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RESUMO

Este trabalho apresenta uma proposta didatica que integra a Teoria do
Orbital Molecular (TOM) e calculos computacionais baseados na Teoria
do Funcional da Densidade (DFT) como estratégia para 0 ensino de
estrutura eletronica na graduacao. A atividade fol aplicada na disciplina
Quimica Inorganica para Engenharia  Ambiental, utilizando
Aprendizagem Baseada em Problemas. As acoes envolveram discussao
orientada de artigo cientifico, realizacdo de céalculos no software
Gaussian e seminarios avaliativos. Os estudantes obtiveram estruturas
otimizadas, espectros vibracionals e orbitais moleculares, permitindo
correlacionar resultados computacionals com conceitos da TOM.
Observou-se maior engajamento, melhor compreensao conceitual e
maior autonomia na interpretacao dos dados.

INTRODUCAO

« A Teoria do Orbital Molecular (TOM) e fundamental para a
compreensado da estrutura eletronica e das propriedades quimicas,
porém apresenta elevado grau de abstracdo no ensino de graduacao.

* Ferramentas de quimica computacional, especialmente calculos
baseados em Teoria do Funcional da Densidade (DFT), permitem
visualizar orbitais moleculares, niveis de energia e distribuicio
eletronica.

* A Integracao entre TOM e DFT pode tornar o processo de ensino-
aprendizagem mais concreto, dinamico e alinhado as praticas
contemporaneas da quimica.
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* Discussao orientada de artigo -« Desenvolvimento de atividade
cientifico sobre DFT e pratica, analise orientada dos
estrutura eletronica. resultados e discussao em sala.

RESULTADOS

* Boa adesao e engajamento dos estudantes em todas as etapas da proposta didatica, especialmente nas » Anélise dos orbitais de fronteira (HOMO e LUMO), permitindo discutir distribuicdo eletrdnica, natureza
das interacdes quimicas e possiveis implica¢des na reatividade molecular.

atividades praticas em laboratdrio de informatica.

« Execucdo bem-sucedida de calculos baseados em DFT para moleculas simples, como CO2, NHs, H20, N2

e Oz, com obtencao de arquivos de saida completos.

» Geracao de estruturas otimizadas, energias eletronicas, espectros vibracionais e visualizacoes de orbitais

moleculares.

 Interpretacao dos modos normais de vibracao, relacionando frequéncias vibracionais, simetria molecular e

tipos de ligacao.

« Capacidade dos estudantes em correlacionar resultados computacionais com conceitos da Teoria do
Orbital Molecular, como ordem de ligacao, ocupacao eletronica, estabilidade e propriedades magnéticas.

« Desenvolvimento de maior autonomia dos estudantes na leitura de outputs computacionais e na
construcao de explicacoes fundamentadas.

« Seminarios avaliativos evidenciaram melhora na argumentacdo cientifica, na comunicacao oral e na
Integracao entre teoria e pratica.

CONCLUSAO

A Integracao entre a Teoria do Orbital Molecular e calculos computacionais baseados em DFT mostrou-se
uma estratégia eficaz para o ensino de estrutura eletronica. O uso de ferramentas computacionais facilitou a
visualizacdo de orbitals e a compreensao de conceitos abstratos, promovendo aprendizagem ativa, maior
engajamento e autonomia dos estudantes. Alem disso, favoreceu a articulacao entre teoria e pratica,
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