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Educacao

USING MOLECULAR MODELING TO STUDY NUCLEOPHILICITY AND BASICITY CONCEPTS. Molecular modeling
enables the students to visualize the abstract relationships underlying theoretical concepts that explain experimental data on the
molecular and atomic levels. With this aim we used the free software “Arguslab 4.0.1” (semi-empirical method) to study the reaction
of 1-chloropropane with ethoxide in solution, known to lead to methyl propyl ether, through the S 2 mechanism, and propene, through

the E, mechanism. This tool allows users to calculate some properties (i. e. heat formation or electric charges) and to produce 3D

images (molecular geometry, electrostatic potential surface, etc.) that render the comprehension of the factors underlying the reaction’s

progress, which are related to the structure of the reagents, and the process kinetic clearer and easier to understand by the students.
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INTRODUCAO

Os avangos na computagio tém permitido a construcdo de sof-
twares de alta performance, nomeadamente no que diz respeito ao
uso de imagens 3D (tridimensionais) projetadas em duas dimensdes
que, devido a suas caracteristicas, permitem uma melhor visualizacio
dos modelos adotados pela comunidade cientifica para representar os
arranjos atomicos e os processos envolvidos nos fendmenos quimicos.
Dada a natureza da Quimica, em que se buscam, incessantemente,
representacdes de um mundo inacessivel a percepcdo humana para
a constru¢do de diversos tipos de modelos (cientificos, histéricos,
curriculares, escolares, mentais, etc.),! o uso dessas ferramentas
tem-se tornado muito ttil na pesquisa e no ensino. De acordo com
Gilbert,” Russell e Kozma® e Chittleborough e Treagust,* um requisito
essencial para o aprendizado da Quimica ¢ a habilidade para formar
modelos mentais. Sem um modelo mental apropriado, os estudantes
ndo conseguem apreciar as relacdes entre a escala molecular e o
fendmeno macroscopico observado, além de terem dificuldade em
perceber a relevancia e o papel da Quimica em suas vidas. De acordo
com Gibin e Ferreira:®

“O uso de modelos é importante para o desenvolvimento
da Ciéncia e, além disso, é parte integrante do processo de
aquisi¢do do conhecimento pelo ser humano” (p. 1809).°

A formagao de modelos mentais, também designados visualizagdes
internas, tem merecido, por parte de alguns autores, um forte apoio.>**
Embora seu uso seja generalizado, ndo hd uma defini¢do geral ou tinica
do que possa ser entendido por modelo mental. Atualmente, vérios
pesquisadores se tém afastado da ideia inicial de que haveria algum
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isomorfismo entre as representagdes externas e os modelos que as
pessoas t&ém ou constroem em suas cabecas, as representagdes internas.
Neste trabalho, adotamos a perspectiva de modelo mental de Rapp,® ou
seja, a de se constituir em uma estrutura de conhecimento organizada e
internalizada. As relagdes causais, temporais e espaciais dos conceitos
encontrar-se-30 codificadas nessas estruturas, que podem ser usadas
para simular o conceito, de forma a ascender pontos de vista alternativos
e considerar possibilidades nio aparentes ou dificeis de encontrar. Em
consonéncia com Tversky,'® acreditamos igualmente que os modelos
mentais ndo serdo réplicas internas de informagdo externa, mas frag-
mentos, pedagos incompletos de informagao que sao recuperados em
fungio das tarefas ou objetivos da pessoa. De acordo com as pesquisas
de Ferk e Vrtacnik,!! os alunos preferem as representa¢des 3D a outros
tipos de representacdes e a correta percepcdo da estrutura molecular
3D ¢ um passo bdsico, que deve preceder qualquer operagiio mental.
Essa preferéncia deve-se ao fato de uma representa¢do 3D ajudar
os alunos a obterem uma melhor percep¢io do arranjo espacial dos
atomos, da conectividade entre dtomos e moléculas e das interagdes
permanentes entre as vdrias entidades sub-microscépicas presentes
em qualquer por¢ao de matéria. Com esse tipo de software, os alunos
podem construir modelos virtuais de pequenas moléculas organicas
usando representa¢des moleculares comuns (bola-vareta, trago, espago
preenchido e superficies, por exemplo). Nesse ponto, salientamos que
essa alianca entre Tecnologia e Ciéncia vem provocando, nas tltimas
décadas, varias transformagdes em setores muito relevantes da nossa
vida cotidiana, como € o caso da Educagio,'” ou mais especificamente,
do ensino de Quimica.

O “Arguslab”, a semelhanca do “Hiperchem” (ndo gratuito),
permite encontrar a geometria molecular de menor energia, calcular
as energias dos orbitais, gerar visualmente superficies de potencial
eletrostatico e imagens virtuais 3D do orbital molecular ocupado
de maior energia (HOMO) e do orbital molecular nao ocupado de
menor energia (LUMO). Todos os modelos virtuais obtidos podem
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ser manipulados pelos alunos, sendo rotacionados e observados de
diferentes angulos, ou seja, este tipo de software permite um elevado
grau de interatividade entre o aluno e as ferramentas a usar. Segundo
a perspectiva construtivista, € quando os alunos estdo fortemente
engajados nas atividades da sala de aula que a elaboragao de signifi-
cados por parte destes € relevante. A possibilidade de também virem
a entrar em contato com vdarios tipos de representagio para a mesma
molécula e, simultaneamente, visualizarem diferentes representagdes
que destacam diferentes propriedades, leva a situacdes de ensino de
particular interesse, uma vez que, ao veicular diferentes formas de
representa¢do do objeto molecular, estamos a dotar os alunos de um
conjunto de formas de referéncia que os torna capazes de produzir
generalizagOes adaptadas a cada situagdo, de modo a construirem seus
préprios modelos mentais. Essas ferramentas também permitem cons-
truir modelos de interagdes entre moléculas, rodar moléculas e obter
novos angulos de interacgdo, isolar estruturas, localizar centros reativos
e, consequentemente, descrever o mecanismo de rea¢des quimicas.

Neste trabalho, pretendemos demonstrar que o uso desse tipo de
ferramenta facilita a compreensiao do mecanismo da reacdo de um
haleto de alquila primdrio com uma base forte, o fon etéxido. Nessa
reacdo, formam-se'* um éter, em cerca de 90% de rendimento'* e
minoritariamente, na proporg¢éo de 10%,'* um alceno. Esse resultado
experimental pode ser compreendido admitindo-se que, dos intimeros
choques possiveis entre as moléculas dos reagentes, serdo mais favo-
recidos aqueles que conduzirem a produtos termodinamicamente mais
estaveis, por rotas as menos energéticas possiveis. Esse raciocinio é
perfeitamente explicado ao se admitir que esse resultado experimental
possa ser devido a competi¢@o de dois mecanismos bem conhecidos
e amplamente estudados, a substitui¢do nucleofilica bimolecular S 2
e a eliminacio bimolecular E2. Segundo essa proposta mecanistica
(Figuras 1 e 2), ambos os caminhos reacionais sdo concertados e
realizam-se em um tnico processo elementar, em que a velocidade
depende, portanto, de duas espécies, o substrato (haleto de alquila
primdrio) e o nucleéfilo/base (fon etéxido). No caso do mecanismo
Sy2 (Figura 1), o fon etéxido atua como nucledfilo e liga-se ao carbono
polarizado positivamente da ligacdo C-X, formando-se o éter pela
liberagao do grupo migrante (X), sendo esse 0 mecanismo favorecido,
como sugere o fato desse composto ser o produto preferencial da
reagdo.'* No mecanismo E2 (Figura 2), o fon etdxido, atuando como
base, retira o hidrogénio ligado ao carbono adjacente ao carbono
substituido pelo grupo migrante X, sendo que, a0 mesmo tempo, o par
de elétrons envolvido na ligagdo com o H ataca intramolecularmente
o outro dtomo de carbono, dando origem a uma ligagdo dupla com
formag@o do produto minoritério, o alceno.'

Oo—.

( Ho+ Ccr
H

Figura 1. llustragdo do mecanismo de reagdo S,2
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/\OH + N+ CI-

Figura 2. llustragdo do mecanismo de reagdo E2

Esse comportamento, isso €, a reatividade dessa classe de com-
postos organicos, pode ser compreendido considerando-se tanto a
estrutura das substancias presentes como a cinética da reagcdo. Em
sintese, pode-se generalizar que, em haletos de alquila primarios e
sem impedimentos estéricos no nucleéfilo/base, predomina o me-
canismo S,2. Nessas condi¢des, o fato dos produtos do mecanismo
S\2 serem cineticamente favorecidos ¢ facilmente compreensivel
por haver, nesse caso, formag@o de uma ligacio concertadamente a
quebra de outra enquanto, na E2, verifica-se a quebra de duas liga-
¢des o, concertadamente a formagdo de uma ligagdo 1, aumentando
a complexidade do processo, que seria mais lento.

Mas isso, por si s6, ndo justifica a predominancia do mecanismo
Sx2, porque com haletos secunddrios a competi¢ao desses dois meca-
nismos € mais equilibrada e, com haletos terciarios, ndo hd formacéo
de produtos S 2. O mesmo resultado se obtém para nucledfilos/bases
volumosas. A explicagdo para essas evidéncias experimentais se
assenta na estrutura das substancias e na estereoquimica da reaco:
os fatores que dificultam o acesso ao carbono polarizado da ligagio
C-X facilitam a formagdo de produtos pelo mecanismo E2.

Esse conjunto de explicagdes parecerd obvio para um especia-
lista em Quimica, como um pesquisador ou professor, mas, para um
aluno do Ensino Médio, ou da graduacio, serd que também € 6bvio?
Qualquer aluno serd capaz de construir mentalmente um modelo que
lhe permita compreender bem esses fendmenos? A seguir, demons-
traremos que, com o recurso dessas ferramentas, podemos produzir
representagdes que facilitario a compreensao dessas explicagdes por
alunos treinados e auxiliados na visualizagdo desse tipo de imagens.

APLICACAO DO SOFTWARE

O software “Arguslab 4.0.1”1° € de acesso gratuito sendo, por
isso, acessivel a qualquer estudante de nivel Médio ou Graduagio
e foi usado para o estudo da reagdo cuja equagdo estd apresentada
na Figura 3.

De acordo com os dados da literatura,'®e como ja foi referido, nes-
sareacdo competem dois mecanismos Sy 2 e E2, sendo o S, 2 altamente
favorecido. Segundo dados experimentais existentes igualmente na
literatura,'” a cinética dessas duas reagdes € de segunda ordem, ou
seja, na etapa lenta da reacdo estao envolvidos os dois reagentes, cujas
moléculas precisam se chocar com a orientagdo e a energia adequadas
para que a reacdo se desenvolva seja pelo mecanismo S 2, seja por E2.
Vamos, entdo, comegar por visualizar uma representagdo 3D (Figura
4A) de ambos reagentes obtida usando o método semi-empirico PM3,
com as orientagdes necessdrias para que a reacdo possa acontecer.
O uso do cloreto de alquila, em vez do brometo de alquila, deve-se
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Figura 3. Equagoes para as reagcdes competitivas de substituicdo e de elimina-

¢do que levam ao éter e ao alceno, respectivamente, a partir de 1-cloropropano

A B

Figura 4. Orientagdo espacial das espécies envolvidas no processo S,,2 estu-
dado. A. Ion etéxido e conformero de menor energia do 1-cloro-propano(anti):
aproximagdo do nucledfilo ao carbono 0. ao cloro é impedida estericamente.
B. Produto obtido: éter etilpropilico

ao fato de ndo constarem dados para o elemento Bromo na base de
dados do software empregado.

Nesse tipo de representacdo, torna-se mais facil para o aluno
construir seu proprio modelo mental acerca da geometria de cada uma
das moléculas, porque temos uma distribui¢io espacial dos dtomos,
em cada molécula, consonante com o modelo atualmente aceito pela
comunidade cientifica. O aluno ndo precisa possuir grandes habili-
dades visualizativas para compreender a representacio, o que nio
acontece numa representagio 2D, em que a transposicdo posterior
para uma representacdo 3D depende de suas capacidades de visualiza-
¢éo. Para Gilbert,? essas habilidades visualizativas compreendem: a)
visualizagdo espacial, i. e. habilidade para a compreensio de objetos
tridimensionais a partir de objetos bidimensionais e vice-versa; b)
orientagdo espacial, a habilidade de rodar um objeto, ou seja, men-
talmente ser capaz de visualizar como vai ficar um objeto a partir de
outra perspectiva e c¢) relagdo espacial, a habilidade de imaginar o
efeito das operacgdes de reflexdo e inversdo de um objeto.

Se o aluno ndo conseguir transpor corretamente a representagio,
ele construirda um modelo mental defasado do cientificamente aceito,
que se constituird em obstdculo a sua aprendizagem. No caso particular
de uma reacdo quimica, a compreensdo da estereoquimica da reagio e,
consequentemente, do mecanismo, depende fortemente da percepgao
do arranjo espacial dos dtomos de cada molécula e de suas interagdes.

Vamos, agora, para simplificar, estudar, em primeiro lugar, o me-
canismo Sy2, em que, como ja foi referido (Figura 1), o fon etéxido
ataca nucleofilicamente o carbono da ligagdo C-Cl, doando um par
de elétrons ao carbono e estabelecendo-se, dessa forma, uma ligagio
covalente C-O, concertadamente a saida do haleto.

Observando-se as imagens da Figura 4A, nota-se que, nessa con-
formacao (anti, de menor energia — DI, Figura 5 - que € o resultado do
calculo executado pelo programa), ha impedimento estérico ao ataque
do nucledfilo. De fato, como se pode observar pelas imagens (Figura
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4A), o nucledfilo se aproximaria do carbono polarizado positivamente
pela parte de trds da ligacdo C-Cl, estabelecendo, progressivamente,
uma liga¢@o cada vez mais forte com o carbono, enquanto a ligagao
com o grupo migrante (Cl) se tornaria cada vez mais fraca. Nessa
situac@o, o nucleéfilo experimenta impedimento espacial exercido
pelo grupo metila vizinho ao carbono reativo. Nessa situagdo, as
outras trés ligagdes do carbono sofreriam uma flexdo para o lado
oposto, durante a reagdo, invertendo a configuracio da estrutura e
originando um éter, o éter etilpropilico (Figura 4B).

Na Figura 5, estdo representadas conformacdes-limite para
as moléculas de 1-cloro-propano; em condi¢des ambiente, essas
conformagdes existem em equilibrio, em concentra¢des relativas
inversamente proporcionais a magnitude da diferenca de energia
entre os conformeros. Analisando essas conformagdes das moléculas
do composto (Figura 5, proje¢des de Newman e correspondentes em
sela), nota-se que nas conformacdes de maior energia (eclipsadas,
EIII) hd menor impedimento estérico para o ataque do nucleéfilo ao
sitio reativo. Essas conformagdes estdo em equilibrio com aquelas de
menor energia a temperatura ambiente, ou nas condigdes reacionais
normalmente empregadas e sio, portanto, as espécies reativas, sendo
os equilibrios deslocados para a reposicdo de EIII, a medida que essa
espécie € consumida.

M cn, Ho_HCH, |  HCH L HC
W === G —
HoOH H - Hel
' H H
: Cl
El / Do El / DI
: HsCH HsC
Mo cH,  Cl_HOCH; | ° N
CI/‘\/‘\ -— N\ E .t
Hy H MW H RS " "
: H
Ell / DIl : Ell DIl
! HCCl H
cl H_ _CICHs ' : NS
CHj 5 3 —
H/‘H\/‘\ \I-NH 5 H
L H H L Hp—"H H H
: H
EIl - ENl Dl

representag@o em sela projecao de Newman

A: equilibrios para conférmeros de 1-cloropropano

H
ion etoxido

B: ataque ao conférmero de menor impedimento estérico

Figura 5. A. Equilibrios para os conformeros-limite do 1-cloropropano:
representagoes em sela e respectivas projecoes de Newman (as espécies
representadas tém diferentes energias potenciais). B. Ataque ao conformero
de maior energia
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A espécie EIII € mais favordvel como reagente, ndo sé porque nao
hd impedimento estérico que dificulte o acesso da espécie nucleofilica
(“janela de reag¢do” do ataque), mas porque possui impedimento es-
térico intramolecular, que induz ao enfraquecimento da ligagdo C-Cl
(devido a aproximacdo dos orbitais moleculares HOMO e LUMO
correspondentes a essa ligagdo, causada pela deformacao na geometria
da molécula; Figura 5). Esse resultado € importante para que os alunos
percebam tanto as limitacdes das ferramentas computacionais, cujos
resultados devem ser avaliados e validados pelo profissional que a
elas recorre, como para problematizar concepgdes ingénuas de que
as reacOes no estado fundamental envolvam sempre os conformeros
de menor energia.

O recurso a esse tipo de software permite-nos, ainda, tornar mais
perceptivel porque o ataque do nucledfilo € mais efetivo neste ponto
da molécula do haleto de alquila, supostamente a regido mais positiva
da molécula. Através de cdlculos tedricos semi-empiricos usando o
método AM1, o “Arguslab” constréi um mapa de potencial eletrosta-
tico (Figura 6) no qual podemos facilmente visualizar o melhor lugar
para o ataque ocorrer, o que vem a confirmar os conceitos tedricos
que estdo subjacentes a formagdo de ligagdes entre dtomos (forgas
de natureza eletrostatica entre polos de carga de sinal contrario).

a b

Figura 6. Mapas de potencial eletrostdtico construidos com o “Arguslab”:
a) ion etoxido; b) 1-cloropropano

Na Figura 6, as zonas mais claras representam regides de po-
tenciais mais positivos, ou seja, de deficiéncia de elétrons, enquanto
as zonas mais escuras correspondem a potenciais mais negativos e,
portanto, a maiores densidades eletronicas. Ndo havendo qualquer
impedimento estérico, o ponto mais eletrofilico da molécula do haleto
de alquila € a regido em que o ataque nucleofilico ¢ mais efetivo,
formando-se uma ligacéo mais forte entre o nucledfilo (fon et6xido)
e o substrato (1-cloropropano) do que aquela existente entre o grupo
migrante (cloro) e o carbono do substrato, formando-se um sistema
mais estavel.

Como referido anteriormente, o “Arguslab” ¢ um software que
permite aos alunos certo grau de controle sobre o curso da sua aprendi-
zagem, ao possibilitar a manipulaco pessoal da informagdo (geracéo
de vdrios tipos de representacdo e cdlculos associados) a que os alunos
conseguem atribuir significado, relacionando as representacdes entre
si. Esse tipo de software interativo possibilita, igualmente, aos alunos,
iniciar seu contato com as praticas investigativas da Quimica.

O “Arguslab” permite, de acordo com o acima mencionado, com-
preender melhor esse mecanismo usando outra abordagem: a da teoria
dos orbitais de fronteira estabelecida por Fukui. Quando os orbitais
moleculares de dois reagentes comecgam a interagir € a se sobrepor,
podemos dizer que a reagio se iniciou, acabando na formacao de dois
novos orbitais moleculares um ligante, de menor energia e, outro,
antiligante, de maior energia. No mecanismo S2, a reagio inicia-se
pela interacio do orbital ocupado de maior energia do {on etéxido
(HOMO - Highest Occupied Molecular Orbital), que contém o par
de elétrons que vai ser doado ao aceptor, o substrato organico com o
orbital molecular ndo ocupado de menor energia (LUMO - Lowest
Unoccupied Molecular Orbital), que é um orbital 6* envolvendo o
grupo migrante. Assim, quanto mais alta for a energia dos orbitais
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HOMO, menor a for¢a de atrag@o sobre o par eletrdnico, que pode
ser mais facilmente perdido ou doado; por outro lado, a facilidade
de aceitacdo do par de elétrons pelos orbitais LUMO ¢é aumentada
pela diminuicdo da energia desses orbitais. Em outras palavras,
quanto menor for a diferenca de energia entre os orbitais HOMO
e LUMO dos reagentes envolvidos, mais facilitada € a reagdo. A
correspondente interacdto HOMO-LUMO entre um doador e um
aceptor pode ser determinante e determinar o curso de uma reagao.
Através das representagdes seguintes podemos constatar que, nessa
reag@o, o mecanismo € regido por esta interagao forte entre o HOMO
do nucledfilo (situado no dtomo de oxigénio do grupo etéxido) e o
LUMO do substrato organico, localizado no carbono ligado ao grupo
migrante. Essa andlise pode ser efetuada relacionando-se os valores
obtidos para a energia dos orbitais e as correspondentes visualizagdes
geradas pelo software.

Na Figura 7, obtida pelo método semi-empirico AM1, estdo
representadas as formas dos orbitais HOMO e LUMO do {on et6-
xido e do 1-cloropropano, respectivamente, onde a cor mais clara
representa a parte negativa das fun¢des de onda de cada orbital e, a
cor mais escura, a parte positiva. Como se pode observar na Figura
7, quando os dois reagentes se aproximam segundo a orientacio
proposta (ataque nucleofilico pela parte de trds do dtomo de carbono
ligado ao cloro), verificamos uma forte sobreposi¢@o das fungdes de
onda do orbital HOMO do dtomo de oxigénio do fon etéxido que
contém o par de elétrons doado para a ligagdo e o orbital LUMO do
dtomo de carbono que vai receber os elétrons. E também possivel
observar, na Figura 7, que se consegue uma forte sobreposicdo de
duas fungdes de onda com o mesmo sinal, o que leva a formacao
de um orbital molecular ligante. Portanto, essa ¢ a geometria de
choque favordvel a reagdo, sendo as demais colisdes menos efetivas
ou totalmente ineficientes.

Na Figura 7 € possivel, também, observar, uma ligeira sobreposi-
¢do das funcdes de onda com sinal contrario, que criard um nodo na
regido de coalescéncia. Este nodo representa uma regido de auséncia
de densidade eletronica, que contribui para o aumento das repulsdes
nucleares, criando um orbital molecular antiligante nessa regido,
diminuindo ligeiramente a ordem da ligacdo.

Figura 7. Orientagado espacial dos orbitais na S,2: a) orbital HOMO do ion
etoxido; b) orbital LUMO do 1-cloropropano

De acordo com dados da literatura, como ja foi referido ante-
riormente, também se forma um alceno (propeno) pelo mecanismo
E2 embora, em solucdo, esse processo seja pouco competitivo para
haletos de alquila primdrios. De uma forma simples, podemos dizer
que a reacdo se dd pelo ataque da base a um hidrogénio concertada-
mente com a formagao de uma ligacdo dupla C-C e quebra da ligacdo
C-Cl, verificando-se, entdo, a formagao de fon cloreto, do alceno e do
alcool (Figura 2). A reagdo ¢ estereoespecifica, a desprotonacdo deve
ocorrer, geralmente, numa conformagio anti em relacio ao grupo
abandonador e no mesmo plano. Sabendo que a reagdo € de segunda
ordem, como ja foi referido anteriormente, 0 mecanismo resulta de se



Vol. 34, No. 9

colocar esses fatos juntos: no estado de transi¢do teremos a formagao
e a quebra de duas ligagdes concertadamente.

Salientamos que o préton foi deslocado como numa tipica reacéio
4cido-base e o haleto migrante foi deslocado por um par de elétrons
no fim da cadeia. O fato de a desprotonagio ocorrer preferencialmente
numa conformagdo anti € facilmente explicavel; nessa conforma-
¢do, os grupos estdo alternados e existem menos repulsdes, o que
representa uma estrutura de menor energia, estabilizando o estado
de transi¢do. Finalmente, o ataque ao hidrogénio do carbono alfa ¢
menos impedido estereoquimicamente e mais aberto ao ataque da
base. No caso da reagdo em estudo, a otimizagdo da geometria usando
amecénica quintica dd-nos uma conformagéio para o 1-cloropropano
nada favoravel para a ocorréncia da rea¢@o via mecanismo E2. De
acordo com o referido anteriormente, o ataque da base deve ser a um
hidrogénio coplanar, preferencialmente em posi¢do anti ao grupo mi-
grante, hidrogénio esse que ndo encontramos na conformagao obtida
por otimizacdo de geometria usando o método semi-empirico PM3
desse programa, conforme podemos constatar analisando a Figura
4. Entretanto, os conformeros de maior energia apresentam a relagdo
adequada para essa eliminagdo que, ainda assim, ¢ menos provavel
que a substituicdo devido aos fatores discutidos anteriormente e ao
fato da geometria para a transferéncia de elétrons ao carbono, para
a formagao da ligagdo m ser menos favordvel do que para os eventos
envolvidos na substituicéo.

Sendo assim, € facilmente aceitdvel que, nessa reagdo, nio se
formem produtos via mecanismo E2, ou entdo a quantidade formada
deve ser bastante reduzida, uma vez que as condi¢des estereoquimicas
necessdrias para a ocorréncia dessa reagdo via mecanismo E2 sdo
menos favordveis.

CONSIDERACOES FINAIS

Pensamos ter demonstrado, através deste exemplo, que o uso de
imagens adequadas pode facilitar o processo de ensino-aprendizagem.
A visualizacdo de algo que estd muito longe da nossa sensibilidade
visual é um passo de gigante para a adequada construc¢do de nossos
préprios modelos mentais. Segundo Arroio e Hondrio,' relacoes
espaciais em visualizacdes moleculares podem ser muito dificeis
de entender, mas com a ajuda de mdltiplas representacdes, a com-
preensdo de uma estrutura molecular pode tornar-se mais facil pela
comparacio das diferencas entre elas. Também de acordo com vérios
autores,'® as atividades realizadas com o computador, segundo essa
perspectiva, surgem como uma alternativa educacional que tende a
atender as necessidades individuais dos estudantes, uma vez que a
aprendizagem €, fundamentalmente, ativa, integrativa e reflexiva.

No caso concreto do assunto em estudo, nucleofilicidade versus
basicidade, pensamos ter mostrado como se pode contribuir para
sua compreensdo, em detrimento da simples memorizagdo, isto &,
ao favorecimento da percepcao pelos alunos do raciocinio 16gico
subjacente a proposi¢do dos modelos explicativos para os fendmenos
experimentais observados. No caso, a explicacio de por qué, apesar
de o ion etoxido ser considerado uma base forte de Lewis, atuar como
nucledfilo, atacando o carbono eletrofilico, devido ao controle cinético
da reacdo. Esperamos, assim, que ao usar esse tipo de ferramenta, o
aluno ndlo experimente somente um aumento de seu conhecimento
conceitual de Quimica, mas que também experimente um incremento
de suas capacidades de visualizac@o, habilidades tdo necessarias a
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aprendizagem em Quimica. Acreditamos, igualmente, que esse tipo
de aprendizagem favoreca a transposicio desse conhecimento para
novas situagdes. Se, por exemplo, o substrato organico empregado
tivesse algum impedimento estérico que impedisse o facil acesso ao
carbono eletrofilico, esperamos que o aluno fosse capaz de prever
que 0 mecanismo S 2 ndo seria com certeza predominante e o rendi-
mento da reagdo seria completamente diferente. Pensamos, também,
ter elucidado, com este exemplo, que o comportamento de qualquer
espécie numa reagao depende ndo s6 das condicdes reacionais (tem-
peratura e estado fisico, por exemplo), mas também, da estrutura das
espécies envolvidas.

MATERIAL SUPLEMENTAR

Esta disponivel gratuitamente em http://www.quimicanova.sbq.
org.br, na forma de arquivo PDF, com acesso livre e consta de: Figura
1S. Orbitais HOMO do fon etéxido. Figura 2S. Orbitais LUMO do
1-cloropropano. Figura 3S. Orbitais HOMO do fon etéxido. Figura
48S. Orbitais LUMO do 1-cloropropano.
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