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IMPACTO POTENCIAL DA PESQUISA

Esta pesquisa fornecera uma ferramenta pedagdgica, por meio de videos,
tutoriais e questionarios, para 0s estudantes dos primeiros semestres da
universidade, principalmente na area de Quimica ou areas afins. Isso lhes
permitirda compreender diferentes conceitos tedricos, utilizando dois programas
computacionais de Quimica de acesso livre (Discovery Studio Visualizer v
21.1.0.020298 v 21.1.0.020298 e MarvinSketch v 22.11), podendo ser utilizados
como material complementar as aulas ministradas pelo professor. Isso abre a
possibilidade de ampliar o conhecimento técnico sobre o uso de ferramentas

tecnoldgicas que podem auxiliaros ambientes escolares, inclusive diante deuma
situacéo inesperada, como a pandemia de COVID-19.

POTENTIAL IMPACT OF THE RESEARCH

This research will provide a pedagogical tool through videos, tutorials, and
questionnaires for students in their early semesters of university, particularly in
the field of Chemistry or related areas. It will enable themto understand different
theoretical concepts by using two freely accessible Chemistry computer
softwares (Discovery Studio Visualizer v 21.1.0.020298 v 21.1.0.020298 and
MarvinSketch v22.11). This tool can be utilized as supplementary material to the
professor's lectures, offering the opportunity to expand technical knowledge on
the use of technological tools that can assist educational environments in
unexpected situations such as the COVID-19 pandemic.
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RESUMO

O usode ferramentas computacionais no ensinoda quimica tem se tornado cada
vez mais relevante, especialmente no contexto do planejamento e sintese de
novos compostos com potencial farmacoldgico, assim como na compreensao
dos fenébmenos que ocorrem no mundo atdmico e molecular. Nos ultimos anos,
pesquisadores tém proposto metodologias para implementar estratégias que
integrem os estudos computacionais as disciplinas das ciéncias investigativas,
desde os primeiros semestres da faculdade, visando formar cientistas e
educadores capazes de visualizar tridimensionalmente as moléculas e utilizar

diversos programas de quimica computacional.

Considerando o rapido desenvolvimento tecnoldgico e as necessidades
formativas de diferentes cursos de graduacéo, o presente trabalho tem como
objetivo proporcionar aos alunos do Instituto de quimica da Unesp, em
Araraquara, acesso a materiais complementares, como videos e tutoriais
escritos, que podem ser visualizados em computadores ou dispositivos moveis.
Esses materiais visam aprimorar a compreensao dos conceitos abordados nas
disciplinas de quimica orgénica e bioquimica, por meio da manipulacdo de
ferramentas computacionais de livre acesso. Isso contribuira positivamente para
a aprendizagem dos alunos no ambiente universitario e facilitarhd o avanco de
suas pesquisas futuras.

Para alcancar esses objetivos, foram utilizados programas computacionais de
quimica, como o Discovery Studio Visualizerv 21.1.0.020298 v 21.1.0.020298
(DSV) e o Marvin Sketch (MS), no auxilio ao ensino dos seguintes topicos: (1)
construcdo da estrutura primaria de uma proteina, (2) identificacao da estrutura
secundaria e terciaria de uma proteina, (3) identificacao da estrutura quaternaria
de uma proteina, (4) estereoquimica, ou seja, a determinacdo da configuracdo
absoluta de compostos com centros quirais e (5) estados de protonacao.

Para cada um desses topicos, foram desenvolvidas trés sequéncias de testes,
utilizando a escala Likert, que foram aplicadas antes da visualizagédo do material
(pré-video), apoés a visualizacao do video (pds-video) e apds a realizacdo dos
passos do tutorial escrito (pos-tutorial).



Espera-se que o material desenvolvido neste trabalhofacilite a compreenséo dos
alunos em relacdo aos conteudos explicados em sala de aula e os motive a
utilizar ferramentas de quimica computacional para complementar os resultados
obtidos em laboratério, impulsionando o desenvolvimento de suas carreiras
universitarias. Alémdisso, o uso desse material digital complementar abre portas
para o desenvolvimento de aulas na forma digital, que podem ser utilizadas em
situacdes académicas emergenciais, como a ocorrida durante o periodo da
pandemia da COVID-19.

Palavras chave: 1. Estudo e ensino. 2. Aprendizagem por atividades. 3.

Inovacdes educacionais. 4. Material didatico. 5. Estrutura quimica.



ABSTRACT

The use of computational tools in chemistry education, as a way to design and
synthesize new compounds with pharmacological potential and to explain atomic
and molecular phenomena, has been growing in recent years. In this regard,
researchers have proposed methodological approaches to implement new
strategies that integrate computational studies into investigative science
disciplines, starting from the early semesters of college, in order to train scientists
and educators capable of three-dimensional visualization of molecules and
proficient in various computational chemistry softwares. Considering the rapid
technological development and the formative needs of various undergraduate
programs, this study aims to provide students at the Institute of chemistry,
Unesp/Araraquara, with supplementary materials in the form of videos and
written tutorials that can be accessed on computers or mobile devices, in order
to enhance their understanding of concepts taught in the fields of organic

chemistry and biochemistry through the manipulation of freely available
computational tools.

The intention is to positively contribute to their learning in the university setting
and facilitate their future research endeavors. To this end, chemistry softwares
such as Discovery Studio Visualizerv 21.1.0.020298 v 21.1.0.020298 (DSV) and
Marvin Sketch (MS) were utilized to aid in teaching the following topics: (1)
Construction of the primary structure of a protein, (2) Identification of the
secondary and tertiary structure of a protein, (3) Identification of the quaternary
structure of a protein, (4) Stereochemistry: Determination of the absolute

configuration of compounds with chiral centers, and (5) Protonation states.

Additionally, three sets of tests were developed for each topic using the Likert
scale, to be applied before viewing the material (pre-video), after viewing the
video (post-video), and after completing the steps of the written tutorial (post-
tutorial). It is expected that the materials developed in this study will facilitate
students' understanding of topics that have been explained by the professor in
the classroom, and will motivate them to utilize computational chemistry tools to
complement their laboratory results, thereby opening the door for the use of

supplementary digital materials in college lectures that can be employed in



emergency academic situations, such as the one experiencedduringthe COVID -
19 pandemic.

Keywords: 1. Study and teaching. 2. Activity-based learning. 3. Educational
innovations. 4. Teaching materials. 5. Chemical structure.
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1. INTRODUCAO

A palavra educacao tem muitas definicdes, porém, em termos gerais, pode
ser considerada como todas aquelas atividades ou processos cujo objetivo
principal € formar um ser humanointegral, ou seja, que possa funcionaremtodas
as areas da sociedade e, por sua vez, constitui um direito fundamental para a
vida (JIMENEZ, 2019). A Figura 1 mostra um esquema em que se percebe que
a educacaoabrange umamplo leque de situagdes e possibilidades, que buscam
direcionar o olhar para o desenvolvimento daquelas habilidades de cada
educando, necessarias para construir seu futuro. Raz&o pela qual o foco na
aprendizagem do aluno, juntamente com o desenvolvimento de um curriculo
académico adequado, sdo dois grandes indicadores de qualidade educacional
(CHEN; GUO; TANG, 2022). Nesse sentido, dois aspectos devem ser
destacados, o primeiro relacionado a importancia do professor na orientacédo da
aprendizagem do alunoe o segundo, o tipo de interacdo entre os alunose 0s
novos conceitos, seja presencial ou virtual, dependendo das necessidades e
recursos de cada pessoa (MAY et al., 2020). Portanto, € necessario que tanto
alunos quanto professores sejam alfabetizados e instruidos de acordo com os
avancos que a sociedade apresenta com o passar do tempo, isso permitira uma
educacado atualizada e de qualidade com potencial para o desenvolvimento

intelectual e pessoal de cada aluno (ZENG et al., 2018).

O mundo atual estd sendo cada vez mais influenciado por avancos
tecnolégicos que sdo indiscutivelmente necessarios, para 0s quais varias
pesquisas tém sido realizadas, com base em uma educacgédo mais inclusiva e
critica, voltada principalmente para uma aprendizagem integral que considere
ndo apenas aspectos intelectuais, académicos ou fisicos, mas também outros
aspectos de grande importancia como as condicfes socioeconémicas, culturais
e emocionaisqueinfluenciamdiretamente naaprendizageme noensino (WRAY;
SHARMA; SUBBAN, 2022). Sendo assim, uma importante frente de atuacédo é a
busca por novas ferramentas pedagdgicas para os alunos do ensino médio ou

superior, como por exemplo a quimica computacional, que através do uso de
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programas de computador busca levar a outro nivel o ensino no mundo atémico.
Outra questdo que vem sendo trabalhada com mais énfase € o modelo em que
os educandos podem vivenciar situacdes de aprendizagem de novos conceitos
ativamente, por exemplo, com a aprendizagem baseada em problemas (ABP),
influenciando positivamente as condi¢des de trabalho dos professores. Apesar
do cenario positivo, a realidade diaria mostra que estamos em um mundo muito
mais complexo do que em épocas anteriores e os desafios para se estabelecer

uma relacdo de ensino-aprendizagem de qualidade podem ser muito grandes
(ALKHATEEB et al., 2022).

Educacdo de Qualidade

Procurar Requer Enfrentar desafios
Desenvolvimento de Boa interacédo Socioecondmicos
habilidades professor-aluno
L. . . Emocionais
Pensamento Critico Habilidades de ensino
virtual-presencial .
Fisicos
Aprendizagem Adequacéo Curricular
Culturais

Figura 1- Esboco das principais caracteristicas para uma educacgao de qualidade.

Fonte: (ALKHATEEB et al., 2022)

1.1 Formacd&o universitaria

7z

O ensino universitario também €& considerado ensino superior, pois
constitui uma transferéncia para um nivel de maior exigéncia intelectual em que
cada aluno se depara com varias disciplinas avancadas em relagédo ao que foi
ensinado no ensino fundamental ou médio. Da mesma forma, o ingresso no
ensino superior € também um mecanismo de ascensao econémica e social
(JANZEN; PANITZ; GLUCKLER, 2022), que permite adquirir bens ou servigos
que conferem valor mais alto ao grau universitario (WANG et al., 2022). Além

disso, uma educacdo emancipadoratambém gera reflexdes sobre preconceitos
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e ideologias, sobre aspectos como grupos sociais, étnicos e até politicos, pois a
aquisicdo de conhecimentos pode gerar uma mentalidade mais aberta e
socialmente tolerante (SCOTT, 2022). Dessa forma, a educac¢do universitaria de
qualidade deve considerar também o0s aspectos locais, e ndo deve apenas se
basear em conceitos gerais, desconsiderando as particularidades locais. Isso se
refere ao fato de que a metodologia de ensino, as carreiras disponiveis e seus
contetidos dependem em grande parte do ambiente em que os alunos vivem, e
estas questbes devem ser norteadas principalmente para a superacdo dos
problemas que afetam uma comunidade ou grupo sociocultural (ABDULKERIM
et al., 2022). Por exemplo, muitas universidades, além de direcionar suas a¢des
para a exceléncia académica, também pretendem se tornar universidades
verdes, ou seja, oferecer um tipo de educagdo universitaria onde os alunos
estejam sempre cientes de praticas e habitos que favorecem o meio ambiente,
garantindo,de certa forma, que os futuros académicos consigamtomar decisdes

politicas ou ambientais de acordo com o que aprenderam em sua formacao
(MASSAGLIA et al., 2022).

Outro aspecto do ensino universitario atual é que ele foi muito afetado
pelas consequéncias causadas emtodo o mundodevido a pandemiado COVID-
19. Nesse sentido, novas estratégias relacionadas as Tecnologias da informacéo
e da comunicacédo (TICs) tém sido utilizadas para transpor as barreiras
educacionais impostas pela pandemia, contribuindo para o0 progresso
tecnolégico e a boa qualidade do ensino superior (Kozlova & Pikhart, 2021). No
entanto, os fundamentos da formacgdo universitaria continuam a se basear
principalmente nas relacdes de ensino-aprendizagem através da complexidade
de experiéncias, de forma a melhorar as condi¢cdes de vida e reduzir as

desigualdades sociais, tecnolOgicas, ambientais ou culturais.

1.2 Aprendizagem e as principais formas de aprendizagem

A aprendizagem ou a aquisicdo de conhecimento pode ocorrer de varias
formas e isso depende de cada individuo, pois cada pessoa tem a sua propria
forma de lidar com a internalizacdo daqueles novos conceitos ou competéncias

com os quais ndo esta familiarizado. A verdade € que existem muitos modelos
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de aprendizagem, porém, algo comum que relaciona todos esses € que eles
buscam trabalhar conhecimentos diversificados, de acordo com o conforto de
cada aluno, ou seja, os alunos sao tratados como casos Unicos e quando o
ambiente adequado para os alunos € proporcionado, 0 seu aprendizado €
otimizado (DENG; BENCKENDORFF; GAO, 2022). Algumas formas
relacionadas ao processo de ensino-aprendizagem mudaram nos ultimos dois
anos devido a pandemia da COVID 19 e foram encontrados resultados
interessantes que relacionam a facilidade de aprendizagem em uma estrutura
online, principalmente para quem teve dificuldades de adaptacdo em um
ambiente social. Por exemplo, aqueles alunos que pareciam um pouco mais
timidos ou introvertidos na sala de aula presencial, tiveram maior facilidade de
expressao na modalidade online, entdo pode-se dizer que este foi um ambiente
ideal para eles por meio da auto-regulacéo (Self-regulated learning SRL na sigla
em inglés), em que, basicamente, 0 aluno desenha suas proprias estratégias
para atingir um ou varios objetivos académicos, ou seja, ele regula sua vida
social, emocional, fisica e académica para alcancar o que deseja (OINAS et al.,
2022). Do mesmo modo, algumas formas de aprendizagem baseiam-se
principalmente no aprimoramento da memoéria, como o0 uso de mapas
conceituais, que permitem resumir e organizar os conceitos adquiridos de forma
independente ou no decorrer das aulas, reforcando as conexdes entre 0s
diversos conhecimentos, o que auxilia na aprendizagem (LIN et al., 2022).

O aprendizado profundo baseado no conhecimento de redes neuraistambém
é frequentemente mencionado, permitindo que conceitos previamente adquiridos
sejam Uteis para desenvolver uma nova tarefa em que o nivel de aprendizado
sera maior, também chamado de aprendizado de transferéncia (Malik & Bzdok,
2022). E importante considerar o processo de ensino-aprendizagem focado no
aluno mais do que no professor, para melhorar o desenvolvimento intelectual do
educando, considerando que o processo esta diretamente relacionado aos
sentimentos, embora, em termos gerais, dependa de cada aluno e do seu
empenho na aquisi¢ao de novos conhecimentos (Wu et al., 2022; Ye & Zhou,
2022).
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1.3 O ensino de ciéncias quimicas

Observado o campo da quimica, constatamos que existem diferentes estratégias
adotadas pelos professores para trabalhar o conhecimento da melhor maneira
possivel, dependendo de cada situacdo. Essas estratégias de ensino ajudam a
visualizar o que acontece no mundo atdmico. Uma parte indispensavel quando
se trata de ciéncias quimicas € a parte experimental, realizada principalmente
em laboratério por meio de experimentos que destacam as principais
caracteristicas e propriedades de diferentes substancias, além de induzir os
alunos a indagar e ter curiosidade sobre o0 que esta acontecendo nesse
processo. Apesar de ser uma parte indispensavel para o ensino de ciéncias
guimicas, existem diferentes problemas que se baseiam principalmente na
aguisicdoderecursos financeiros parater acesso aos reagentese equipamentos
laboratoriais necessarios, razao pela qual o uso de recursos digitais esta sendo
cada vez mais implementado (Brovelli Sepulveda & Cafias Urrutia Carla
Bobadilla Gémez, 2018). Na verdade, a questdo da préatica, tanto com
experimentos laboratoriais quanto computacionais reflete um trabalho completo,
que vai desde a explanacgdo tedrica em sala de aula, onde séo trabalhados os
conhecimentos minimos necessarios para o desenvolvimento das praticas, até
0 momento em que os educandos séo estimulados a realizar a pratica de forma
independente, com o auxilio do professor, quando necessario. Um exemplo de

proposta de aprendizagem usada por professores de ciéncias € baseado no
esquema mostrado na figura 2 (Gouws, 2022).

: A . Ambiente de
Trabalho em Equipe Atribuicdes Aprendizado e
S Ensino

Figura 2- Exemplo de estratégia de aprendizagem usado por alguns professores universitarios.

Fonte: (Copriady et al., 2021a).
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Um dos aspectos essenciais e iniciais é estabelecer objetivos claros
focados na aprendizagem de cada um dos alunos, para o desenvolvimento do
trabalho em equipe, com as respectivas atividades atribuidas pelo professor e
garantir um ambiente adequado em que os alunos possam refletir e construir os
seus conhecimentos coletivamente. Além disso, € importante dizer que, em
termos gerais, a formacao em ciéncias quimicas requer a ajuda e colaboracao
geral entre os professores, pois 0s mais experientes podem contribuircom seu
ponto de vista sobre os aspectos mais relevantes noensinodaciénciae, por sua
vez, 0s mais jovens no campo da educacdo podem fornecer novas ideias e

conceitos que ajudam a inovar constantemente o campo académico (Copriady
et al., 2021b).

Outro fator que fomenta varias pesquisas é sobre o ensino das ciéncias
guimicas com énfase em aplicacdes cotidianas, ou seja, chamar a atencéo dos
alunos por meio de exemplos ou experiéncias que possam ser uma explicacao
do mundo cotidiano, para que ndo seja considerada como uma ciéncia abstrata
sem importancia para a vida, uma vez que a quimica esta imersa em todo o
universo e no cotidiano de nossas vidas (Parga Lozano & Pifieros-Carranza,
2018). Esta forma de ensino baseada em contextos tenta dar uma explicacao do
que acontece nomundoreal. A contextualizagéo levanta5indicadores possiveis:
(1) Autenticidade, demonstra 0s novos aspectos que devem ser considerados;
(2) Relevancia, que mostra 0 quao importante € no meio da sociedade e do
sistema educacional;(3) Persisténcia, para alcancar resultados; (4) Investigacao
do porqué e para qué; (5) Construcao, com objetivos claros e adequados (Toledo
et al., 2019).

1.4 A Quimica computacional como ferramenta educacional

H& varias décadas, esforcos sdo feitos para melhorar a qualidade do
ensino e isso tem permitido que novas estratégias sejam incorporadas para
garantir uma aprendizagem abrangente, que contribua com o desenvolvimento
do senso critico nos alunos atraidos para areas como ciéncias quimicasou afins.

Por isso, tém sido utilizadas ferramentas pedagdgicas, ou seja, aquelesrecursos
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didaticos usados para promover a aprendizagem que facilitam a vida tanto do
aluno quanto do professor (ORJI; OJADI; OKWARA, 2022). Uma dessas
ferramentas no plano digital € a quimica computacional, definida como um ramo
da quimicatedrica que se baseia nos postulados da mecanica quantica. Assim,
€ possivel explicar as propriedades do mundo atdmico fazendo uso de
ferramentas de computador e varios programas (Acufia, 2018). A quimica
Computacional tem sido gradativamente incorporada ao desenvolvimento do
ensino e aprendizagem da quimica em geral, a comecar pela suaintegracao no
curriculo académico, umavez que diversos programas permitem a visualizacdo
tridimensional de diferentes moléculas, facilitando a compreensao dos
fenébmenosqueocorremnomundo atbmico (MARTIN, 1998). Aideiaé que esses
recursos computacionais gerem as chamadas “pontes cognitivas”, ou seja,
atividades que permitem maximizar o desempenho académico, sendo utilizados
como elementos co-estruturais, para produzir bases sélidas fundamentais na

geragao de um conhecimento mais bem estabelecido (Brito, 2001).

E importante destacar que o uso de recursos computacionais
proporcionados pelos avancos tecnoldgicos, embora na maioria dos casos se
destinem a auxiliar no desenvolvimento de pesquisas mais avancadas, também
tém sido considerados como uma forma de conduzir os alunos a um tecnicismo
desumanizador,como uma maneira de dizer que os avancos tecnoldgicos nos
fazem perder parte da humanidade. (Ribeiro & Greca, 2003). Em contrapartida,
nao se pode negar que 0 uso de programas que permitem diversos calculos
computacionais proporcionara uma excelente interacdo entre aluno e
conhecimento, que é realmente 0 que se busca cada vez que nos deparamos
com o aprendizado de qualquer aspecto da vida, seja no meio académico ou na
esfera pessoal, para o0 qual muitos educadores tém proposto diversas
modificagcdes nos aspectos que dizem respeito ao ensino, pois 0 uso de
computadores e programas geram uma ressignificacdo do espaco de
aprendizagem e aumentam o pensamento ativo, reflexivo e atuante de cada
aluno (Arroio et al., 2005).

Assim, em uma sociedade informatizada, os alunos podem usar essas
ferramentas da maneira que se sentirem mais a vontade com seu aprendizado.

Elas facilitam a experiéncia da informacéo desejada, ou seja, cada aluno pode
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manipular os programas ou bancos de dados como tal, diferente de
simplesmente memorizar tudo como era apresentado noensinotradicional. Além
disso, a énfase principal € dada para a aprendizagem real, que também permite
ainterpretacdo dos resultados obtidos e que cada educando consigarealizarseu
proprio trabalho, sendo o professor um mediador entre o aluno e seu
conhecimento. Em outras palavras, o uso de programas de quimica permitiu um
ambiente mais flexivel no mundo da educacédo e tém se mostrado como
facilitadores do aprendizado dos alunos. Este fato é realmente muito importante
no mundo da educacéo, pois muitas vezes os alunos ndo tém contato suficiente

com os programas de quimica e, portanto, desconhecem suas utilidades e
limitacdes (Pearson, 2007).

1.5 Inicio da Quimica computacional como ferramenta de ensino

Desde a década de 1970, ja sado relatados trabalhos nos quais tém sido
utilizados programas de quimica para 0 ensino universitario, por exemplo, no
estudo da teoria do orbital molecular de alguns compostos aromaticos, com o
qual se buscou que os alunos manipulassemtaisferramentas e desenvolvessem
novas habilidades tecnologias (Duke, 1972). Por outro lado, também foram
iniciadas simulacfes de praticas laboratoriais, com o0 objetivo de obter uma
melhor visualizacdo de algumas reagdes perigosas ou muito complexas para
explicar em uma lousa convencional (Smith, 1998). Algumas das aplicacdes na
década dos 70 foram baseadas em programas como PC Spartan pro, Gaussian
98 W, Gaussian View, Jaguar, GAMESS, AIMPRO, Insighte Discovery Studio
Visualizer v 21.1.0.020298 para serem incorporados ao desenvolvimento de
laboratorios organicos, inorganicos e bioquimicos (Paselk & Zoellner, 2002). Por
exemplo, em 1997 na Liberal Arts University em Lake Forest, lllinois, varios
recursos computacionais foram implementados pela primeira vez usando o
programa Spartan em umasequénciaem que os alunosdesenhavamestruturas,
faziam seus respectivos calculos e analisavam os resultados, para aprender
sobre as forcas intermoleculares presentes entre diferentes moléculas,

respondendo as suas proprias perguntas (Cody, 2003).



27

Outro exemplo, jA no ano 2000, foi o desenvolvimentode 13 exercicios de
modelagem molecular no Wabash College, Crawfordsville para estudantes de
quimica do primeiro semestre com programas como CHARM (Feller, 2004). No
entanto, as possibilidades de realizar calculos robustos eram baixas, pois os
programas disponiveis eram escassos e muito caros, e também exigiam a ajuda
ou suporte técnico de especialistas em sistemas, razao pela qual as vezes o
verdadeiro propoésito de estudar quimica era visto como tendencioso para outros
objetivos. Neste mesmo ano houve uma mudancaimportante com o lancamento
do WebMO, ou seja, a oportunidade de realizar célculos computacionais
baseados naweb. Juntamente com o desenvolvimento de programas de acesso
livre que permitiram a realizacdo de mais estudos deste tipo. Fazendoque alunos
e professores também fossem formados, que € a estratégia atual, em que se da
maior énfase, para que os futuros profissionais possam ter acesso a essa
modalidade de ensino com ferramentas computacionais disponiveis até o
momento para auxiliarnaaquisi¢do de conhecimentos, juntamente com as aulas
tedricas ministradas (Grushow & Reeves, 2019).

1.6 Utilizacdo de programas nos ultimos 10 anos, com foco em quimica

computacional em sala de aula

Na figura 3, podemos ver o namero de artigos publicados nos ultimos 10
anos, relacionados ao uso de "programas de computador para educacéo,
(computer programs for education)" em geral, em trés bases de dados muito
populares como Science Direct, Scopus e SpringerLink pesquisa feita eminglés.
Pode-se perceber que ao final dos anos de 2020 e 2021 houve um aumento
significativo no niumero de resultados com esse parametro de busca, para o qual
duas coisas podem ser ditas, primeiro que estamos em meio a uma sociedade
cada vez mais tecnoldgica e tal aumento pode estar relacionado a pandemia do
COVID-19, ja que era necessério continuar a vida em meio ao distanciamento e
isolamento preventivo.
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Variacdo no nimero de artigos cientificos sobre o uso de Software nos ultimos 10 anos
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Figura 3- Nimero de artigos publicados nos Ultimos 10 anos com o tema "programas de
computador para a educagdo, computer programs for education " em trés importantes bases de
dados, Sience Direct, Scopus e Springer Link.

Fonte: Elaborado pela autora. 2022.

No caso da figura4, apresenta-se um grafico nocritério de busca “quimica
computacional” (computational chemistry, em inglés), com comportamento
semelhante ao apresentado na figura 2, porém, quando a busca muda para o
critério “quimica computacional paraensinar’ (computational chemistry to teach),

este resultado diminuiradicalmente,indicando que ainda estd no processo de se
tornar uma ferramenta pedagdgica aliada no desenvolvimento da educacéo.



29

B computational chemistry mcomputational chemistry to teach

11018
13731
6625

9718

NUumero de Artigos Publicados
6425

)41
(S 0338
)40

28

36

Ano

Figura 4- Variagdo do numero de artigos publicados nos Ultimos 10 anos com o tema "quimica
computacional (computational chemistry)" e "Quimica Computacional para Ensinar
(computational chemistry to teach".

Fonte: Elaborado pela autora. 2022.

Nos artigos relacionados com a quimica, os topicos de pesquisa mais
frequentes em que um programa de computador tem sido usado para o
desenvolvimento de aulas foram, a estereoquimica de reacdes quimicas,
reatividade na &rea de quimica organica, estudos de matéria e reacdes de
combustdo elementares, propriedades dos elementos da tabela periddica,
isomeria, teoria dos campos cristalinos, ligacées e geometria molecular (Andrés
et al.,, 2019). Na tabela 1, podemos ver 0s principais programas usados em
diferentes artigos, além da sua &rea de atuacgdo, principalmente nos ultimos 10
anos, sendo assim Autodock e Gaussian os mais frequentes em areas como a
bioquimica e quimica medicinal.
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Tabela 1. Alguns programas de quimica computacional usados para o ensino da quimica de

acordo com bases de dados mais relevantes.

Programa

Titulo do artigo publicado

Area onde foi usado

PyMOL e Foldlt

LabLessons de
Amazon Web

Services

Autodock

UCSF Chimera,
Autodock Vina

ADMET Predictor

DockThor
Autodock Vina

ArgusLab under

FOSS

Gaussian 09

Increasing Computational Protein Design Literacy
through Cohort-Based Learning for Undergraduate
Students

Exploring the Viabilty and Role of Virtual
Laboratories in Chemistry Education Using Two
Original Modules

Teaching of Biopharmaceutics in a Drug Design
Course: Use of GastroPlus as Educational Software

Using Free Computational Resources to lllustrate
the Drug Designh Process in an Undergraduate
Medicinal Chemistry Course

Free and open-source software for computational
chemistry education

Chemistry to Improve
Students’Multidimensional Understanding of
Complex Electrophilic AromaticSubstitution
Reactions: Further Analysis of the Solvent Effect,
Temperature Influence, and Kinetic Behaviors

Using Computational

Fonte: Elaborada pela autora. 2022.

Bioguimica e
educagdo quimica

Educagdo  quimica,
guimica orgéanica e
fisicoquimica

Educacéo em

biofarmacia

Quimica medicinal

Educacédo quimica

Educacédo quimica

1.7 Metodologias utilizadas para implementar o uso de programas de

quimica na educacéo presencial ou remota: Casos de sucesso

Geralmente podemos dizer que o aprendizado da Quimica se dé& por trés

niveis, macro, sub-micro e simbolico, o primeiro indicaque o aluno desenvolve

principalmente suas habilidades organolépticas, ou seja, seu contato com a

quimica € utilizando os sentidos para olfato, visdo e tato. O nivel sub-micro é

baseado naquelas moléculas, atomos ou estruturas que fazem parte desta

ciéncia e requerem dispositivos para sua analise. Finalmente no nivel simbdlico

o aluno entra em contato com as informacgdes fornecidas em tabelas, graficos ou
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equacdes (REES; KIND; NEWTON, 2019). Além disso, entre as formas mais
comuns encontradas para trabalhar os conhecimentos estd 0 uso de
questionarios e entrevistas com alunos para identificar seus conhecimentos
prévios sobre um tema especifico. E importante considerar como aspecto
primordial a participagdo ativa do educando, de acordo com sua forma
predominante de aprendizagem, seja auditiva, visual ou tatil, sendo o uso do
laboratorio uma forma de motivar o contato e a vivéncia com o mundo da ciéncia
(Aristizabal et al., 2018; Gamboa et al., 2017).

Damesma forma, destaca-se aimportanciada visualizacao tridimensional
com diferentes programas ou também com o uso de recursos online que,
contribuem para a aprendizagem integral ndo s6 dos alunos, mas também dos
professores (TUVI-ARAD; BLONDER, 2019):(PAGLIARO, 2019) A Figura 5, por
exemplo, mostra a diferenca na visualiza¢éo bidimensional ou tridimensional do
(R)-2-butanol, que realmente demonstrou influenciar o aprendizado de quimica,
pois nem todos os alunostém a mesma capacidade de percepcao espacial de
imaginar esse tipo de estrutura por conta prépria, sendo muito mais dificil no
caso de alunosdo primeiro ano da universidade, porque, em geral, eles ainda

né&o tém uma vivéncia de quimica em nivel avangado.

CHa

(R)-2-butanol (2D) (R)-2-butanol (3D)

Figura 5- Comparacado da estrutura bidimensional e tridimensional do 2-butanol.

Nesse sentido, em um estudo realizado com 52 alunos aos quais foram
feitas 20 questbes para avaliar sua habilidade espacial e a facilidade para
resolver questdes de estereoquimica, foi demonstrado que por meio do aplicativo

OSRA aqueles alunos que tiveram contato com o referido aplicativo obtiveram
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melhores resultados na nota da prova escrita, comparado para aquele grupo de
controle onde a referida ferramenta néo foi usada (Fatemah et al., 2020).

Outra area que tem se beneficiado de estratégias computacionais é a de
planejamento de medicamentos, sendo uma questao muito recorrente onde 0s
programas sao usados para desenvolver diferentes disciplinas. Por exemplo, o
site PatchDockfoi de grande ajuda no laboratério de quimicaorganica da Marion
University, Ohio. Inicialmente, cada aluno recebeu um ligante e teve que
observar a interacdo com a acetilcolinesterase, usando o programa Chimera,
para o qual os alunos inicialmente assistem a um tutorial em video no YouTube
gue explica o manuseio e 0s conceitos mais importantes desse programa. Por
fim, utilizando o programa SwissADME, eles tiveram a oportunidade de gerar
suas proprias moléculas e realizar as respectivas analises farmacoldgicas ou
toxicoldgicas in silico. A experiéncia narrada por cada grupo de alunos foi
diferente, alguns consideraram que gostaram da experimentacdo, enquanto
outros manifestaram a sua insatisfacdo com os programas e consideram que 0s
mesmos devem ser melhorados, no entanto, todos concordam que a interacao
com essas ferramentas computacionais utilizadas € um complemento a sua

formacdo académica que os ajudou muito em seu aprendizado (Acunacet al.,
2020).

Adicionalmente, em outra pesquisa relacionada a aplicacdao de
ferramentas computacionais no desenvolvimento pedagdgico, a percep¢ao do
uso do simulador virtual PhET foi avaliada. O trabalho comec¢ou com 105 alunos,
dos quaisalgunsforamescolhidos aleatoriamente para responder uma pesquisa
na qual foi utilizada a escala Likert, onde mais de 47% dos pesquisados
concordam que o usodesses recursos auxilianoaprendizado e gera curiosidade

por ser algo diferente dos métodos tradicionais (Carrion-Paredes et al., 2020).

Em outro caso particular, os alunos aprenderam a usar a linguagemde
programacdo em Python e alguns programas Uteis para o desenvolvimento da
mecanica molecular através de atividades distribuidas em 9 modulos, depois
realizaram célculos de mecéanica quantica comegando com uma aulade 1hora,
para aprender os conceitos basicos deste topico. Eles entdo projetaram e

otimizaram as estruturas quimicas nos programas baixados e calcularam o
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potencial redox para as reac¢des quimicas fornecidas. Sempre enfatizando o
trabalhoindividual e a analise de cada resultado (McDonald et al., 2020).

Paralelamente, outro estudo utilizou uma estratégia que consistia na
distribuicdo de artigos especificos em que os alunos de biotecnologia
farmacéutica deveriam observar e reproduzir as moléculas, de acordo com 0s
objetivos especificos e interesse fornecidos por seus professores. Os educandos
deveriam utilizar programas como ChemAxon, MarvinSketch v 22.11 ou o
aplicativo web Py -MolEdit disponivel no site www.3d-gqsar.com, a fim de
trabalhar o planejamento de substancias usando métodos 3D-QSAR, incluindo
analise conformacional e algumas regras de alinhamento. Foi observado que os
alunos obtiveram excelentes resultados nos respectivos exames destas
disciplinas, evidenciando que o exercicio de desenvolvimento realizado
contribuiu significativamente para a sua aprendizagem, além de estarem
motivados a continuar a utilizar estas ferramentas apds o encerramento das
disciplinas (Ragno etal., 2020).

O programa Gaussian 09, em conjunto com a interface Webmo, foram
ferramentas utilizadas para auxiliar no estudo dos conceitos basicos de quimica
organica, em um caso especifico desenvolvido na Universidade de Wisconsin.
Foram elaborados 3 videos anteriores e realizada a leitura de um manual de
instrucdes com as informagdes mais relevantes sobre este programa para
realizar calculos Ab-initio e sobre a teoria funcional da densidade como
complemento aos laboratérios de quimica organica.O desempenho dos alunos
foiavaliadorealizando varios exercicios por conta propria nos quais conseguiram
otimizar a estrutura moleculare determinar suaenergiaminima (Esselman & Hill,
2016).

Além das ferramentas utilizadas para pesquisa, alguns programas de
computador também foram elaborados para serem utilizados no ambiente
educacional, como é o caso do desenvolvimento do Kit de Modelagem e
Simulacdo Molecular (MaSK), o qual foi desenvolvido para alunos iniciantes e
como auxilio para professores, pois permite visualizar diferentes propriedades
das moléculas, otimizacles, vibracdes potenciais moleculares, eletrostaticos,
entre outros. O software pode ser facilmente baixado para o computador,

permitindo que os alunostenham a liberdade de criar e modificar as estruturas
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projetadas e interagindo de maneira intuitiva com o programa (PODOLYAN,;
LESZCZYNSKI, 2009).

Outro caso de sucesso foi 0 uso do programa gratuito Swiss-Pdb Viewer
aplicado a estudantes de biologia e farmécia para que pudessem visualizar as
estruturas tridimensionais do DNA e de algumas proteinas. O processo consistiu
primeiramente na avaliacdo pré-teste, seguida da instalacdo do programa,
utilizacdo do Protein Data Bank para obtencdo das estruturas de interesse,
visualizagdo 3D no programa e a avaliacdo final apos a experiéncia. Apos
trabalharem com o programa, ocorreu um aumento nas notas dos processos
avaliativos, alcancando um percentual de acerto ao questionéario de 91% apos o
contato com o programa, comparado a 35,53% quando o referido processo
pedagdgico ainda ndo havia sido realizado. Dessa maneira, fica evidente que a
visualizacao tridimensional permitiu o melhor aprendizado dos conceitostedéricos
(ABREU et al., 2019).

Outros trabalhos foram feitos usando o programa Avogadro projetando as
estruturas protonadas e desprotonadas de diferentes moléculas, o programa
MOPAC foi usado para determinar a geometria de equilibrio e a solvatagdo com
os programas, GAMESS 7 e Gaussian. A metodologia utilizada consistiu no
desenho de guias ilustrativas para gerar estruturas tridimensionais e como
realizar calculos simples, para que os alunos pudessem fazer o trabalho por
conta propria com motivacao suficiente para continuar explorando contetidos
relacionados com a area de quimica. ApOs a respectiva instalacdo dos
programas, foram elaborados manuais por cada aluno, que construiu as suas

proprias estruturas e realizou as analises necesséarias (Patifio, 2017).

A tabela 2 mostra um resumo das carateristicas principais dos programas
mencionados anteriormente.

Tabela 2. Principais caracteristicas de alguns programas de usados para 0 ensino em quimica.

Nome Funcéo Sitio web

Programa de codigo aberto para reconhecer
estruturas encontradas em formatos como TIFF,
JPEG, GIF, PNG, PDF, processa-lo, gerar seu codigo
Smiles e produzir um modelo 3D.

https://pubs.acs.omgy
/d0i/10.1021/ci8000
67r

OSRA



https://pubs.acs.org/doi/10.1021/ci800067r
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/ci800067r
https://pubs.acs.org/doi/10.1021/ci800067r

PatchDock

Chimera

Simulador virtual
phET

SwissADME

Python

MarvinSketch v
22.11

Kitde simulaciéon
Mask

Swiss-
PdbViewer

GAMESS

Gaussian

Interface
Webmo

MOPAC

Servidor online que permite calculos de docagrem
molecular que também podem ser baixados.

Programa utilizado para visualizacdo e analise
interativa de diferentes estruturas moleculares.

Servidor web que possui diferentes simulacdes
interativas de matematica e ciéncias, como fisica,
guimica e biologia. Neste caso, o objetivo é aprender
explorando e descobrindo.

Este servidor online permite obter cddigos Smiles e
gerar as propriedades mais importantes de possiveis
moléculas que podem servir como drogas. Por
exemplo, cinética e compatibilidade.

Trata-se de uma linguagem de programacado de alto
nivel em que os pedidos sdo realizados pelo
computador, utilizando um intérprete, de modo que
ndo é necessario traduzi-los para uma linguagem de
maquina.

Este programa permite desenhar de forma rapida e
precisa varios compostos quimicos, reagdes e
estruturas que podem ser verificadas e contribuem

para a determinacao de diferentes propriedades.

Este é um programa utilizado para a visualizagéo de
varias propriedades moleculares com a ajuda de
GAMESS/Firefly ou Gaussian. Realizand o
otimizacdes, determinacdo de orbitais moleculares,
momento dipolar, etc.

E uma interface que permite a andlise de varias
proteinas ao mesmo tempo, com capacidade de
sobrepor mutacbes de aminoé&cidos, ligacées de
hidrogénio, angulos e distancias entre atomos.

Software que permite realizar célculos de quimica
guéantica Ab-initio, também permite realizar célculos
funcionais de densidade e outros métodos semi-
empiricos.

E um software comercial pago que resolve a equacgao
de Schrodinger com base na teoria do orbita
molecular, prediz caracteristicas de moléculas como
energia, estruturas moleculares, frequéncias de
vibragdo em compostos e reacOes considerando
diferentes ambientes.

Essa interface baseada na web permite executar
programas de Quimica Computacional, editar
moléculas e acessar trabalhos avancados. Pode ser

usado a partir de qualquer computador.

Programa capaz de realizar calculos semi-empiricos,
utiizando a quimica quéantica, baseado na
aproximacéao de Dewar, NDDO e Thiel.

Fonte: Elaborada pela autora.2022.
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https://bioinfo3d.cs.
tau.ac.il/PatchDock/

php.php

https://www.cgl.ucsf
.edu/chimera/

https://phet.colora
do.edu/es/

http://www.swissa
dme.ch/index.php

https://www.pytho
n.org/about/

https://chemaxon.c
om/products/marvin

http://ccmsi.us/ma
ski/

https://spdbv.unil.ch
/

www.msg.chem.ias
tate.edu/gamess/do
wnload.html

https://gaussian.co
m/gl6new/

https://www.webmo
.net/

http://openmopac.n
et/


https://phet.colorado.edu/es/
https://phet.colorado.edu/es/
http://www.swissadme.ch/index.php
http://www.swissadme.ch/index.php
https://www.python.org/about/
https://www.python.org/about/
http://ccmsi.us/mask/
http://ccmsi.us/mask/
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1.8 Percepcédo de alunos e professores sobre o uso de ferramentas
computacionais no ensino de quimica

Um dos aspectos mais mencionados neste caso € que devido ao
surgimento de novas ferramentas pedagdégicas que integram as TICs, muitos
professores tém se preocupado com o uso das novas ferramentas, de tal forma
gue consideram de extrema importancia adquirir novos conhecimentos nessas
questdes tecnoldgicas, uma vez que foi comprovado que existem varios
professores que ndo possuem educacdo digital suficiente para ensinar
adequadamente e oferecer uma educacéo de qualidade (GARZON-ARTACHO
et al., 2021).

Da mesma forma, professores e alunos consideram que o fato de
aprender sobre essas ferramentas integradas ao ensino os ajuda a identificar
suas proprias fragilidades e gera autonomia, ou seja, iSso permite que tanto o
alunoquanto o professor explorem por conta propria a aprendizagem, auxiliando
no desenvolvimento do pensamento cientifico, com a posterior interpretacéo dos
resultados e a formulacdo de conclusdes que sdo importantes no

desenvolvimento de um futuro experimento (Rodriguez-Becerra et al., 2020).

Além disso, os professores universitarios responsaveis pelo ensino de
Quimica, com énfase em quimica computacional, mencionam que € importante,
em primeiro lugar, a aquisi¢cao de recursos institucionais, ou seja, que cada aluno
tenha as ferramentas minimas para realizar o trabalho necessario ou que a
Universidade fornecatais recursos. Sugerem também uma formacao adequada
para a gestdo dos programas, bem como a participacdo em diversos eventos
cientificos que permitam aos alunos um maior contato com outras pesquisas
nesta area, desde a formulacéode hipotesesaté a publicacdo de resultados (Ball
et al., 2020).

Quanto aos educandos, consideram que a utilizacdo deste tipo de
recursos pedagoégicos contribui definitivamente de forma significativa para o seu
desenvolvimento académico, uma vez que facilita muito a visualizacdo

tridimensional das moléculas, como foi observado em diversos exemplos
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mencionados acima (Abreu et al., 2019; Gamboa et al., 2017; Pagliaro, 2019;
Podolyan, 2009; Tuvi-Arad, 2019). Aqui € importante ter em conta como 0 uso
destas ferramentas computacionais também os incentiva a realizar um trabalho
individual, pois devem enfrentar um novo desafio de utilizacao tecnolégica, mas
também com a facilidade de fazer um trabalho conjunto como estratégia
emocional para se sentirem apoiados e desenvolverem habilidades para seus
futuros trabalhos em empresas ou universidades (Aristizabal et al., 2018; Ball et
al., 2020).

1.9 Desafios no uso de estratégias de treinamento usando programas de

guimica

Véarios motivos influenciamno uso de programas computacionais para a
0 ensino de quimica como a dificuldade para a visualizacao 3D de diferentes
moléculas, a falta de familiaridade que muitos alunos demonstramquanto ao uso
de recursos tecnologicos e até mesmo um ambiente de aprendizagem
inadequado, incluindo a auséncia de pessoas preparadas para trabalhar o
assunto ou até a falta de motivacéo para executar os trabalhos (Jones, 2013). A
seguir vamos falar sobre duas situacdes especificas e desafiadoras quanto ao
uso de ferramentas pedagodgicas computacionais. Primeiro, aquelas pessoas
com problemas de visdo que queremtrabalhar em pesquisae, segundo,em meio
a uma situacdo em que atividades presenciais ndo sao possiveis, como a
pandemia do COVID-19, que gerou um estado imediato de emergéncia e a

necessidade repensarem muitas areas a nivel mundial.

1.9.1 Caso de pessoas com dificuldade visual

Dentro da area de quimica, destaca-se o fato de alguns alunos
apresentarem dificuldades visuais, razdo pela qual tem sido necessaro
implementar novas estratégias para fazer uma educacaoinclusiva. Dessaforma,
a tabela 3, a seguir, mostra alguns exemplos de programas que desenvolveram
recursos especiais para alunos com dificuldades visuais (Binev et al., 2018;
NavMol [Version 4.h], n.d.).
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Tabela 3. Programas projetados que tém caracteristicas especiais que podem ajudar alunos com

deficiéncia visual na aprendizagem de quimica.

Nome do programa

Caracteristicas importantes do programa

Navmol

Brailchem

Marvin-View

Sonificacion de espectros IR
(JDXview v0.2)
EDICO

Permite criar e editar moléculas, tem sintetizadores de
fala que permitem ler as informagdes obtidas (Fartaria et
al., 2013).

E um editor de extensdo molecular do Firefox, permite
explorar estruturas e estudar os elementos da tabela
periddica.

Neste caso, a principal caracteristica é que ele permite a
entrada de diferentes formatos de arquivo e também
permite o uso de SMILES

Espectros de IR sao convertidos em informacfes
audiveis (Pereira etal., 2013).

Editor Cientifico ONCE: Permite editar contetdo
cientifico, reduzindo a barreira entre pessoas com visdo
e cegos (Centro de Tiflotecnologia e Innovacion de la

ONCE, 2018).

Fonte: Elaborado pela autora.

Em alguns casos, o processo para alcancar a educacao inclusiva é
descrito, comecando com o desenho de estruturas quimicas por meio dos
codigos SMILES para as moléculas de interesse, depois 0 uso de alguns
programas de leitura de tela como VoiceOver ou JAWS e posteriormente o
ChemDraw, que é um criador de graficos muito popular. Uma das desvantagens
manifestadas € que atualmente néo existe um programa de leitura de tela que
funcione diretamente com o ChemDraw um programa para o desenho de
estruturas quimicas e calculos de propriedades, entdo o processo se torna um
pouco mais demorado e é necessario usara memoria do aluno para aprender a
sequénciade comandos. O programa Open Babel € usado para transformar a
referida sequéncia em um formato 3D, a fim de se certificar que a molécula
projetada esta correta, seguindo para os respectivos calculos computacionais.
Embora ainda existam muitas deficiéncias emtermos de educagéo inclusiva na
area de quimica para alunos com dificuldades visuais, os grandes avancos
tecnolégicos ajudam cada vez mais e estdo aprimorando essas experiéncias em
busca de estabelecer sua completa autonomia, pois atualmente em alguma

etapa é necessaria a ajuda de um clarividente (Wedler et al., 2012).
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1.9.2 O uso de ferramentas computacionais em contextos em que

atividades presenciais ndo sédo possiveis: A pandemiado COVID-19

Sem duavida, a pandemia do COVID-19 foi um dos maiores
acontecimentos dos ultimos anos e gerou grandes desafios no ensino, pois era
necessario utilizar os recursos computacionais que estavam disponiveis,
passando de uma sala de aula presencial para 100% virtual, agradavel para
alguns, mas as vezes com maiores distracdes e dificuldade de concentracdo
para obtencao de bons resultados (Ghasem & Ghannam, 2021). Este evento
causou diversos efeitos nos alunos e professores, uma vez que, por um lado,
alguns professores ndo estavam preparados para digitalizaro conteddodassuas
aulas ou simplesmente ndo tinham os conhecimentos necessarios para explorar
o mundo digital e, por outro, os alunos, que, embora com maior facilidade de
atuacdo no uso de tecnologias modernas, foram afetados por outros fatores
como socioecondmicos, culturais e até motivacionais, situagfes estressantes
como tempo limitado para apresentacao e entrega de trabalhos, timidez para
fazer perguntas em publico ou procrastinacdo quando o material estava
disponivel a qualquer momento, prejudicando seu aprendizado (Bruggeman et
al., 2022).

Desta forma, os professores em geral implementaram novas ferramentas
pedagdgicas construtivistas e conectivistas onde a colaboracdo simultanea
professor-aluno foi essencial para trabalhar os conhecimentos em diversas
areas, incluindo a quimica, bioquimica, farmécia e outras. Normalmente essas
areas possuem um importante componente presencial através das praticas
laboratoriais, que foram inviabilizadas devido as questdes de saude publica. Por
isso, algumas estratégias de aprendizagem foram focadas no desenvolvimento
de 5 componentes principais, descobrir, aprender, praticar, colaborar e avaliar.
Por exemplo, com o auxilio de plataformas como o YouTube, foi possivel gerar
videos pré-gravados que os alunos podiam assistir e repetir em qualquer
momento, trabalhar em seu proprio ritmo para descobrir novos aspectos
importantes em sua formacao, juntamente com links de acesso gratuito e outros
materiais digitais enviados pelo professor. Posteriormente, os professores

usaram programas como Google Meet, Zoom e Skype para suas reunides ou
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aulas, onde buscaramreforgar os conhecimentos adquiridos antes da pandemia
e aprender novos conceitos, que foram postos em pratica por meio do
desenvolvimento do trabalho em equipe ou individual. Tais ferramentas
possibilitaram colaboragdes entre os educandos, em treinamentos coletivos, ja
que nomeio das aulas surgiam diferentes questdes sobre os contetdos, assim
como dos recursos tecnologicos utilizados. Por fim, as avaliacdes também foram
adequadas a novarealidade, a fim de avaliar se os objetivos de aprendizagem

foram alcancados (Lapitan et al., 2021).

1.10 Perspectivas futuras da quimica computacional no processo de

aprendizagem

Como se sabe, os avancos tecnolégicos abrangem atualmente todas as
areas de nossas vidas e nas ciéncias quimicas esse fato também é de suma
importancia. Assim, espera-se a consolidacdo e a popularizacdo de novas
tecnologias no campo da quimica computacional. Um exemplo € a Inteligéncia
Artificial (I1A), que se baseia em um processo automatico de varias tarefas que
normalmente seriam feitas por seres humanos, ou seja, uma simulacdo que
auxiliana resolucado de determinados problemas. A IA é amplamente utilizada
em processos de retro sintese, para prever o resultado de umareacao quimica,
em planejamento molecular, para tratamento de efluentes,em nanotecnologia,
descoberta de medicamentos, para prever propriedades moleculares, entre
outras coisas. A IA tem um 6timo potencial em aplicagBes pedagdgicas, o que
pode contribuir substancialmente para cativar os alunos emtodo o esplendor da
quimica, planejar futuras praticas laboratoriais, trabalhar conceitos
computacionais envolvendo IA, entre outras possibilidades. O uso da IA também
pode facilitar a vida dos alunos, principalmente em momentos que as atividades
presenciais ndo sdo acessiveis, ou que sao realizadas de maneira remota
(Choudhary et al., 2021; Tai et al., 2020).

Outra perspectiva futura € o desenvolvimento do metaverso, ou seja, um
universo dentro do mundo digital que cria um ambiente virtualizado, mas com

caracteristicas muito semelhantes ao nosso ambiente cotidiano. Neste caso, o
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uso de Oculos especiais e diferentes programas possibilita a interacdo dentro
deste sistema cibernético que ainda estd em desenvolvimento, embora haja
alguns avancos como na medicina, para estudar dinamicamente muitas das
doencas que afligem a sociedade ou problemas como depresséo, ansiedade,
problemas cognitivos e sociais, contudo mais tempo de desenvolvimento sera
necessario para compreendermos as possibilidades de aplicacdo dessa
ferramenta (Sun et al., 2022). Na area da educacao, foi proposta a utilidade do
metaverso para aprender novos idiomas, pois geraria um ambiente onde os
alunos viveriam 100% naquele idioma, otimizando o processo. Outra aplicacéo
seria para aqueles que estdo estudando para serem professores terem
experiéncias com grupos de alunos em instituicbes de avatares, facilitando
praticar sua didatica em ambientes controlados, incluindo a possibilidade de os
alunos participarem de atividades que néao seriam possiveis no mundo real, seja
pelo custo ou pela falta de materiais, o que |hes permitiria explorar seus
pensamentos em situacdes complexas ou auténticas (Hwang & Chien, 2022).
Essas novas possibilidades, na area da quimica, por exemplo, podem permitir o
desenvolvimento de praticas ou processos quimicos muito caros ou altamente

perigosos, reduzindo assim o consumo de reagentes, poluentes atmosféricos e
periculosidade.

Arealidade aumentada € a terceira perspectiva que pode ser mencionada,
embora atualmente varias investiga¢gfes tenham sido realizadas sobre o uso
dessa ferramenta para gerar um ambiente mais real do que em um computador
convencional e que, diferentemente do metaverso, possui um nimero maior de
publicacbes. A realidade aumentada pode ser uma ferramenta util, pois o
desenvolvimento de avaliagbes académicas, por exemplo, tem dado resultados
guantitativamente superiores em relacéo aos alunos que néo tiveram a mesma
experiéncia de realidade aumentada, dessa maneira, a referida ferramenta
permite a visualizacdo e memorizacdo de diferentes propriedades quimicas e
equacdes ou reacdes especificas, facilitando a aprendizagem (S. Y. Chen & Liu,
2020). A realidade aumentada também pode ser utilizada para estimular alunos
em formacdo inicial, levando em conta que nos primeiros anos de ensino n0sso

cérebro ainda esta em desenvolvimento e em meio a esse processo de
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aprendizado continuo é preciso estimulo adequado, paciénciae disciplina (Cai
et al., 2014).

O uso de sistemas automatizados, para a quimica, envolve o
desenvolvimento de robds e o gerenciamento de tecnologias que ainda estao
sendo testadas, indicando a necessidade iminente de continuarmos em Nnosso
aprendizado diario e nos adaptarmos pouco a pouco as mudancas e avancgos

tecnolégicos (Thurow et al., 2021).



64

5. CONCLUSOESE PERSPECTIVAS

Em linhas gerais, pode-se dizer que a quimica computacional na
educacao vem ganhando espaco no meio académico e constitui realmente uma
ferramenta pedagogica que é sem duvida essencial, com potencial de mudar os
paradigmas relacionados a educacdo tradicional. Embora as questdes
socioecondmicas influenciem o acesso a tecnologia, o foco principal nos ultimos
anos tem sido buscar que os alunos que estdo em uma instituicao publica ou
privada tenham a oportunidade de acessar esse tipo de informacédo e serem
capacitados para utilizar as ferramentas da quimica computacional. Além disso,
situacBes como a pandemia de COVID-19 tém ressaltado a necessidade de
buscarmos alternativas de ensino nos momentos em que as atividades
presenciais ndo sao possiveis, razdo pela qual sera de grande interesse para
muitos continuar desenvolvendo programas, aplicativos méveis ou mesmo
paginas de internet, que permitam calculos computacionais relacionados a
quimica.

Respeito ao fator pedagdgico, é necessario enfatizar como a visualizacdo
tridimensional facilita a aprendizagem de ideias tedricas dificeis para os alunos
de areas como quimica ou afins. Além disso, € uma parte importante do
desenvolvimento integral dos alunos, para motiva-los a continuar formulando

novas perguntas e dando possiveis respostas do ponto de vista cientifico.

Entre os resultados esperados como perspectivas futuras deste trabalho,
pretende-se que os alunos tenham uma melhor compreensao dos conceitos
lecionados na area da quimica orgénica e bioquimica, através da manipulacdo

de ferramentas computacionais de facil acesso.

Outro aspecto importante do material desenvolvido é a possibilidade de

auxiliar o trabalho docente, contribuindo para que possam ilustrar, por meio de
um ou mais programas, conceitos tedricos importantes.

Por fim, este material utiliza portugués e espanhol, visando abranger um
maior numero de usuarios, visto que, atualmente, poucas informacdes sobre 0s

processos de quimica computacional estdo disponiveis em espanhol ou
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portugués com acesso gratuito. Dessa maneira, 0 presente trabalho tem o

potencial de impactar positivamente naformacgéo de varios novos usuarios.
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