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1. INTRODUCAO E JUSTIFICATIVA

A disciplina de quimica, que esta presente no eixo das Ciéncias da Natureza, no curso de
Ensino Médio no Brasil e também em cursos de graduacdes nas areas de ciéncias naturais
e engenharias, possui alto indice de reprovacao em ambos 0s niveis académicos (BELO;
LEITE; MEOTTI, 2019). As dificuldades que muitos alunos de graduacdo possuem para
aprender esta disciplina estd em maior parte enraizada nos problemas encontrados na
aprendizagem da mesma ao longo do Ensino Médio, onde a falta de infraestrutura, baixa
carga horaria disponibilizada a disciplina e despreparo de professores sdo alguns fatores

que influenciam no baixo rendimento dos estudos em quimica (MUELLER et al., 2020).

A quimica computacional é uma ferramenta que tem ganhado cada vez mais atencéo
devido aos seus feitos e descobertas nas ciéncias que propiciam o desenvolvimento de
tecnologias e soluc@es, contudo, além de ser um utensilio que tem ajudado em trabalhos

de quimica teorica, a quimica computacional pode ser utilizada de forma didatica, a fim
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de obter maior compreensédo dos alunos em relagcdo aos fenémenos quimicos (BATISTA
etal., 2018).

Fundamentada em conceitos solidos de fisica, quimica e mecéanica quantica, a quimica
computacional possui capacidade de calcular propriedades fisico-quimicas de moléculas
que revelam seu comportamento (SALES et al., 2021). Devido a isso, a quimica
computacional tem sido utilizada também como ferramenta didatica, uma vez que tém o
potencial de facilitar o entendimento de conceitos quimicos através de visualizages
gréaficas (GOH; HODAS; VISHNU, 2017).

2. OBJETIVO

Para facilitar a compreensdo dos alunos, tanto de ensino médio quanto de graduacdo, e
fazer com que os mesmos consigam visualizar que, em uma molécula pode ocorrer mais
de um tipo de interacdo entre seus atomos, esse trabalho visa demonstrar a possibilidade
que os softwares de quimica computacional possuem em potencializar o aprendizado
através da descricdo detalhada das interacfes ndo-covalentes (NCI) de uma molécula
organica chamada glucosamina, representadas pelas ligagcdes de hidrogénio, interacdes de

Van Der Waals e forcas repulsivas.

3. METODOLOGIA

Para obter a estrutura da glucosamina, foi utilizado o Software Avogadro para modelar o
a molécula. Apos obter as coordenadas da estrutura, foi realizado otimizacdo geométrica
com o Software ORCA 4.2.1 e também calculo de single point, utilizando a fungéo de
base def2-SVP, funcéo de base auxiliar def2/J e funcional B3LYP. Ao término do calculo,
a estrutura foi aberta no software MoCalc2012 e visualizada no software Jmol. Todos 0s

softwares utilizados sdo de acesso gratuito.
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4. RESULTADOS E DISCUSSOES

Apbs o processo de célculos, foi obtida a estrutura da glucosamina (Figura 1), na qual as
esferas brancas, vermelhas, azuis e cinzas representam, respectivamente, as espécies
quimicas hidrogénio, oxigénio, nitrogénio e carbono.

. Oxigénio

. Carbono

Hidrogéno

. Nitrogénio

Figura 1 - Estrutura da glucosamina.

Os mapas das interacdes nao-covalentes, representadas pelas ligacdes de hidrogénio,
interacdes de Van Der Waals e forcas repulsivas foram plotados com o auxilio do
software MoCalc2012 e visualizados com o software Jmol. As Figura 2 e a Figura 3 sdo
vistas diferentes do mapa de InteracGes Nao-Covalentes (NCI) da molécula, dispostas de

modo a mostrar com detalhes as informacdes contidas nas imagens.

Figura 2 - Vista lateral direita. Figura 3 - Vista lateral esquerda.
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Forgas atrativas: Interagdes de Van Forgas repulsivas:
Ligacdo de Der Waals efeito estérico

Hidrogénio
Figura 4 - Escala de Interagdes N&o-Covalentes.

Ao observar os mapas de Interacdes N&do-Covalentes da glucosamina e a escala de
Interacbes N&ao-Covalentes (Figura 4), é possivel reparar que no centro da molécula
possui uma forca de repulsdo forte, 0 que sugere que outras espécies quimicas ndo sdo
atraidas para aquela regido da molécula. Além disso, podemos visualizar que, nos locais
com colocacdo azul, temos forgas atrativas atuando no sistema justamente entre os atomos
de hidrogénio, nitrogénio e oxigénio que estdo localizados nas estremidades da molécula.
Apesar de poucas coloracGes na tonalidade verde, interacdes de Van Der Waals estdo

presentes no sistema quimico e séo realizadas entre os hidrogénios da glucosamina.

5. CONSIDERACOES FINAIS

Através desse estudo, € possivel que professores de ensino médio e de graduacdo possam
se motivar ao passo de criar mais materiais didaticos para ampliar os conhecimentos de
quimica em suas aulas, uma vez que essa discussdo criada acerca da molécula de
glucosamina possui alto potencial pedagogico. Coerente com a bibliografia, a utilizacédo
de ferramentas computacionais é bem aceita pelos os estudantes e a adaptacdo desses
métodos computacionais para as salas de aula é promissora. Mais rico que os calculos
computacionais, é a discussdo criada em sala de aula junto com os alunos, a fim de

fomentar a curiosidade e o senso critico dos mesmos.
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