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RESUMO

Este trabalho busca oferecer uma breve revisadtefatlira acerca da utilizacdo de
softwaresde modelagem molecular no ensino de quimica rimsad dez anos, promovendo uma
reflexdo sobre as possibilidades de utilizacAdoadefgrramentas nos curriculos de quimica.
Foram pesquisados os termos “modelagem moleculardlecular modeling” e “modelaje
molecular” nos titulos, resumos e palavras-chavartigos publicados nos principais periddicos
especializados em Educacdo Quimica do Brasil, dérism Latina, dos Estados Unidos e da
Europa. A modelagem molecular a partir do usosdé#warestem se tornado ferramenta
importante para a quimica profissional, bem coneditadora na compreenséo das propriedades
de atomos e moléculas. No entanto, apesar doscesfate pesquisadores e de fomento
governamental, existem muito poucas publicacdespesguisa em educac¢do quimica sobre
modelagem molecular, que possam contribuir pacamadcéo inicial e continuada de professores
de quimica, assim como demais profissionais da area

Palavras-Chave: Ensino de Quimica; Modelagem Molecular; Quimica @otacional; Revisdo
de Literatura.

ABSTRACT

This paper aims to offer a brief review of the therature about the use of molecular
modeling software in teaching chemistry in the kast years, promoting a reflection regarding
the possibilities of using these tools in the awiim of chemistry. We searched the terms
"molecular modeling”, "molecular modeling" and "molilar modelaje” in the titles, abstracts
and keywords of the main journals of chemical etdanan Brazil, Latin America, the United
States and Europe. Computer molecular modelingbkasme an important tool for chemistry
professionals, as well as facilitating the underdiag of the properties of atoms and molecules.
However, despite the efforts of researchers anemowent promotion, there are few publications



in chemistry education research on molecular modelwhich can contribute to initial and
continuing education of teachers in chemistry, all &s other professionals.

Key-words: Chemistry Teaching; Molecular Modeling; ComputasibiChemistry; Review of
Literature.

INTRODUCAO

Este artigo pretende apresentar uma breve revigddedatura acerca da utilizagdo de
softwares de modelagem molecular no ensino de gajmublicados nos principais periddicos
especializados em educacdo quimica na América d,aiEstados Unidos e Europa. Partindo
dessa realidade, promovemos uma reflexdo sobresasopidades de utilizacdes de software de
modelagem molecular nos curriculos dos cursos tieica no Brasil.

MODELAGEM MOLECULAR : SITUANDO A QUESTAO

Santos (2001) define, dentro da literatura em egiecaguimica, que modelagem
molecular constitufa aplicacdo de modelos tedricos para representananipular a estrutura
de moléculas, estudar reacdes quimicas e estabealglegdes entre a estrutura e propriedades
da matéria” O autor informa que, historicamente, a modelageolecular surgiu com a
necessidade de representacdo das formulas essudasamoléculas, ocorridas inicialmente em
1874 com as contribuicdes de van't Hoff e Le Balapo arranjo tetraédrico do carbono.

Por sua vez, a IUPAC — que representa a comunidadeesquisadores em Quimica —
conceitua modelagem molecular como:

A parte da quimica que trata da investigacdo deuaistas moleculares e
propriedades usando a quimica computacional e tésnile visualizacao
gréfica, a fim de fornecer uma representacdo phaeistridimensional
sob um determinado conjunto de circunstanci@®AC, 1997, pg. 1147).
Tradugao nossa.

No entanto, as dificuldades matematicas encontradassolucdo das equacdes da
mecanica quantica, em especial a solugdo corresptnpara a equacdo de Schrodinger,
impediram avan¢os mais significativos desde a deckd1930 (FREITAS, 1998). Segundo o
autor, essa dificuldade leva ao surgimento da aainguéntica e a um longo caminho de
afirmacéo desta nova ciéncia até meados da déeatia6d, quando John A. Poplaslumbra
que a sinergia entre facilidades computacionaisammas eficientes desempenharia um papel
importante no desenvolvimento da pesquisa quimica”.

A modelagem molecular tem como principal objetiveever o comportamento de
sistemas reais. E a partir dela que podemos peevdascrever o comportamento de estruturas
moleculares antes mesmo de sintetiza-las em labmratara tanto, é preciso estabelecer e
definir um modelo que possa descrever corretantentenportamento de um sistema, incluindo



as interacdes intermoleculares e intramoleculassdizar os calculos necessarios e analisar os
resultados obtidos a fim de chegar a concluséalidade do modelo.

Com o avanco da tecnologia, as ferramentas compotas tornaram-se cada vez mais
poderosas e osoftwarescada vez mais utilizados na tarefa de desenvoltonde novos
compostos. Rodrigues (2001) aborda os métodos sendelvimento de farmacos e aponta que
“a maioria dos programas de modelagem molecular sapazes de desenhar a estrutura
molecular e realizar os calculos de otimizacdo géwita e estudos de analise conformacional”

Além disso, osoftwaresde modelagem podem ser utilizados para efetuanzjamento
tedrico de novas moléculas; para definir paramedsbdéricos e eletrénicos; para compor 0 mapa
de potencial eletrostatico, bem como todas asrrdgdes sobre os orbitais HOM®@ighest
Occupied Molecular Orbitale LUMO (Lowest Unoccupied Molecular Orbi)adentre outros.

A modelagem molecular também é largamente utilizadaproducdo de farmacos
(BARREIRO, 2002), na criacdo de estratégias de etend AIDS (PECANHA, 2002), na
pesquisa de processos de polimerizacdo (LENZI, )20@4obtencdo de novos produtos para a
indUstria de cosméticos (SCOTTI, 2007), dentreagaoutras aplicacdes largamente descritas em
artigos publicados nos periédicos da area encargraésta revisao.

Segundo nosso ponto de vista, investigar a modelagelecular como recurso didatico é
de interesse da comunidade de educacdo quimic@-Etiericana, pois como veremos mais
adiante, nos Estados Unidos varios séo os relatia dtilizacdo como recurso didatico, ao passo
qgue na América Latina, e em especial no Brasilesmo ndo acontece. Fazemos aqui a ressalva
que a comunidade que utiliza modelagem molecula fx@s cientificos no Brasil (a comunidade
de Quimica Quantica) € uma das mais produtivasutalo) mas este artigo foca na producéo em
Educacao Quimica.

A importancia deste tema também cresce na medida gem as ferramentas
computacionais tornam-se cada vez mais poderoshes egrta forma, acessiveis aos docentes e
alunos. Aliado a isso estad a busca dos pesquisadereducacdo quimica em estratégias que
visem a melhoria da compreenséao conceitual do®sl{RIBEIRO; GRECA, 2002).

Hessley (2004) argumenta com muita clareza todpstascialidades possiveis do uso de
softwaresde modelagem molecular no ensino de quimica, esiss auxiliam os alunos na
visualizacdo da natureza dindmica de atomos, dasdes e das moléculas. Tais ferramentas,
segundo a autora, abordam conceitos abstratosliéiadeapropriacdo por parte dos alunos, e que
estdo no cerne da base conceitual da quimicacaai®: distribuicdo de elétrons, tamanho de
atomos e ions, diversos movimentos de ligacOemdims de orbitais moleculares, dentre outros.

A autora ainda salienta:

(...) A Formulacdo de imagens visuais para coneeigdbstratos em
quimica tem sido feita para tornar mais facil adsres a compreencao e
retencdo dos significados e importancias, para c@@pder mais
plenamente o significado dos termos, e para maginiante fazer
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conexdes entre os conceitos relacionadfidESSLEY, 2004, pg.l).
Tradugdo nossa.

Dessa forma, a formacgéo inicial dos professoreendser facilitada, assim como a
transposicdo didatica para a utilizacdo destesvamds de modelagem molecular no nivel do
ensino médio.

A MODELAGEM MOLECULAR E 0S CURRICULOS DE FORMACAO DE PROFESSORES

O fato dos alunos nao nutrirem interesse pelas autanteldos de quimica, na educacgao
basica, ndo € novo. Isso, muitas vezes, nao oporr®pcao desses alunos, e sim pela forma
predominante como o0 ensino de quimica € ministrddede os anos finais do ensino
fundamental.

Segundo Chassot (1993), a forma como os concekogjuiimica sdo abordados €
extremamente'burocratica, asséptica, abstrata, dogmatica e nBistorica, privilegiando a
memorizacdo! Outros fatores também vao contribuir para a taraacdo desse cenario
negativo. Dentre eles, destacamos as diferentgsdgens, culturas, interesses entre os docentes
e os alunos, além do fato dos docentes frequentemén conseguirem estabelecer os vinculos
necessarios entre o curriculo e as metodologiasacadiwersidade de necessidades e interesses
dos alunos. E essa dificuldade docente esta diegttmnelacionada com a sua formacéao.

Ha aproximadamente trinta anos, educadores témmw@s&lo pesquisa em educacdo
quimica e essa pesquisa tem rendido bons frutbsie®der (2002) realizou um “estado da arte”
sobre esse tema, apontando que na década de @886ufse um movimento destes educadores
chamado “movimento das concepc¢des alternativagdsdunabalhos acabaram encorpando essa
area de pesquisa, ampliando-a para a area decdidias ciéncias.

O desenvolvimento dessa linha de pesquisa seigostipela necessidade de formacéao
cientifica da populacéo, e também devido ao recomtento de que o conhecimento quimico por
si sO nado é suficiente para o sucesso escolagjaupara a apropriacdo deste conhecimento pela
populacédo em geral e, especificamente, pelos alunos

Segundo Schnetzler (2002), o enfoque behavioristaepte nos primeiros trabalhos
publicados, na década de sessenta, foi sendotsidisipor uma “linha piagetiana”, na década de
oitenta e na década de noventa, a autora aponta:

(...) arealizacéo de trabalhos que também incoapola dimenséo socio-
interacionista a andalise do processo de ensino-agiagem. Nesse
ambito, interacdes discursivas e a negociacdo $agasignificados séo
consideradas fundamentais na construcdo de conleetas’.
(SCHNETZLER, 2002, pg. 16).

A éarea de Ensino de Ciéncias e Matematica (Area @8&) Coordenacdo de
Aperfeicoamento de Pessoal de Nivel Superior (CAP&8giu em 2000 para investigar
problemas didaticos especificos em Ciéncias e Mitteay inclusive Quimica. Esta iniciativa
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teve como principal argumento favoravel a sua @&dag reconhecimento de que as ciéncias
como a Quimica possuem especificidades que ndormsenicam com outras areas investigadas
pela Educacéao.

Logo no inicio da criagdo da chamada area 46, faprovados dezesseis cursos de
mestrado e dois cursos de doutorado, o que eval@ncrescimento em potencial da éarea e a
grande demanda de formacédo especifica. Essa téad@&configura como correta na medida em
que no ano de 2010, segundo informac¢fes da avaltdedal da CAPES, ja temos cinqlenta e
quatro cursos de pods-graduacdo na area de ensio@rdgas e matematica — um aumento de
240% em dez anos.

A partir de entdo, muito tem se produzido sobresin® de ciéncias e de quimica. Varios
periddicos passaram a publicar textos e pesquisaéren. Eventos tém sido realizados para
debater diferentes e alternativas formas de engiriarica.

Esse vasto e denso material de pesquisa na areesii® de quimica, entretanto, ainda
nao surtiu 0 eco necessario nas salas de aulag @ape ser consequéncia da formacédo dos
nossos professores de quimica, que ainda € lineanteada no empirismo, sem uma visdo da
funcéo social das ciéncias.

A REVISAO DA LITERATURA

Na revisao de literatura proposta, buscamos ogipsis periddicos especializados em
ensino de quimica. No Brasil optamos pelos peraxlida Sociedade Brasileira de Quimica
(SBQ): Quimica Nova (http://quimicanova.sbq.orgdatéx.php) eJournal of the Brazilian
Chemical Societyhttp://jbcs.sbg.org.br/)Em que pese dournal of the Brazilian Chemical
Societyndo ser considerado um periddico especializadreede educacdo quimica, ou mesmo
em ensino de ciéncias, achamos importante acresaenartigos publicados como contribuicéo.
Na América Latina, escolhemos o periédRRevista Electronica de Investigacion en Educacion
en Cienciaghttp://reiec.sites.exa.unicen.edu.ar/).

Nos Estados Unidos, optamos pelo principal per@die ensino de quimica danerican
Chemical Societyo Journal of Chemical Education (http:/jchemed.cheisc.edu/index.html)
Seguindo o mesmo critério, na Europa escolhemgeiddicosChemistry Education: Research
and Practice (http://www.uoi.gr/cerp/) eRevista Electronica de Ensefianza de las Ciencias
(http://www.saum.uvigo.es/reec/).

A pesquisa foi realizada nas paginas dos periddi@snternet, com a ferramenta
“search”, buscando as entradas no titulo e no resdortermo Mmolecular modeling No caso
dos periddicos em espanhol, foi feita pesquisaalimes titulos. Os artigos encontrados tiveram
seus conteudos analisados para verificagdo daagfio de algunsoftware de modelagem
molecular.

Em funcdo da natureza dos trabalhos encontradeslindos os artigos em trés
categorias:



a) experimentoesta categoria trata de trabalhos produzidos & parestudos tedricos
(sinteses ou outros experimentos de natureza a@d&senvolvidos em laboratorio
cujos resultados foram relatados em artigo.

b) aplicacdo didatica: nesta categoria encontram-kgoge de trabalhos ou projetos
desenvolvidos com alunos de graduacdo em sala ldecauem laboratorio que
utilizam softwares de modelagem molecular como roedb trabalho ou como
ferramenta auxiliar.

C) pesquisa em educacdo: esta categoria apresenghtmlieodricos ou aplicados de
pesquisa na area educacdo, sem necessariamenten teeferencial tedrico ou
metodoldgico claro, mas com a clara intengdo dmsminicar com a comunidade de
Educacao Quimica.

Ao todo, encontramos 126 (cento e vinte seis) @stigue abordam diretamente a
modelagem molecular, distribuidos nas categoriamdise conforme grafico 1, a seguir:

Distribuicdo dos Artigos nas Categorias de Andlise

mE:perimento
m&plicacao Didatica

Pesquisa em Educacao

Grafico 1: distribuicdo dos artigos publicados posicipais peridédicos especializados em ensino Weniga da
América Latina, Estados Unidos e Europa nas categ&xperimento, Aplicacdo Didatica e Pesquisa doc&gao.

A informacéo acima apresentada mostra que pouddsgedes (6%) sao de pesquisa em
ensino em sua esséncia. A maioria das publicaci¥s)(é de aplicacdo didatica, nas quais a
proposta do artigo é relatar um trabalho ou umepoojealizado em sala de aula ou mesmo em
laboratério, envolvendo alunos, mas que em umeatigms existe o uso de algsoftwarede
modelagem molecular.

Uma quantidade consideravel de trabalhos (40%)dsdexperimentos, nos quais ha o
relato de alguma atividade teérica — em que podedouhaver procedimentos de laboratério — e
que ndo envolve a participacdo direta de gruposldeos, mas que pode ser utilizada por
professores em suas transposicfes didaticas, mpeim qual encontram-se publicados em
periddicos de ensino de quimica.



O grafico 2 disposto a seguir, apresenta informmdbdgportantes e que devem ser
analisadas com profundidade. A primeira informagéie chama atencédo € o fato de que, nos
periddicosRevista Electronica de Investigacion en EducacionCéencias (REIECE Revista
Electronica de Ensefianza de las Ciencias (REE&) encontramos nenhuma ocorréncia de
publicacdo envolvendo direta ou indiretamente odessoftwaresde modelagem molecular nos
altimos 10 anos em nenhuma das categorias anaisada

Distribuicdo das publica¢des dentro de cada categoria
analisada, por periodico
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Gréfico 2: distribuicdo dos artigos publicados periddico e em cada categoria de analise.

Frente ao publicado em periédicos comdoamrnal of Chemical EducatioJCE), esta
evidéncia € um forte indicio que sdo necessarias imaestigacdes, dentro da area de Ensino de
Ciéncias e Matematica, sobre o resultado da aglicde Modelagem Molecular em sala de aula
OU Mesmo em experimentos teoricos.

A segunda informacdo importante que podemos exteagrafico 2 é que, nos periodicos
Quimica Nova (QN) €ournal of Brazilian Chemical Society (JBC®Xiste alguma producédo
cientifica na categoria experimento. Além disso, JBCS ndo ha producdo nas categorias
aplicacdo didatica e pesquisa em educacdo — orqudeese esperar, pois ndo se trata de um
periddico especializado em ensino de quimica.

No periddico QN, ainda verificamos a existéncid dam) artigo publicado no periodo de
dez anos nas categorias aplicacdo didatica e @asemi ensino, 0 que caracteriza uma producao
extremamente baixa em categorias que sdo, porezatugssencialmente vinculadas ao ensino de
quimica.

Da mesma forma, encontramos no periodichemistry Education: Research and
Practice (CE:RP)uma discreta publicacdo de trabalhos cujo tenetadou indiretamente esteja
relacionado com modelagem molecular. Foram apeunas gublicacbes na categoria pesquisa
em educacdo e uma publicagcdo em aplicacdo did@ticae evidencia que na Europa, assim
como na América Latina, praticamente inexistemditaiis nesta linha.
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A principal fonte de publicagdes de artigos queobrem o uso desoftwaresde
modelagem €&, sem dulvida, o periddico JCE. Estédied apresenta quantidade expressiva de
publicacbes nas categorias experimento e, maenfi@rte, na categoria aplicacédo didatica, o que
demonstra que sdo varios os relatos de ussoftvvaresde modelagem molecular envolvendo
alunos de graduacéo nos Estados Unidos e em q@atigess nos ultimos dez anos.

Mais precisamente, encontramos nos ultimos dez aoo¥CE 21 (vinte e um) artigos
publicados na categoria experimento, cujos contel@onbém podem ser utilizados por
professores em transposicdes didaticas; 66 (sesseseis) artigos publicados na categoria
aplicacao didatica e apenas 6 (seis) artigos mdiE na categoria pesquisa em educacao. Dentre
estes seis, apenas dois trazem resultados de g@gEara a area, como visto abaixo. Podemos
afirmar que, no conjunto, € uma sélida producaincgralmente em comparagdo com os demais
periddicos pesquisados.

O ESTADO DA ARTE DA PRODUCAO CIENTIFICA DE MODELAGE M
MOLECULAR

A figura 1, a seguir, apresenta a distribuicdo pdases nos quais estdo situadas as
Instituicdes cujos pesquisadores sdo autores digesague compdem esta revisao de literatura.
Podemos verificar que existem densidades diferdasi@ locais nos quais ha uma robustez e
uma solidez de producéo, tais como nos EstadososnBrasil, Canada e Reino Unido, pela
ordem numérica.

Cabe ressaltar que esta figura mostra um estud® vodado aos autores dos diversos
artigos publicados nos periodicos. Na producéoilbies decidimos expandir a nossa selegcéo
para incluir os trabalhos de Quimica Quantica, gée possuem uma relacdo direta com a
Educacdo Quimica, enquanto que os trabalhos pdbkoaos Estados Unidos possuem um perfil
mais direcionado para aplicacdo em sala de auleg@aa de andlise aplicacdo didatica).
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Figura 1: distribuicdo dos paises de origem dogupsadores/autores dos artigos que fazem partevidsio de
literatura.



Para fins especificos da categoria pesquisa enaed@ocoptamos por fazer uma andlise
mais aprofundada de todos os artigos. Destes,ca@sts alguns artigos que poderiam, segundo
nosso olhar, ser categorizados como pesquisa ecag@uquimica de fato, por envolver alguma
discussao tedrica ou pratica fundamentada. De twodeerso dos artigos encontrados, apdés uma
selecédo rigorosa, apenas cinco artigos podem geadrados nesta categoria.

O primeiro artigo € o de Barnea & Dori (2000) qiscdte qual a percep¢ao de “modelo”
que professores de quimica em servico possuemggu@amparados a grupos de estudantes de
quimica e um grupo controle. Referenciais de episkegia sdo utilizados para discutir a
utilidade crucial que um modelo tem para a ciéremagspecial Toulmin.

Os autores concluem que discutir a nogcado de “mbdelmportante porque expandiu a
visdo de todos os grupos participantes do estudexp@rimento em si tem uma execug¢ao longa,
que envolve até mesmo uma etapa de formacdo despovés para utilizarem modelagem
molecular.

A tomada de dados pode ser categorizada como taiaatj porém com perguntas em
aberto em um questionario cujas respostas depoisagégorizadas de acordo com critérios pré-
definidos pelos autores. O foco principal do artéga discussédo da nocado de “modelo” — quase
em um sentido epistemoldgico — dos professoregoenscessariamente em outros aspectos da
modelagem molecular.

Outro artigo a destacar € o de Sanger & Badge2d0Y). O Unico que categorizamos
como educacdo quimica de fato publicado no prestigiperiodicoJournal of Chemical
Education(JCE). Os autores discutem a insercdo do ussoffearesde modelagem molecular
com estudantes universitarios, em especial decgsafie densidade eletronica para o ensino de
polaridade molecular e miscibilidade.

O estudo pode ser categorizado como um estudoitgtiamet no qual duas populacdes
foram criadas: uma controle e outra experimentakés@do inclui testes e também a analise de
uma descricdo que os estudantes fazem de conagiiosicos pertinentes, que permite a
categorizacdo destes em possuindo desde uma céoncapgpleta do conceito até nenhuma.

Os resultados indicam que estudantes que utilizamdekmodelos quimicos e graficos
impressos de polaridade (controle) sairam-se pierag estudantes que utilizaram ferramentas
computacionais para desenhar a densidade eletr@esta forma, conclui em favor do uso de
ferramentas computacionais:

(...) os resultados de nosso trabalho sugerem gaéicgs de densidade
eletrdnico melhoram a compreensao conceitual endastes de tdpicos
que envolvam cargas eletrdbnicas em moléculas itdars. Estes
conceitos incluem a eletronegatividade de atomgmstde ligacoes
(ibnica, polar e nao-polar), polaridade molecular,atracdo
intermolecular, miscibilidade e propriedades aciolmse de compostos.
(SANGER; BAGER 11, 2001, pg. 1415). Tradug&o nossa.
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Em 2005, temos o trabalho de Jones, Jordan n&il{2005). Este trabalho € um resumo
das contribuicbes realizadas durante uma forcéatafimanciada pela principal fundacao
governamental de apoio a ciéncia ameriddational Science FoundatiofNSF) no sentido de
investigar o papel da visualizagdo molecular mergizado de conceitos quimicos.

Vérios projetos foram criados, e a conclusdo dga® que este esfor¢co, que também
acreditamos ser o mesmo necessario para efetivanugiizarmos modelagem molecular na
Educacdo Quimica, deve ser realizado por profiag@ode quimica, de educacao (quimica),
psicologia cognitiva, dentre outros; em colaboragsteeita & boa comunicagao.

Aksela e Lundell (2008) reportam o resultado daestigacdo da percepcdo de
professores de quimica finlandeses sobre o usoodelagem molecular na sua pratica docente.
Estes professores responderam questionarios cajurpias fechadas e abertas sobre o topico.

Dentre as razdes pelas quais eles utilizam sofsadegemnodelagem molecular, destacam-
se o fato de que estseftwares'ilustram conceitos dificeis para estudantes”; “das/olvem a
capacidade de visualizacdo dos estudantesutras respostas associadas a motivar os etgadan
a aprender quimica. Por outro lado, as razbes gywalessores apontam para nao utilizarem
modelagem molecular em sua pratica didatica, dmstae “conteldo programético muito
extenso, incapaz de incorporar estas atividadesinuitos alunos por sala de aula” e
“dificuldades pessoais no uso de Tecnologias derincao”.

A investigacdo dos autores também levantou a pratais comum do uso de modelagem
molecular:“estrutura espacial de moléculas e isomeria”; “othis atbmicos e moleculares”;
“ligacdes quimicas”; e “densidade eletronica e ligges quimica fracas (ligacdo de hidrogénio,
forcas de Van der Waals)Talvez a conclusdo mais importante do estudoeg opgsmo que
recursos computacionais estejam implementados, rofesgores se recusam a utilizar a
modelagem molecular sem algum tipo de treinamenéa$ permitam sentir-se a vontade com
estas ferramentas.

Por dltimo, destacamos o artigo de Clauss e NgB@09) que discutem uma unidade
didatica que integra o uso de modelagem molecutarlaboratorio de quimica organica
implementado na Universidade de Wisconsin—Madismarde alguns semestres.

O artigo foca ndeedbackdos estudantes e de suas dificuldades no uso delagem
molecular. A conclusdo, que ao nosso ver € maisnpate, € a argumentagcdo dos autores no
sentido de aumentar a exposi¢cdo dos estudantes)tdigua graduacdo em quimica, a teoria do
Orbital Molecular, dentro de diversos cursos comongca Geral e Organica, e que isto iria
auxiliar na familiarizacdo dos estudantes comsofiwares de modelagem molecular que
sabidamente fazem uso extensivo desta teoria.

Também chama atencao a dispersédo, demonstradasemga de pesquisadores em paises
como Ird, Emirados Arabes Unidos, Africa do Sulsidlia, Japdo, dentre outros
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CONCLUSOES

Ao longo deste trabalho, encontramos contradicAesmesmo tempo em que existem
diversos relatos de experiéncias de aplicacfestichdaem quesoftwaresde modelagem
molecular como ferramenta principal ou de auxi$icatividades de sala de aula ou de laboratério
por alunos de graduacédo, também encontramos relat@stricbes ao seu uso.

E estas restricdes néo séo diferentes das queteamoos aqui, com nossos docentes. Sao
dificuldades que vao desde o excesso de conteudocar durante um semestre até dificuldades
pessoais no dominio da ferramenta, o que ja ndovigade para quem pesquisa na area de
tecnologia da informacao e comunicagcdo. No entamogrande parte dos trabalhos que relatam
0 uso dosoftwares os resultados alcancados pelos alunos sdo aciquekgs que se esperariam
sem a mediacdo da ferramenta computacional.

Nao encontramos, dentre os parametros escolhidomassa revisdo de literatura,
publicacdes que indiqguem investigacdes no sentaaitidizacdo destas ferramentas de forma
integrada nos curriculos dos cursos de quimica.

Acreditamos que a concluséo geral é que, apesesfdegos de pesquisadores, inclusive
com incentivos governamentais (como o projeto d& M&ma descrito), existe muito pouco
publicado em pesquisa em educacdo quimica sobrelagein molecular no ensino de quimica.

Isto se contrapde a outras areas como a educactamatea, onde é possivel se
encontrar uma discussdo proficua, contando até eooontros e congressos especificos a
modelagem matematica.

Sendo assim, concluimos que a area de educacadcgupmderia se beneficiar de
investigacOes teoricamente e metodologicamenteafurdtadas sobre aplicacdes didaticas de
modelagem molecular no sentido da larga utilizalggia poderosa ferramenta nos curriculos de
cursos de quimica, em especial os de formacaoaflesgores, bem como em cursos de formagéo
continuada.
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