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Resumo

As interacgdes intermoleculares tem papel fundamental no conhecimento quimico uma vez que
a natureza e a forca dessas interagdes determinam as propriedades das substancias. O objetivo
principal do presente trabalho foi verificar a partir das concepgdes de especialistas, o que um
quimico deve saber sobre as interagdes intermoleculares, quais os conceitos fundamentais e
ideias-chave sobre o tema. A abordagem metodologica aplicada foi qualitativa, tendo como
instrumento de coleta de dados entrevistas semiestruturadas, cujo resultado demonstrou que o
tema deve ser visto com mais centralidade na gradua¢do em quimica. Os especialistas
apontaram a necessidade de melhorar a abordagem do tema interacdes intermoleculares, para
um ensino com énfase tanto em aspectos da natureza das interagdes e quanto numa melhor
compreensdo dos aspectos energéticos envolvidos. Também foram apontados os principais
conceitos fundamentais que, na opinido dos especialistas, devem ser melhor compreendidos
pelos alunos.

Palavras chave: interagdes intermoleculares, ensino de quimica, ensino superior,
aprendizado conceitual.

Abstract

Intermolecular interactions play a fundamental role in chemical knowledge since the nature
and strength of these interactions determine the properties of the substances. The main
objective of the present work was to verify from the conceptions of specialists, what a chemist
should know about the intermolecular interactions, which are the fundamental concepts and
key ideas on the subject. The methodological approach applied was qualitative, having as an
instrument of data collection semi-structured interviews, whose result showed that the theme
should be seen more centrally in the undergraduate degree in chemistry. The experts pointed
out the need to improve the approach of the topic intermolecular interactions, for a teaching
with emphasis on both the nature of the interactions and a better understanding of the energy
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aspects involved. The main fundamental concepts that, in the opinion of the experts, should
be better understood by the students were also pointed out.

Key words: intermolecular interactions, chemistry teaching, higher education,
conceptual learning.

Introducao

Algo tdo obvio quanto a evidéncia de que a maioria dos materiais existe como liquidos e
solidos € um testemunho da importancia das interagdes intermoleculares. Essas interacdes sao
fundamentais em muitos fendmenos comuns e interessantes que observamos, das interacdes
dos medicamentos ao tingimento de fibras. A natureza das intera¢des intermoleculares tem
sido estudada por muitos anos, e sua descricdo continua a ser objeto de modelagem
quantitativa (BURKHOLDER; PURSER; COLE, 2008).

Um dos principais objetivos do ensino de quimica € ensinar aos alunos a compreensdo da
relagdo entre composi¢ao, estrutura molecular e propriedades da matéria e suas propriedades.
As forgas intermoleculares sdo um dos muitos conceitos fundamentais ensinados nos cursos
introdutorios de quimica, sendo largamente utilizadas na explicagdo das propriedades fisico-
quimicas das substancias, como pontos de fusdo e ebuli¢do, tensdo superficial, viscosidade e
propriedades coligativas. Logo, em vérias disciplinas do curso de quimica, essas interacdes
também sdo usadas para fundamentar certos fendmenos especificos dentro do conhecimento
quimico (capilaridade, adsorcdo, solubilizacao, efeito hidrofobico). (JASIEN, 2008).

Diante do exposto o presente trabalho ¢ orientado pela seguinte questdo de pesquisa: O que
um graduando em quimica deve saber sobre o tema interagoes intermoleculares na
concepgado de especialistas sobre o tema?

Alguns indicativos apresentados sobre a abordagem do tema na disciplina de quimica geral na
graduacdo em quimica foram identificados em tese de doutoramento defendida em nosso
grupo de pesquisa por Junqueira (2017), que apontou como ideias fundamentais que precisam
ser levadas em conta nos processos de ensino e aprendizagem para a compreensao das
interagdes intermoleculares:

» O entendimento das interagdes intermoleculares exige compreensao da estrutura molecular.

» A compreensdo das interacdes intermoleculares requer o entendimento e uso das
propriedades moleculares polarizabilidade e polaridade nas explicacdes.

» Devem-se superar relagdes simplistas entre a variagdo da massa molecular e as mudangas
de estado fisico.

» Compreender que varios tipos de interagdes intermoleculares podem estar atuando no
mesmo sistema.

» Compreender a universalidade das forgas dispersivas de London.
» Necessidade de relacionar intensidade e alcance das interag¢des intermoleculares.

» Necessidade de saber interpretar os valores de energia tipicos das interagdes
intermoleculares.

» As definigdes para as ligagdes de hidrogénio ndo devem ser restritas a presenca de atomos
de fluor, oxigénio e nitrogénio.

» Compreender e interpretar as equagdes das energias potenciais
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Buscando contemplar a hipotese do trabalho, a investigagdo proposta apoiou-se na
importancia de se analisar o que especialistas, que tenham suas pesquisas relacionadas ao
tema, apresentam sobre o que um quimico deve saber sobre as interagdes intermoleculares.
Tais informagdes s3o importantes e necessarias para subsidiar as futuras praticas
educacionais, a elaboracdo de materiais didaticos, bem como, a definicio das metas
educacionais e a elaboragao da estrutura curricular.

O presente estudo tem como objetivo geral definir qual a estrutura minima de conhecimento
do tema: interagdes intermoleculares, que um egresso do curso de graduagdo em Quimica
deve conhecer. Entende-se como estrutura de conhecimento o elenco dos principais conceitos
que compde o tema na concepcao de especialistas, suas definigdes e inter-relagdes entre os
mesmos, fundamentais para uma correta e profunda compreensao do assunto em questdo.
Aqui nosso foco estd primeiramente na determinacdo do elenco dos principais conceitos
envolvidos.

Percurso metodologico

O estudo apresenta as caracteristicas de uma pesquisa qualitativa, pois tem como objetivo
buscar a compreensdo de fendmenos amplos e complexos de natureza subjetiva. Para coleta
de informagdes foi realizada a entrevista semiestruturada, por permitir certa organizagao dos
questionamentos, a0 mesmo tempo em que pode ser estendida a medida que as informagdes
vao sendo coletadas (FUJISAWA, 2000).

Participaram dessa pesquisa, especialistas (teoricos/experimentais) do Instituto de Quimica da
Universidade de Sao Paulo, cujas linhas de pesquisa se relacionam diretamente com o tema,
os especialistas serdo caracterizados para citagdo e andlise, preservando a identidade dos
mesmos, nomeando-os de forma aleatoria de P1 a P5. E importante ressaltar que a
investigacdo pretende estender o nimero de sujeitos de pesquisa, mas inicialmente os dados
coletados a partir de cinco especialistas, sdo tidos como suficientes em analise primaria.

Foram realizadas entrevistas semiestruturadas com os especialistas como instrumento de
pesquisa € um roteiro com o0s principais topicos a serem investigados foi utilizado,
constantemente pensando na questdo de pesquisa que norteia o trabalho. Em seguida, efetuou-
se a transcricdo das entrevistas para facilitar o procedimento de categorizagdo e analise de
contetdo com o auxilio do software Nvivo 8 (2008). A codificacdo dos textos foi feita, em
uma primeira abordagem, baseada nas categorias do proprio roteiro das entrevistas. Aqui, sao
abordadas as categorias referentes a: 1) Como o especialista v€ o ensino do tema em um curso
de graduagdo; ii) Os conceitos fundamentais, e: ii1) ideias-chave que um quimico deve saber
sobre o tema.

Depois de tudo codificado, organizado em categorias, foi realizada a recuperagdo via
software, das citacdes e falas dos entrevistados para inferéncia, interpretacao e efetiva andlise
de contetdo qualitativa, finalizando com uma redacdo final de sintese entre os diversos
elementos encontrados relacionados a questdo de pesquisa: O que um quimico deve saber
sobre o tema interacoes intermoleculares?.

Resultados e Discussoes

Os cinco entrevistados para o presente trabalho sdo professores do curso de graduagdo em
quimica do Instituto de Quimica da Universidade de Sao Paulo, todos sdo formados em
quimica, sendo trés deles, pelo proprio IQ-USP. O grupo ¢ formado por quatro homens e uma
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mulher, sendo que a experiéncia docente varia de 7 a 22 anos de atuagdo. Dentre as linhas de
pesquisa, dois estudam simulagcdes computacionais envolvendo macromoléculas biologicas,
um dedica-se ao estudo espectroscopico e simulagdes de dindmica molecular de liquidos, um
sobre mecanismos de reacdes a partir de estudos computacionais e um dos docentes da area
de fisico-quimica de superficies e interfaces de macromoléculas. Demonstrando estreita
correlacdo entre o tema em questdo e o trabalho de pesquisa dos entrevistados.

Sobre a categoria que engloba as opinides dos especialistas em relagdo ao tema na graduagao
em quimica (item (1)), percepcdes similares foram identificadas.

A fala do docente P1 representa algo que destaca o pensamento dos especialistas
entrevistados sobre a presenca do tema na quimica, o docente acredita que esse tema esta
disseminado por todo conhecimento quimico.

...eu acho que é um tema que estd espalhado pela quimica de forma meio
que horizontal... (P1)

Na literatura cientifica da area de ensino de quimica existem trabalhos que corroboram com
essa perspectiva e defendem que um conceito universal tdo importante deve aparecer com
maior énfase no curriculo de um curso de quimica (MURTHY, 2006).

Com relagdo a categoria que apresenta os conceitos que nas concepgdes de especialistas sao
essenciais para um quimico compreender o tema (item (ii)). Uma nuvem de palavras foi
elaborada (Figura 1) que proporciona uma visdo dos conceitos fundamentais relacionados ao
tema, extraidos das entrevistas com os especialistas.

Os conceitos evocados que estdo em maior destaque (letras maiores) na nuvem, representam
os que foram mencionados com maior frequéncia e as cores sdo aleatorias e foram utilizadas
apenas para diferenciar os termos. Todo procedimento foi realizado via Word Art que ¢ um
criador de arte de nuvem de palavras on-line.
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Figura 1: Conceitos fundamentais citados nas entrevistas com destaque aos mencionados com maior frequéncia.
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O Quadro 1 sintetiza os conceitos em destaque da entrevista de cada especialista, o fendmeno
apontado como interessante para abordagem do tema interacdes intermoleculares e os
conceitos fundamentais em comum citados pelos professores.

Sujeitos da . - Conceitos fundamentais em comum
Conceitos em destaque Fenomenos . .

Pesquisa citados pelos entrevistados

P1 Estrutura molecular Efeito hidrofobico

Interacdes eletrostaticas, polaridade,

P2 Interacdes eletrostaticas Capilaridade polarizabilidade, forgas dispersivas, energia

de interacdo, densidade eletronica,

P3 Densidade eletronica Volatilidade momento de dipolo, forcas de van der

P4 Potencial de Lennard-Jones | Solubilidade Waals, estrutura molecular, ligacao de

- - — - Hidrogénio, solubilidade.
PS Forcas dispersivas Tensao superficial

Quadro 1: Sintese dos conceitos fundamentais acerca do tema a partir das entrevistas

Analisando os conceitos em destaque (interagdes eletrostaticas, densidade eletronica,
polaridade e polarizabilidade) percebe-se que os mesmos sugerem a ideia de uma propriedade
molecular representada pela distribuicdo de cargas nas moléculas. A partir disso, € possivel
observar que o tema intera¢des intermoleculares deve ser abordado com énfase em pardmetros
moleculares.

Em seguida, outros conceitos que emergem das entrevistas dos especialistas com frequéncia
menor, mas ainda com destaque consideravel (geometria molecular, momento de dipolo,
estrutura molecular, energia de interacdo e solubilidade). Esses conceitos convergem com a
ideia de logo depois das propriedades moleculares se faz importante o entendimento da
estrutura das moléculas, polaridade das mesmas, os tipos de interagdo e propriedades fisico-
quimicas que auxiliam na compreensao do tema.

Os conceitos fundamentais em destaque, apontados pelos especialistas, corroboram com os
dois primeiros itens apresentados por Junqueira (2017) como ideias essenciais que precisam
ser apreciadas nos processos de ensino e aprendizagem para a compreensao das interacoes
intermoleculares:

» O entendimento das interagdes intermoleculares exige compreensao da estrutura molecular.

» A compreensdo das interacdes intermoleculares requer o entendimento e uso das
propriedades moleculares polarizabilidade e polaridade nas explicacdes.

Os especialistas afirmam, sobretudo, ser importante interpretar as consequéncias ou relacdo
desses conceitos com propriedades fisico-quimicas: pontos de fusdo e ebulicdo, tensdo
superficial, solubilidade, volatilidade, viscosidade, diagrama de fases, espectroscopia,
propriedades coligativas, efeito hidrofobico, polimeros e exemplos na natureza.

Sobre este aspecto, fundamentado em um estudo sobre as interagdes ndo covalentes, Murthy
(2006) considera que uma das principais finalidades da educagdo quimica € ensinar os alunos
a entender a relagdo entre estrutura molecular ou composi¢ao da matéria e suas propriedades.

Sobre a categoria (iii) que apresenta as ideias-chave que um quimico deva saber sobre o tema.
Um dos professores enfatizou o cuidado em ndo estabelecer conexdes reducionistas como
“semelhante dissolve semelhante”

...tem que ter a nogdo de que ndo é semelhante que dissolve semelhante, ele
tem que ser capaz de fazer uma analise um pouco mais critica disso... (P1)
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Correlagdes simplistas entre parametros e propriedades fisico-quimicas, como por exemplo,
relacionar de forma linear o tipo de interagdo com o ponto de ebuli¢do, algo j& referido na
literatura como equivocos que emergem das concepgdes prévias no processo de ensino e
aprendizagem do tema (PECKHAM; MCNAUGHT, 2012).

Outro fator que deve ser considerado, segundo os especialistas, a ligacdo de hidrogénio
mesmo tendo consideravel magnitude em relagdo as outras interagdes, isso ndo corresponde
exatamente a maior parcela de contribuicdo na energia de interacdo total (KOTZ;
TREICHEL; WEAVER, 2010).

Praticamente todos os entrevistados apontaram a pertinéncia da compreensao da existéncia
das forcas dispersivas de London, desde a natureza das mesmas até atuacdo em qualquer
sistema de interacdo entre moléculas. Destacam em suas falas que as forgas de London tém
papel fundamental em véarios tipos de fendmenos fisico-quimicos dentro do conhecimento
quimico e a importancia de sua contribui¢do na energia de interagdo, o que as vezes ¢
colocado equivocadamente nos livros de graduagdo, em termos de magnitude dessas forgas. O
docente P3 destaca a universalidade das forcas dispersivas.

...DFT, por exemplo, que acaba pecando em um monte de coisas, vocé tem
que colocar essas corregoes do efeito dispersdo. O efeito dispersdo ¢ um
exemplo que eu falo com os meus alunos sempre, eu falo "gravidade”, vocé
esta sempre sentindo a gravidade. Entdo, o efeito de dispersdo estd la,
sempre... (P3)

A energia de interagdo pode ser mais bem compreendida com a equacdo da energia potencial
total das interagdes intermoleculares. O primeiro termo corresponde as interagdes do tipo
dipolo-dipolo, o segundo as forcas de dispersdo e o terceiro as forgas de atracdo de inducdo
(GLAZIER; MARANO; EISEN, 2010).

-
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Um dos professores defende a ideia de que uma boa base de mecanica quantica seria ideal
para entender precisamente as forcas intermoleculares usando como ferramental a teoria da
perturbagdo, mas salienta que se o formando em quimica souber utilizar e interpretar as
equagoes de energia potencial ¢ o suficiente para a compreensao do tema, uma vez que tal
equagao ressalta a natureza aditiva dos diferentes tipos de interacdo que podem operar quando
se aproximam duas moléculas (JASIEN, 2008). Dois docentes acreditam que o uso de
ferramentas computacionais de simulacdo poderia auxiliar na melhor assimilacdo desses
conhecimentos.

Trés dos sujeitos da pesquisa acreditam que seria essencial que um quimico consiga visualizar
as interacOes intermoleculares de maneira unificada e sempre considerando as diferentes
contribuigdes, em termos de magnitude de cada tipo de interacdo, mencionam que a
ferramenta mais pratica para esse tipo de interpretacao seria a utilizagdo de uma expansao de
equacdo como apresentada acima em que os distintos termos representem cada parcela de
cooperacao na energia de interagdo total. P2 sublinha a questdo da unificacao das interagdes

...onde cada termo de uma série que vocé ta dando nome. Se fosse pra dar
um passo a mais na quimica geral que é esse, é tentar mostrar para o aluno
que isso sdo termos de uma coisa so, unificar. (P2)

Mais que o aspecto quantitativo presente nessa abordagem, espera-se que o quimico tenha
uma compreensao conceitual e qualitativa dos pardmetros moleculares implicitos em cada
termo ou grafico da equagao de energia potencial.
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Considerag®es finais

Este trabalho objetivou investigar as concepgdes de especialistas sobre o que um quimico
deve saber sobre as interagdes intermoleculares, quais os conceitos fundamentais e ideias-
chave desse tema, bem como identificar contribui¢des que ajudem a definir uma estrutura
conceitual.

De maneira geral, esta investigagdo demonstrou que os docentes entrevistados consideram
relevante a compreensdo da estrutura molecular para entender sua relacdo com uma gama de
propriedades fisico-quimicas. Densidade eletronica, polarizabilidade, polaridade e interagdes
eletrostaticas foram os conceitos mais citados pelos especialistas, sendo que esses parametros
estao relacionados com a distribui¢cdo de cargas em uma estrutura molecular.

Algumas das concepcdes apresentadas pelos entrevistados referentes a universalidade das
forcas de London, aditividade das interacdes, magnitude das energias de interacdo e
correlacdo de parametros moleculares com propriedades dos materiais, estdo em concordancia
com alguns estudos da area de educagdo quimica (GOTTSCHALK E VENKATARAMAN,
2014; GLAZIER; MARANO, 2010; MURTHY, 2006).

As consideragdes realizadas podem ser utilizadas para reflexdo sobre como as forgas
intermoleculares estdo sendo abordadas nos curriculos, livros didaticos e nas proprias aulas
em cursos de graduagdo em quimica, o que precisa ser considerado ou modificado, bem como
oferecer subsidios para futuras pesquisas. A analise das entrevistas com especialistas levanta
algumas implicagdes no sentido de atualizacdo de livros-texto e praticas de ensino que
contribuam para melhor formagdo dos graduandos em quimica. As principais ideias-chave se
resumem na unificacdo das interagdes intermoleculares, que pode ser mais bem compreendida
por meio da exploracdo da equacdo de energia de interacdo total, considerando as diferentes
contribuicdes de forgas atrativas e repulsivas, além do potencial de Lennard-Jones que
contribui na ilustragdo das forgas atuantes e na relacdo entre a energia envolvida em fungao da
separacdo intermolecular. Lembrando que ferramentas de simulagdo computacional podem
ser utilizadas para evidenciar estes aspectos na formacao inicial dos quimicos. A énfase maior
nos parametros que foram elencados para que proporcione aos graduandos uma visdo mais
molecular das interagoes.
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