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A caréncia de métodos para auxiliar o ensino de Quimica torna o assunto desafiador diante das didaticas
de ensino. No entanto, pesquisas tém sido feitas para propor novas metodologias que visam contribuir
neste sentido. Dentre as propostas, 0 uso do computador no auxilio ao aprendizado se destaca como sendo
uma das mais promissoras. Essa metodologia pode ser bem-vinda no tratamento didatico da entalpia, pois,
entender esse significado requer conhecer o problema que lhe deu origem e o encaminhamento da sua
solugdo. Neste sentido, foram realizadas simulages em um software de andlise quimica tetrica, a fim de
obter a entalpia de algumas reacfes e compara-las com as suas entalpias experimentais. Além disso, fez-
se a aplicacdo desse método junto a graduandos em quimica para verificar a viabilidade em aplicar esta
atividade. Assim, este trabalho apresenta a Quimica computacional através de métodos quanticos
semiempiricos como complemento ao ensino de entalpia das reagdes Quimicas na graduagéo.
Palavras-chave: Quimica computacional, Entalpia, Ensino de Quimica

The lack of methods to assist the chemical teaching makes the challenging issue facing the teaching
didactics. However, research has been done to propose new methodologies that aim to contribute to this.
Among the proposals, the use of computers to aid the learning stands out as one of the most promising.
This methodology may be useful in the didactic treatment of enthalpy therefore understand this
significance requires knowing the problem that gave rise to and its solutions, as well. In this sense,
simulations were performed on a theoretical chemical analysis software in order to obtain the enthalpy of
some reactions and comparing them with their experimental enthalpy. Besides that, application of this
method with chemistry students has been employed in order to verify the viability of this activity. Thus,
this work presents the computational chemistry using quantum semiempirical methods as a complement
to the enthalpy of teaching of chemical reactions for undergraduate students.

Keywords: Computational Chemistry, Enthalpy, Chemistry teaching.

1. INTRODUCAO

Nos dias atuais torna-se evidente a percep¢do de uma grande demanda de informacdes que
sdo direcionadas aos alunos, mas nem sempre sdo tratadas adequadamente. Nesse contexto, uma
ampla parte desta informacao é analisada pelo professor que, no avanco da concepgéo técnico-
cientifica, cada vez mais tem que elaborar habilidades em seus alunos, 0 que necessita em
muitos casos, um trabalho extenso e contextualizado [1].

A definicdo e assimilacdo dos contetidos de Quimica € um processo complexo no qual
provém de variados fatores [2]. Por esse motivo, a auséncia de recursos para auxiliar a docéncia
de certos topicos do contetdo de Quimica faz com que, o assunto se torne carente em relagdo as
didaticas de ensino, dificultando o processo de ensino-aprendizagem.

Singularmente no ensino de Quimica, percebe-se que o aluno ndo consegue associar 0
contetido com as possibilidades e ferramentas do seu cotidiano [1]. Nesse segmento, aprimorar
o entendimento dos alunos sobre os conceitos de Quimica tem sido um dos objetivos centrais
dos professores acerca da pesquisa e do ensino dessa ciéncia. Dentre as varias metodologias
propostas, a utilizagdo do computador como meio de auxilio ao aprendizado se destaca como
sendo uma das mais promissoras e satisfatérias [3]. Desde entdo, a alianca feita entre Ciéncia e
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Tecnologia provocou grandes mudancas que possibilitaram o crescimento tanto de uma, quanto
de outra [4].

Dentro dos topicos que a Quimica dispde, as maiores dificuldades apontadas e enfrentadas
pelos alunos estdo presentes nos conceitos da Termodindmica Quimica, em que artigos
cientificos citam a dificuldade em assimilar conceitos fundamentais como: calor, temperatura,
energia interna, entalpia, entropia, energia cinética e potencial associada a &tomos e moléculas
[5-8]. Devido a essas dificuldades apontadas no ensino destas concepgfes, argumenta-se que,
para a plena compreensdo de conceitos, como entalpia, seria primordial um aprofundamento nas
ideias cientificas a nivel superior [8].

A fim de propor um novo norte e amenizar a falta de diversificacdo no ensino de entalpia das
reacGes quimicas, o presente trabalho propde o uso da quimica computacional como método de
auxilio para o ensino desse conteudo na graduacgdo. Para isso, foram realizados por meio de um
software de quimica computacional (MOPAC) [9], célculos utilizando métodos semiempiricos
da quimica tedrica, a fim de obter a entalpia de algumas reacdes quimicas de combustéo e
compara-las com as suas respectivas entalpias de reacdes dadas experimentalmente. Além disso,
objetivou-se aplicar essa atividade junto a alunos graduandos do curso de Licenciatura em
ciéncias naturais com habilitacdo em quimica com o intuito de verificar a viabilidade do uso
destes procedimentos no ensino de quimica na graduagdo. No entanto, alguns conceitos e
abordagens especificas da quimica tedrica necessitaram ser devidamente compreendidas para
que possam ser aplicadas de maneira eficaz. Com esta proposta, espera-se diversificar as
técnicas de ensino de entalpia das rea¢fes quimicas, ampliando a participacdo dos universitarios
no estudo do tema.

1.1. Principios da Termodinamica e Entalpia

O progresso da termodindmica como campo de estudo, comegou por volta do século XVII.
Na ocasido o quimico e fisico Robert Boyle, realizava trabalhos experimentais comprovando as
ligacbes macroscopicas presente entre temperatura, volume e pressdo nas substancias gasosas.
As leis inferidas desde entdo com relagdo a esses experimentos, esclareceram o comportamento
de sistemas fisicos macroscopicos, desatrelado, na sua maioria, de quaisquer hipGteses
relacionadas com o carater atbmico-molecular da matéria [10-12]. Contudo, algumas questdes
dos aspectos atdmico-molecular nos proporcionam um melhor entendimento ao tratar a
dindmica dos processos de transferéncia de energia [13]. E essa concepcdo, é descendéncia de
conceitos mais profundos, unificando varios conhecimentos dentre as ciéncias [14].

A termodinamica, que € um ramo da fisica que estuda os processos de transferéncia de
energia, se fundamenta basicamente em duas leis naturais para seus estudos. A primeira lei,
analisa e acompanha as variacbes de energia de um sistema e proporciona o calculo da
quantidade de calor que uma reagdo absorve ou libera. A varia¢do da energia interna (AU) de
um sistema também é observada pela primeira lei da termodindmica, a qual representa a
aplicagdo do principio de conservagdo da energia a sistemas que podem trocar energia com a
vizinhanca por calor e por trabalho. Se um sistema troca energia com a vizinhanca por trabalho
e por calor, entdo a variacdo da sua energia interna é dada por [15]:

AU=g+w (1)

A segunda lei analisa a espontaneidade das transformagdes e explica por que algumas
reacOes ocorrem espontaneamente, enquanto outras ndo. A espontaneidade de uma reagéo tende
a crescer com 0 aumento da entropia (S), a qual ¢ tratada como uma medida da maior dispersao
de energia de um sistema (ou sistema mais vizinhancgas) [16]. A variacdo de entropia de um
sistema pode ser calculada pela equagéo 2.

Jraw (2)
A =——
T
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Em que g € o calor transferido e T é a temperatura absoluta na qual ocorre a transferéncia. O
termo rev indica que o calor transferido é reversivel de acordo com os principios da
termodinamica [15].

Uma consequéncia da primeira lei da termodinamica € o caso especifico da entalpia (H),
gue ¢ definida como:

H=U+PV ©)

Em que U, P e V sdo a energia interna, a pressdo e o volume do sistema,
respectivamente. A consequéncia principal dessa defini¢do junto a primeira lei € que, a variacdo
de entalpia de um sistema € igual ao calor envolvido na transformagdo a pressdo constante.
Como pode ser observado na equacdo 4, a energia interna de um sistema varia junto com seu
volume [17].

AH = AU + PAV ()

Entdo, usando a primeira lei da termodinadmica e julgando que o sistema sé pode realizar
trabalho de expansdo, que é o trabalho realizado contra uma pressao externa (-Pex), temos:

AH =g +w+ PAV (5)

AH = q — P.,AV + PAV (6)

Assim sendo, com o sistema aberto para a atmosfera a pressdo é igual a pressdo externa.
Resultando em:

AH =¢q (7)

Pode-se aplicar esse mesmo principio as variagcdes de energia que acompanham uma reacdo
quimica, chamada de entalpia de reacdo [15]. A variacdo de energia do sistema presente em uma
reacdo quimica, a pressdo constante, € estabelecida por &,Hg, que é determinada sendo a
diferenca entre o somatoério das entalpias molares dos produtos, e 0 somatério das entalpias
molares dos reagentes, acompanhadas pelas suas respectivas estequiometrias [17], de acordo

com a equacéo 8.
f— HE — HE
ALHF = E vH, E vH (8)

produtos recgentes

Na qual, HE corresponde & entalpia molar padrdo da substancia selecionada, em uma dada
temperatura e v é o coeficiente estequiométrico da substancia.

1.2. Métodos semiempiricos de quimica quantica

Em quimica computacional, métodos semiempiricos ocupam uma posi¢do intermediéria entre
a mecanica molecular e métodos ab initio [18]. Os métodos semiempiricos contém mais
restricdes matematicas que os métodos ab initio, mas que sdo corrigidas por meio do uso de
parametros ajustaveis, que proporcionam a reducdo do custo computacional [19]. Este fator
diminui o tempo computacional dos calculos em quimica tedrica a0 mesmo tempo em que gera
resultados relativamente satisfatérios de modo que grandes moléculas podem ser modeladas de
maneira realista [18,20].

A decisdo de escolha de um método computacional para a solugdo de um problema quimico
ndo é uma tarefa facil. A exatiddo relacionada a estes métodos e o custo do calculo em termos
de velocidade e memoéria computacional tem que ser analisada [21]. Hoje em dia, muitos
métodos semiempiricos sdo utilizados em quimica tedrica como o método Austin Model 1
(AM1) [22], Parametric Method 3 (PM3) [23] e Recife Model 1 (RM1) [24], que sdo métodos
semiempiricos que usam aproximagdes semelhantes, mas possuem diferengas nas suas
parametrizagOes. Além destes, ha ainda os métodos Parametric Method 6 (PM6) [25] Parametric
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Method 7 (PM7) [26] entre outros. Vale ressaltar que cada método realiza a escolha de quais
parametros serdo ajustados, mas o principio geral € 0 mesmo [21].

1.3. Uso de Software na Educacéo

Os profissionais que atuam na area da educagdo vém vivenciando a insercdo das redes
tecnoldgicas na sua rotina diaria. Essa inclusdo faz com que o computador se torne uma
ferramenta dindmica em sistemas de educacdo. As tendéncias de uso do computador na
educacdo jA mostram que ele pode ser um aliado neste processo que estamos comecando a
entender [27].

Os aparatos tecnolégicos ndo devem entrar em sala de aula ou ho ambiente de ensino, sem
gue os profissionais atuantes na mesma, principalmente os docentes, estejam conscientes que a
tecnologia ird contribuir significativamente para o progresso das atividades junto ao corpo
discente, ajudando a promover melhor os objetivos educacionais que consideram valiosos [28].

Todavia, é necessario comentar que existem variadas formas de classificar os softwares que
sdo utilizados na educacg&o. Por exemplo, softwares educativos podem ser classificados em tutor
(o software que instrui o aluno), tutorado (software que permite o aluno instruir o computador) e
ferramenta (software com o qual o aluno manipula a informacéo) [29].

O uso do cenéario virtual proporciona a simulagdo de situacBes dificeis, arriscadas ou
custosas, 0 que possibilita ao aluno ter a chance de trabalhar o conhecimento que seria
puramente tedrico usando um ambiente realistico [30]. A aplicacdo de softwares quimicos passa
para 0s computadores a complicada missdo de realizar os célculos, que seriam impossiveis de
dar-se manualmente, proporcionando ao aluno apenas raciocinar a respeito das hipoteses
assumidas, na interpretacdo das solugdes, no contexto de validade dos modelos e nas possiveis
generalizagdes/expansdes do modelo que possam ser realizadas [31].

Com a evolugdo do poder computacional, muitos softwares que eram utilizados como
coadjuvantes na pesquisa cientifica, hoje desempenham papéis fundamentais auxiliando no
entendimento de muitos contetudos, como, reagdes enzimaticas, modelagem de proteinas, etc.
Aliado a isso, os resultados que estas pesquisas trazem estdo sendo cada vez mais aplicados no
ensino de propriedades quimicas importantes que poderdo levar o aluno a um melhor
entendimento da problematica em questéo [32,33].

2. METODOLOGIA

2.1. Célculos no programa MOPAC 2012

Inicialmente foram selecionadas algumas reagcdes de combustdo (apresentadas na Figura 1),
as quais pretendia-se obter seus valores de entalpia a partir de métodos da Quimica Tedrica
Computacional.

CHs + 20, > CO; + 2H.0
CsHs + 50; > 3CO; + 4H,0
CsHuo + 13/20, > 4CO; + 5H.0

C.HsOH + 30; > 2C0O; + 3H.0
CH3:0OH + 3120, > CO; + 2H,0

Figura 1. Reac¢des realizadas no trabalho

Primeiramente, desenhou-se no programa MarvinSketch (versdo 5.0, ChemAxon,
http://www.chemaxon.com), todas as moléculas envolvidas nas reagdes selecionadas. Em



L.S Martins; AH Lima., Scientia Plena 12, 069903 (2016) 5

seguida, para realizacdo dos célculos da entalpia das reacbes foi utilizado o programa
MOPAC2012 [9].

Os arquivos de entrada (inputs) foram preparados baseados nas palavras-chave disponivel no
manual do programa (http://openmopac.net/manual/index.html). Assim, a primeira linha do
arquivo de entrada apresenta a seguinte forma: “AM1 OPT GNORM=0.01 PRECISE XYZ
CHARGE=0". Onde, “AM1” especifica que o método semiempirico AM1 foi utilizado no
calculo. No caso deste trabalho, os célculos foram repetidos utilizando os métodos RM1, PM6 e
PM7. OPT, permite otimizar as coordenadas de todos os atomos, neste caso, as geometrias
foram otimizadas utilizando a rotina “eigenvector following (EF)” a qual é a padrdo no
MOPAC2012. GNORM=0.01, permite parar a otimizacdo da geometria quando o gradiente se
torna menor do que 0.01 kcal/A. PRECISE, trata de que os critérios para 0 encerramento de
todas as otimizacdes devem ser aumentados por um fator, normalmente 100. PRECISE pode ser
usado quando resultados mais precisos sdo desejados. XYZ, especifica que todos os &omos
serdo convertidos em coordenadas cartesianas e o calculo serd executado inteiramente em
coordenadas cartesianas. Finalmente, CHARGE=0 indica que a carga do sistema é zero. Este
valor deve ser alterado de acordo com o sistema trabalhado. Além disso, & conveniente
expressar 0 estado de spin das moléculas em questdo. Isto pode ser feito adicionando as
palavras-chave singlet, triplet, quartet, etc. Como exemplo, neste trabalho utilizou-se 0 O
triplet, que é a forma energeticamente mais favoravel da molécula de oxigénio.

A partir da formula da variagcdo da entalpia (equacdo 8) pdde-se calcular a entalpia das
reacOes desejadas. As entalpias calculadas foram comparadas com seus respectivos valores
experimentais a fim de verificar qual dos métodos semiempiricos apresentava maior correlacéo.

Para a realizacdo dos calculos quimico-quanticos, foi utilizado um computador considerado
intermediério quanto ao seu desempenho HD320GB, memoria 2GB DDR3, processador Intel
N455 e sistema operacional Windows 7 Starter.

2.2. Aplicacdo com os Graduandos

A atividade foi aplicada junto a 12 alunos graduandos do curso de licenciatura em ciéncias
naturais com habilitagdo em Quimica da Universidade do Estado do Pard (UEPA), no
laboratorio de informética do campus, com duracgdo de duas horas.

Nos dias que antecederam a atividade, foi aplicado um questionario aos alunos com questdes
relacionadas a termodindmica quimica com énfase em entalpia e também quimica
computacional a fim de obter informacdes acerca dos conhecimentos prévios dos alunos.

A partir do resultado dos questionarios pode-se elaborar a primeira parte do treinamento, que
se tratou de uma aula tedrica sobre aspectos da termoquimica e alguns contedos relevantes para
a aplicacdo e compreensdo dos métodos. Esta etapa teve duragdo de quarenta minutos e iniciou-
se momentos antes do treinamento.

Depois da aula tedrica deu-se inicio a aplicagdo do método em que, foi distribuido aos alunos
um roteiro da atividade proposta. Ao término das atividades foi pedido aos graduandos que
avaliassem o método que foi aplicado tendo em vista 0s aspectos positivos e negativos para sua
insercdo no ensino de Quimica dentro da graduac&o.

3. RESULTADOS E DISCUSSAO

Em geral nos calculos de Quimica computacional, percebe-se a necessidade de
conhecimentos desenvolvidos de informética, além disso, em sua maior parte, 0s procedimentos
sdo bastante especificos no contetdo a ser desenvolvido com os métodos computacionais e 0s
principios da quimica quéntica utilizados. Porém, no presente trabalho, os célculos de simulagdo
sugeridos pelo autor foram realizados de forma a fazer com que a atengéo fosse voltada para a
Quimica envolvida e ndo com a bagagem de teorias envolvidas na Quimica computacional.

O software MOPAC2012 utiliza principios quanticos e termodinamicos, além de um pouco
de matematica bastante avancada. No entanto, o usuario ndo precisa estar proficiente com estes
topicos especializados. Os comandos de entrada sdo conservados o mais simples possivel, de
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uma maneira que permite aos usuarios dar a sua aten¢do para a Quimica envolvida e ndo se
atentar muito com as teorias quéanticas e a exdtica termodindmica [9]. O MOPAC2012
atualmente é mais utilizado como ferramenta de pesquisa, mas por esses fatores didaticos
pretende-se usar 0 mesmo como um complemento na didatica do ensino da termodindmica
quimica.

Neste trabalho, a escolha das reagbes de combustdo para os célculos das entalpias de
formacéo se deu pelo fato destas reagfes serem comuns no cotidiano dos alunos. Além disso,
optou-se por compostos que possuissem 0 menor numero de dtomos envolvidos no processo.
Isso se da a fim de otimizar o tempo de simulacdo computacional.

3.1.  Célculos no MOPAC e valores experimentais

Os arquivos de saida (output) deste software ndo fornecem diretamente uma estimativa para o
valor da variacdo de entalpia da reacdo, mas fornece diretamente a estimativa da entalpia padréo
de formacdo em kJ/mol e kcal/mol de cada substancia envolvida na reacdo, além de muitos
outros dados. Portanto, pode-se chegar a entalpia de reacdo por meio da equacdo da variacéo de
entalpia (equacao 8). As reacOes estudadas utilizando os métodos AM1, RM1, PM6 e PM7 tém
seus resultados apresentados nas Tabelas 1 a 5 a seguir, assim como o respectivo valor
experimental de cada entalpia de formacao e reagdo.

Tabela 1. Entalpias de formacéo (4Hy) e de reacdo (4H,) para a combusto do metano. Valores em
kJ/mol.

AHF CH4 + 202 > CO; + 2H0 AHr=XHfp - ZHfr
AM1 -36,73 -113,26 -334,13 -247,90 AHrami=- 566,68
RM1 -58,07 -86,60 -341,20 -242,04 AHrmi=- 594,00
PM6 -51,37 -70,08 -354,84 -227,19 AHrpme= - 617,68
PM7 -60,24 -35,52 -353,58 -241,79 AHrpmr=- 705,88
EXP -74,80 0 -393,50 -241,75 AHrexp= - 802,19

Tabela 2. Entalpias de formacéo (4Hr) e de reagéo (4H;) para a combustéo do propano. Valores em

kJ/mol.
AHF CsHs + 50 2> 3CO, + 4HO AHr=XHfp - XHfr
AM1 -101,67 -113,26 -334,13 -247,90 | AHrami=- 1326,03
RM1 -94,55 -86,60 -341,20 -242,04 | AHrmi=- 1464,19
PM6 -87,69 -70,08 -354,84 -227,19 | AHrpme=-1535,19
PM7 -96,56 -35,52 -353,58 -241,79 | AHrpmr=-1753,76
EXP -103,84 0 -393,50 -241,75 | AHrexp= - 2043,67

Tabela 3. Entalpias de formacao (4Hx) e de reacdo (4H,) para a combustao do butano. Valores em
kJ/mol.

AHF CsH1o + 13/20, > 4CO, + 5H,0 AHr=XHfp - XHfr

AM1 -130,46 -113,26 -334,13 -247,90 AHram=-1709,45
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RM1 -115,64 -86,60 -341,20 -242,04 AHrymi= - 1896,48
PM6 -108,92 -70,08 -354,84 -227,19 AHrpms=-1991,16
PM7 -118,03 -35,52 -353,58 -241,79 AHrpmr=- 2274,42
EXP -126,14 0 -393,50 -241,75 AHreyp = - 2656,63

Tabela 4. Entalpias de formacao (4Hr) e de reacdo (4H,) para a combustdo do etanol. Valores em
kJ/mol.

AHF CH:CH.OH + 30, > 2C0O, + 3H.0 AHr=XHfr - XHfr
AM1 -262,33 -113,26 -334,13 -247,90 AHrami= - 809,85
RM1 -233,46 -86,60 -341,20 -242,04 AHrimi=- 915,25
PM6 -229,61 -70,08 -354,84 -227,19 AHrpms=- 951,39
PM7 -233,76 -35,52 -353,58 -241,79 AHrpmz=-1092,23
EXP -235,09 0 -393,50 -241,75 AHrexp= - 1277,16

Tabela 5. Entalpias de formacéo (4Hr) e de reacdo (4H,) para a combustdo do metanol. Valores em

kJ/mol.

AHF CH3OH + 320, 2> CO: + 2H,0 AHr=XHfp - XHfr
AM1 -238,69 -113,26 -334,13 -247,90 AHrami=-421,37
RM1 -209,70 -86,60 -341,20 -242,04 AHrmi= - 485,67
PM6 -202,25 -70,08 -354,84 -227,19 AHrpme=-501,87
PM7 -204,72 -35,52 -353,58 -241,79 AHrpmz=-579,19
EXP -200,62 0 -393,50 -241,75 AHrexp= -676,38

Uma correlagdo de aproximacédo linear entre a entalpia padrdo de formagdo (calculadas no
programa MOPAC2012) de todos os compostos envolvidos nas reacBGes selecionadas e as
entalpias experimentais, estd expressa nos graficos 1 a 4 a seguir, para cada método
separadamente.
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Grafico 1. Correlagdo linear entre a entalpia padréo de formagao dos compostos envolvidos nas reacdes
selecionadas e suas entalpias experimentais, para o método AM1. Valores em kJ/mol.
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Grafico 2. Correlagdo linear entre a entalpia padréo de formagao dos compostos envolvidos nas reacdes
selecionadas e suas entalpias experimentais, para o método RM1. Valores em kJ/mol.
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Grafico 3. Correlagdo linear entre a entalpia padr&o de formagéo dos compostos envolvidos nas reacdes
selecionadas e suas entalpias experimentais, para o método PM6. Valores em kJ/mol.
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Gréfico 4. Correlacéo linear entre a entalpia padrao de forma¢do dos compostos envolvidos nas reacées
selecionadas e suas entalpias experimentais, para o método PM7. Valores em kJ/mol.

Os gréaficos acima mostram que dentre os métodos semiempiricos utilizados neste trabalho, as
entalpias de formacdo dos componentes das reacfes estudadas foram melhor calculadas pelo
método PM7, que por sinal é o método parametrizado mais recentemente [26].

Em relagdo ao tempo computacional, o arquivo de saida do MOPAC2012 ainda fornece o
tempo real utilizado para realizar o calculo, transcorrido desde o inicio até o fim do processo.
Neste trabalho, o tempo médio gasto para o célculo da entalpia de cada substancia foi de 0.8
segundos para o calculo de cada substéncia que precisou ser calculada. Uma caracteristica que
agrada a dinamica educacional pelo fato de pode ser feita em pouco tempo. O fato de varios
pardmetros que seriam calculados em um método ab initio jA terem sido previamente
determinados, faz com que os métodos semiempiricos se tornem muito mais rapidos.

A escolha das reacBes envolvidas no processo necessita atencdo. Como os calculos de
entalpia realizados no MOPAC foram para sistemas gasosos, o valor de referéncia determinado
experimentalmente para a entalpia de formacdo de todas as substancias foi a entalpia do seu
estado gasoso, dessa forma, puderam ser comparadas no mesmo aspecto.
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Nota-se que nos métodos utilizados, apesar de ndo exatamente exatos, conseguem se
aproximar das entalpias obtidas experimentalmente, e assim, satisfazer a metodologia. Essa
aproximacao razoavel se deve ao fato de os métodos semiempiricos aplicados nos célculos
desse trabalho negligenciarem algumas integrais das equagdes da teoria quéntica, mas que, no
entanto, apresentam 6timos resultados relativos.

Outro fator determinante no desvio dos resultados tedricos em relagdo as entalpias de reacéo
experimentais € que nos célculos computacionais do MOPAC2012, os resultados para a
molécula de oxigénio, possuem a entalpia de formacgdo calculada mais distante do valor
experimental que € igual a zero. Tendo em maos 0s resultados, pode-se perceber que o método
semiempirico que mais se aproximou dos valores experimentais para cada reacao foi o PM7.

3.2. Avaliacdo das praticas realizadas pelos graduandos

A partir das respostas dos questionarios aplicados aos graduandos, preparou-se a aula teérica
de forma a complementar os conhecimentos preestabelecidos dos mesmos. Neste ponto, é
importante ressaltar que a grande maioria dos alunos eram capazes de definir entalpia e resolver
exemplos simples. No entanto, 25% dos alunos ndo foram capazes de relacionar a exemplos
praticos do cotidiano, enquanto que, 90% da turma ndo sabia como este contetido poderia ser
trabalhado a partir de um software de computador.

Neste contexto, durante a aula foi apresentado uma breve revisdo de métodos tedricos em
guimica, e entdo eles puderam realizar todas as etapas dos calculos presentes no roteiro, ao
mesmo tempo em que tiravam as ddvidas necessarias. O roteiro de atividades desenvolvido em
sala continha as mesmas reacdes apresentadas no topico anterior (ver item 3.1). Sendo assim, 0s
alunos conseguiram chegar aos resultados esperados e puderam fazer as comparagdes
apresentadas.

Apos o término das atividades, os alunos relataram a sua visdo sobre o método que tinham
executado, destacando pontos positivos e negativos, assim como discutindo a viabilidade deste
método ser inserido como metodologia ao ensino.

Os graduandos citaram muitos aspectos em comum, tanto positivos quanto negativos, que
podem ser vistos na Tabela 6, juntamente com alguns pontos observados pelos autores:

Tabela 6. Pontos positivos e negativos apontados pelos graduandos e observados ap6s a aplicacao do
método no MOPAC2012,

Pontos positivos Pontos negativos

- O raciocinio da atividade permite relacionar

L u - Alguns alunos tiveram dificuldade com a
varios temas para entdo se chegar ao resultado; g

parte da informaética;

- E uma forma de incluir a Quimica tedrica
computacional no curso, que ainda é carente nessa | - Os resultados dos calculos poderiam ser
area; mais proximos do experimental;

- O método pode funcionar como uma alternativa
para a caréncia de materiais de experimentacdo no
assunto;

- Linguagem do software em inglés pode
complicar o aluno quando estiver sem o
roteiro de atividades;

- Com um computador simples pode-se realizar os

. . - Interface do software poderia ser mais
calculos;

atrativa.

- Depois de assimilado o método o aluno pode
realizar o calculo em casa e descobrir novas
aplicacdes;

-N&o gasta muito tempo para gerar os resultados
dos célculos.
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Os alunos ainda relataram que o método sendo bem trabalhado e um pouco melhorado,
podera ser um relevante meio de ensino ndo s6 nos tdpicos da termodindmica quimica como em
outros assuntos relacionados.

4, CONCLUSAO

Com os resultados obtidos neste trabalho, acredita-se que essa metodologia apresenta
condicbes de ser uma alternativa para o ensino de entalpia de reacdo, podendo ser aplicada a
cursos de graduagdo em Quimica, desde que seus recursos sejam aplicados no momento correto
e com acompanhamento tedrico adequado, para que os alunos relacionem da melhor maneira
possivel a préatica ao conteudo que pretende ser trabalhado. Dessa forma, com esta proposta
espera-se diversificar os métodos de ensino da entalpia, ampliando a motivacgdo dos alunos pelo
tema. Apesar de os resultados apresentarem um certo desvio dos valores experimentais,
observa-se que a praticidade da aplicacdo destes métodos é um ponto positivo na insercdo como
recurso didatico, uma vez que computadores pessoais podem ser utilizados obtendo-se
resultados em um curto intervalo de tempo.
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