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IMPACTO POTENCIAL DESTA PESQUISA 

Espera-se que o trabalho contribua de forma significativa para a área de Ensino em Química 

através de um produto educacional voltado para os alunos de graduação em Química. A 

elaboração da unidade didática com uso do Ensino Fundamentado em Modelagem (EFM) 

colabora em uma nova perspectiva de se tratar a TOM no Ensino Superior, ressaltando a 

importância dos modelos científicos e históricos. Consequentemente, presume-se que através 

dessa proposta a interpretação da ligação química seja facilitada e permita o entendimento de 

propriedades como diamagnetismo e paramagnetismo, estabilidade e fenômenos de estado 

excitado. Além disso, a análise da inversão dos orbitais moleculares σ – π realizada, busca 

contribuir com um melhor entendimento dessa disposição energética dos orbitais em forma de 

tratamento de características descritivas dos orbitais de origem. 

 

POTENCIAL IMPACT OF THIS RESEARCH 

The work is expected to contribute significantly to the area of Chemistry Education through an 

educational product aimed at undergraduate Chemistry students. The elaboration of the didactic 

unit using the Modelling-based Teaching contributes to a new perspective of treating TOM in 

Higher Education, highlighting the importance of scientific and historical models. 

Consequently, it is assumed that through this proposal the interpretation of the chemical bond 

will be facilitated and allow the understanding of properties such as diamagnetism and 

paramagnetism, stability and excited state phenomena. Furthermore, the analysis of the 

inversion of the σ – π molecular orbitals performed seeks to contribute to a better understanding 

of this energetic arrangement of the orbitals in the form of treatment of descriptive 

characteristics of the original orbitals. 
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RESUMO 

A Teoria do Orbital Molecular (TOM) é um modelo científico de ligação química que surgiu 

na década de 1920 assim como a Teoria da Ligação de Valência (TLV), sendo baseadas na 

mecânica quântica. Diversos cientistas colaboraram para o surgimento desse modelo com 

destaque para Robert Mulliken, Friedrich Hund, John Lennard-Jones e Edward Condon. 

Embora se apresente como um modelo científico satisfatório para a explicação da formação 

de ligações, foi observado através de um levantamento bibliográfico que a TOM é pouco 

explorada como temática de pesquisa na área de Ensino em Química mesmo que conste no 

conteúdo dos cursos de graduação. Concomitantemente, o estudo da TOM implica no conhecimento 

dos diagramas de orbitais moleculares organizados a partir da energia potencial. A observação dos 

diagramas para espécies diatômicas homonucleares formadas por elementos químicos do segundo 

período da tabela periódica indica uma inversão da posição dos orbitais moleculares entre as espécies 

dinitrogênio e di-oxigênio, sendo proposto uma relação entre esse comportamento com as energias de 

orbital utilizadas por Leland Allen na determinação da eletronegatividade. Ademais, a TOM permite 

estabelecer conclusões sobre a existência de moléculas com base na ordem de ligação, algo utilizado de 

maneira a sugerir associações dessa e de características do átomo isolado para a proposição da energia de 

dissociação de ligação em moléculas diatômicas homonucleares como propriedade periódica dos 

elementos químicos. Dessa maneira, o trabalho é composto por duas partes: a primeira com a elaboração 

e aplicação de uma Unidade Didática Multiestratégica (UDM) sobre a TOM em uma turma do primeiro 

ano do curso de Bacharelado em Química no Instituto de Química da UNESP. Como 

abordagem metodológica é utilizado o Ensino Fundamentado em Modelagem (EFM) que, 

dentre seus objetivos, busca desenvolver as noções sobre a natureza, a abrangência e limitação 

de um modelo científico, estimulando ações de avaliação, criação e reformulação. Ao longo 

da UDM, estratégias didáticas foram planejadas com vias de atender ao tema e ao público-

alvo. Os modelos expressos pelos alunos nas atividades de modelagem foram examinados pela 

Análise de Conteúdo de Laurence Bardin, revelando superações das tratativas macroscópicas 

para microscópicas. A segunda parte consiste nas correlações da energia de dissociação de 

moléculas diatômicas homonucleares como propriedade periódica de maneira gráfica e 

equacional a partir da adoção de características das famílias da tabela periódica, como o 

número de elétrons desemparelhados, a ordem de ligação, o estabelecimento de ligações pi, 

entre outros. Ainda com a intencionalidade de aprofundamento das relações a serem 

estabelecidas com base em aspectos dos diagramas de orbitais moleculares, sugere-se tratar a 

inversão sigma-pi por meio da energia do orbital utilizada por Allen na descrição das energias 

de configuração. Dessa forma, espera-se contribuir com a área de Ensino de Química por meio 

da UDM planejada sobre a TOM, tendo sido observado um movimento de apropriação da 

Ciência e avanços significativos quanto as visões fragmentadas dos modelos científicos da 

ligação química. Quanto a energia de dissociação obteve-se correlações entre os valores 

descritos e experimentais, inferindo relações sob o viés de propriedades do átomo isolado. Por 

fim, a interpretação da inversão sigma-pi sob a ótica da energia do orbital permitiu uma clara 

representação gráfica desse comportamento, enriquecendo a compreensão do fenômeno. 

Palavras-chave: Teoria do Orbital Molecular; Unidade Didática Multiestratégica; Ensino 

Fundamentado em Modelagem; Energia de dissociação de ligação; Energia orbital. 
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ABSTRACT 

The Molecular Orbital Theory (MOT) is a scientific model of chemical bonding that emerged 

in the 1920s, as well as the Valence Bond Theory (VBT), both of which are based on quantum 

mechanics. Several scientists contributed to the emergence of this model, notably Robert 

Mulliken, Friedrich Hund, John Lennard-Jones, and Edward Condon. Although it presents itself 

as a satisfactory scientific model for explaining the formation of connections, it was observed 

through a bibliographic survey that MOT is little explored as a research topic in the area of 

Chemistry Education even though it is included in the content of undergraduate courses. At the 

same time, the study of MOT implies knowledge of molecular orbital diagrams organized based 

on potential energy. Observation of the diagrams for homonuclear diatomic species formed by 

chemical elements from the second period of the periodic table indicates an inversion of the 

position of the molecular orbitals between the dinitrogen and di-oxygen species, so it was 

proposed a correlation between the orbital energy used by Leland Allen to the determination of 

the electronegativity. Furthermore, MOT allows conclusions to be drawn about the existence 

of molecules based on the bond order, something used in order to suggest associations of this 

and characteristics of the isolated atom to propose the bond dissociation energy in homonuclear 

diatomic molecules as a periodic property of chemical elements. Thus, the work is composed 

of two parts: the elaboration and application of a Multi-strategic Didactic Unit (MDU) on MOT 

in a first-year class of the Bachelor's degree in Chemistry at the Chemistry Institute of UNESP. 

As a methodological approach, Teaching Based on Modelling is used, which, among its 

objectives, seeks to develop notions about the nature, scope, and limitations of a scientific 

model, stimulating actions of evaluation, creation, and reformulation. Throughout the MDU, 

teaching strategies were planned with ways to meet the theme and target audience. The models 

expressed by students in modeling activities were examined using Laurence Bardin's Content 

Analysis, revealing over comings from macroscopic to microscopic approaches. The second 

part consists of the correlations of the dissociation energy of homonuclear diatomic molecules 

as a periodic property in a graphical and equational way based on the adoption of characteristics 

of the families of the periodic table, such as the number of unpaired electrons, the bond order, 

the establishment of bonds pi, among others. Still with the intention of deepening the 

relationships to be established based on aspects of the molecular orbital diagrams, it is 

suggested to treat the sigma-pi inversion through the orbital energy used by Allen in the 

description of the configuration energies. In this way, it is expected to contribute to the area of 

Chemistry Teaching through the MDU planned on MOT, having observed a movement towards 

the appropriation of Science and significant advances regarding the fragmented views of 

scientific models of chemical bonding. Regarding dissociation energy, correlations were 

obtained between the described and experimental values, inferring relationships based on the 

properties of the isolated atom. Finally, the interpretation of the sigma-pi inversion from the 

perspective of orbital energy allowed a clear graphical representation of this behavior, enriching 

the understanding of the phenomenon. 

Keywords: Molecular Orbital Theory; Multi-strategic Didactic Unit; Teaching Based on 

Modelling; Bond dissociation energy; Orbital energy.  
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1 INTRODUÇÃO 

 

A Teoria do Orbital Molecular (TOM) é um modelo científico de ligação química com 

fundamentos da mecânica quântica, sendo importante para o estudo espectroscópico de 

moléculas. Datada em meados da década de 1920, a TOM amplia o entendimento da ligação 

química para além do compartilhamento de pares eletrônicos (Pereira et al., 2017). De acordo 

com a TOM, os elétrons ocupam os orbitais moleculares e, consequentemente, há o 

pertencimento dessas entidades por toda a estrutura molecular (Barros, 1992). Essa distribuição 

se vincula ao surgimento de funções de onda distribuídas por todo um sistema (Miessler; 

Fischer; Tarr, 2014). Dentre os principais responsáveis pela elaboração da TOM estão Robert 

Mulliken, Friedrick Hund, John Lennard-Jones e Edward Condon (Murrell, 2011). Devido as 

contribuições desses cientistas, a TOM atua como uma ferramenta que auxilia na previsão de 

estruturas estáveis, propriedades físicas, reatividade de espécies químicas e comportamento 

magnético de materiais (Murrell, 2011). 

Sendo uma importante ferramenta para avaliação de ligações químicas e sistemas 

moleculares, a TOM compõem a grade curricular dos cursos de graduação em Química, seja 

por meio das disciplinas da área de Química Geral, Química Orgânica ou Inorgânica. No 

Instituto de Química da Unesp de Araraquara, os discentes têm um primeiro contato com esse 

modelo no primeiro ano do curso de Bacharelado em Química na disciplina de Química 

Fundamental (antiga Química Geral) em meio ao estudo das ligações químicas. Como a TOM 

é relevante para os estudos espectroscópicos, é de se esperar que haja uma quantidade 

considerável de estudos em literatura que a envolvam junto às investigações de cunho 

molecular, mas e quanto ao Ensino desse modelo de ligação química?  

Para compreender o que vem sendo trabalhado com a TOM junto ao campo do Ensino 

de Química, foi feito um levantamento bibliográfico em bases de dados e revistas nacionais. 

Desse levantamento percebe-se que há uma forte presença de trabalhos voltados ao 

desenvolvimento e/ou aproveitamento de programas computacionais e aplicativos para 

visualização e comparação de representações gráficas dos diagramas de orbitais moleculares. 

Há registros de concepções alternativas vinculadas aos aspectos da mecânica quântica, 

principalmente, em literatura estrangeira. Todavia, não há menção de trabalhos nacionais que 

tratem o Ensino da TOM como um modelo que dialogue com as outras teorias de ligação 

química. Nesse contexto, o presente trabalho sugere uma abordagem para a TOM como um 

modelo científico de ligação química. A abordagem é organizada por meio de uma Unidade 

Didática Multiestratégica (UDM) estruturada para os anos iniciais dos cursos de graduação em 
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Química. Nessa sequência propõe-se o uso do Ensino Fundamentado em Modelagem (EFM) 

como metodologia de ensino. Com isso, se espera fornecer um material educacional que reúna 

diferentes estratégias didáticas e possa contribuir com a literatura da área. Além da elaboração, 

há a aplicação das aulas fundamentadas na UDM para uma turma do primeiro ano de graduação 

do curso Bacharelado em Química do Instituto de Química da UNESP de Araraquara. Durante 

a aplicação dessas aulas, haverá atividades de modelagem em momentos apropriados acerca do 

conteúdo. Com o intuito de verificar as potencialidades do Ensino da Teoria do Orbital 

Molecular com base em uma UDM orientada pelo Ensino Fundamentado em Modelagem, serão 

analisados os modelos expressos pelos alunos nas atividades de modelagem através da Análise 

de Conteúdo de Bardin. Por fim, diários de aula compõem uma leitura geral sobre essa 

intervenção em sala de aula. 

Em paralelo com a ideia de trazer a TOM em um contexto educacional, há uma parte 

deste trabalho dedicada à pesquisa da disposição energética dos orbitais nos diagramas de 

orbitais moleculares para espécies diatômicas homo- e heteronucleares do primeiro e segundo 

período da tabela periódica. Os diagramas de orbitais moleculares constituem-se como um 

relevante aspecto teórico e simbólico da teoria, sendo modelos vastamente representados em 

materiais de estudo da Química. Ao analisar os diagramas de espécies ditas leves como B2, C2 

e N2 comparadas com as chamadas pesadas como O2 e F2, se nota uma inversão entre os orbitais 

moleculares do tipo sigma (σ) e pi (π). Há alguma forma de explicar essa inversão tão 

comumente encontrada em livros didáticos para a graduação? Para responder esse 

questionamento, o trabalho usufrui da eletronegatividade proposta por Leland Allen na busca 

de um modelo que se coloque como uma boa tratativa da situação descrita.  

Partindo dos diagramas de orbitais moleculares propõe-se ainda uma descrição da 

energia de dissociação de moléculas diatômicas homonucleares formadas por elementos 

químicos do primeiro e segundo período da tabela periódica em relação a propriedades do 

átomo isolado. Com isso, sugere-se correlações entre parâmetros de propriedades como o 

número de elétrons desemparelhados, o número de nós radiais, o número quântico principal, 

entre outras, em relação ao comportamento da energia de dissociação de moléculas diatômicos 

para as famílias dos elementos químicos representativos. Essa proposição vincula-se ao 

aprofundamento do estudo de informações trazidas pelos diagramas de orbitais moleculares. 

Consequentemente, novos modelos são apresentados. 

Dessa forma, se espera contribuir com a área da Química a partir das proposições 

descritas, sendo uma delas a elaboração e aplicação de uma UDM amparada no EFM o que 

culmina na produção de um material educativo direcionado aos anos iniciais dos cursos de 
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graduação em Química. Ademais, se propõe o desenvolvimento de uma correlação entre a 

posição em energia das configurações de valência dos átomos representativos junto aos 

diagramas de orbitais moleculares como tratativa da inversão (σ) – pi (π) ampliando 

discussões acerca desse tema. Por fim, os diagramas de orbitais moleculares inspiraram 

observações que motivaram a descrição de correspondências entre a energia de 

dissociação de moléculas e propriedades do átomo isolado.

Ana Carolina
Riscado
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7 CONSIDERAÇÕES FINAIS 

 

O trabalho voltado à Teoria do Orbital Molecular (TOM) foi firmado sob duas frentes: 

uma para a área de Ensino e outra para o estudo químico dos diagramas de orbitais moleculares. 

Isso foi possível devido ao questionamento de quais são as temáticas do Ensino de Química, 

para o Ensino Superior, mais estudadas em pesquisas de âmbito nacional. Desse 

questionamento observou-se áreas com maior quantidade de trabalhos publicados como, por 

exemplo, as pesquisas direcionadas a experimentação em Química e a metodologia CTSA. 

Todavia não foram encontrados trabalhos voltados à TOM para os cursos de nível superior. 

Dando continuidade à primeira indagação, questionou-se quais são as produções direcionadas 

ao Ensino das Ligações Químicas. Dessa pergunta, percebeu-se que, embora existam materiais 

de análise de livros didáticos e de concepções alternativas sobre a temática, ainda há carência 

de se falar sobre a TOM. Destaca-se que parte considerável dos trabalhos encontrados para o 

Ensino de ligações químicas é orientado para a educação básica. Logo, há um campo pouco 

explorado em relação à temática escolhida, como também ao que tange o público para qual se 

baseiam os estudos nacionais. 

A TOM atua como um modelo científico de ligações químicas, sendo abordada em sala 

de aula desde os primeiros anos dos cursos de graduação em Química no IQ – UNESP. Com 

base no levantamento bibliográfico e no entendimento de que o tema apresenta relevância para 

a compreensão da ligação química, foi sugerida a elaboração e aplicação de uma Unidade 

Didática Multiestratégica (UDM) para a TOM. A UDM compõe um planejamento orientado, 

auxiliando o docente na construção coerente de suas aulas quanto ao tema, conteúdo, objetivos, 

recursos e instrumentos de avaliação. Como metodologia de ensino foi selecionado o Ensino 

Fundamentado em Modelagem (EFM). 

O EFM teve ampla participação em todo o trabalho, tanto na parte voltada ao Ensino de 

Química quanto na proposta Química. Na abordagem Química foram discutidos aspectos 

associados com os diagramas de orbitais moleculares e as propriedades do átomo isolado. A 

observação da inversão σ-π, presente entre as tríades B2, C2 e N2 em relação a O2, F2 e Ne2, 

junto a energia orbital e a descrição das energias de dissociação de moléculas diatômicas 

homonucleares formadas pelos elementos químicos do segundo período da tabela periódica 

constituem as discussões presentes na parte Química. A escolha dessas duas frentes de 

abordagem culmina em direção a TOM. Essas frentes, unidas pelo aprofundamento da TOM, 

entrelaçam o intuito de estudo e apresentação de um modelo científico importante para a 

tratativa das ligações químicas. 
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Tratando-se da perspectiva de disposição energética dos orbitais moleculares em relação 

a inversão σ-π, o trabalho investigou que uma maneira de demonstrar, quantitativamente, essa 

distinção consiste na variação de energia a partir da quantidade de elétrons em orbitais do 

tipo s e p considerando a energia desses orbitais descritas na obra de Mann, Meek e Allen 

(2000). Ao traçar essas variações de B2 a Ne2 percebe-se que há um aumento significativo de 

variação em energia do dinitrogênio ao di-oxigênio. Dessa determinação quantitativa originou-

se um modelo matemático e outro visual para a caracterização do fenômeno da inversão. Esses 

modelos são frutos das considerações de todo um processo em função dos dados experimentais 

disponíveis e da discussão teórica do conteúdo. 

As energias de dissociação das famílias de elementos representativos foram analisadas 

seguindo a quantidade de elétrons desemparelhados, as configurações dos números 

quânticos n e l e as devidas correções e associações de simetria σ ou π, resultando em 

aproximações coerentes dos dados calculados e medidas experimentais. Essa análise permitiu 

a modelagem a partir de propriedades do átomo isolado, como também de características 

advindas da TOM para determinadas entidades químicas. Assim, a ordem de ligação e o número 

de elétrons desemparelhados, por exemplo, deu início a uma série de tratativas que resultaram 

em modelos matemáticos equacionais para a descrição do comportamento periódico da energia 

de dissociação de moléculas dos elementos químicos representativos. 

Quanto ao Ensino da TOM, a adoção da UDM como caminho de planejamento trouxe 

a organização de diferentes estratégias didáticas e um olhar necessário para maneiras diferentes 

de diagnosticar o entendimento dos estudantes. O material produzido para turmas iniciais do 

curso de graduação em Bacharelado em Química pode contribuir com a área de Ensino em 

Química ao trazer uma maneira dinâmica de lidar com o assunto, além de valorizar personagens 

fundadores desse modelo científico. 

As atividades de modelagem sugeridas foram acompanhadas por análise de conteúdo 

dos materiais escritos produzidos pelos estudantes, o que indicou mudanças na percepção da 

ligação química. Da teoria do octeto a diagramas de orbitais moleculares, notou-se que houve 

significativa mudança de interpretação da ligação química. Isso inclui análises realizadas pelos 

alunos sobre a seleção de quais teorias de ligação química são ferramentas condizentes com 

determinadas situações. Logo, partiu dos estudantes a transposição dos modelos. Das supostas 

ligações químicas entre ímãs e gases ao comportamento magnético de moléculas, discutiu-se 

de maneira ativa o paramagnetismo e o diamagnetismo das moléculas. Nesse contexto, os 

diagramas, o posicionamento do elétron em relação aos orbitais moleculares HOMO e LUMO, 

a atração do campo magnético sob os gases, o comportamento do átomo como um ímã, a origem 
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dos gases O2 e N2 e até mesmo a expiração e respiração humana foram assuntos detalhados em 

aula a partir da modelagem e do vídeo produzido. 

Consequentemente, a modelagem promoveu a discussão e o questionamento científico. 

Os estudantes passaram por momentos de transição entre a visão macroscópica de fenômenos 

científicos para a tratativa microscópica. Com isso, desafios foram superados a partir da 

modelagem como instrumento de se pensar sobre a Ciência concomitante ao fazer Ciência. Os 

“por quês” de cada indivíduo geraram movimento na tratativa da TOM, instigando o 

entendimento de como esse modelo científico funciona. Além disso, os modos de interação da 

TOM com os estudantes foram planejados para servir atividades avaliativas individuais e em 

equipe, promovendo além das construções de diagramas e cálculos de ordem de ligação, a 

relação de características tão especiais como os orbitais de fronteira e as propriedades 

periódicas e a valorização do contexto histórico de sua formação presente desde a elaboração 

de todo o material educacional. Dessa maneira, espera-se que o trabalho contribua em aspecto 

químico e educacional ao tratar a TOM como um modelo científico de ligação química, 

valorizando seus atributos e desvelando possíveis trajetórias de descrição da disposição 

energética dos orbitais moleculares. 
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