, o educador tem a possibilidade de aumentar a base de moléculas cadastradas
no sistema por meio de pardmetros disponiveis na base de dados internacional de referéncia em
quimica computacional. Além disso, o software é livre, podendo ser atualizado e novas
funcionalidades serem inseridas a medida que sejam necessérias.

Como atividades futuras podemos citar a ampliagdo do nimero de moléculas contidas
no banco de dados do software, a incorporacdo de novas funcionalidades como jogos

educacionais em quimica e, a adaptaco para utilizacdo em celulares.
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APENDICE A - Questionario 1

ESCOLA: Ano

Instrucdes: Este questionario faz parte de um projeto de mestrado que esta sendo realizado no
Programa de Poés-graduacdo em Ciéncia e Tecnologia para Recursos Amazdnicos, da
Universidade Federal do Amazonas (PPGCTRA-UFAM).

O questionario servird apenas para avaliagdo do software SisMol3D. Ele ndo ser& usado

para avaliar a escola, seus professores ou Vocé.

Por favor, responda as questfes da maneira mais completa possivel e ndo utilize de ajuda

de outros colegas.

1 - Marque com um X na letra que apresentar a opcao que escolher. Quando vocé escuta alguém

dizer a palavra “Quimica”, vocé relaciona isso a assuntos:

a) Muito faceis
b) Faceis

c) Moderados
d) Dificeis

e) Muito Dificeis

2 - Vocé tem dificuldades no estudo da disciplina de Quimica? Justifique.
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3 - Quais sdo 0s assuntos que vocé acha/achou mais dificeis de serem estudados durante as suas

aulas da disciplina de Quimica?

4 - Escreva com suas palavras do que trata o conceito Quimico de geometria molecular.

5 - Desenhe as formulas estruturais dos compostos CHs, NHs e BF3, escrevendo o tipo de

geometria molecular a que cada um deles pertence.
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APENDICE B - Questionario 2

ESCOLA: Ano

Instrucdes: Este questionario faz parte de um projeto de mestrado que esta sendo realizado no
Programa de Poés-graduacdo em Ciéncia e Tecnologia para Recursos Amazdnicos, da
Universidade Federal do Amazonas (PPGCTRA-UFAM).

O questionario servird apenas para avaliagdo do software SisMol3D. Ele ndo ser4 usado

para avaliar a escola, seus professores ou Vocé.

Por favor, responda as questfes da maneira mais completa possivel e ndo utilize de ajuda

de outros colegas.

1 - Vocé considera que o uso do computador nas suas aulas de Quimica podem tornar o estudo

dessa disciplina mais interessante?

2 - Ap0s utilizar o software SisMol3D, visualizar as geometrias moleculares dos compostos
citados na pergunta niumero 5 do Questionario 1 (CH4, NH3 e BF3) tornou-se mais facil? Qual

foi a principal diferenga que vocé notou?

3 - Qual é a sua idade?

4 - VVocé sempre estudou em escola publica?
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MANUAL DO USUARIO

O Ambiente do SisMol3D

Com o uso de métodos de engenharia de software, foi possivel criar uma aplicacéo
baseada na tematica de interesse e desenvolver uma ferramenta estavel, portavel e de qualidade,
que garante seu uso como auxilio nas aulas de quimica do ensino médio.

O desenvolvimento de uma interface que fosse de fécil utilizagdo por seus usuarios
esteve entre as principais preocupagdes no desenvolvimento do SisMol3D. A simplicidade do
ambiente obtido pode ser vista na Figura 13, que mostra uma imagem da tela inicial do sistema.
E possivel notar o quéo simples e amistoso é o ambiente do software. As abas denominadas
“Cadastro”, “Configuracdes” e “Sair” estdo localizadas na parte superior esquerda da tela. O
acesso as duas primeiras abas € protegido com senha, para que ndo seja permitido o uso
indevido. Nessas abas, estéo localizadas as fungdes de modificar/inserir informagdes no banco
de dados do software. Um clique na terceira e o usuério sai do SisMol3D.

A tela inicial da aplicagdo esta dividida em duas sec¢des, onde é possivel observar a
existéncia da relacdo das moléculas cadastradas no lado esquerdo. Com um simples clique no
nome ou na formula molecular de um determinado composto, pode-se ter acesso a algumas
informagdes a seu respeito: Nome do composto, formula molecular, formula estrutural estatica
e texto contemporéneo sobre propriedades fisicas/quimicas, principais métodos de obtencéo e
utilizacéo no cotidiano s&o mostrados no lado direito da tela. Os textos foram customizados de
maneira a utilizar de escrita menos formal do que as presentes nos livros textos tradicionalmente
utilizados pelos professores de quimica e, assim gerar mais apelo aos usuarios do software. Essa
forma de escrita tem se mostrado mais efetiva na relagdo ensino-aprendizagem de jovens
estudantes [73, 74].

Ha ainda na tela inicial, um espaco destinado para realizacdo de busca (funcédo

“Pesquisar”) dentre as espécies quimicas cadastradas no banco de dados das moléculas.
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Cadastro Configuracies Sair

Pesquisa (Descrigdo) Detalhes:

, Pesquisar .

Moléculas:

Descrigdo | Formula
e v S g

Benzeno CiHs Vocé sabia?
Ciclopropano CsHs
Ciclopropeno CsHs A Aménia € um composto formado por Nitrogénio e Hidrogénio,
Etana CzHs tende férmula molecular NH3. Sua molécula apresenta geometria
Etanol CaHsO
Eteno (Etilena) CaHs
Etino (Acetileno) CaHz
Metano CHs
Propadieno CsHs
Propino {Metilacetileno) CsH+
Triflucreto de boro BF:

Agua H:0 Como é obtida?

piramidal.

A temperatura de ebulicio da Amdnia é de -33.34 °C gquando em
pressdo de 1,0 atmosferas. Isto nos diz que, nas condices de
temperatura e pressdo encontradas no nosso dia-dia, a Amdnia &
um gés. Esse gés & incolor & possui um cheiro bastante irritante

O processo de obtenclo da Amdnia mais conhecido é o chamado
Haber-Bosch. © processo recebeu este nome devido aos seus
criadores: Fritz Haber (1868 - 1934) e William Carl Bosch (1874 -
1940). No processo desenvolvido por eles, a aménia é produzida
em altas temperaturas e pressfes (aproximadamente 500 °C e 200
atm). Nessas condicies, a Amdnia € obtida na forma Iiquida. A
equacio do processo pode ser escrita como:

% Visualizar em 3D l ﬁ Teste seu conhecimentol

Figura 17 — Tela Inicial da ferramenta.

Atela de cadastro de &tomos contém a relagdo dos atomos cadastrados bem como a area
de insercdo, com os dados necessarios, onde € possivel inserir as informacfes da descrigdo,

simbolo, raio e a cor da representacdo de um determinado atomo (ver Figura 18).
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Dados do Atomo

Descricio: Simbolo  Raio: Cor:

|Carbnnc|| | c 0.40 ' Selecionar | -

Atomos cadastrados

Descrigio | Simbolo |

Hidrogénio
Oxigénio
Mitrogénio
Baro

Fluor
Fdsforo
Cloro
Enxofre

MO UTTNMmZOI

. Movo l a Salvar J { G Cancelar J . Alterar . Excluir . Sair

Figura 18 — Tela de cadastro de 4tomos.

Na tela de moléculas cadastradas, Figura 19, sdo apresentadas as moléculas existentes
no sistema, onde é possivel pesquisar através da descricao ou pela formula molecular da mesma.
As funcdes presentes nesta interface sdo as de cadastrar, alterar uma existente ou exclui-la. Para
cadastrar ou alterar uma molécula é disponibilizada uma outra tela com 0s campos necessarios

para inclusdo ou alteragéo.
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- -
Pesquisa
Imagem
Descricio: || r "
Farmula: "- Pesquisar
Moléculas cadastradas
Descricio Farmula
Amdnia MHs
Benzeno CeHs
Ciclopropano CiHs
Ciclopropeno C3iHs4
Etano C:Hs
Etanol C:HsO
Eteno (Etilena) CiHa
Etino (Acetileno) C:Hz
Metano CHa4
Propadieno CsHa
Propino (Metilacetileno) C:Ha4
Trifluoreto de boro BFs
Agua HzO

{EﬂNwaJ {UMterarJ {[ﬁacluirJ {@Sair}

Figura 19 — Tela de moléculas cadastradas.

Na Figura 20 é apresentada a tela de cadastro de moléculas na qual podem ser fornecidas
informacdes de uma nova molécula a ser cadastrada ou alterar informag6es de uma molécula ja
existente. Nesta interface é possivel, através do botdo “Atomos”, ter acesso aos atomos

inseridos na molécula em questdo.



67

i ™y
Dados da Molécula:
Descricia Férmula: rlnagem )
Amdnia NH3
Informaces:
A
Vocé sabia?

A Amdnia & um composto formado por Nitrogénio e Hidrogénio, tendo fdrmula maolecular MH,. Sua maolécula

apresenta geometria piramidal.

Atemperatura de ebulicio da Aménia é de -33.34 °C quando em pressio de 1,0 atmosferas. Isto nos diz que,
nas condicbes de temperatura e press3o encontradas no nosso dia-dia, a Amdnia & um gés. Esse gas é
incolor e possui um cheiro bastante irritante.

Como é obtida?

O processo de obtencd3o da Amdnia mais conhecido é o chamado Haber-Bosch. O processo recebeu este
nome devido aos seus criadores: Fritz Haber (1868 - 1934) e William Carl Bosch (1874 - 1940). Mo processo
desenvolvido por eles, a amdnia é produzida em altas temperaturas e pressoes (aproximadamente 500 °C e
200 atm). Nessas condicbes, a Amdnia € obtida na forma liquida. A equacdo do processo pode ser escrita
COoma:

{ aSar\mr J { G Cancelar J l :;i Atomos .

Figura 20 — Tela de cadastro de moléculas.
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A Figura 21 apresenta a interface de inclusdo de &tomos na molécula, onde é possivel
inserir os &tomos que a formam. Na tela é possivel selecionar o atomo para inserir, o tipo de
ligacdo existente nesse atomo e qual o atomo que ele esta ligado, bem como os pardmetros de

localizagdo no eixo X, y e z necessarios para geracao em trés dimensdes da molécula.

0 -
- Posigio dos Atomos u
Molécula selecionada:
[ i |
i Etanol
C3HgO
Localizagio do atomo:
i h |
Atomo Tipo de Ligacio  Atomo Ligado Eixo X Eixo ¥ Eixo Z
Carbono Simples 59
Incluir Cancelar
Atomos incluidos na molécula: |
i h |
Cddigo | Atomo | Atomo Li.. | Ligagio | EixoY | Eixo X | Eixo Z |
59 Carbono 0 Simples 1,1879 -0,3829 0 "
60 Carbono 59 Simples 0 0,5526 0
G1 Oxigénio 60 Simples -1,1867 -0,2472 0
f2 Hidrogénio 61 Simples -1,8237 0,385 0
f3 Hidrogénio 59 Simples 20885 02306 0
f4 Hidrogénio 59 Simples 1,1184 -1,0083 0,8869
65 Hidrogénio 58 Simples 1,1184 -1,0083 -0,68649 v

{ ﬁ-ﬁ Movo J { Vs Alterar J { E‘Q Excluir J { @Fechar J

Figura 21 — Tela de incluséo de 4tomos na molécula.
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Exemplo 1 — A molécula de Etano

Neste exemplo é demonstrada a visualizacdo da molécula de etano no sistema. O
primeiro passo é seleciona-la entre as cadastradas no sistema. Quando a molécula é selecionada

os detalhes séo carregados ao lado direito, como mostrado na Figura 22.

— 5
Sistema de Geragio de Moléculas 3D - SisMol3D (=
— — — — —
Cadastro Configuragies Sair E
Pesquisa (Descrigdo) Detalhes: L
o Pesquisar % Etano
Maoléculas: CzHs
Descricio | Férmula
Amdnia NHs :
Benzeno CiHs Etano ¢ um compesto quimice de formula C,Hy. Ele € um alcano, isto &, um
Ciclopropano ZsHs hidrocarboneto alifitico. Em CNTP, etano & um gas sem cor & sem cheiro,
Ciclopropeno CsHs
Ele ¢ o mais siples hidrocarboneto saturado contendo mais de um dtomo de
Etanol 2aHs0 carbone. Etane é um composte dz importincia industrial, pela conversio dele
Eteno (Eilenc) ks em etilerio
B} eiland) :ZHZ Em escala industrial, etano é produzido a partir do gds natural e do refino do
Metano SHa petrilzo. Sinteses quimicas podem ser ativadas através da eletrolise dz Kolbe
Propadiena TsHe
Propino (Metilacetilena) SaH+ A combustio do etano € uma reagio tipicamente exotérmica com
Trifluoreto de boro 33 desprendimento de calor de 363 keal por mot &
Agua H:0 C,H,+720,—2C0,+3 H,0+ 363 kealmol
e
v
w Visualizar em 3D l ﬁ ' Teste seu conhecimentol

—_—————eeeeeee  ——————_—=—12"2

Figura 22 — Tela com a molécula de etano selecionada.

Apoés a selecdo da molécula € possivel ter acesso a visualizacdo de sua estrutura
molecular em 3D. Para isso, basta clicar sobre o icone “Visualizar em 3D”, que se encontra na
parte inferior esquerda da tela. Quando um clique é realizado, a visualizagdo da estrutura da
molécula em questdo é imediatamente gerada, da maneira como pode ser observada na Figura

23.
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Sistema de Geragdo de Moléculas 3D - SisMol3D = =
Cadastro Configuragbes Sair
- .
Pesquisa (I |2 Molécula: Etanc (CzHe) | B e
quisa (LSS — R
Moléculas:
:
Descri L
Amdni ;
Benzer||| um
Ciclopr{| i
Ciclop I
Iﬁﬁ Mo d:
Etanol ot
Eteno (||
Etino (4| .
Metan otbe.
Propad|}|
Propin
Trifluordf|
Agua

T

Figura 23 — Visualizacdo da molécula de Etano em trés dimensoes.

A maneira como os dtomos de carbono (representados na cor preta) e os atomos de
hidrogénio (representados na cor branca) estdo dispostos, propicia um melhor entendimento
quanto ao arranjo tridimensional da estrutura da molécula em questdo. Além disso, com o
auxilio do mouse ou do teclado, pode-se rotacionar a molécula em torno dos eixos e aproximar
ou distanciar a visualizacdo. Isso é muito importante para o estudante, pois proporciona a
visualizacéo dos sistemas moleculares de diferentes perspectivas, algo que contribui muito para
o desenvolvimento da nogdo espacial, principalmente quando se trata de moléculas com
geometrias mais complexas. Pode-se observar, também, que existe a identificacdo em cada
atomo da molécula, o que facilita a compreensdo para o usuério mais inexperiente em relacdo

ao assunto.
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Exemplo 2 — A molécula de Amoénia
Outro exemplo de visualizacdo em 3D para outra molécula contida no banco de dados

do SisMol3D. Os passos para visualiza¢do s&o 0s mesmos descritos na Secédo 5.2, na qual foram

demonstrados para a molécula de Etano.

——— - -
Sistema de Geragdo de Moléculas 3D - SisMol3D =_|—
Cadastro ConfiguragBes Sair
Pesquisa (Descrigio) Detalhes:
’ Pesquisar . Aménia
Moléculas: NH!
Descricio | Formula | I
A
. ™
Benzeno CsHe Vocé sabia?
Ciclopropano CsHs
Ciclopropeno CsHa A Amdnia é um composto formado por Nitrogénio e Hidrogénio,
Etano CzHs tendo formula molecular NHB. Sua molécula apresenta geometria
Etanal CzHsO piramidal
Eteno (Etileno) CzHa .
Etino (Acetileno) CzHz A temperatura de ebulicio da Aménia é de -33.34 °C guando em
Wetana CHs pressdo de 1,0 atmosferas. Isto nos diz que, nas condigies de
Propadieno CsHs temperatura e pressio encontradas no nosso dia-dia, a Aménia &
Propina (Metilacetileno) CsHs um gés. Esse gés & incolor & possui um cheiro bastante irritante
Trifluoreto de boro BFs
Agua H:z0 Como é obtida?
O processo de obtencio da Amdnia mais conhecido é o chamado
Haber-Bosch. O processo recebeu este nome devido aos seus
criadores: Fritz Haber (1868 - 1934) e William Carl Bosch (1874 -
1940) No processo desenvolvido por eles, a amdnia é produzida
em altas temperaturas e pressdes (aproximadamente 500 °C e 200
atm). Nessas condices, 3 Aménia & obtida na forma liquida. A
equacdo do processo pode ser escrita comao: |"
g isualzar em 3D l ﬁ; Teste seu conhecimento! J

%

Figura 24 — Tela com a molécula de Aménia selecionada.



Sistema de Geraggo de Moléculas 3D - SisMol3D = =

Cadastro Configuracies Sair
Pesquisa {Di

Moléculas:
—

Descrica

Metano
Propadi
Propino
Trifluoretd)|
Agua

Figura 25 - Visualizagdo da molécula de Amdnia em trés dimensdes.

A diferenca entre os tamanhos do atomo de nitrogénio (N) e os atomos de hidrogénio
(H), no caso da molécula de amdnia, pode ser facilmente observada na visualiza¢do gerada pelo

SisMol3D quando o usuério manipula o ambiente virtual (ver Figura 25).
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Exemplo 3 — A molécula de Propadieno

As informagdes quimicas sobre a molécula de Propadieno sdo mostradas na Figura 26,

enquanto que a visualizacdo 3D de sua estrutura pode ser vista na Figura 27.

W — N

-
| £ Sistema de Geragdo de Moléculas 3D - SisMol3D =1

Cadastro Configuragies Sair

Pesquisa (Descrigdo) Detalhes:

Pesquisar Propadieno

Moléculas: # CzHa

Descrigdo | Farmula

Amania NHz A Fl
Benzeno CeHs i L A r
Butano CiH1o Propadieno & o composto organico de férmula H,C=C=CH,,
Ciclobutadieno CaHs E o aleno mais simples, um composto com ligagdes C=C
Ciclobutano CaHs consecutivas. Um nome comum para o propadienc & aleno. Como
Ciclobuteno CaHs um constituinte do gds MAPP (metil acetilenc e propadieno), é
Ciclopropano CsHs usado como combustivel para soldagem especializada

Ciclopropeno CiHs4

Dioxido de Carbono CO:z Produgéo e equilibrio com propino

Dioxido de Enxofre S0z

Etano CiHs Propadieno existe em equilibrio com propino.

Etanol CaHsO

Eteno (Etileno) CiHs HBCCECH = H2C=C=CH2

Etino (Acetilena) CaH:

Hidragenio molecular Hz K_ =022 (270 *C), 01 K (5 "C) MAPP & produzido como um
Isobutano CaHun = . ) ) . i )

Metano CHa+ produto secunddrio, muitas vezes indesejado, ¢ produzido no
Metil-cicloprapana CaHe cracking do mpara‘produﬂrm uma importante maté[\a
Monaxido de Carbono co prima na indisiria quimicaMAPP interfere na polimerizacio
Monoxido de Enxofre S0 catalftica do propeno

Nitrogenio molecular N2

Oxigenio molecular (o}

Propadieno CsHi "
Propino (Metilacetileno} CsHs ¥ —

Visualizar em 3D Teste seu conhecmento!

Figura 26 — Tela com a molécula de Propadieno selecionada.
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Figura 27 — Visualizag8o da molécula de Propadieno em trés dimensdes.



