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IMPACTO POTENCIAL DESTA PESQUISA

Espera-se que o trabalho contribua de forma significativa para a area de Ensino em Quimica
através de um produto educacional voltado para os alunos de graduacdo em Quimica. A
elaboracdo da unidade didatica com uso do Ensino Fundamentado em Modelagem (EFM)
colabora em uma nova perspectiva de se tratar a TOM no Ensino Superior, ressaltando a
importancia dos modelos cientificos e histéricos. Consequentemente, presume-se que atraves
dessa proposta a interpretacdo da ligacdo quimica seja facilitada e permita o entendimento de
propriedades como diamagnetismo e paramagnetismo, estabilidade e fendmenos de estado
excitado. Além disso, a analise da inversdao dos orbitais moleculares ¢ — 7w realizada, busca
contribuir com um melhor entendimento dessa disposi¢éo energética dos orbitais em forma de

tratamento de caracteristicas 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 o — m 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) € um modelo cientifico de ligacdo quimica que surgiu
na década de 1920 assim como a Teoria da Ligacdo de Valéncia (TLV), sendo baseadas na
mecanica quéantica. 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 cientifico satisfatério para a explicagdo da formagéo
de ligagOes, foi observado através de um levantamento bibliografico que a TOM é pouco
explorada como tematica de pesquisa na area de Ensino em Quimica mesmo que conste no
contetido dos cursos de graduacdo. Concomitantemente, 0 estudo da TOM implica no conhecimento
dos diagramas de orbitais moleculares organizados a partir da energia potencial. A observagdo dos
diagramas para espécies diatbmicas homonucleares formadas por elementos quimicos do segundo
periodo da tabela periddica indica uma inversdo da posicdo dos orbitais moleculares entre as espécies
dinitrogénio e di-oxigénio, sendo proposto uma relacdo entre esse comportamento com as energias de
orbital utilizadas por Leland Allen na determinacédo da eletronegatividade. Ademais, a TOM permite
estabelecer conclusdes sobre a existéncia de moléculas com base na ordem de ligagéo, algo utilizado de
maneira a sugerir associacoes dessa e de caracteristicas do atomo isolado para a proposicéo da energia de
dissociacdo de ligacdo em moléculas diatbmicas homonucleares como propriedade periddica dos
elementos quimicos. Dessa maneira, o trabalho € composto por duas partes: a primeira com a elaboracéo
e aplicagdo de uma Unidade Didatica Multiestratégica (UDM) sobre a TOM em uma turma do primeiro
ano do curso de Bacharelado em Quimica no Instituto de Quimica da UNESP. Como
abordagem metodoldgica é utilizado o Ensino Fundamentado em Modelagem (EFM) que,
dentre seus objetivos, busca desenvolver as no¢des sobre a natureza, a abrangéncia e limitacéo
de um modelo cientifico, estimulando a¢Bes de avaliacdo, criagdo e reformulagdo. Ao longo
da UDM, estratégias didaticas foram planejadas com vias de atender ao tema e ao publico-
alvo. Os modelos expressos pelos alunos nas atividades de modelagem foram examinados pela
Analise de Conteudo de Laurence Bardin, revelando superacfes das tratativas macroscopicas
para microscopicas. A segunda parte consiste nas correlagdes da energia de dissociacdo de
moléculas diatdmicas homonucleares como propriedade periédica de maneira grafica e
equacional a partir da adocdo de caracteristicas das familias da tabela periddica, como o
namero de elétrons desemparelhados, a ordem de ligacdo, o estabelecimento de ligagdes pi,
entre outros. Ainda com a intencionalidade de aprofundamento das relacbes a serem
estabelecidas com base em aspectos dos diagramas de orbitais moleculares, sugere-se tratar a
inversdo sigma-pi por meio da energia do orbital utilizada por Allen na descrigéo das energias
de configuracdo. Dessa forma, espera-se contribuir com a area de Ensino de Quimica por meio
da UDM planejada sobre a TOM, tendo sido observado um movimento de apropriagéo da
Ciéncia e avancos significativos quanto as visdes fragmentadas dos modelos cientificos da
ligacdo quimica. Quanto a energia de dissociagdo obteve-se correlagfes entre o0s valores
descritos e experimentais, inferindo relacfes sob o viés de propriedades do atomo isolado. Por
fim, a interpretacéo da inversdo sigma-pi sob a ética da energia do orbital permitiu uma clara
representacdo grafica desse comportamento, enriquecendo a compreensdo do fenémeno.

Palavras-chave: Teoria do Orbital Molecular; Unidade Didatica Multiestratégica; Ensino
Fundamentado em Modelagem; Energia de dissociac¢ao de ligacdo; Energia orbital.



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 INTRODUCAO

A Teoria do Orbital Molecular (TOM) € um modelo cientifico de ligagdo quimica com
fundamentos da mecéanica quantica, sendo importante para o estudo espectroscopico de
moléculas. Datada em meados da década de 1920, a TOM amplia o entendimento da ligacéo
quimica para além do compartilhamento de pares eletrénicos (Pereira et al., 2017). De acordo
com a TOM, os elétrons ocupam os orbitais moleculares e, consequentemente, ha o
pertencimento dessas entidades por toda a estrutura molecular (Barros, 1992). Essa distribuicéo
se vincula ao surgimento de funcBes de onda distribuidas por todo um sistema (Miessler;
Fischer; Tarr, 2014). Dentre os principais responsaveis pela elaboracdo da TOM estdo Robert
Mulliken, Friedrick Hund, John Lennard-Jones e Edward Condon (Murrell, 2011). Devido as
contribuicdes desses cientistas, a TOM atua como uma ferramenta que auxilia na previsao de
estruturas estaveis, propriedades fisicas, reatividade de espécies quimicas e comportamento
magnético de materiais (Murrell, 2011).

Sendo uma importante ferramenta para avaliacdo de ligagfes quimicas e sistemas
moleculares, a TOM compdem a grade curricular dos cursos de graduacdo em Quimica, seja
por meio das disciplinas da area de Quimica Geral, Quimica Orgénica ou Inorgénica. No
Instituto de Quimica da Unesp de Araraquara, os discentes tém um primeiro contato com esse
modelo no primeiro ano do curso de Bacharelado em Quimica na disciplina de Quimica
Fundamental (antiga Quimica Geral) em meio ao estudo das ligacdes quimicas. Como a TOM
é relevante para os estudos espectroscopicos, € de se esperar que haja uma quantidade
consideravel de estudos em literatura que a envolvam junto as investigagdes de cunho
molecular, mas e quanto ao Ensino desse modelo de ligagdo quimica?

Para compreender o que vem sendo trabalhado com a TOM junto ao campo do Ensino
de Quimica, foi feito um levantamento bibliografico em bases de dados e revistas nacionais.
Desse levantamento percebe-se que ha uma forte presenca de trabalhos voltados ao
desenvolvimento e/ou aproveitamento de programas computacionais e aplicativos para
visualizagdo e comparagdo de representacGes graficas dos diagramas de orbitais moleculares.
H& registros de concepgdes alternativas vinculadas aos aspectos da mecénica quantica,
principalmente, em literatura estrangeira. Todavia, ndo hd mencao de trabalhos nacionais que
tratem o Ensino da TOM como um modelo que dialogue com as outras teorias de ligacéo
guimica. Nesse contexto, o presente trabalho sugere uma abordagem para a TOM como um
modelo cientifico de ligacdo quimica. A abordagem € organizada por meio de uma Unidade

Didatica Multiestratégica (UDM) estruturada para os anos iniciais dos cursos de graduacéo em



21

Quimica. Nessa sequéncia propde-se o0 uso do Ensino Fundamentado em Modelagem (EFM)
como metodologia de ensino. Com isso, se espera fornecer um material educacional que retna
diferentes estratégias didaticas e possa contribuir com a literatura da area. Além da elaboracéo,
ha a aplicacdo das aulas fundamentadas na UDM para uma turma do primeiro ano de graduacéo
do curso Bacharelado em Quimica do Instituto de Quimica da UNESP de Araraquara. Durante
a aplicacdo dessas aulas, havera atividades de modelagem em momentos apropriados acerca do
conteddo. 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, seréo
analisados os modelos expressos pelos alunos nas atividades de modelagem através da Analise
de Contetdo de Bardin. Por fim, diarios de aula comp&em uma leitura geral sobre essa
intervencdo em sala de aula.

Em paralelo com a ideia de trazer a TOM em um contexto educacional, hd uma parte
deste trabalho dedicada a pesquisa da disposi¢do energética dos orbitais nos diagramas de
orbitais moleculares para espécies diatbmicas homo- e heteronucleares do primeiro e segundo
periodo da tabela periodica. Os diagramas de orbitais moleculares constituem-se como um
relevante aspecto teorico e simbdlico da teoria, sendo modelos vastamente representados em
materiais de estudo da Quimica. Ao analisar os diagramas de espécies ditas leves como B, C>
e N2 comparadas com as chamadas pesadas como O e F», se nota uma invers&o entre os orbitais
moleculares do tipo sigma (o) e pi (). Ha alguma forma de explicar essa inversdao tao
comumente encontrada em livros didaticos para a graduacdo? Para responder esse
guestionamento, o trabalho usufrui da eletronegatividade proposta por Leland Allen na busca
de um modelo que se coloque como uma boa tratativa da situacéo descrita.

Partindo dos diagramas de orbitais moleculares propde-se ainda uma descricdo da
energia de dissociacdo de moléculas diatbmicas homonucleares formadas por elementos
quimicos do primeiro e segundo periodo da tabela periddica em relacdo a propriedades do
atomo isolado. Com isso, sugere-se correlacdes entre parametros de propriedades como o
numero de elétrons desemparelhados, o nimero de nds radiais, 0 numero quéantico principal,
entre outras, em relagdo ao comportamento da energia de dissociacdo de moléculas diatbmicos
para as familias dos elementos quimicos representativos. Essa proposicdo vincula-se ao
aprofundamento do estudo de informacdes trazidas pelos diagramas de orbitais moleculares.
Consequentemente, novos modelos sdo apresentados.

Dessa forma, se espera contribuir com a area da Quimica a partir das proposigdes
descritas, sendo uma delas a elaboracédo e aplicacdo de uma UDM amparada no EFM o que

culmina na producdo de um material educativo direcionado aos anos iniciais dos cursos de
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graduacdo em Quimica. Ademais, se propde o desenvolvimento de uma correlagdo entre a
posicdo em energia das configuracBes de valéncia dos atomos representativos junto aos
diagramas de orbitais moleculares como tratativa da inversdo (o) — pi () ampliando discussdes
acerca desse tema. Por fim, os diagramas de orbitais moleculares inspiraram observacdes que
motivaram a descricdo de correspondéncias entre a energia de dissociacdo de moléculas e

propriedades do atomo isolado.

1.1 Hipdtese de pesquisa

A Teoria do Orbital Molecular (TOM) se vincula a interpretagdo moderna da ligacdo
guimica junto ao mundo quantico fornecendo a previsdo da estabilidade e existéncia de
moléculas, a observacdo da manifestacdo da cor, a reatividade de sistemas moleculares, entre
outros. Assim, uma proposta de ensino através do Ensino Fundamentado em Modelagem
(EFM), com o auxilio do planejamento didatico-pedagdgico por meio de uma Unidade Didéatica
Multiestratégica (UDM), contribui para uma melhor aprendizagem desse modelo cientifico
pelos estudantes, sendo capaz de fornecer material para a literatura de uma tematica relevante
que ainda pode ser explorada junto ao Ensino. Além disso, hd uma intrigante inversdo conhecida
como sigma (o) — pi (m) nos diagramas de orbitais moleculares na transi¢éo da entidade N> para
O2. A essa inversio se propde um caminho de analise através da eletronegatividade de Allen,

possibilitando uma visdo mais completa dos diagramas de orbitais moleculares.

1.2 Pergunta da pesquisa

Como foi o processo de ensino e aprendizagem de alunos do 1° ano do curso de
bacharelado em Quimica do Instituto de Quimica da UNESP de Araraquara sobre a Teoria do
Orbital Molecular (TOM) com o uso de uma Unidade Didatica Multiestratégica (UDM)
fundamentada pela modelagem?

Além disso, sabendo que os diagramas de orbitais moleculares constituem parte
relevante da Teoria do Orbital Molecular (TOM), como pode ser descrita a relagdo entre a
eletronegatividade dos elementos quimicos e a posicao em energia dos orbitais moleculares nos
diagramas para espécies diatbmicas homonucleares expandindo o entendimento dos diagramas?
E como as potencialidades da TOM podem ser correlacionadas junto as propriedades dos

atomos isolados a fim de sugerir modelos explicativos acerca do comportamento da energia de
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dissociacdo de moléculas diatbmicas homonucleares formadas por elementos quimicos do

segundo periodo da tabela periddica?

1.3 Objetivos

O trabalho visa dois objetivos principais vinculados a Teoria do Orbital Molecular com

base nas potencialidades dessa como modelo cientifico de liga¢do quimica:

- Analisar as contribui¢cbes de uma Unidade Didatica Multiestratégica baseada no
Ensino Fundamentado em Modelagem para abordagem da Teoria do Orbital Molecular voltada
aos estudantes do Bacharelado em Quimica do Instituto de Quimica da UNESP de Araraquara.

- Elaborar uma correlacgdo entre a posicdo em energia das configurac@es de valéncia dos
atomos representativos, principalmente, do primeiro e segundo periodos da tabela periddica
com os diagramas de orbitais moleculares estabelecidos por estes atomos em moléculas

diatdmicas homo e heteronucleares tornando possivel a motivagao clara da inversdo sigma (o)

—pi (m).

Como desdobramento dos objetivos gerais sdo propostos 0s seguintes objetivos

especificos:

- Elaborar um produto educacional direcionado ao Ensino da Teoria do Orbital
Molecular com auxilio do planejamento didatico pedagdgico por meio de Unidades Didaticas
Multiestratégicas e o uso de diferentes estratégias didaticas.

- Aplicar a Unidade Didatica Multiestratégica, baseada no Ensino Fundamentado em
Modelagem para abordagem da Teoria do Orbital Molecular a estudantes do Ensino Superior
em Quimica do Instituto de Quimica.

- Analisar as contribui¢fes do Ensino Fundamentado em Modelagem para abordagem
da Teoria do Orbital Molecular.

- Construir um produto educacional acerca da Teoria do Orbital Molecular reunindo
aspectos qualitativos e quantitativos que auxiliem os leitores na compreensédo dos diagramas de
orbitais moleculares de espécies diatbmicas homo- e heteronucleares advindas dos atomos do

primeiro e segundo periodo da tabela periodica.
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2 LEVANTAMENTO BIBLIOGRAFICO

A fim de compreender como a Teoria do Orbital Molecular (TOM) ¢ trabalhada na area
de Ensino em Quimica, foi feito um levantamento bibliografico no acervo virtual de alguns
periodicos a fim de conhecer o que foi produzido na &rea de Ensino de Quimica para a educagédo
superior ao longo dos ultimos anos. Foram estudados os trabalhos publicados entre os anos de
2010 e 2022 a partir de algumas questdes orientadoras. Inicialmente, houve a intencdo em saber
0 que vem sendo produzido no Ensino de Quimica almejando a educacao a nivel superior no

Brasil. A partir disto, como as ligacGes quimicas séo tratadas nesse ambito?

O que vem sendo produzido na area de Ensino de Quimica para a educacgéo superior?

Para responder a essa questdo foram selecionados 0s seguintes periddicos: Revista
Brasileira de Ensino de Quimica, Revista Brasileira de Pesquisa em Educacdo em Ciéncias,
Revista Ciéncia e Educacdo, Ensaio Pesquisa em Educacdo em Ciéncias, Investigacdes em
Ensino de Ciéncias (IENCI), Quimica Nova e Quimica Nova na Escola (QNESC). Os
periddicos consultados sdo nacionais de acesso aberto e divulgam as pesquisas da area de
Ensino de Quimica e Ensino de Ciéncias. A divulgacao é feita por meio impresso e/ou online
através da biblioteca digital Scielo ou de site préprio. Os periddicos sdo bem avaliados
conforme o sistema Qualis Periddicos da Plataforma Sucupira/CAPES em que a classificacdo
desses se encontra em A ou B. Desse modo, a boa avaliagdo na éarea de interesse, a facilidade
de acesso e 0 contexto nacional guiaram a escolha desses periodicos. Além desses, foi realizado
um levantamento a partir das teses e dissertacdes da CAPES.

Para a consulta acerca do tema foram utilizadas as palavras-chaves: ensino de quimica;
ensino superior; quimica; ensino. Os artigos foram selecionados a partir da leitura dos titulos,
resumos, palavras-chaves e, quando necessario, do texto completo. Dessa forma, foi possivel
conhecer o que vem sendo estudado na area de Ensino de Quimica para o Ensino Superior.

A Revista Brasileira de Ensino de Quimica apresentou 36 trabalhos. Estiveram
presentes nas palavras-chaves dos trabalhos encontrados as seguintes tematicas e quantidades
que foram citadas: metodologia de ensino CTSA (2), linguagem simbolica (1),
experimentacao (7), educacao a distancia (2), estratégias de ensino (1), evasdo (1), formacao
docente (1), sequéncias de ensino-aprendizagem (1), historia da ciéncia (1), concepcdes
prévias (1), motivacao para docéncia (1), pratica docente (1), profissdo docente (1), extensao
(1), estagio supervisionado (1), quimica verde (6), formacao de professores (9), formacao
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inicial de professores (1), interdisciplinaridade (1), modelos (3), filosofia da ciéncia (1),
metodologias diferenciadas (2), educacdo inclusiva (1), licenciatura em quimica (1),
curriculo (1), tecnologia de informacdo e comunicacdo (1) e filosofia da ciéncia (1). As
tematicas de formacdo de professores, experimentacdo e quimica verde foram as mais
presentes no periodico.

O periodico Revista Brasileira de Pesquisa em Educacdo em Ciéncias reportou 17
trabalhos. As tematicas que apareceram nas palavras-chaves foram: quimica verde (1),
histéria da quimica (1), perfil dos estudantes (1), formacdo de professores (2), formacéo
inicial de professores (1), necessidades formativas (1), acdo mediada (1), ressignificacédo (1),
andlise do discurso (1), CTS (1), perfil conceitual (1), gramatica de design visual (1),
aprendizagem baseada em equipes (1), diretrizes curriculares (1) e analise de projeto
pedagdgico de curso (1). Nesse periddico, a formacdo de professores/formacéo inicial de
professores teve maior presenga.

A busca na Revista Ciéncia e Educagéo resultou em 15 trabalhos. As palavras-chaves
indicaram que foram trabalhadas as tematicas: formacao de professores (2), formacao inicial
de professores (1), ensino e aprendizagem (1), letramento digital (1), jogos (1), pesquisa em
educacdo (1), didatica (1), analise de discurso (2), inclusdo (2), relacdo professor e estudante
(1), préatica docente (1) e andlise semidtica (1). Em geral a formacdo de professores, a
educacdo inclusiva e a analise de discurso em materiais se destacaram nesse periodo.

A consulta na Revista Ensaio Pesquisa em Educacdo em Ciéncias apresentou 9
trabalhos, os quais, continham nas palavras-chaves: analogia (1), recursos educacionais (1),
linguagem (1), modos semidticos e multimodalidade (1), formacdo de professores (2),
laboratorio de ensino (1), argumentacédo (1) e educacao inclusiva (1).

A procura na Revista Investigacbes em Ensino de Ciéncias reportou 23 trabalhos.
Nesses trabalhos foram encontradas as tematicas: CTS (1), evasdo (1), producdo académica
brasileira (1), formagéo de professores (5), formagéo inicial de professores (1), formadores
de professores (1), livros didaticos (2), experimentacéo (2), pesquisa bibliogréafica (1), texto-
cientifico (1), quimica verde, relagdo com o saber (1), professor-pesquisador (1), curriculo
(1), contextualizacdo (1), comunicacdo cientifica (1) e historias em quadrinhos (1).
Observou-se que a tematica de formacao de professores/formacéo inicial de professores teve
maior incidéncia.

O levantamento na revista Quimica Nova forneceu 22 trabalhos para a pergunta de
interesse, 0s quais, possuiam as tematicas: formacéo de professores (3), formagéo continuada

de professores (1), ensino e aprendizagem (3), casos investigativos (1), desenvolvimento de
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competéncias (1), Historia da Ciéncia/Quimica (3), linguagem cientifica (3), jogos de
empresa (1), escrita cientifica (1), analogias (1), concepcoes alternativas (1), questdes étnico-
raciais (1), autoria coletiva (1) e aprendizagem colaborativa com suporte computacional (1).

O periddico Quimica Nova na Escola apresentou um total de 30 publicacdes com as
temaéticas: concepcdes dos professores (1), formacdo de professores (6), formacéo inicial de
professores (2), pratica docente (2), PIBID (5), contextualizacdo (2), experimentacdo (3),
educacdo ambiental (1), atividades ludicas (1), licenciatura parcelada (1), curriculo (1),
modelos e representacfes (1), monografia de conclusdo de curso (2), pesquisa-acdo (1).
Formagéo de professores/formacéo inicial de professores, PIBID e experimentagdo foram as
tematicas com maior presenca nesse periédico.

Pelo levantamento foi possivel verificar que ha uma abordagem maior em relacdo a
formacdo de professores / formacdo inicial de professores e a experimentacdo no ensino
superior no periodo analisado, além de um certo destaque em uso da CTSA (Ciéncia,
Tecnologia, Sociedade e Ambiente) como metodologia de Ensino para a area da Quimica.

Quanto ao levantamento das teses de doutorado pela CAPES, foram encontrados 44
resultados. A grande maioria diz respeito a formacao de professores (13), seguido da educacao
inclusiva (3) e divulgacéo cientifica (3). Outros assuntos foram tratados como saberes docentes
(1), tecnologias educacionais (1), perfil conceitual (1), argumentacdo (2), revisao por pares (1),
semiotica (1), curriculo (1), llhas interdisciplinares de racionalidade (1), questdes étnico-raciais
(1), Concepcdes e obstaculos epistemoldgicos (1), praticas pedagogicas (1), quimica verde (1),
retextualizacdo (1), casos investigativos (2), abordagem CCS (construcionista, contextualizada
e significativa) (1), alfabetizacdo cientifica (2), aprendizagem por acédo coletiva (2), producéao
académica em Quimica ou de pesquisa em ensino de quimica (2), ludicidade (1) e modelagem
molecular (1).

Quanto ao levantamento das dissertacdes de mestrado pela CAPES, foram encontrados
101 resultados, sendo que 30 desses se referem a formacao de professores. As outras tematicas
retrataram: experimentacdo (8), educagdo ndo formal (1), mediacdo semidtica (1), politicas
educacionais (1), alfabetizacdo cientifica (4), tecnologia na educacgéo (3), educacdo ambiental
(5), evaséo (1), elaboracdo de significados (1), reviséo narrativa (1), aprendizagem significativa
(1), educacdo inclusiva (3), permanéncia estudantil (3), analogias (1), CTSA (2), caracteriza¢ao
dos estudantes (3), concepc¢des alternativas (3), ensino de quimica analitica (1), interacOes
discursivas (1), tutorias (1), géneros/educacdo sexual (1), livro didatico (2), elaboragdo de
material (5), conceitos cientificos (4), abordagem cooperativa (2), curriculo (3), questdo étnico-

racial (1), avaliacédo (1), jogos (3), Historia da Ciéncia (2), estudo de caso (1), estudo de material
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(1). Com predominio claro da formacdo de professores, ndo se encontrou um estudo
aprofundado da TOM, mas um desses trabalhos — “As naturezas da ligagdo quimica covalente:
uma proposta de perfil conceitual” de Ricardo Santos Baltieri - discutiu em forma de revisdo

narrativa o conceito de ligacdo quimica que € crucial nesse estudo.

e O que vem sendo produzido na area de Ensino de Quimica para o ensino de

ligagBes quimicas? O que essas pesquisas mostram?

Para responder a essa questdo foram consultados os mesmos periodicos e o portal da
CAPES, sendo observados alguns resultados para parte desses materiais. A partir do
levantamento realizado foram encontrados dois artigos na revista Brasileira de Educacéo em
Ciéncias. Em um deles, foram estudadas analogias quanto ao ensino de ligacGes quimicas em
escolas de ensino médio, tendo como titulo “Analogias sobre ligagdes quimicas elaboradas
por alunos do Ensino Médio” das autoras Paula Mendonca, Roséria Justi e Mary Mendes de
Oliveira. O outro trabalho apresentado pela revista se refere a um levantamento em periodicos
nacionais e internacionais que indicou que as concepgOes alternativas foram o assunto
predominante quanto ao tema de liga¢fes quimicas — “Pesquisas em peridodicos nacionais e
internacionais sobre o ensino e aprendizagem de ligagdo quimica” dos autores Lucas
Fernandes e Angela Campos. Assim, 0 estudo acabou por indicar as concepcdes com maior
frequéncia encontradas no Ensino de ligacdo covalente, ligacdo ibnica e ligacdo metélica
fornecendo ao leitor um panorama das mdltiplas interpretacdes vinculadas ao tema.

Ja na revista InvestigacBes em Ensino de Ciéncias pode-se destacar o artigo —
“Investigando aproximagdes entre textos de divulgacdo cientifica e livros didaticos de
Quimica” dos autores Maria Costa de Oliveira, Leonardo Cantanhede e Severina Cantanhede.
Esse artigo trouxe uma analise de livros didaticos e textos de divulgacéo cientifica aplicados
ao tema de ligacdes quimicas.

No periddico Quimica Nova foram encontrados trés trabalhos da década de 1980 e
1990 sobre o assunto, sendo que esses discutem a compreensdo da regra do octeto, a
historicidade e a conveniéncia de seu uso na pratica e no Ensino, sendo esses: “Topicos em
Ligacdo Quimica I: sobre o procedimento para escrever estruturas de Lewis” de Natarajan
Subramanian, Antonio Filho e Teresa Saldanha; “Tépicos em Ligacdo Quimica II: sobre o
mérito da regra do octeto” de Natarajan Subramanian, Antonio Filho e Teresa Saldanha e

“Regra do octeto e Teoria da Ligagdo Quimica no Ensino Médio: Dogma ou Ciéncia?” de
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Eduardo Mortimer, Gerson Mol e Lucienir Duarte. Apesar de se encontrarem fora do periodo
em pesquisa, entende-se a importancia desses trabalhos na discusséo da regra do octeto.

Narevista Quimica Nova na Escola o tema “ligacdes quimicas” € associado com jogos
e atividades ludicas para sua aprendizagem, mapas conceituais e analise de livros totalizando
o encontro de 5 trabalhos. Foram eles: “Representagdes presentes nos livros didaticos: um
estudo realizado para o conteido de ligacédo idnica a partir da Semidtica Peirceana” de Karina
Scalco, Marcia Regina Cordeiro e Keila Kiill; “Os jogos educacionais de cartas como
estratégia de Ensino em Quimica” de Joaquim Mendes da Silva, Antdnio Carlos de Oliveira
Guerra, Juliana Branddo, Enilce Vaitsman, Claudia Barros, Anderson Cosme de Oliveira,
Patricia Focetola, Roberto Xavier de Almeida, Rafael lack, N&dia da Silva Pedro, Lucas
Grion, Aline Souza e Pedro Costa; “I6nico ou covalente? Dama Quimica como forma ludica
e interativa para 0 Ensino de Quimica na Educagéo Basica” de Lindaura Santos, Deise Lima,
Maria José Sales e Eltamara Souza da Conceicao; “Uso combinado de mapas conceituais e
estratégias diversificadas de Ensino: uma andlise inicial das ligagdes quimicas” de José Odair
da Trindade ¢ Dacio Hartwig e “Analise sobre as formas de apresentacdo do conhecimento
quimico: o conceito de ligacdes quimicas em livros didaticos” de Tavane Rodrigues,
Fernanda da Silva, Bruno Pastoriza, Fabio Sangiogo, Alessandro Soares e Vitoria Silva. As
estratégias de ensino para as ligagcbes quimicas, como as atividades ludicas e 0o mapa
conceitual revelam o interesse por formas de abordagem desse contetdo revelando uma certa
tendéncia em como tratar esse assunto em sala de aula.

Um levantamento também foi realizado na plataforma Scielo em que 3 resultados
indicavam que a area de Ensino trouxe trabalhos sobre ligagdo quimica. Foram eles: “A
solubilidade dos compostos i6nicos: como os licenciandos em Quimica explicam o
comportamento do cloreto de prata” de Analice de Almeida Lima e Isauro Beltran Nanes;
“Ligacdes entre metais: reflexdes a partir dos modelos empregados em livros didaticos
brasileiros de quimica” de Wilmo Francisco Junior, Erivaldo da Silva e Wellington Francisco
e “Ligacdes quimicas em livros didaticos de quimica: uma analise dos elementos dos géneros
de discurso” de Jodo Freitas Filho, Sirio Silva, Cleiton Souza, Ladjane de Freitas, Juliano
Freitas e Jucleiton Freitas. A busca resultou em trabalhos que realizam uma analise no texto
em livros didaticos para o ensino médio, mostrando a importancia da definicdo de ligagédo
quimica no século XX por Gilbert Lewis e as possiveis falhas representacionais e textuais
dos livros que acabam colaborando para o estabelecimento de compreensdes equivocadas.

Dificuldades de uso das ligagdes idnicas surgem no trabalho dos autores Almeida Lima e
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Beltrdn Nunes que ressaltam a importancia de discussfes durante a formacdo inicial de
professores.

Dessa forma, o levantamento revela que o estudo de ligagbes quimicas relne,
principalmente, a analise de livros didaticos, o levantamento de concepcgbes alternativas
frente as ligagBes ibnica, metalica e covalente e 0 uso de estratégias de ensino diversificadas
para abordagem do assunto. Em quaisquer dos trabalhos houve foco para a TOM, mesmo
sendo um modelo cientifico de ligacdo quimica. Parte disso se da pela concentracdo de
trabalhos voltados a ligacdo quimica em nivel escolar. Quando focamos nossa leitura ao
Ensino Superior, encontramos apenas um trabalho que trata com maior afinco sobre a TOM:
“Diagramas de energia de orbitais em livros didaticos de Quimica Geral: uma analise sob o
Viés da Semiotica Peirceana” dos autores Evandro Rozentalski e Paulo Alves Porto. Nesse
trabalho € feita uma andlise das representacGes de diagramas trazidas por livros didaticos do
Ensino Superior, observando contextos de aplicagdo, objetivos e possiveis interpretacdes
equivocadas que podem ser geradas. Assim, em ambito nacional, a Teoria do Orbital
Molecular ainda ndo é amplamente estudada, o que estimula a proposta de um produto
educacional voltado ao seu Ensino e discussdo, além de apontamentos sobre o
desenvolvimento do tema em sala de aula e a compreensao dos estudantes.

O portal da CAPES reportou 3 teses para a pesquisa, sendo uma delas de estudo do
conceito de ligacdo quimica. Quanto as dissertacdes foram reportados outros 3 trabalhos,
sendo 2 deles de perfil conceitual da ligacdo quimica: Livros didaticos de Quimica: uma
analise a luz do perfil conceitual para o conceito de ligacdo quimica de Vivian Parra e 0
trabalho j& mencionado de Ricardo Baltieri. O outro trabalho se refere ao estudo do
tratamento desse tema em livros didaticos — Ligacdo Quimica: Do Saber Sabio ao Livro
Didatico de Cleidon Guimardes. Logo, as ligacGes quimicas constituem objeto de interesse
em seus significados como reportados pela pesquisa, porém nota-se que a abordagem da
TOM encontra espaco no Ensino de Quimica para uma proposta de abordagem por meio de
Unidades Didaticas Multiestratégicas.

E importante destacar que os planos de ensino da disciplina de Quimica Geral do
Instituto de Quimica trazem que a Teoria do Orbital Molecular faz parte do conteudo da
disciplina, bem como séo indicados livros como referéncias bibliograficas para estudo. N&o
foram utilizados como base para o levantamento os planos de ensino organizados para cada

universidade, pois teve-se a intencdo de compreender as publicacdes elaboradas pelos pares.
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3 JUSTIFICATIVA

Espera-se que o trabalho contribua com o campo de Ensino de Quimica ao tratar a
Teoria do Orbital Molecular (TOM) como um modelo cientifico de ligacdo quimica, sendo
essa teoria pouco aprofundada na literatura da 4rea mencionada. Essa percepcao se da devido
ao levantamento realizado que indicou espaco para a tratativa do assunto. Para isso, fora
elaborada uma Unidade Didatica Multiestratéegica (UDM) sobre a TOM, embasada na
metodologia do Ensino Fundamentado em Modelagem (EFM). Ademais, o trabalho objetiva
propor uma discussdo a respeito da inversdao ¢ — © em diagramas de orbitais moleculares do

segundo periodo da tabela periddica usando a eletronegatividade de Leland Allen.
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4 REFERENCIAL TEORICO

Conforme Martins (2021), a mecanica quantica surgiu por volta de 1900 com as
contribui¢cbes de Max Planck acerca da radiacdo do corpo negro, embora um consideravel
desenvolvimento ocorreu nos anos de 1920. Foi nessa década também que a Teoria do Orbital
Molecular (TOM) se desenvolveu a partir dos estudos de Robert Mulliken, Friedrich Hund,
John Lennard-Jones e Edward Condon (Murrell, 2011). O desenvolvimento historico da TOM
sera abordado de maneira que acontecimentos importantes para o desencadear da teoria sejam
lembrados neste capitulo. Assim, os preludios da quimica quantica e da ligacdo quimica seréo

referidos para a énfase trazida a TOM.

4.1 Anos de 1900 a 1910

As radiacBGes eletromagnéticas sdo o resultado de campos elétricos e magnéticos
oscilantes que percorrem o vacuo na velocidade da luz (c) equivalente a 2,99.10% m/s. Alguns
exemplos de radiacdo eletromagnética sdo a luz visivel, as ondas de radio e micro-ondas. A
emissdo de luz por objetos quentes, conhecida como radiacdo de corpo negro também é de
natureza eletromagnética e foram um desafio para a Fisica Classica. O corpo negro consiste em
um objeto capaz de absorver toda a radiacao eletromagnética nele incidente, conforme explica
Studart (2000). O principio do corpo negro foi proposto em 1860 por Robert Kirchoff que
também deduziu a relacdo da absor¢do e emissao de calor em funcdo do comprimento de onda
absorvido ou emitido em temperatura especifica (Gontijo; Rodrigues, 2022). Um objeto com
caracteristicas similares ao de um corpo negro ideal consiste em um forno, isolado
termicamente, revestido internamente de material metdlico e com um orificio voltado ao
exterior (Studart, 2000). No corpo negro, toda a radiacdo incidente que adentra pelo orificio é
refletida em seu proprio interior (Studart, 2000). Ao aquecer um corpo negro, ha emissdo da
radiacdo eletromagnética em seu interior o que promove a reabsorcdo continua, sendo que
apenas uma parte das emissdes evade através do orificio. Isso origina um espectro continuo de
frequéncias. Essas radiagdes emitidas apresentardo um méaximo de intensidade em determinado
comprimento de onda. A grande questdo para a Fisica Classica na epoca é que conforme a
temperatura é elevada, a quantidade de energia emitida pelo corpo negro também aumenta o
que provoca o deslocamento da intensidade da radiacdo emitida para comprimentos de onda
cada vez mais curtos. Logo, a intensidade da radiagdo emitida por objetos quentes poderia

tender ao infinito em comprimentos de onda muito curtos e as transferéncias de energia entre
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0s corpos ndo teriam restricdo. A esse dilema se da o nome de catastrofe do ultravioleta
(Gontijo; Rodrigues, 2022).

O fisico alemdo Max Karl Ernst Ludwig Plank sugeriu, em 1900, uma outra forma de
tratar a transferéncia de energia. Para o cientista deveria haver uma energia minima para essas
transferéncias. Planck investigou a matéria que emite a radiagdo, considerando-a como
constituida por osciladores cuja energia seria multipla de quantidades determinadas. Assim,
quando uma radiacao de frequéncia v ¢ gerada por um oscilador, por exemplo, deve haver uma
energia minima para que ele oscile. Levando essa ideia para o sistema atémico, os atomos do
material do corpo negro podem emitir ou absorver radiacdo eletromagnética em determinadas
frequéncias. Apds o estudo de equacgdes formuladas por cientistas como John William Strutt
(Lord Rayleigh), Ludwig Boltzmann, Josef Stephan, Wilhem Wien, entre outros, para a
tratativa das relacGes de intensidade de energia x comprimento de onda x temperatura, Planck
considerou que osciladores sé podem emitir energia em determinadas quantidades (Studart,
2000). Assim, a energia poderia ser liberada ou absorvida pelos atomos do corpo negro em
quantidades definidas. Planck nomeou a menor quantidade de energia emitida ou absorvida
como radiacdo eletromagnética como quantum. A descricdo da quantidade de energia
transferida (E) entre um sistema atdbmico e a vizinhanga € reconhecida pela

(Equacéo 1).

E=n.hv (Equacéo 1)

Emque,n=1,2,3..., héaconstante de Planck igual a 6,626.10734).s e v ¢ a frequéncia.

A quantizag&o da energia solucionava o problema da catastrofe do ultravioleta, servindo
apenas para osciladores materiais. De forma quantizada, a energia é emitida e absorvida por
multiplos da constante de Planck.

A quantizacao da energia proposta por Planck foi trazida para a luz por Albert Einstein
em 1905 no contexto do efeito fotoelétrico. O efeito fotoelétrico, descoberto em 1887 por
Heinrich Rudolf Hertz, consiste na emissao de elétrons de superficies metélicas apds emissdo
de determinadas frequéncias de luz. Phillip Lenard realizou alguns experimentos para
identificar que o comportamento do efeito fotoelétrico era condizente com as ideias da época.
Para isso, estudou a emiss&o de elétrons de um metal. Lenard incidiu sobre uma placa de metal,
isolada ao vacuo em um recipiente de vidro, uma luz branca. Disso, mediu a velocidade dos
elétrons e era esperado que o0 aumento da intensidade de luz incidente provocasse uma resposta

de velocidade maior daqueles ejetados. O efeito fotoelétrico também deveria funcionar com
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qualquer frequéncia de luz desde que a energia incidente fosse intensa. Caso a intensidade da
luz fosse baixa, entdo haveria um tempo maior para ejecdo dos elétrons da placa metélica.
Entretanto, nada disso se provou valido com as experimentacdes. O que se observou foi que
havia uma frequéncia minima de luz incidente para que cada metal tivesse seus elétrons
ejetados. A energia cinética desses elétrons aumentava com maior frequéncia de luz e ndo com
a intensidade, um contraponto para a Fisica Classica.

Para explicar a emissdo associada a uma frequéncia apropriada para cada metal e a
independéncia da intensidade de luz, Einstein usou a quantizacdo de energia por Planck como
caracteristica universal da luz, assim, ela é constituida por quantas isolados de energia,
reconhecidos como fotons. A emissdo de um elétron depende entdo da absor¢do de um féton de
energia 4.0, como Planck demonstrou. Realizando a modificacdo necessaria para cada metal do

efeito fotoelétrico, a interpretacdo desse efeito consiste na (Equacéo 2).

E=hv—-w (Equacéo 2)

Emque,n=1, 2, 3..., h é aconstante de Planck igual a 6,626.1073*J.s, v é a frequéncia
e W é a energia necessaria para retirar um elétron do metal, sendo comumente chamada de
funcéo trabalho.

Dessa maneira, Einstein ampliou a ideia de quantizacao de energia para a luz tratando-
a como formada por inUmeras particulas (os fotons), complementando o comportamento
ondulatério da radiacao.

Alguns anos depois, em 1908, o fisico e quimico Ernest Rutherford apresentou a
comunidade cientifica um modelo atbmico que descrevia um pequeno e denso nucleo com
cargas positivas com os elétrons localizados a uma certa distancia. Esse modelo desafiava a
Fisica Classica por conta da estabilidade do &tomo. Ao supor que as particulas positivas estejam
paradas, se espera que haja uma atracao eletrostatica entre elas e as de carga negativa, resultando
em liberacdo de energia. Essa proposicdo vem do experimento trabalhado por Rutherford,
Johannes Wilhelm Geiger e Ernest Marsden, em que organizaram a emissdo de particulas alfa
em uma lamina de ouro posicionada a frente de uma tela de sulfeto de zinco que atua como um
anteparo luminescente para detecgdo do desvio, tendo o vacuo entre a lamina e 0 anteparo
(Atkins; Jones, 2012). O desafio da estabilidade foi questionado e resolvido por Niels Bohr.
Bohr aplicou a quantizagdo de energia ao atomo de hidrogénio. Nesse contexto, 0 movimento
dos elétrons se dava em oOrbitas quantizadas. A quantizacdo foi introduzida por meio do

momento angular L do elétron em orbitas definidas pelo nimero quéntico principal n junto a
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quantizacdo dada pela constante de Planck () conforme a (Equagdo 3). O nimero quéantico
principal n, portanto, se relaciona a energia do orbital, assumindo qualquer valor inteiro

positivo.

L=n— (Equacéo 3)

Essa proposta de modelo atbmico parte da discussdo da quantizacdo de energia
apresentada por Planck. A relacdo da quantizacdo das Orbitas, expressa pela
(Equacdo 3), resolveu a questdo da estabilidade mostrando que as transferéncias de energia
aconteceriam na transi¢do de uma Orbita a outra, assim as emissdes e absor¢des ocorrem entre
Orbitas ditas permitidas. Apesar de superar a questdo da estabilidade, 0 modelo fora criado com
base na imposicdo de um numero quantico, o que se tornou mais claro apés o trabalho divulgado

por Erwin Schrodinger em 1926.

4.2 Anos de 1911 a 1920

Durante a primeira metade do século XIX, de acordo com Nogueira e Porto (2019), o
termo ligacdo e valéncia era considerado sinbnimo. Segundo o Gold Book da International
Union of Pure and Applied Chemistry (IUPAC, 2023), valéncia pode ser definida como o
ndmero maximo de atomos univalentes (originalmente atomos de hidrogénio ou cloro) que
podem se combinar com um atomo do elemento em consideracdo, ou com um fragmento, ou
para 0 qual um atomo deste elemento pode ser substituido. A trajetdria de construcdo desse
conceito possui trés etapas conforme proposto por Aradjo Neto (2007): de 1850 a 1870 ha a
emergéncia do conceito e o desenvolvimento de pesquisas na area da quimica organica, de 1870
a 1920 ha o aumento da divulgacdo do conceito em ambito académico e, posteriormente, a
terceira fase € marcada pelo confronto entre as ideias passadas de valéncia e as no¢6es modernas
a partir de metodos fisicos aplicados ao estudo das estruturas das substancias. O estudo das
reacOes organicas por substituicdo, através das teorias dos radicais e dos tipos, junto ao
desenvolvimento de métodos e técnicas, possibilitou a definicdo de valéncia e a diferenciacdo
entre essa e a ligagdo quimica. Destaca-se que a Teoria dos Tipos foi elaborada por Jean Baptiste
Dumas em 1839 a partir de estudos de reacBGes organicas e € considerada como a maior
influenciadora sobre a teoria de valéncia. Os tipos representavam um conjunto de atomos que
compunham os compostos quimicos. Dumas definiu os tipos em tipos mecanicos e tipos

guimicos. Os tipos mecanicos consistiam em um conjunto de atomos unidos para formar as
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substancias resultando em uma férmula geral. J& os tipos quimicos se referiam ao conjunto de
atomos responsaveis pelas propriedades quimicas das substancias. Ambos os tipos poderiam
ser iguais ou diferentes (Nogueira; Porto, 2019). Dumas desenvolveu essa teoria ap6s um
evento, no qual, o aroma das velas causava tosse aos presentes. O quimico determinou que o
cloro presente nas velas era o responsavel pela irritagdo. Ao investigar o que podia ter
acontecido, Dumas observou que atomos de cloro substituiam os de hidrogénio em alguns
compostos organicos, contrariando a teoria dualistica (Nogueira; Porto, 2019). Uma
apresentacdo detalhada sobre o assunto € encontrada no trabalho de Nogueira e Porto (2019).
Segundo Santos, Silva e Wartha (2011), Gilbert Newton Lewis, (Figura 1), foi um dos
responsaveis por atribuir um significado a valéncia. Para Lewis o nimero de valéncia ou
valéncia consiste no niumero de posicdes ou regides ou pontos (terminais de ligacdo) no &tomo
em que O apego aos pontos correspondentes em outros atomos ocorre, indicando as
possibilidades que um &tomo apresenta em se combinar com outro. Lewis também distinguiu
valéncia e nimero polar. Para Lewis o0 niumero polar representava o nimero de elétrons perdidos
por um atomo, o que é interpretado, atualmente, como nimero de oxidacéo. Essa diferenca de
nimero de valéncia e nimero polar € relevante para o esclarecimento de que as ligacdes

envolvem transferéncia eletrdnica, ou seja, um atomo aceita e doa elétrons.

Figura 1 - Gilbert Newton Lewis.
Fonte: Seaborg (2015).
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Além de contribuir nas discussdes referentes a termos como valéncia e nimero polar,
nos anos iniciais do seculo XX, Lewis propds hipéteses relativas ao arranjo de elétrons em um
atomo o que levaria a maior clareza do entendimento do que viria a ser a ligacdo quimica. Esse
passo foi fundamental para a formulacéo das teorias de ligacdo quimica subsequentes como a
Teoria da Ligacgdo de Valéncia (TLV) e a Teoria do Orbital Molecular (TOM).

Em 1902, Lewis esbogcava um modelo de &tomo que representa suas primeiras
impressdes sobre essa organizacdo atbmica chamando-a de teoria do modelo cubico. Esse
modelo se organizava acerca de elétrons arranjados em cubo concéntrico. O cubo com 8
elétrons correspondia aos atomos da familia 18, sendo esse cubo tratado como um carogo de
referéncia para o periodo posterior. Além disso, a transferéncia eletrénica mencionava a
natureza de ceder elétrons, como no caso do cloro e no recebimento desses, exemplificado pelo
magnésio.

Em 1916, Lewis publicou o artigo intitulado “O 4atomo e a molécula” com a discussao
ampliada sobre a teoria do modelo cubico, agora apresentado como dtomo cubico (Figura 2),
apontando uma ilustracdo do atomo por meio de um cubo. O modelo de atomo cubico deu
origem a compreensao da ligacdo quimica. No modelo de atomo cubico, os elétrons de valéncia
sdo organizados de modo que ocupem 0s Vértices do cubo, podendo variar de 0 a 8 0 nimero
de elétrons. Esses elétrons estariam disponiveis para formar ligagdes quimicas, como sugerido
por Lewis (1916), a partir do entendimento que os dois elétrons sdo simbolizados por pontos.
Esses pontos sdo dispostos entre dois nucleos atbmicos a fim de sugerir o compartilhamento do
par eletrénico entre dois nacleos. Os nucleos, por sua vez, podem ser representados de maneira
geral através dos simbolos dos elementos quimicos. Assim, a colocacdo desses pontos entre
dois 4tomos representa a ligagao quimica conforme a Figura 3 (Filgueiras, 2016).

Figura 2 - Representacdo do modelo do &omo cubico.
Fonte: Adaptado de Lewis (1916, p. 767).
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Figura 3 - Representacao da ligacdo quimica por pontos.
Fonte: Obra dos autores.

A distribuicdo dos elétrons de valéncia pela estrutura cubica acompanhou seis

postulados (Lewis, 1916, p. 768, tradugéo livre).

1. Em cada 4tomo h& um “caro¢o” essencial que permanece inalterado em todas as
mudancas quimicas ordinarias e que possui um excesso de cargas positivas correspondendo em
namero ao numero ordinal do grupo na tabela periddica ao qual pertence o elemento.

2. O &tomo é composto do carogo e de um atomo externo ou camada que, no caso do
atomo neutro, contém elétrons negativos em namero igual ao excesso de cargas positivas no
caroco, mas o numero de elétrons na camada pode variar durante a transformacéo quimica entre
Oe8.

3. O atomo tende a ter um numero par de elétrons na camada (de valéncia), e
especialmente a ter 8 elétrons que sdo normalmente arranjados simetricamente nos 8 vértices
de um cubo.

4. Duas camadas atbmicas sdo mutuamente interpenetraveis.

5. Os elétrons podem ordinariamente passar prontamente de uma posi¢do na camada
externa para outra. Nao obstante, eles s&o mantidos em posicéo por limitacdes mais ou menos
rigidas, e essas posicoes e a grandeza das limitacdes sdo determinadas pela natureza do &tomo
e dos outros atomos que estejam combinados com o primeiro.

6. As forcas elétricas entre particulas que estejam muito préximas ndo obedecem a

simples lei do inverso dos quadrados que prevalece em distancias maiores.

A organizagdo do modelo do &tomo cubico junto as ideias de unido entre atomos trouxe
0 reconhecimento de que a ligacdo quimica é resultado do compartilhamento de um par
eletrbnico entre atomos. Assim a ligacdo quimica ficou marcada como um par de elétrons
ligados por dois &tomos. Apesar das grandes contribui¢des ao longo da vida sobre a natureza
da ligacdo quimica e a termodindmica, Lewis ndo foi reconhecido com um Prémio Nobel,

apesar de ter recebido diversas honrarias.
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4.3 Anos de 1921 a 1930

Na area cientifica, um popularizador da teoria de Lewis foi Irving Langmuir. Na década
de 1920, a divulgacéo cientifica de Langmuir acompanhava a pausa temporéaria de Lewis a
servigo do governo norte-americano durante a I Guerra Mundial. Por conta da coordenacédo da
Escola de Defesa contra Gases da Forca Expediciondria Americana, Lewis se afastou da
publicacdo de novos trabalhos. Concomitantemente, Langmuir publicou artigos e proferiu
palestras sobre 0 modelo de ligacdo quimica de Lewis, estudando e propondo melhoras.
Langmuir nomeou a ligagdo quimica de Lewis como ligagdo covalente e criou os conceitos de
eletroneutralidade e isosterismo. A eletroneutralidade consiste na organizacao dos elétrons de
uma molécula de modo que as cargas formais nos atomos sejam nulas ou proximas a zero,
garantindo maior estabilidade na formacdo de ligacdo covalente. Langmuir descreveu o
isosterismo apontando que as moléculas com um namero igual de nucleos e igual nimero de
elétrons possuem, em geral, as mesmas estruturas. Consequentemente, Langmuir concluiu que,
dentre tantas outras, as moléculas CO2, N2O, NCO™ e NNN" s&o lineares (Pauling, 1984).

Acredita-se que Lewis ndo simpatizava com Langmuir, considerando que esse tentava
se apropriar do seu trabalho sobre ligacdo quimica. Além das palestras e artigos publicados,
Langmuir cunhou a palavra “covaléncia” ao se referir a ligagdo quimica, entre dois atomos,
com compartilhamento eletrénico e o “octeto” a organizagdo de até 8§ elétrons no atomo ctibico
(FILGUEIRAS, 2016). Quando questionado em 1923 sobre a colaboracdo de Langmuir ao
tema, Lewis respondeu “na verdade, o trabalho do Dr. Langmuir tem sido totalmente
independente, e tais adicBes como ele fez ao que foi declarado ou implicito no meu trabalho
deve ser creditado a ele sozinho” (apud Pauling, 1984, p. 202, tradugao livre). Ademais:

Tem sido motivo de muita satisfacdo para mim que no curso desta série de aplicacdes
da nova teoria, conduzida com a maior perspicécia, o Dr. Langmuir ndo foi obrigado
amudar a teoria que avancei (Lewis, 1923, apud Pauling, 1984, p. 202, tradugéo livre).

Avancando sobre a mecénica quéntica, se destacam alguns cientistas, dentre eles
Wolfgang Pauli, responsavel por aprimorar a fisica quantica aplicada aos elétrons. Apos o
modelo atémico de Bohr, o fisico alem&o Arnold Sommerfeld propés uma modificacdo em que
0 elétron se moveria em oOrbitas elipticas ao redor do nucleo. Assim como Bohr, Sommerfeld
associou ao modelo um namero gquantico, no caso, 0s outros trés conhecidos — I, ml e ms. O
namero quantico secundario | descreve 0 momento angular do elétron e identifica o orbital. O
terceiro numero quantico, ml, corresponde ao niumero quantico magnetico e retrata a orientagéo

dos orbitais. O quarto numero quantico, ms, é denominado como nimero quantico magnético
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de spin que indica a orientacdo do spin do elétron em relacdo a dire¢do do campo magnético
intrinseco ao interior do &tomo (Atkins; Jones, 2012). Porém, avancando sobre a mecanica
quéntica, Wolfgang Pauli, foi responsavel por aprimorar a fisica quantica aplicada aos elétrons.
Através de suas pesquisas, descobriu-se que o elétron possui um momento magnético intrinseco
0 que acarreta 0 aumento do nimero de niveis de energia que pode ocupar e na orientacdo do
seu spin. Pauli determinou, em 1925, o Principio da Exclusdo que orienta a descri¢do da
estrutura atdmica. O Principio da Exclusao de Pauli diz que dois férmions, particulas com spin
semi-inteiro, ndo podem ocupar simultaneamente 0 mesmo estado quantico, consequentemente,
o0 par de elétrons em cada orbital deve apresentar a0 menos um numero quantico diferente do
outro (Peierls, 1960).

A natureza do elétron também foi discutida na década de 1920. Louis Victor Pierre
Raymond, conhecido como Louis de Broglie foi um fisico francés que propds uma natureza
ondulatéria associada a particulas. Em 1924, De Broglie observara que a dualidade onda-
particula proposta por Einstein para a luz poderia ser estendida para particulas, incluindo os
elétrons (Rosa, 2004).

Sobre isso, De Broglie disse:

Uma grande luz se fez em meu espirito, de forma stbita. Eu fiquei convencido de que
o dualismo das ondas e dos corpUsculos descoberto por Einstein em sua teoria dos
quanta de luz era absolutamente geral e se estendia a toda a natureza fisica (De
Broglie, 1987, p. 103-104, traducéo livre).

A hipétese de De Broglie para o carater dualista dos elétrons foi comprovada
experimentalmente por Clinton Joseph Davisson e Lester Germer em 1927. Nesse experimento,
um filamento € aquecido e emite um feixe de elétrons sob um cristal de niquel que atua como
uma rede de difracdo devido ao arranjo ordenado dos atomos. O resultado foi que a intensidade
do feixe espalhado apresentava um maximo que respeitava as relacdes de comprimento de onda,
angulo de incidéncia e distancia entre os planos proposto por William e Lawrence Bragg,
tratando-se das interferéncias construtivas. Com o comportamento ondulatério apresentado
pelos elétrons, a natureza sugerida por De Broglie as particulas ganhou ainda mais
reconhecimento e ficou conhecida através da (Equacgéo 4) que relaciona o comprimento de onda
(A) e o momento (p), sendo que h corresponde a constante de Planck de valor igual a
6,626.10734J.s. (Atkins; Jones, 2012).
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(Equacéo 4)

SR

A hipotese de De Broglie influenciou o fisico aleméo Erwin Schrddinger a escrever a
equacdo de propagacao das ondas de matéria por incentivar a ideia de que a quantizagdo pudesse
ser tratada como um problema de autovalor, pois De Broglie sugeriu uma explicacdo para a
quantizacdo do modelo Bohr-Sommerfeld em termos de ondas estacionérias de forma a
considerar uma trajetoria unidimensional do elétron (Martins, 2021). A motivacdo de
Schrddinger consistia em obter, de modo natural, a quantizacdo do atomo, dada de modo
arbitrario por Bohr-Sommerfeld, fundamentando-se na ideia de ondas estacionérias junto a uma
analise em que as ondas ocupem qualquer lugar do espaco conforme explica Martins (2021).

Segundo Martins (2021), utilizando a velocidade de onda associada ao elétron,
Schrédinger deduziu uma equacdo de movimento ao elétron em trés dimensdes tendo uma
fungdo de onda (¥) como solugdo que representa o carater ondulatério de uma particula. A sua
teoria ndo dependia da teoria da relatividade, permitindo-lhe a aplicagdo em sistemas acelerados
e em rotacdo, a partir do uso de coordenadas generalizadas e de um sistema conservativo geral.

Foram 6 artigos publicados em poucos meses com o titulo geral “Quantizacdo como um
problema de autovalores”, (Martins, 2021).

De acordo com Schmidt (2008), o fisico iniciou a sua proposta com a introducdo da

equacdo de Hamilton-Jacobi em que a energia (E) € descrita conforme a (Equacao 5):

as «
E =H. (q,a) (Equacéo 5)

Em que H é a funcdo hamiltoniana, q corresponde a coordenadas gerais e S corresponde
a uma funcdo geradora de uma transformacdo de coordenadas no espaco de configuracao
(Bertin; Pimentel; Pompeia, 2007). Schrédinger substituiu S por uma fungdo W, obtendo a

(Equacéo 6).
S=k.In¥Y (Equacéo 6)

Desse modo, a fungdo W pode ser descrita em forma exponencial (Equagdo 7) o que
aparecia no trabalho de De Broglie (SCHMIDT, 2008). Posteriormente, o fisico fez uma
derivada parcial de S e ¥ em relagdo as coordenadas gerais para substituir na (Equagéo 5),

obtendo (Equacao 8).
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S

(g KOS ;
E =H. (q’waq) (Equacéo 8)
Schrodinger reescreveu a (Equacdo 8) colocando W em fungdo quadratica de suas

derivadas em relacdo as coordenadas gerais, assumindo a forma da (Equagéo 9).
0%y 0%y a2y 2m e\ 2 x
G2)+(GH) +Gr) —E(E+S)vr =0 (Equagéo 9)

Em que m e e correspondem, respectivamente, a massa e a carga do elétron, r é a
distancia do elétron ao nucleo. O laplaciano da fun¢ao de onda ¥ corresponde aos trés primeiros
termos da (Equacdo 9). Na teoria de Schrédinger as ondas formam um sistema de oscilacGes
tridimensional em torno do nucleo atémico. A fungdo W ¢ real nesse caso e Schrodinger nao
apresentou um significado fisico a ela segundo Martins (2021). Uma das condicGes da equacgao
de onda é que essa deveria ter solucdo univoca o que reflete na quantizacdo de energia sob a
condicdo de ondas estacionarias. Ja que sua ideia traz as ondas como um sistema de oscilacdes
tridimensional, embora ndo se mencione a natureza delas, o0 que se tem é um tratamento de
ondas estacionarias semelhantes em uma cavidade tridimensional (Martins, 2021). A partir
disso, a equacdo obtida por Schrédinger assume a forma da (Equacdo 10) sendo aplicada para
0 4tomo de hidrogénio.

Vzl/) + ?(—T (E + er_2> Y=0 (Equacdo 10)
Em relacdo a quantizacdo de érbitas, Schrédinger conseguiu propor uma interpretacéo

das ideias de Bohr através da frequéncia (v) da radiagdo emitida pelo atomo — (Equagédo 11).

E{—E
U=(1 2)
h

(Equacéo 11)

Para Schrodinger cada estado estacionario teria uma frequéncia propria e a passagem de
um nivel de energia para outro seria similar ao processo de coexisténcia de duas ondas de
frequéncias diferentes produzindo um batimento de frequéncia equivalente a diferenca da

frequéncia entre as ondas (Martins, 2021).
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Conforme Martins (2021), Schroédinger usou a sua teoria no estudo do oscilador
harménico de um sistema rigido em rotagcdo com eixo fixo, um sistema rigido em rotagdo com
eixo livre, e um sistema com rotacdo e vibracdo. Para o oscilador harmdnico simples, o fisico
observou que a quantizacdo de energia correspondia aos dados de energia encontrados por

Heisenberg conforme a (Equagéo 12).
En=(n+1/,).hv (Equacéo 12)

No terceiro artigo, Schrodinger discutiu a equivaléncia entre a mecéanica ondulatéria e
matricial (MARTINS, 2021). No quarto trabalho, aplicou métodos de perturbacdo em sistemas
complexos para a obtencdo de solugdes aproximadas (Martins, 2021).

De acordo com Martins (2021), no altimo artigo Schroédinger usou a dependéncia do
tempo como parametro, o que implicara na energia total ndo ser constante a todo momento. I1sso
exigiria a modificacdo da funcdo de onda em forma imaginéria. Assim, a equagdo de
Schrédinger independente do tempo se apresenta conforme a (Equacéo 13), sendo vista como
uma maneira de conhecer a evolucdo temporal e espacial da forma de onda associada a

particula, embora ndo determine a posicao exata da mesma.

Lae2)

ihaw(x,t)
2m - 0x2

+V(x, t).Y(x,t) = o

(Equacéo 13)

Ainda na década de 1920, duas teorias com base em calculos de mecanica gquantica
emergiram para o estudo de estruturas moleculares, sendo elas a Teoria da Ligacgéo de Valéncia
(TLV) e a Teoria do Orbital Molecular (TOM) conforme Pereira et al. (2017). Os fisicos
alemédes Walter Heitler e Fritz London fundamentaram a TLV como uma teoria que descreve
0s pares eletrénicos de valéncia compartilhados por orbitais atbmicos (Pereira et al., 2017). Os
“pares eletronicos de valéncia” remetem ao modelo de ligagdo quimica de Lewis que introduziu
aideia do que vem ser a ligagéo quimica, atuando como a base de elaboracéo e desenvolvimento
da TLV que, por sua vez, funciona como uma traducédo de viés mecanico quéntico das ideias de
Lewis (Pereira et al., 2017). Em 1927, os fisicos publicaram o trabalho intitulado “Interaction
between neutral atoms and homopolar binding to Quantum Mechanic” em que descrevem a
molécula de di-hidrogénio a partir da mecénica quantica. O principio do artigo cerca a

aproximacdo de dois 4&tomos de hidrogénio neutros, no estado fundamental, separados a uma



43

distancia “r” entre 0s nucleos atémicos formando uma ligacdo covalente a partir da
sobreposicao de orbitais atdbmicos.

Tomando os elétrons como entidades pertencentes aos atomos em ligacdo e atribuindo-
Ihes fungdes de onda, Heitler e London (1927) adotaram uma “degenerescéncia dupla” que
consiste em considerar as possibilidades de localizacdo de um elétron nos atomos da molécula.
Supondo uma molécula diatbmica AB, o elétron do 4&tomo A pertence oras ao atomo A e oras
ao atomo B. Ja o elétron B do atomo correspondente aparece em um momento no atomo A e
em outro no atomo B, conforme exemplificado na Figura 4, sendo descrito esse fenémeno
como a ressonancia (Heitler; London, 1927). Apesar das trocas de posic¢des, a energia do elétron
ndo muda em sistemas diferentes de autofungéo (a ¥ ¢ uma autofung¢ao do sistema, pois quando
0 operador hamiltoniano age sobre a funcdo de onda, decorre a energia como autovalor ao
multiplica-la pela propria funcdo de onda). Essa medida ponderada pelos fisicos remete as
possiveis contribui¢cdes idnicas dos atomos na formacao da ligacdo covalente. Logo, a ligacdo
quimica é entendida como predominante covalente ou ainda predominante idnica a depender
das contribuicBes da natureza dos &tomos constituintes. A sobreposicdo dos orbitais atdmicos,
guando significativa e em equilibrio com as interacdes eletrostaticas de atracdo e repulsdo entre
as cargas a determinada distancia internuclear, se encontra em energia potencial baixa. Se a
aproximacdo persistir, diminuindo a distancia de equilibrio internuclear, a energia potencial do
sistema molecular se eleva em resposta ao predominio da repulsdo das interacGes eletrostaticas,

sendo que tal processo é explicitado por meio da Figura 5.

+ - - +
A—B<=—>A—B~<~—>A—B

Figura 4 - llustracdo do fendbmeno de ressondncia em uma molécula diatdmica heteronuclear AB.

Fonte: Obra dos autores.
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Energia (k] /mol) ——
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Distancia H— H —
Figura 5 - Representacdo da sobreposicao de orbitais atbmicos em relacdo a energia potencial.

Fonte: Obra dos autores.

Conforme explicam Pereira et al., (2017), John Slater e Linus Pauling aprofundariam os
estudos de ligacdo por meio da mecanica quantica, tornando o modelo da TLV como o mais
requisitado com o intuito de descrever as ligacdes quimicas, em especial a presente no di-
hidrogénio. Segundo Sutcliffe (1996), Linus Pauling combinou as ideias de ligacdo quimica por
pares eletronicos de Lewis junto ao desenvolvimento matematico de Heitler e London com as
funcbes de onda para sugerir o modelo da sobreposicdo de orbitais. Além do modelo da
hibridizacdo para a explicacdo de moléculas, exemplificado para a molécula de metano na
Figura 6, Pauling sugeriu o fendmeno da ressonancia entre pares eletrénicos ilustrado na
Figura 4 (SUTCLIFFE, 1996). A ressonancia e a hibridizagdo tornaram-se modelos auxiliares
a TLV na tratativa de moléculas, apoiando o entendimento do comprimento e formacéo de

ligacdo.
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Configuragio eletronica do carbono: ¢C 152 252 2p?
E(ua)
! tii
2 2p: Zpy  2ps
Ocorréncia de promogio
e hibridizagio f t t f
2sp?

Representacio da formacdo da ligaglo entre C e H no metano

Figura 6 - llustracdo do modelo de ressonéncia para a molécula CHa.

Fonte: Obra dos autores.

A TLV descreveria as ligacdes quimicas com um rigor matematico razoavelmente
simples, em que as funcdes de onda assumem um papel quimico de combinacdo de estruturas
(Pereiraetal., 2017). A formacdo da ligacdo ocorre a partir da sobreposicao de orbitais atdmicos
das camadas de valéncia dos atomos envolvidos. Quando combinada com a Repulséo dos Pares
Eletronicos de Valéncia ambas se complementam na descrigdo da geometria molecular e de
ligagdes quimicas. A geometria molecular do di-oxigénio, por exemplo, é dada com a TLV
enquanto a geometria do metano (CH4) necessita do uso da hibridizagdo como modelo
complementar para o entendimento do nimero de ligacdes quimicas e, por conseguinte, permitir
a determinacdo do arranjo espacial dos atomos.

Apesar da relativa simplicidade do tratamento mecénico quantico dado ao conceito de
ligacdo quimica como par eletrénico, casos de moléculas com compartilhamento de um elétron
entre 0s nacleos ndo sdo explicados com facilidade pela teoria. Assim, a estabilidade de
moléculas como o Oxido nitrico e o dioxido de nitrogénio é tratada por outro modelo de ligacéo
—a TOM. Mesmo em moléculas com numero par de elétrons em ligagdes, como 0 0zonio (O3),
a TLV recorre a outro modelo que, no caso, é a ressonancia para sugerir a explicacdo dos
comprimentos das ligacoes.

O foco na regido internuclear dos pares de elétrons responsaveis pela ligagdo quimica
evidencia a importancia de explicar a estabilidade da molécula, minimizando as outras regites

de ligacéo tratadas como idénticas ao 4&tomo de origem. Além disso, ao se basear no par
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eletronico como condicdo de estabilidade, o modelo enfrenta dificuldade em tratar fendmenos
de estado excitado como a absor¢do e emissao de energia eletronica.

Com base no modelo do par eletrénico de Lewis, a TLV apresenta as moléculas
conforme a representacdo de tracos. Logo, para o di-oxigénio, se espera a formacdo da dupla
ligacdo entre os oxigénios e a distribuicdo de quatro pares de elétrons isolados na espécie. Pelo
tratamento da TLV essa molécula seria classificada como diamagnética, ou seja, apresenta
resposta repulsiva a aproximacdo de um campo magnético externo. Entretanto, experimentos
indicam o oposto, classificando o O2 como uma molécula paramagnética por conta da atracéo
frente a exposicdo ao campo magnetico. A classificacdo errbnea de espécies como
diamagnéticas ou paramagnéticas consta como mais uma das limitagdes da TLV que foi um
modelo bastante utilizado até meados da década de 1950 quando a Teoria do Orbital Molecular
(TOM) passou a ser observada como a mais vantajosa entre elas devido as inconsisténcias da
sua antecessora. Ademais, a TLV ndo era facilmente aplicada a sistemas moleculares
complexos, apresentando dificuldades nos célculos computacionais tornando-se relativamente
restrita a moléculas mais simples.

A Teoria do Orbital Molecular (TOM) foi elaborada por contribui¢ées, principalmente,
de Robert Sanderson Mulliken, Friedrich Hund, John Lennard-Jones e Edward Condon a partir
de registros publicados em 1926 (Murrell, 2011). Tendo como ideia central a distribuicdo dos
elétrons pelos orbitais moleculares, a TOM funciona como um modelo que permite ampliar 0
entendimento sobre ligacdes quimicas. Os orbitais moleculares gerados através de um método
denominado Combinacdo Linear dos Orbitais Atdmicos (CLOA) surgiu apenas na TOM,
facilitando o entendimento de moléculas de maior extensdo e trazendo a oportunidade de
deslocalizar os elétrons da ligagdo contrapondo a maneira como essa € tratada na TLV. Para a
TOM, a ligacdo quimica ndo se restringe a um par eletrdnico compartilhado entre nucleos
atdbmicos, pois os elétrons de origem nos orbitais atbmicos pertencem aos orbitais moleculares
ao serem distribuidos por toda a molécula. Consequentemente, esse modelo permite trabalhar
com sistemas com numero impar de elétrons sem perder a estabilidade. A distribuicdo dos
elétrons por orbitais moleculares reverbera na organizacdo em energia dos orbitais que sera
discutida em momento oportuno.

Hund (Figura 7), trabalhou com a espectroscopia propondo regras importantes para a
descricdo de atomos e moléculas, como a descri¢do de termos dos quatro nimeros quanticos.
A busca pelo entendimento dos espectros eletrénicos moleculares esteve voltada com o
interesse de estudo da propria TOM. A dedicacéo do fisico alemé&o aos espectros foi um ponto

importante na concepcao do cientista de que os elétrons circundam ambos o0s ndcleos presentes
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em uma molécula. Isso € primordial para a defini¢do de orbital na TOM e sua distin¢do da TLV.
Para a TLV os elétrons estdo associados a orbitais centrados em cada atomo, sendo que a
estabilidade € alcancada por meio da troca de elétrons esses orbitais. Enquanto, a compreensao
de que os elétrons circundam os ndcleos permitiu a distribuicdo dessas cargas negativas por

toda a molécula.

Figura 7 - Friedrich Hund.
Fonte: GARRITZ (2014).

Em tempo préximo, Mulliken (Figura 8), também trabalhou com espectroscopia e usou
a antiga teoria quantica para interpretar espectros de moléculas diatdmicas. O quimico norte-
americano observou semelhancas entre alguns espectros e reconheceu o desenvolvimento da
velha teoria quantica com as contribui¢es de Hund como fundamentais para a compreenséo de
estruturas moleculares, conforme explica Murrell (2011). O trabalho de Mulliken e Hund
permitiu correlacionar os estados de uma molécula diatdbmica observando a unido e separacao
dos atomos constituintes e, posteriormente, Mulliken introduziu a nova mecénica quéantica no

estudo de moléculas poliatdbmicas.
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4

Figura 8 - Robert Sanderson Mulliken.
Fonte: GARRITZ (2014).

Outra contribuicédo relevante de Mulliken foi a prépria definicdo de orbital como uma
funcéo de onda para um elétron de um atomo ou molécula (Murrell, 2011). Ademais, classificou
os orbitais como ligantes, antiligantes e ndo ligantes, algo caracteristico da TOM. Segundo
Murrell (2011), Mulliken seguiu Herzberg no pensamento que se traduziu na ordem de ligacédo
(MURRELL, 2011). A ordem de ligacdo corresponde a metade da diferenca do nimero de
elétrons em orbitais ligantes e antiligantes, suprindo informacgBes quanto a existéncia e
estabilidade de ligacdes (Murrell, 2011). A nocdo da ligacdo quimica da TOM advém da
deslocalizacdo desses orbitais moleculares sobre toda a molécula.

Um método comumente utilizado no tratamento das funcdes de onda na TOM consiste
na Combinacdo Linear dos Orbitais Atdmicos (CLOA). Essa combinagéo linear parte de uma
proposta de representar um orbital molecular para um elétron através da expansdo em termos
de func@es especificas das quais uma funcdo de onda é definida pelo conjunto de coeficientes
dessas funcdes (Murrell, 2011). O conjunto de func¢des de onda mais comum para a expansao
sdo aquelas fungdes centradas em atomos da molécula usando a prerrogativa de nucleo parado
(Murrell, 2011). As funcgdes de onda obtidas para a molécula devem ser parecidas com as
fungdes de onda do atomo e esse método de combinacdo dos orbitais atbmicos é o que permite
obter os orbitais moleculares. Murrell (2011) destaca que Bloch construiu func¢Ges de onda para
metais com os coeficientes de expansdo determinados por periodicidade da rede, mas foi o
matematico inglés John Edward Lennard-Jones, (Figura 9), quem utilizou a CLOA de maneira
similar a de hoje. Lennard-Jones também notou que a teoria de Heitler e London para o

paramagnetismo do di-oxigénio ndo atendia aos resultados encontrados.
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Figura 9 - John Edward Lennard-Jones.
Fonte: Adaptado de https://royalsocietypublishing.org/. Acesso em 17 fev. 2024.

Lennard-Jones organizou matematicamente um conjunto de funcdes de onda
monoeletrdnicas — orbitais moleculares — levando em consideracdo o mesmo agrupamento de
nameros quanticos (n, I, m) para a soma e a diferenca das funcdes de onda conforme a (Equacéo
14) (Murrell, 2011).

P(&) = {pa(nim) + (nim)}2(1 + $)} ~ 1/2 (Equagéio 14)

Em que S corresponde a integral de recobrimento entre dois orbitais atbmicos. O
matematico usou uma classificagdo em que 2sc e 2sc’ identificam os dois orbitais moleculares
que se dissociaram dos orbitais 2s dos atomos separados. Lennard-Jones determinou as energias
dessas funcgdes por alguns métodos, dentre eles o de Heitler e London. Além disso, o cientista
calculou as energias dos orbitais moleculares de Li2 a F> como fungéo da distancia internuclear
e as organizou por meio de diagramas. Nos diagramas, as energias dos orbitais atdmicos
conduzem as interagdes que ditam a disposi¢éo energética dos orbitais moleculares, produzindo
os ligantes e antiligantes. A estruturacdo do diagrama segue um arranjo em que o orbital
molecular ligante possui energia inferior aos orbitais atbmicos enquanto o orbital molecular
antiligante apresenta energia superior, sendo deslocado acima dos orbitais de origem. Lennard-
Jones colaborou com o entendimento dos orbitais moleculares deslocalizados, ja& mencionados
por Mulliken, através de determinantes (Murrell, 2011).

Os orbitais moleculares da espécie H> foram calculados, primeiramente, por Edward

Condon, (Figura 10), no artigo intitulado “The normal State of the Hydrogen Molecule”.
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Condon atribuiu dois elétrons ao orbital da espécie H* e retificou a energia eletrnica de Burrau
através de uma corregdo para a repulsdo eletrostatica entre os elétrons, obtendo o valor da

energia de ligacdo e da distancia internuclear de Hz segundo Murrell (2011).

——

Figura 10 - Edward Condon.
Fonte: Disponivel em https://history.aip.org/phn/11404002.html. Acesso em 17 fev. 2024.

A historizacdo da Ciéncia constitui uma reconstrucdo de fatos e contribui¢des cientificas
conforme explica Martins (2005). Recorre-se a esse processo, dentre tantos motivos, para
conhecer os fatores cientificos relacionados a determinado assunto. Outra abordagem bastante
comum consiste no estudo das condic¢des extra cientificas como as influéncias politicas, sociais,
econbmicas, entre outras, para o estudo daquela época. 1sso permite uma maior aproximacao
dos estudantes em relacéo a Ciéncia a partir da humanizacao dessa e dos cientistas. O trabalho
cientifico também é questionado, desmistificando a ideia de génios alheios a um contexto
promovendo indagacgdes sobre os papéis assumidos pelos cientistas na sociedade como também
sobre a coleta de informacdes, as observacdes e imprecisdes experimentais. Consequentemente,
h& uma maior compreensao sobre a ética e a ndo neutralidade da Ciéncia.

O recorte apresentado nesta se¢@o objetiva aproximar os estudantes da Ciéncia e dos
cientistas, relacionando seus trabalhos de forma interligada — o que promoveu de forma
conjunta a elaboracdo de teorias de ligagdo quimica, como a TOM. Outrossim, é interessante
destacar as relacOes entre os cientistas como exemplificado atraves da animosidade de Lewis
em relacdo a Langmuir por conta da ligacdo quimica, evidenciando uma relacéo possivel entre
pares na comunidade cientifica. Ademais, se destaca a pausa feita por Lewis em seus trabalhos
para se dedicar a auxiliar o governo norte-americano na | Guerra evidenciando o contexto

politico-social da época. Também se destaca a modelagem como um processo humano e de
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reconstrugdo como na mudanca de abordagem da ligacdo quimica por meio das teorias de
Lewis, TLV e TOM ou ainda na intepretacdo da natureza do elétron.

4.4 A Teoria do Orbital Molecular (TOM)

A Teoria do Orbital Molecular (TOM) constitui um modelo de ligacdo quimica, sendo
que as simetrias e as energias relativas dos orbitais atdbmicos contribuem no entendimento da
formacdo dos orbitais moleculares. A aplicacdo de propriedades de simetria costuma,
geralmente, aparecer aliada aos sistemas moleculares com maior complexidade enquanto uma
abordagem menos rigorosa atende a descricdo de outras tantas moléculas mais simples
(Miessler; Fischer; Tarr, 2014).

E o0 que sdo os orbitais moleculares?

Os orbitais moleculares sdo semelhantes aos orbitais atdmicos, sendo policéntricos em
relacdo aos nucleos de origem (Barros, 1992). Cada elétron presente em uma molécula é
descrito por uma fungéo de onda (V) que sirva como resolucdo da Equagdo de Schrodinger.
Essas funcdes de onda podem ser combinadas matematicamente de maneira aproximada através
do método da Combinacdo Linear de Orbitais Atdmicos (CLOA), (Barros, 1992). Dessa
combinacéo surgem os orbitais moleculares derivados da superposicéo de orbitais que constitui
um fendmeno de interferéncia.

A superposic¢do de orbitais pode ser compreendida de modo analogo ao da superposicao
de ondas (Barros, 1992). Logo, supondo que Pisa) representa uma fungdo de onda para um
orbital 1s de um 4tomo genérico A e que Y1) corresponda a funcdo de onda similar para um
atomo genérico B, a maneira com que ambas podem se combinar construtivamente é ilustrada
na (Figura 11) considerando a funcdo radial (Rn). Na Figura 11 (a), é representada a
combinacédo de orbitais atdbmicos em fase ns resultando em um orbital que ndo contém plano
nodal. A escolha do sinal de fase para as funcfes de onda € arbitraria. A interferéncia construtiva
é responsavel pelo aumento de densidade eletrénica entre os nucleos que conduz a formacéo de
um orbital molecular ligante, conforme as representacées b e ¢ da Figura 11. Na Figura 11 (b)
ocorre o fendmeno de interferéncia entre as funcdes radiais representativas de atomos descritos
por n e | equivalentes a 1 e 0, respectivamente. A distancia entre 0s nucleos no eixo de
orientacéo z (Rab) corresponde a 2,12ap, em que ao expressa o raio atbmico de Bohr. A Figura
11 (c), ilustra o reforgo de densidade eletr6nica internuclear a partir da combinacéo de fungdes

radiais para os &tomos genéricos A e B.
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Figura 11 - RepresentacOes graficas do fendmeno de interferéncia construtiva entre duas
funcdes de onda genéricas - P1s(A) e ¥1s(B) - representadas pela parte radial (Rn) a) Aproximagao dos
orbitais s. b) Aumento da interacdo entre as funcdes de onda, em fase, caracteristicas dos orbitais s. c)
Interferéncia construtiva e aumento da densidade nuclear entre as fun¢@es de onda representativas da
parte radial.

Fonte: Obra dos autores.

Entretanto, ha também a interferéncia destrutiva a se considerar entre os orbitais
atdbmicos em combinacdo linear, o que ocorre a partir da combinacao de orbitais atdmicos fora
de fase entre si Figura 12 (a). Essa combinacéo gera uma regido sem qualquer probabilidade
de encontro dos elétrons entre os nucleos conhecida como plano nodal que pode ser observada
nas representacdes das Figura 12 (a) e Figura 12 (c) que denotam o fendmeno de interferéncia
destrutiva entre as funces radiais representativas de atomos descritos por n e | equivalentes a
1 e 0, respectivamente. A Figura 12 (b) ilustra a combinacéo fora de fase entre os nucleos dos
atomos A e B separados por uma distancia de 2,12a0. Para a formacdo de um orbital molecular
com essas caracteristicas, conhecido como Orbital Molecular Antiligante (OMAL), se utiliza o

simbolo (*) em sua denotacdo conforme menciona Barros (1992).
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Figura 12 - Representagdo gréafica da reducdo de densidade nuclear entre os &tomos A e B. para
duas funcdes de onda genéricas - P1s(A) e ¥1s(B) - representadas pela parte radial (Rn) a) Aproximacéo
dos orbitais s e formacdo de plano nodal b) Formacdo de um plano nodal internuclear a partir da
superposicdo de orbitais fora de fase c) Interferéncia construtiva entre as fungdes de onda representativas

da parte radial.

Fonte: Obra dos autores.

Outra maneira de expressar a combinacao de orbitais atdmicos consiste no modelo de
expressdo matematica atraves das equagdes. Considerando, Wa ¢ Ws como fungdes de onda que
descrevem o comportamento dos atomos A e B, respectivamente, e Ca € Cg como 0s
coeficientes quantitativos da contribui¢do de cada orbital atdmico de um atomo A e um dtomo
B para o orbital molecular de fungdo ¥, tem-se que para uma molécula diatbmica AB a
expressao matematica simplificada consiste no apresentado pela (Equacdo 15) conforme

exposto por Miessler; Fischer e Tarr (2014).

Y =cqpg+CpyYp (Equacéo 15)

Os coeficientes (C) podem ser iguais ao se tratar de atomos idénticos ou desiguais para
atomos distintos, refletindo as energias dos orbitais. A medida que os 4omos A e B se

aproximam, os orbitais atdbmicos que lhes s@o caracteristicos se sobrepdem, promovendo a
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diminuigéo da energia potencial total do sistema ao se considerar que essa combinagéo reflete
a interferéncia construtiva das funcbes de onda (Miessler; Fischer; Tarr, 2014). Mediante a
combinacéo, a probabilidade de os elétrons serem detectados na regido comum de sobreposi¢édo
é significativa, refletindo uma ideia bastante caracteristica da Teoria do Orbital Molecular
(TOM): os elétrons pertencem a molécula. Portanto, os orbitais moleculares sdo o resultado da
combinacéo linear dos orbitais atbmicos conforme a ocupacédo eletronica dada na regido de
sobreposicao.

A formacéo dos orbitais moleculares por meio da Combinagdo Linear dos Orbitais
Atdmicos (CLOA) é amparada por algumas condi¢bes conforme explicam Miessler, Fischer e
Tarr (2014). Considerando que a CLOA surge a partir da aproximacao de orbitais atdbmicos,
espera-se que para haver uma sobreposicdo efetiva entre os orbitais atbmicos deve haver um
equilibrio entre as forcgas eletrostaticas com a distancia 6tima para a sobreposicdo. Assim, as
forcas atrativas e repulsivas junto a distancia internuclear cerceiam uma das condig¢des para essa
combinacdo (Miessler; Fischer; Tarr, 2014). Outra condicdo diz respeito a energia dos orbitais
atdbmicos sujeitos a sobreposi¢do. Cada orbital atbmico possui uma energia vinculada e, caso
essa diferenca de energia seja quantitativamente diferente, ndo havera reducdo significativa da
energia dos orbitais moleculares para formacao da ligacdo quimica. E, além disso, a simetria
dos orbitais atdbmicos deve permitir com que regibes de mesma fase estejam aptas a
sobreposicao. Se essas condi¢cBes forem atendidas, a energia total dos elétrons nos orbitais
moleculares ocupados é inferior em relacéo a energia total dos elétrons nos orbitais de origem
— 0s orbitais atbmicos de acordo com Miessler, Fischer e Tarr (2014). Consequentemente, se 0S
orbitais moleculares possuem energia inferior aos orbitais atbmicos, a formacdo da molécula é
beneficiada (Miessler; Fischer; Tarr, 2014).

Tomando como exemplo simples para a ilustracdo da Combinacdo Linear dos Orbitais
Atdmicos (CLOA) a molécula de di-hidrogénio (H2), se pode descrever os orbitais moleculares
a partir da interferéncia construtiva em que ha reforco da densidade eletrénica em certa regido
do espaco e da interferéncia destrutiva que cria uma regido com probabilidade nula de encontro
dos elétrons entre os nucleos conforme as equacgdes a seguir. Ademais, as condigdes de simetria,
energia proxima e o equilibrio entre as forgas eletrostaticas junto a distancia internuclear
garantem com que haja a combinacdo linear dos orbitais s de cada hidrogénio Miessler, Fischer
e Tarr (2014).

Para uma interferéncia construtiva em que os atomos de hidrogénio Ha e Hg reforcam

a densidade eletrdnica em regido do espaco (Ha + Hg) ha a descri¢cdo de um orbital molecular
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ligante (OML). O OML detém menor energia eletrénica quando comparado aos orbitais de
origem. A descricdo por modelo matematico € dada através da (Equagéo 16).

(o) = N.[Cap(1sg) + Cpp(1sp)] (Equagdo 16)

Jé& para a interferéncia destrutiva que manifesta o cancelamento de funcfes de onda em
determinada posi¢do no espaco se representa a perda de densidade eletrbnica através de um
orbital molecular com maior energia em comparagdo aos orbitais atdmicos de origem. A esse
orbital molecular de maior energia e com um plano nodal que exprime a densidade eletrénica
internuclear nula, da-se o nome de Orbital Molecular Antiligante (OMAL), (Miessler; Fischer;
Tarr, 2014). No OMAL os elétrons estdo desestabilizados por ndo acessarem a regiao
internuclear de maior atracdo nuclear (Miessler; Fischer; Tarr, 2014). Logo, para 0s atomos de
hidrogénio Ha e Hs tem-se (Ha - Hg) e a expressdo matematica segue conforme a (Equacéo
17).

(o ™) = N.[Cap(1s4) — Cpp(1sp)] (Equagéo 17)

Nas (Equacdo 16) e (Equacdo 17), N corresponde ao fator de normalizacao.

Como o di-hidrogénio é formado por dois 4&tomos de hidrogénio iguais, os coeficientes
de ambos séo descritos em literatura como praticamente idénticos (Miessler; Fischer; Tarr,
2014).

Além dos modelos matematicos que expressam os orbitais moleculares ligantes e
antiligantes, ha o diagrama de orbitais moleculares como representacdo grafica desse modelo
de ligacdo quimica. O diagrama de orbitais moleculares é feito com base na energia de todos o0s
orbitais. Considerando uma molécula diatbmica genérica AB, o diagrama de orbitais
moleculares dessa entidade é organizado de modo que os orbitais atbmicos de A e B sejam
posicionados nos lados esquerdo e direito enquanto os orbitais moleculares sdo dispostos ao
centro. Por sua vez, os orbitais moleculares sdo posicionados de modo que os ligantes
apresentem energia inferior aos de origem enquanto os antiligantes sejam localizados acima

devido a maior energia (Figura 13).
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Figura 13 - Representagdo do diagrama de orbitais moleculares para uma entidade
molecular diatdmica.

Fonte: Obra dos autores.

Continuando o exemplo dado a partir do di-hidrogénio, uma molécula diatbmica
homonuclear, sabe-se que o0s elétrons estardo distribuidos “pelos orbitais moleculares conforme
a Figura 14 prezando pelo atendimento ao Principio da Maxima Multiplicidade de Friedrich
Hund. Outrossim, o preenchimento dos orbitais moleculares segue o Principio de Aufbau em
que primeiramente sdo ocupados aqueles com menor energia para 0s de maior energia de
maneira que em cada orbital haja até, no maximo, dois elétrons retratados por spins opostos —
0 que se justifica através do Principio da Exclusdo de Pauli em que as duas cargas,
guanticamente, sdo impossibilitadas de possuirem 0s mesmos quatro numeros quanticos
Miessler, Fischer e Tarr (2014). E importante destacar que o nimero de orbitais moleculares

formados é numericamente igual ao total de orbitais atbmicos nos diagramas.
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Figura 14 - Diagrama de orbitais moleculares para H-.

Fonte: Obra dos autores.

Através do exemplo do di-hidrogénio se nota que a sobreposicdo se da com inicio na
sobreposicdo de orbitais s, gerando orbitais moleculares ligantes e antiligantes (aqueles
acompanhados por um “*” como complemento da denotagdo). A sobreposicdo de orbitais s é
possivel ao estar de acordo com a proximidade de energia (1s-1s), a simetria e distancia de
aproximacdo. Atendendo a essas condicgdes, as possiveis combinacdes entre 0s orbitais s-s, p-p
e s-p sdo dadas conforme a Figura 15 em que a orientacdo em z costuma ser adotada, por
convencao, como representativa do eixo internuclear. Os sinais algébricos indicam a escolha
arbitraria da fase de cada orbital. Essa indicacdo € relevante para dar sentido fisico a
combinacdo retomando o principio da interferéncia de ondas em que a combinacdo das ondas
em fase origina orbitais moleculares ligantes enquanto da combinacgéo das ondas fora de fase
surgem orbitais moleculares antiligantes. Na Figura 15 observa-se que nas superposi¢des que
sdo positivas entre os orbitais ha uma fusdo de I6bulos dos orbitais e 0 aumento da densidade
eletronica na regido internuclear, porém nas superposi¢des negativas ha a diminuicdo de
densidade eletrénica derivada do surgimento de plano nodal entre os ndcleos. Esse plano nodal

é situado entre os nucleos atdmicos e € perpendicular ao eixo internuclear. Como destaca Barros
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(1992), as regides nodais existentes nos orbitais atbmicos perduram nos orbitais moleculares.
As cores diferentes para cada I6bulo retratam os sinais opostos das func¢Ges de onda.
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Figura 15 - Representacdo grafica da sobreposicdo de orbitais.

Fonte: Adaptado de Barros (1992).
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Das sobreposigOes ilustradas na Figura 15, nota-se que os orbitais resultantes sao
descritos como sigma (o) ou pi (7). A denominacdo sigma é dada quando os orbitais sdo
simétricos a rotacdo por um eixo gque atravessa os nucleos ndo havendo mudanca de sinal ao
longo do orbital em uma rotacéo em torno do eixo internuclear (Miessler; Fischer; Tarr, 2014).
Por conseguinte, a ligacdo sigma néo apresenta um plano nodal contendo um eixo internuclear
(Atkins; Jones 2012). A Figura 16 traz um exemplo de ligacdo sigma a partir dos orbitais s. J&
a denominacdo pi € dada quando os orbitais sdo sobrepostos lateralmente, havendo um plano
nodal sobre o eixo internuclear e uma mudanca de sinais ao rotacionar sobre o eixo como
retratado na Figura 17 (Atkins; Jones, 2012). A ligagéo pi possui densidade eletrdnica em ambos
os lados do eixo internuclear (Atkins; Jones, 2012).

Orbitais do tipo 5

e L Eixo internuclear

(+) (+)

Orhitaiz em fase

Ligacdo sigma

Figura 16 - Representacdo grafica de uma ligagéo sigma a partir de dois orbitais s.

Fonte: Obra dos autores.

Orbitais em fase

Em} mternuclear

Orbatais do tipo p

Figura 17 - Representacdo grafica de uma ligacdo pi a partir de dois orbitais p.

Fonte: Obra dos autores.

Apesar de ndo aparecer no diagrama de orbitais moleculares do Hz, ha um outro orbital

molecular: o ndo ligante. O Orbital Molecular N&o Ligante (OMNL) é caracterizado por
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apresentar energia similar aos orbitais atbmicos de origem. O OMNL surge quando as
condigdes de sobreposi¢édo para os orbitais ndo sdo respeitadas (Barros, 1992). Em vista disso,
diferencas profundas de energia entre orbitais e simetrias inadequadas para sobreposicéo,
dimanam em um OMNL. Esses orbitais costumam aparecer em moléculas diatbmicas
heteronucleares como, por exemplo, no fluoreto de hidrogénio em que dois orbitais p do flior
n&o apresentam simetria adequada para sobreposicdo junto ao orbital s do hidrogénio conforme

explica Barros (1992). Abaixo, a Figura 18 ilustra alguns orbitais ndo ligantes.
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Figura 18 - Exemplos representativos de combinagdes ndo ligantes entre orbitais.

Fonte: Obra dos autores.

4.4.1 Nomenclatura dos orbitais moleculares

Ha outra maneira de nomear os orbitais moleculares ligantes ¢ e =, antiligantes 6* ¢ *
e ndo ligantes nos diagramas além da designagdo o(ns-ns), ¢ (nNs-ns), o(np-np), " (Np-np), ©(np-
np), 7 (np-np), entre outros (Miessler; Fischer; Tarr, 2014). Essa forma se baseia no centro de
inversdo da molécula. Quando os orbitais atbmicos que dao origem a molécula sdo simétricos
ainversdo, se utiliza a letra g junto a ligagdo ¢ ou @. A letra g corresponde a palavra gerade que
em alemdo significa par, assim sdo descritos aqueles orbitais simétricos a inversdo,
apresentando os mesmos sinais de fase ao atravessar o centro de inversdo. Porém, quando os
orbitais atbmicos que compdem a molécula forem antissimétricos ao centro de inversdo,
indicando os sinais de fase opostos, dar-se a nomeagdo como u (ungerade) que significa impar

(Miessler; Fischer; Tarr, 2014). As designagdes u e g sao ilustradas atravées da Figura 19.
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o ligante (o) o antiligante (")

m ligante (m,) m antiligante (7,)

Figura 19 - Designacéao dos orbitais através do sistema g - u.
Fonte: Adaptado de SHRIVER et al. (2008).

4.4.2 Diagramas de orbitais moleculares para moléculas diatdbmicas homonucleares do

segundo periodo da tabela periddica — Hez a N2.

As moléculas diatbmicas homonucleares apresentam orbitais atbmicos com energias
idénticas, logo os orbitais moleculares possuirdo igual contribuicdo de cada atomo. A ocupagéo
dos orbitais moleculares segue os principios citados anteriormente (Miessler; Fischer; Tarr,
2014). Desse modo, a distribuicéo eletronica avanca de forma consecutiva até o preenchimento
completo da camada de valéncia do nednio — ultimo elemento quimico do segundo periodo da
tabela periddica.

Apos o diagrama de orbitais moleculares do Hz, se encontra 0 modelo aplicado para o
di-hélio com um aspecto interessante: a completa ocupagdo dos orbitais moleculares ¢ ligante

e o* antiligante — (Figura 20).
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Figura 20 - Representacdo gréfica do diagrama de orbitais moleculares para He,.

Fonte: Obra dos autores.

O diagrama do orbital molecular auxilia a interpretar que a molécula de H deve existir
enquanto a de He> é inexistente. Isso porque a distribuigdo dos elétrons pela molécula indica
que a ligacdo é formada num orbital de menor energia no caso do di-hidrogénio, enquanto para
o di-hélio ambos os orbitais moleculares ligantes e antiligantes sdo completamente preenchidos,
assim a reducdo de energia com o preenchimento do orbital molecular ligante € compensada
pelo aumento de energia com a ocupacdo do orbital molecular antiligante. Essa percep¢ao
também ¢é vista por meio do célculo da ordem de ligacdo conforme retratado na (Equacéo 18).
Entretanto, a espécie He," existe e pode ser confirmada através da ordem de ligagdo. A ordem
de ligacé@o consiste em uma relacdo entre orbitais moleculares ligantes (OML) e antiligantes
(OMAL), ou seja, aqueles que, realmente, podem ser estabelecidos a partir das condigdes ja
mencionadas. Uma ordem de ligacdo nula indica que ndo ha ligacdo quimica; uma ordem de
ligacdo igual a 1 aponta que a entidade molecular apresenta uma ligacdo simples; ordem de
ligacdo equivalente a 2 reflete uma dupla ligagdo enquanto um resultado 3 infere uma tripla

ligacéo.

node elétrons nos OM's ligantes—n® de elétrons nos OM's antiligantes
2

OL =

(Equacéo 18)
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Para o di-hélio a aplicacdo do célculo da ordem de ligacdo traz um resultado equivalente
a zero, apontando para sua inexisténcia conforme a (Equacéo 19).

OL (Hep) ==>=0 (Equacdo 19)

Como a Teoria do Orbital Molecular (TOM) considera todas as combinagdes de orbitais
atdbmicos permitidos e distribui os elétrons pelos orbitais moleculares, a ocupacdo de um maior
numero de orbitais moleculares ligantes, corresponde a uma melhor estabilizagdo da molécula,
e consequentemente, a formacao de ligagdes quimicas é favorecida — como mostrado para o di-
hidrogénio anteriormente. O mesmo calculo dado pela (Equacédo 18), quando aplicado ao Hey,
resulta em uma ordem de ligacdo numericamente igual a 1 o que corresponde a formacao de
uma ligacéo simples.

Prosseguindo ao longo do segundo periodo, a espécie Li» deve existir pela ocupagdo do
orbital molecular ligante 62s. Aqui, 0s orbitais 2s e 2p formam a camada de valéncia, sendo
representados como orbitais atbmicos de maior energia em compara¢ao com o antecessor — 15.
Por conseguinte, o diagrama acompanha essa mudanca, posicionando a nova camada de
valéncia em um maior nivel de energia. Os elétrons mais internos — aqueles que ocupam 0s
orbitais 1s - ndo contribuem de forma t&o significativa quanto os da camada de valéncia para a
formacdo de ligacdo. O diagrama de orbitais moleculares para a espécie é retratada a seguir na

Figura 21.
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Figura 21 - Representacao gréafica do diagrama de orbitais moleculares para Li..

Fonte: Obra dos autores.

Apenas a observacdo do diagrama de orbitais moleculares para o Li; (Figura 21) ja
permite concluir que a molécula pode ser formada, mesmo que em condigdes especificas, afinal
a ocupacao igualitaria dos orbitais moleculares internos (1s) ndo favorece energeticamente o
estabelecimento de uma ligacdo. Esses elétrons, inclusive, sdo descritos como mais proximos
dos atomos que lhes deram origem que participantes ativos da ligacdo. Todavia, a ocupacdo do
orbital molecular ligante o(2s-2s) corrobora na estabilizacdo de uma ligagéo entre dois atomos
de litio em fase gasosa.

A determinacéo da ordem de ligagéo traz a confirmagéo como demonstrado na (Equagao
20).

OL (Lig) ====1 (Equacdo 20)
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Assim como ocorreu com o di-hélio, o berilio ndo apresenta a formacgéo de molécula
diatbmica entre seus atomos, pois hd o completo preenchimento dos orbitais ligantes e
antiligantes — (Figura 22).
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Figura 22 - Representacdo grafica do diagrama de orbitais moleculares para Be.

Fonte: Obra dos autores.

Com o boro ha o inicio da sobreposicdo de orbitais p que assim como os orbitais s ddo
origem a orbitais moleculares ligantes e antiligantes. Dessa forma, o preenchimento do
diagrama de orbitais moleculares avancara sobre os orbitais p e continuara seguindo 0s mesmos
principios citados anteriormente — (Figura 23). Orbitais p degenerados fardo parte dos orbitais
moleculares. O B2 é uma espécie em fase gasosa e voltara a ser discutido junto ao Oo.

Para os atomos boro, carbono e nitrogénio a ordem de preenchimento dos orbitas
moleculares segue o caminho:

2 2
ols,0 *1s,02s,0 * 25, {ﬂ px},asz, o * 2pz, {ﬂ i px}
n2py

T * 2Dy
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Se cada atomo de boro contém 5 elétrons, entdo ha um total de 10 elétrons distribuidos

pelos orbitais moleculares, logo:

anlx}

ol1s?,0 * 1s?,02s%, 0 * 252,{ L
m2p-y
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Figura 23 - Representacdo grafica do diagrama de orbitais moleculares para Bo.

Fonte: Obra dos autores.

O preenchimento da molécula de carbono segue a ordem seguida pelo boro. O orbital
da molécula C, deverd contar com um total de 12 elétrons, ja que cada carbono contém 6

elétrons e o preenchimento dos orbitais 2px e n2px sera completo — (Figura 24).

anzx}

0l1s?,0 * 1s%,025%,0 * 252,{ 5
m2p°y
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Figura 24 - Representacgdo gréfica do diagrama de orbitais moleculares para Co.

Fonte: Obra dos autores.

Os proximos dois diagramas, N2 (Figura 25) e O (Figura 29), apresentam uma
peculiaridade: uma inverséo de orbitais moleculares conhecida como inversao sigma-pi. Nesse
momento é importante destacar o comportamento das energias dos orbitais atbmicos ao longo
do segundo periodo. Percebe-se pela (Figura 26) que as energias dos orbitais atémicos
diminuem no decorrer do aumento do nimero atdmico (Z). Assim, a espécie Li, aparece com
0s mais altos valores energéticos para cada orbital enquanto o Ne; possui valores
consideravelmente inferiores. Os orbitais atbmicos possuem menor energia com o0 aumento da
carga nuclear efetiva (Z*). Conforme explicam Atkins e Jones (2012), a carga nuclear efetiva é
caracterizada como a carga nuclear experimentada por um elétron. A carga nuclear efetiva €
menor que a carga nuclear real devido as repulsdes eletrénicas que minimizam a atragdo do

ndcleo sob um elétron.
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A irregularidade quantitativa da mudanca energética entre os niveis dos orbitais para
cada &tomo decorre devido ao efeito de blindagem. Na blindagem os elétrons mais internos
blindam a atuacdo eletrostatica do nucleo sob os elétrons externos, consequentemente, esses
ultimos experimentam uma carga nuclear efetiva menor que a pertencente ao atomo.

Por conta da blindagem e dos efeitos a ela associados — interacdes elétron-elétron e
préton-elétron — a classificacdo da energia dos orbitais depende de dois nimeros quanticos: o
numero quantico principal n e 0 nimero quantico secundario ou azimutal I. Com isso, atomos
polieletronicos com menor valor de n mantém uma classificacdo linear baseada na maior
energia de acordo com o maior nimero quéntico n. Entretanto, enquanto h4 o aumento de
prétons e elétrons nos atomos junto ao maior valor de n, a separacao nas energias dos orbitais
deixa de seguir um padréo conforme diferentes valores de | surgem. Por isso, muitos atomos
possuem o orbital 4s com energia menor que os orbitais 3d. A medida que o nimero atdmico
aumenta, a carga nuclear efetiva para todos os elétrons também aumenta, portanto os elétrons
tornam-se mais estaveis com essa maior interacdo entre nicleo e elétron. Por conseguinte, 0s
niveis apresentam reducdo de energia (Miessler; Fischer; Tarr, 2014).

O fisico John Slater desenvolveu algumas regras que orientam como se da a influéncia
do ndcleo sobre os elétrons — a chamada carga nuclear efetiva (Z”). A carga nuclear efetiva atua
como uma medida da atracdo real do ndcleo em relacdo a um determinado elétron conforme
explicam Atkins e Jones (2012). A quantificagdo dessa medida é dada através da constante de
blindagem (S) relacionada ao numero de elétrons que interferem a atracdo elétron-nicleo. Isto
posto, a carga nuclear efetiva sob um elétron é sempre menor que a carga nuclear do elemento
quimico em questao.

Essas regras foram desenvolvidas de maneira semiempirica em que Slater utilizou
equacbes modeladas em funcBes de onda para ajustar os dados experimentais. Elas sdo
condizentes com as curvas de probabilidade de um elétron em um orbital, afinal os orbitais s e
p, por exemplo, possuem maior penetrabilidade em relacdo ao ndcleo que os orbitais d de um
mesmao nivel.

As regras de Slater para determinagdo da constante de blindagem que atua sobre
determinado elétron seguem, em principio, duas orientacOes relevantes:

e A estrutura eletronica dos atomos € descrita em forma de agrupamentos de acordo
com 0s numeros quanticos n e I:

(1s) (2s, 2p) (3s, 3p) (3d) (4s, 4p) (4d) (4f) ...

e Os elétrons que se dispuseram ao lado direito do elétron de interesse ndo exercem

efeito de blindagem sobre esse.
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A partir dessas orientacgdes, trata-se as regras de Slater da seguinte forma:
e Para elétrons de valéncia do tipo ns ou np:
o Cada elétron no mesmo grupo contribui com um fator de blindagem equivalente
a 0,35;
o Um elétron em 1s contribui com um fator de blindagem de 0,30 em relacéo ao
outro elétron de 1s;
o Cada um dos elétrons na camada (n-1) blinda o elétron de interesse por um fator
de 0,85;
o Cada um dos elétrons em camada (n-2) ou inferior contribui com um fator de
blindagem 1,00 em relacédo ao elétron de interesse.
e Para elétrons de valéncia do tipo nd ou nf:
o Cada elétron no mesmo grupo contribui com um fator de blindagem equivalente
a 0,35;
o Cada elétron em grupos a esquerda do elétron de interesse contribui com um

fator de blindagem igual a 1,00.

Essas regras permitem obter o valor da constante de blindagem (S) que deve ser
subtraido no nimero atémico (Z) do elemento quimico em questdo para determinacdo da carga
nuclear efetiva atuante no elétron de interesse (Z) conforme a (Equacdo 21). O elétron de
interesse pode ser pertencente ou ndo a camada de valéncia, ou seja, as regras de Slater podem
ser aplicadas para quaisquer elétrons de um elemento quimico, desde que se atente para a

distribuicéo eletronica a fim de utilizar corretamente as regras.

Z =7-S5 (Equacéo 21)

Abaixo, um exemplo da aplicacdo das regras de Slater para um elétron da camada de
valéncia do Zinco (Zn) com numero atémico (Z) igual a 30.

Distribuic&o eletrénica para Zn (Z = 30) de acordo com 0s agrupamentos sugeridos para
aplicacdo das regras de Slater:

30Zn — (1s)? (2s, 2p)® (3s, 3p)® (3d)™° (4s)?

O célculo da constante de blindagem (S) para um elétron da camada de valéncia do
zinco encontra-se abaixo, (Equacdo 22), sendo realizado por meio das orientagOes das regras
de Slater. Assim, nesse exemplo, o elétron de interesse escolhido corresponde a um elétron da

camada de valéncia do zinco.
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S = (1x0,35) + (18x0,85) + (10x1,0) = 25,65 (Equagdo 22)
Logo, a carga nuclear efetiva que atua sobre um elétron de valéncia do zinco

corresponde a 4,35 de acordo com a Equacéo 23.
Z % =30-2565=435 (Equacio 23)

Na passagem pelas representacfes dos diagramas de B2, C2 e N2 para a triade O», F2 e
Ne: a capacidade de blindagem variavel com o nimero de elétrons em orbitais diferentes e as
interacdes entre eles proprios promove um aumento da diferenca entre as energias dos orbitais
atdbmicos 2s e 2p. Consequentemente, os orbitais 2s e 2p interagem (hibridizam) menos que em
comparagao com os orbitais 2s e 2p para as moléculas C. e B». Isso justifica-se no contexto do
efeito da carga nuclear efetiva que é mais pronunciado sobre os orbitais 2s que possuem maior
penetrabilidade em relacdo ao ndcleo, sendo mais vulneraveis a aproximacao nuclear a medida
gue ha o aumento da carga nuclear efetiva pelo periodo.

N&o é somente a diferenca entre os niveis de energia dos orbitais que atrai a curiosidade
dos cientistas na comparacdao dessas duas triades de moléculas. Ha& uma inversdo de nivel
energético entre os orbitais moleculares 62p e m2p. Essa inversdo da energia dos orbitais ¢
bastante discutida e estudada por diferentes métodos de calculo. De acordo com algumas
comparagdes entre métodos de calculo, a ordem diferente nos niveis de energia é simplesmente
uma funcdo do método de célculo, sendo que a anuéncia com os resultados experimentais
indicados por espectroscopia de fotoelétrons mostra que os orbitais 62s estdo acima (energia
mais alta) que os orbitais n2p para o N2. A inverséo descrita, conhecida como inverséo c-x,
relaciona entdo a carga nuclear efetiva e as interagdes entre 0s orbitais. Como ja discutido, para
o di-nitrogénio e moléculas diatbmicas formadas por elementos quimicos anteriores a ele, a
hibridizacdo entre os orbitais atbmicos 2s e 2p € maior devido ao menor espagamento energeético
entre esses orbitais comparado as moléculas formadas por elementos do final do periodo,
resultando em um diagrama caracteristico dessas espécies. Assim, as combinac¢des mais efetivas
resultam em separacGes maiores entre orbitais moleculares ligantes e antiligantes. Por conta
disso, os orbitais moleculares m2px e T2py S40 Menos energéticos que o orbital molecular 62p;
para o di-nitrogénio e moléculas de atomos menores (B2 e C,). O orbital molecular o(2p-2p)
ocupa a regido do eixo internuclear, sendo a mesma regiao ocupada pelo 6*(2s-2s) com energias
proximas. J& os orbitais moleculares n2px e ©2py NA0 ocupam o eixo internuclear, mas ocupam

acima e abaixo e na frente e atras do eixo, contendo planos nodais que contém o eixo de ligagdo



71

e assim esses orbitais moleculares © apresentam energia menor, pois ndo competem na regido
internuclear. A hibridizacdo seré abordada adiante.

O diagrama de orbitais moleculares do di-nitrogénio se apresenta conforme a Figura 25
e em sequéncia a Figura 26 retrata, de forma geral, a organizacdo dos orbitais moleculares para

as moléculas diatbmicas do segundo periodo da tabela periddica.
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Figura 25 - Representacdo grafica do diagrama de orbitais moleculares para N..

Fonte: Obra dos autores.
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Figura 26 - Niveis de energia dos orbitais atbmicos para as moléculas diatbmicas do segundo

periodo da tabela periddica.
Fonte: Adaptado de Miessler; Fischer; Tarr (2014, p. 126).

4.4.3 Hibridizacdo de orbitais

As condicbes de simetria adequada, energias proximas e o equilibrio das forcas

eletrostaticas e distancia para sobreposicdo de orbitais, resultam, como ja mencionado, na

combinacdo de orbitais atdbmicos. Focando no aspecto energético, € importante destacar que

essa combinacdo é resultado da sobreposicdo de orbitais atbmicas com energias iguais ou

similares.

Segundo Miessler, Fischer e Tarr (2014), essa relacdo entre orbitais atbmicos de

energias iguais e energias similares permite duas aproximacgOes retratadas por meio dos

diagramas de orbitais moleculares. Quando ocorre interacdo entre os orbitais atbmicos de

mesma energia, denominados degenerados, o diagrama de orbitais moleculares é ilustrado

conforme a Figura 27.
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Figura 27 - InteracBes em um diagrama de orbitais moleculares a) Sem inversao o-n. b) Com
INVersao c-m.

Fonte: Adaptado de Miessler; Fischer; Tarr (2014, p. 125).

Entretanto, quando as interacdes envolvem orbitais atbmicos com energias similares e
de mesma simetria, ha uma diminuicdo da energia do orbital o e aumento da energia do orbital
o*: a esse processo de interagdo de orbitais da-se o nome de hibridizagdo. Por exemplo, na
hibridizagdo dos orbitais og(2s) € og(2p) em moléculas diatbmicas homonucleares, em que
ambos os orbitais possuem a simetria do tipo o ¢ uma energia desigual, porém préxima o
suficiente para considerar a interacdo. Nesse caso, a interacdo entre eles promove um
abaixamento do nivel de energia de og¢(2s) e 0 aumento do nivel de energia de og(2p), conforme
ilustrado na comparacéo entre as imagens a e b da Figura 27, conduzindo ao final a uma maior
estabilizacdo dos elétrons.

Outra abordagem desse fenbmeno consiste na observacdo da Equacdo 16 adaptada a
situacdo conforme a Equacéo 24. Os dois orbitais atbmicos 2s e 0s dois orbitais atbmicos 2p;
irdo gerar quatro orbitais moleculares, segundo o principio de que o nimero total de orbitais
atdbmicos corresponde ao numero de orbitais moleculares. Os orbitais moleculares resultantes
tém a seguinte forma, em que a e b identificam os dois &tomos, com constantes de normalizacdo
apropriadas para cada orbital atbmico e com os coeficientes da contribui¢do quantitativa dos
orbitais representados por c:

Y = C1¥(2sq) £ Co(2sp) £ C3(2pg) = C4(2pp) (Equagdo 24)
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Para a descri¢do de moléculas diatbmicas homonucleares, C1é igual a C2 e C3 é igual a
C4 em cada um dos quatro orbitais moleculares (Miessler; Fischer; Tarr, 2014). A energia mais
baixa de um orbital molecular tera maiores valores de C1 e C». Ja a energia mais alta para um
orbital molecular tera maiores valores de Cs e Cs4 enquanto os orbitais moleculares
intermediérios terdo valores de energia intermediarios entre os quatro coeficientes. Com a
hibridizacdo, as energias dos orbitais moleculares sdo diferentes daqueles gerados sem a
hibridizacdo. Alem disso, as formas desses orbitais moleculares resultantes de hibridizacdo séo
modificadas devido as contribuic6es recebidas dos orbitais atdbmicos s e p ou da hibridizagéo s-
p. A energia é deslocada segundo a contribuicdo de cada orbital, o que faz com que os orbitais

superiores possuam maior contribuicdo do 2p, enquanto os outros dois recebem maior

contribuicédo de 2s (Miessler; Fischer; Tarr, 2014).

A hibridizagao s-p contribui para a disposi¢do energética dos orbitais 62s e o2p Ser
diferente entre Li> a0 N2e Oz a Ne2. Como as energias dos orbitais vao sendo reduzidas com a
maior estabilidade dos elétrons provocada pelo efeito da carga nuclear efetiva, as interacoes
entre os orbitais s e p sdo modificadas ao longo do periodo resultando na inversdo o-mt. Assim,
0 aumento da carga nuclear efetiva ao longo do periodo promove um afastamento dos orbitais
2s e 2p que passam a interagir (ou hibridizar) com menor eficiéncia em moléculas como Oz, F>
e Ne». Por conta disso, nessas moléculas (di-oxigénio, di-fltor, di-nednio), o orbital de simetria
o (62pg) formado a partir de dois orbitais atbmicos 2p, possui menor energia que os orbitais de
simetria © (n2pu) gerados dos orbitais 2px e 2py (Miessler; Fischer; Tarr, 2014).

A hibridizacdo interfere no comportamento magnético de moléculas e na natureza
ligante/antiligante de orbitais. Os orbitais com energias intermediarias podem adquirir um
carater parcialmente ligante ou antiligante, contribuindo para a ligacdo quimica com menor

participacao (Miessler; Fischer; Tarr, 2014).

4.4.4 Orbitais HOMO e LUMO

Os orbitais moleculares HOMO (Orbital Molecular Ocupado de Maior Energia) e
LUMO (Orbital Molecular Nao Ocupado de Menor Energia) sdo chamados de orbitais de
fronteira em moléculas. Os orbitais moleculares HOMO s&o aqueles de maior energia ocupados
por elétrons enquanto os orbitais moleculares LUMO ndo apresentam elétrons (Miessler;

Fischer; Tarr, 2014). Cada um desses orbitais possui uma energia segundo a entidade quimica
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a que pertencem. Essa energia orbital determina o gasto energético de remogéo de elétrons ou
a liberacdo de energia do sistema com a adic¢do eletronica. Isso ocorre devido a associa¢do do
orbital HOMO com a energia de ionizagéo (Ei) e do LUMO com a afinidade eletronica (Ae)
(Miessler; Fischer; Tarr, 2014).

A primeira energia de ionizagdo se relaciona a energia do orbital HOMO (Orbital
Molecular Ocupado de Maior Energia), pois o elétron a ser removido encontra-se em orbital de
maior energia e mais distante do nucleo. Por conseguinte, se espera que a primeira energia de
ionizacdo ndo seja elevada, mas ha um aumento consideravel a medida que elétrons mais
internos forem retirados. A posicdo energética do orbital HOMO indica quais elementos
quimicos sdo mais susceptiveis a perda eletrénica, ou seja, aqueles que possuem uma baixa
primeira energia de ionizacdo formando cation com facilidade. Caso a intencédo seja a adicéo
de um elétron nas condi¢bes definidoras da afinidade eletronica, entdo o sistema molecular
libera a quantidade equivalente de energia ao orbital LUMO (Orbital Molecular Nao Ocupado
de Menor Energia) — orbital molecular disponivel para recebimento de elétrons. Logo, ha
formacdo de um anion com a adicdo de elétron em orbital LUMO. Uma ilustracdo

representativa dessa relacdo consta na Figura 28.

Energia / unid. arb.
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Figura 28 - llustracéo representativa dos orbitais moleculares HOMO e LUMO.

Fonte: Obra dos autores.
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A diferenca energética entre os orbitais HOMO e LUMO é utilizada na descricéo de
acidos e bases mediante as classificacGes de Lewis e Pearson e na distin¢do da condutividade
elétrica de materiais condutores, semicondutores e isolantes (Miessler; Fischer; Tarr, 2014). A
teoria acido-base de Lewis que convenciona o acido como toda espécie quimica aceptora de par
de elétrons e a base como a espécie doadora de par de elétrons trata 0 HOMO como o orbital
molecular doador de pares de elétron da base, enquanto o LUMO ¢ o receptor do acido. Em
geral, a combinacdo de orbitais HOMO e LUMO em reacgdes acido-base geram novos orbitais
HOMO e LUMO para o produto caso as condi¢Oes de simetria, energia e sobreposi¢do sejam
atendidas. Se essas condi¢fes ndo forem cumpridas, entdo ndo ha produto acido-base. A
estabilidade do produto depende da energia desses orbitais. A juncdo da teoria acido-base de
Lewis com os orbitais HOMO e LUMO infere que todas as moléculas podem atuar como &cido
ou base dependendo das condicOes reacionais (Miessler; Fischer; Tarr, 2014). Para Pearson a
classificacdo de acidos e bases ganha mais um tdpico: a polarizabilidade. Nessa teoria, 0s acidos
e bases sdo categorizados como duros e moles (Miessler; Fischer; Tarr, 2014). Os acidos e bases
duros sdo relativamente pequenos, compactos e ndo polarizaveis. Ja os acidos e bases moles
sdo maiores e polarizaveis, havendo excecBes nessas classificacbes. Pearson definiu
quantitativamente a dureza absoluta (n) de acidos e bases como mostra a (Equacao 25) através
das propriedades periddicas energia de ionizacdo (Ei) e afinidade eletronica (Ae) que sdo
vinculadas aos orbitais de fronteira. A variacdo de energia dos orbitais HOMO e LUMO
colabora na descricdo das espécies duras e moles e na formacéo dos produtos gerados por elas.
Espécies duras costumam apresentam maior diferenca energética entre os orbitais de fronteira

em comparacdo com as moles.

n=-L-¢ (Equacéo 25)

Além das teorias acido-base, o estudo dos orbitais HOMO e LUMO aparece vinculado
a Quimica Organica. Fukui, Yonezawa e Shingu (1952) investigaram a densidade eletrénica
nesses orbitais revelando a importancia do HOMO na reatividade de compostos organicos,

permitindo a previsao de rea¢des de substituicao.
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4.4.5 Diagramas de orbitais moleculares para moléculas diatbmicas homonucleares do
segundo periodo da tabela periddica — Oz, F2 e Ne2

Conforme explicado anteriormente, os diagramas de orbitais moleculares passam por
uma inversdo nos orbitais moleculares do tipo ¢ e n. Abaixo a Figura 29 traz a representacédo

do diagrama de orbitais moleculares para 0 O, em que F2 e Ne; seguem 0 mesmo padréo.

4 Energia / unid. arb.
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Figura 29 - Representacdo do diagrama de orbitais moleculares para Oa.

Fonte: Obra dos autores.

Frequentemente os diagramas do di-oxigénio e di-nitrogénio sdao comparados para tratar
do magnetismo de moléculas. A observacéo da representacéo por tracos da estrutura de Lewis
para 0 O2 ndo permite explicar por que essa espécie &€ paramagnética. Uma espécie €
paramagnética quando ao ser exposta a um campo magnético externo acaba por apresentar
atracdo. Isso ocorre porque cada &tomo se comporta como um pequeno ima ja que os elétrons
em movimento produzem campo magnético. Assim, pensando em um bloco de um certo

material paramagnético exposto a um campo magnético, tem-se que os dominios magnéticos



78

gerados pelas cargas elétricas irdo se orientar de forma que a atracdo seja predominante. Os
compostos que apresentam elétrons desemparelhados sdo mais susceptiveis a esse
comportamento paramagnético, o que € o caso do O». Esses elétrons desemparelhados se
encontram nos orbitais 7 2px e T 2py. Ao observar esses orbitais moleculares, nota-se que além
de estarem ocupados com elétrons sdo os de maior energia. Aos orbitais moleculares ocupados
com maior energia da-se o nome HOMO (Orbital Molecular Ocupado de Maior Energia). E
quanto ao N»? Voltando a (Figura 25), percebe-se que o orbital molecular HOMO dessa espécie
- o2p; - esta ocupado de modo que os elétrons estdo emparelhados. Se os elétrons estdo
emparelhados, uma resposta atrativa frente a um campo magnético externo ndo acontece. A
entidade que apresenta essas caracteristicas € conhecida como uma espécie diamagnética. Uma
espécie diamagnética € ligeiramente repelida por um campo magnético externo. Outra molécula
interessante de lembrar é 0 B2. Com elétrons desemparelhados no orbital HOMO (Orbital
Molecular Ocupado de Maior Energia), o B> é paramagnético, algo comprovado
experimentalmente, mas que também néo é previsto pelo modelo de Lewis. Conforme explicam
os autores Miessler, Fischer e Tarr (2014), o paramagnetismo do di-boro ocorre por conta da
hibridizac&o entre os orbitais s-p. Nessa interacéo, o orbital o¢(2s) hibridiza com o orbital 6g(2p)
resultando em uma diminuicgéo da energia do orbital molecular og(2s) e aumento da energia do
orbital molecular o4(2p). Consequentemente, o orbital molecular og(2p) passa a ser mais
energeético que os orbitais moleculares degenerados my(2p). Assim, o preenchimento dos orbitais
moleculares mu(2p) infere sobre o paramagnetismo da molécula ao passo que nesses orbitais 0s
elétrons encontram-se desemparelhados atendendo ao Principio de Hund. Se ndo houvesse a
hibridizacdo s-p, o orbital molecular HOMO de B: seria o o4(2p) €, por conseguinte, os elétrons
estariam emparelhados e a molécula seria tratada como diamagnética.

O O apresenta uma ordem de ligacdo equivalente a 2 o que é coerente com medidas
experimentais e 0 modelo de Lewis.

Seguinte ao O, F2 e Ne> completam o segundo periodo da tabela periddica. O di-flior
possui uma ordem de ligacdo igual a 1 o que reflete a ligagao simples dessa espécie. Além disso,
é uma espécie diamagnética, pois o orbital molecular HOMO possui os elétrons emparelhados

como indicada na representacédo da Figura 30.
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Figura 30 — Representacao grafica do diagrama de orbitais moleculares para F».

Fonte: Obra dos autores.

Nesse momento, aproveitando o diagrama de F> para indicacdo do orbital HOMO,
observa-se também um outro orbital molecular importante: o LUMO (Orbital Molecular N&o
Ocupado de Menor Energia). O orbital molecular LUMO ¢ aquele sem a presenca de elétrons
e com a menor energia possivel. No exemplo dado através da molécula de fldor, trata-se dos
orbitais moleculares . 2px e 7 2py. Os orbitais moleculares HOMO e LUMO sio relevantes no
estudo do comportamento acido e bésico de espécies quimicas e de atuacdo ligante das
entidades que participam de compostos de coordenacdo, sendo mais amplamente estudados,
geralmente, em anos posteriores nos cursos de graduagdo em Quimica.

O Ne; apresenta um diagrama de orbitais moleculares segundo a Figura 31, sendo
semelhante ao di-hélio quando se trata da ordem de ligacdo nula devido ao preenchimento

igualitario de elétrons em orbitais moleculares ligantes e antiligantes.
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Figura 31 - Representacgdo gréfica do diagrama de orbitais moleculares para Ne..

Fonte: Obra dos autores.

4.4.6 Espectroscopia de fotoelétrons

Como validar a Teoria do Orbital Molecular (TOM) experimentalmente?

Através da técnica denominada Espectroscopia de Fotoelétrons. Essa técnica baseia-se
no efeito fotoelétron que trata da interacdo entre a matéria e os fotons. O efeito fotoelétrico foi
descrito por Albert Einstein em 1905 e consiste na concepcao de que a energia € transportada
de maneira quantizada e que ao ser incidida sob um material solido pode ejetar elétron da
superficie. Para o elétron ser ejetado da superficie € necessario que a energia incidente tenha
uma frequéncia minima capaz de arrancar o elétron do material, independentemente do tempo
de exposicédo ou intensidade da luz.

Os equipamentos usados na espectroscopia fotoeletrénica sdo construidos de maneira a
possuirem, geralmente, duas placas com diferenca de potencial separadas por uma distancia
determinada. Conforme explicam os autores Dias e Anjos (2021), ha a excitacdo de uma placa

negativamente carregada por uma fonte de radiacdo eletromagnética. Entdo, os fotoelétrons
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gerados atravessam 0 vacuo em direcdo a placa positivamente carregada, produzindo uma
corrente fotoelétrica.

A radiacdo eletromagnética utilizada costuma ser raios ultravioletas (UV) ou os raios X.
Caso a fonte incidente seja composta por raios UV, serdo retirados os elétrons superficiais do
material j& que essa radiacdo € menos energética em comparagdo com 0s raios X, sendo
responsaveis pela remocédo de elétrons mais internos. Essa remocédo de elétrons com o uso de
uma energia de frequéncia caracteristica constitui a ideia central da energia para ionizagéo.
Assim, a espectroscopia de fotoelétrons resulta em um entendimento da relacdo de energia
necessaria para remocao de um elétron de orbital interno ou da camada de valéncia. Quao mais
préximo ao nucleo estiver o elétron, maior seré a energia gasta para remogao. Em contrapartida,
ao pertencer a camada de valéncia que sente menor atracdo nuclear, a energia despendida €
inferior.

Para determinar as energias dos orbitais moleculares utiliza-se uma radiacao de energia
conhecida incidindo sobre moléculas no estado gasoso.

Tomando como exemplo a representacdo exibida na Figura 32, tem-se que os elétrons
ejetados, por meio da fonte de radiacdo, sdo retirados de moléculas no estado gasoso com uma
energia cinética (Ecin) medida por um analisador e, por fim, chegam ao detector. A partir da
energia da radiacdo incidente hv e da energia cinética dos fotoelétrons, a energia para ionizacao
da molécula (Eim) é determinada através da (Equag&o 26).

Eim = hv — Ecin (Equacéo 26)

Analisador

Ecin(¢: el 0)

o

Detector

Amostra

Figura 32 - llustracdo geral do experimento de espectroscopia fotoeletronica.
Fonte: Adaptado de Dias e Anjos (2021).
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4.4.7 Diagramas de orbitais moleculares para moléculas diatdmicas heteronucleares do segundo
periodo da tabela periddica

As moléculas diatdbmicas heteronucleares possuem orbitais atbmicos com energias
distintas e, em vista disso, 0s orbitais moleculares sdo formados por contribui¢des desiguais de
cada orbital atdmico (Miessler; Fischer; Tarr, 2014). As diferentes cargas nucleares dos atomos
promovem interacOes entre os orbitais atbmicos que resultam em um deslocamento de energia
dos orbitais moleculares. A maior contribui¢do dada a um orbital molecular provém do orbital
atdbmico com energia mais proxima a ele. Ademais, a equagdo de onda apresenta um coeficiente
maior para as maiores contribuic@es. A distin¢do de energia entre os &tomos € reconhecida por
meio da diferenca de posicionamento dos orbitais atbmicos nos diagramas em que 0 atomo com
maior eletronegatividade ocupa as posi¢cbes mais inferiores em nivel de energia (Miessler;
Fischer; Tarr, 2014). Isso pode ser explicado pela maior capacidade de atracdo de um atomo
para com os elétrons ao redor, resultando na aproximacéo dos elétrons do &tomo em questdo e
nos elétrons de uma ligacdo. Portanto, 0 atomo mais eletronegativo possui orbitais atbmicos
com menor energia potencial que 0s a&tomos pouco eletronegativos.

O preenchimento dos orbitais moleculares segue 0s mesmos principios apresentados
para os diagramas de moléculas diatbmicas homonucleares com a diferenca de posicao

energética dos orbitais, conforme o diagrama genérico da Figura 33 para uma molécula AB.
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Figura 33 - Representacdo grafica do diagrama de orbitais moleculares para uma molécula
genérica AB - espécie diatdbmica heteronuclear.

Fonte: Obra dos autores.

Abaixo, seguem alguns diagramas representativos de moléculas diatdmicas

heteronucleares formadas por &tomos do segundo periodo da tabela periddica.

HF

O fluoreto de hidrogénio (HF) conta com 10 elétrons distribuidos pelos orbitais
moleculares. Na ilustracdo da Figura 34 o orbital atbmico 1s do fluor é omitido devido a
similaridade de representacao ao orbital 2s. Percebe-se que como a molécula é heteronuclear, a
discordancia em energia potencial dos orbitais atdmicos €é transmitida por meio da disparidade
de posicdo desses orbitais. Como o flior € um elemento quimico mais eletronegativo em
comparagao com o hidrogénio, seu posicionamento se da em energias potenciais mais baixas.

A ligacdo quimica é formada, principalmente, pelas contribuicdes dos orbitais atbmicos
1s do hidrogénio e 2p, do fldor, produzindo uma ligacdo do tipo o(1s-2p;). Os orbitais 1s, 2s,
2px e 2py do fluor refletem orbitais moleculares ndo ligantes. Os orbitais atdbmicos do flior 1s e
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2s sdo distantes em energia do orbital 1s do hidrogénio, enquanto 2px e 2py ndo sao propicios a

realizar sobreposicédo efetiva junto ao hidrogénio devido a incompatibilidade de simetria.

Assim, a representagdo dos orbitais moleculares nao ligantes ¢ dada no diagrama como onL OU

TINL.

1 Energia / unid. arb.

1s

H(g)

1

.

my(np-n'p)

I

1

ONL

HF(g)

2s

-

F(g)

Figura 34 - Representacgdo gréfica do diagrama de orbitais moleculares para HF.

Fonte: Obra dos autores.

NO

O oxido nitrico (NO) é um caso especial tratado pela Teoria do Orbital Molecular

(TOM) em virtude da dificuldade da Teoria da Ligacdo de Valéncia (TLV) na explicacdo da

existéncia de uma espécie com numero impar de elétrons — (Figura 35).

:N::o::

Figura 35 - Representacdo do 6xido nitrico.

Fonte: Obra dos autores.
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Ao se fundamentar na ligacéo quimica oriunda de pares de elétrons, a TLV nédo consegue
tratar com facilidade casos como o do NO e NO (dioxido de nitrogénio). Por sua vez, a TOM
ndo enfrenta esse problema ao dissociar a imagem da ligacdo quimica com a paridade. A partir
disso, a TOM distribui os elétrons pelos orbitais moleculares e 0 NO é tratado com naturalidade
por esse modelo. Desse modo, o diagrama de orbitais moleculares do NO se apresenta como
um diagrama de moléculas diatbmicas heteronucleares em que o atomo de oxigénio possui

menor energia que o nitrogénio como mostrado na Figura 36.

AEnergia / unid. arb.

o*(2p-2p)

r

2p N \
A 11
| n(2p-2p) 2p
N A
| o(2p-2p)

| o(2s-2s) .
N(g) | NO(g) | O(g)

Figura 36 — Representacéo grafica do diagrama de orbitais moleculares para NO.

Fonte: Obra dos autores.

Ao observar a Figura 36, se nota que ha um elétron desemparelhado no orbital HOMO
indicando que a espécie molecular é paramagnetica. Além disso, caso se faca o calculo da ordem
de ligacdo através da (Equacdo 18), o resultado € de 2,5. O resultado fracionario condiz com o
elétron desemparelhado, confirmando a existéncia da espécie j& que a ordem de ligacdo é
superior a zero. Através do diagrama, verifica-se que o elétron desemparelhado se distribui pela
molécula, superando o ideal fixo de ligagdo como par de elétrons. O elétron desemparelhado
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confere ao NO a reatividade de um radical livre. Em decorréncia disso, o0 NO atua no sistema
imunolégico como substancia toxica liberada pelos macréfagos contra os antigenos. O NO foi
amplamente estudado pelos cientistas norte-americanos Robert Furchgott, Louis Ignarro e Ferid
Murad, vencedores do Prémio Nobel de Medicina em 1998 por conta das descobertas de sua
atuacdo no organismo humano como agente defensor, vasodilatador e neurotransmissor
(Barreto; Correia, 2005).

CO

O mondxido de carbono (CO) consiste em uma molécula com um total de 14 elétrons
distribuidos pelos orbitais moleculares conforme a Figura 37 em que sdo omitidos os orbitais
moleculares o(1s-1s) e o*(1s-1s). No CO, os orbitais moleculares n2px e n2py tém menor
energia que o orbital molecular 62p.. A forma do orbital molecular 62p; é vinculada aos orbitais
2s e 2p; do carbono que interagem com o orbital 2p, do oxigénio. Essa interacdo é possivel
devido a proximidade de energia entre esses orbitais; o orbital 2p, do oxigénio possui energia
intermedidria entre os orbitais 2s e 2p; do carbono. Como o orbital 62p; recebe as contribuicdes
de dois orbitais do carbono e de um orbital do oxigénio, ha um maior I6bulo na extremidade do
carbono. Ja nos orbitais moleculares n2px e m2py, os ldbulos maiores recebem maior
contribuicdo do oxigénio devido a melhor equivaléncia de energia entre esses orbitais e 0s
orbitais atbmicos 2px e 2py do oxigénio. Entretanto, quando se trata dos orbitais moleculares
antiligantes — " 2px e m 2py — ha maior contribuicdo dos orbitais atbmicos 2pxe 2py do carbono.

Por efeito da organizacdo dos orbitais moleculares, 0 mondxido de carbono surge como
um ligante denominado carbonila junto aos metais de transi¢cdo. O esperado, por conta da
eletronegatividade, era de que o oxigénio se ligasse aos metais de transi¢cdo (M) que sdo
eletropositivos. Consequentemente, surgiria a ligacdo M-O-C. Todavia, € comum aparecer a
ligacdo de M-C-O. Isso acontece porque o orbital molecular 62pz apresenta maior densidade
eletronica no carbono. Como esse orbital € 0 HOMO da molécula, entdo ha acessibilidade dos
elétrons ali localizados surgindo uma doagdo de densidade eletrénica do CO para um orbital
desocupado do metal. Quanto ao orbital LUMO do CO que corresponde aos orbitais
moleculares antiligantes n2px e n2py, ha o aceite de elétrons advindos do metal em reacgdes

organometalicas.
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Figura 37 - Representacdo grafica do diagrama de orbitais moleculares para CO.

Fonte: Obra dos autores.

4.5 Teoria do Orbital Molecular e Eletronegatividade

Conforme apresentado na sec¢do “Justificativa”, este trabalho tem como um dos
objetivos observar a relacdo entre eletronegatividade e TOM para compreender a disposi¢do
energética dos orbitais moleculares e apontar conclusdes no que tange a inversao ¢ — 7.

A disposicdo dos orbitais atbmicos nos diagramas de orbitais moleculares para espécies
diatdmicas heteronucleares é modificada de acordo com a eletronegatividade. Se um atomo A
possui maior eletronegatividade que um atomo B, entdo o primeiro apresenta menor energia
potencial e, consequentemente, os seus orbitais moleculares sdo localizados em energias
potenciais menores que os de B no diagrama. Tratar da relacdo eletronegatividade e TOM nédo
é simples. De inicio € necessario compreender o que € eletronegatividade para que a partir disso
se possa selecionar qual escala dessa propriedade corresponde melhor ao objetivo deste

trabalho.
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Ante 0 exposto, 0s topicos seguintes tratam de quatro escalas de eletronegatividade. S&o
as escalas de Linus Pauling, Robert Mulliken, Albert Allred e Eugene Rochow e, por fim,
Leland Allen.

4.5.1 A escala de eletronegatividade para Pauling (1932)

A definicdo de eletronegatividade é ponderada por Tantardini e Oganov (2021) como a
tendéncia de um &tomo em atrair a densidade de elétrons e, por conseguinte, polarizar a ligagdo
quimica. Esse conceito é datado até 1819 quando Jéns Jacob Berzelius dividiu os elementos em
eletronegativos e eletropositivos (Tantardini; Oganov, 2021). De acordo com os autores, foi em
virtude da teoria de ligacdo quimica desenvolvida por Gilbert Newton Lewis em 1916, que
Linus Pauling obteve uma base para a elaboracéo da primeira escala de eletronegatividade em
1932.

Pauling (1984) conta no trabalho “G. N. Lewis and the Chemical Bond” sobre seus
primeiros contatos com Lewis e seu principio de ligacdo quimica. Segundo Pauling (1984), o
artigo “The Atom and the Molecule” publicado em 1916 no Journal of the American Chemical
Society foi 0 primeiro contato com as ideias de Lewis que trouxe como grande contribuigéo a
interpretacdo de que uma ligacdo quimica corresponde um par de elétrons mantidos em
conjunto entre dois 4&tomos.

Naquele periodo, Pauling utilizava a biblioteca do Oregon Agricultural College como
um lugar de estudo e, de certa maneira, como um escritorio particular em meio ao seu trabalho
em tempo integral como instrutor de analise quantitativa na mesma instituicdo. Ali, Pauling
teve contato com as obras de Lewis e Irving Langmuir, importante personagem na divulgacédo
cientifica dessa temética.

Em 1920, Pauling foi convidado para ministrar aulas no Instituto de Tecnologia da
California e em uma de suas viagens, aproveitou o tempo de parada do trem para conhecer o
Gilman Hall da Universidade da California, local de trabalho de Lewis. Sem sucesso na
primeira tentativa de contato, Pauling conheceu Lewis somente em 1924 ao visitar a cidade de
Berkeley, na California, para conhecer Lloyd Alexandre Jeffress, cientista responsavel por Ihe
incentivar, quando jovem, o interesse pela Ciéncia Quimica. Com Lewis, Pauling pdde
conversar sobre a determinacdo de estruturas cristalinas com o uso da difracdo de raios X e
obter seu consentimento para atuar em Berkeley através de uma bolsa do Conselho de Pesquisa.

Entretanto, pouco tempo apos a visita, Pauling desistiria da bolsa de pesquisa e se dedicaria a
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outros projetos no continente europeu. Desse modo, um novo encontro entre Lewis e Pauling
ocorreria somente quatro anos depois.

Em 1929, Pauling comecou a atuar como palestrante em Berkeley, passando de 1 a 2
meses no local e intensificando os encontros com Lewis. As trocas de conhecimento entre
ambos se fortaleciam, visto que, assim como Lewis, Pauling também se interessava pela ligacdo
quimica e a estrutura molecular. Além de definir ligacdo quimica, Lewis estudou o
compartilhamento do par eletrénico entre dois nucleos. Lewis entendeu que essa partilha
poderia ocorrer de forma desigual. Disso, surgiu a discussao sobre o carater i6nico parcial das
ligacBes quimicas, em especial nas espécies diatdbmicas formadas por atomos diferentes. Nesse
caso, o par de elétrons poderia se encontrar deslocado para mais perto de um ou outro 4&tomo.
O carater ibnico possibilita que a ligacdo se torne mais estavel que aquela caracterizada por
uma ligacdo covalente pura entre atomos diferentes (Pauling, 1984). J& em moléculas
diatdmicas com atomos iguais, 0 compartilhamento ndo apresentaria distingdo e o par eletrénico
estaria distribuido entre eles. A natureza quimica intermediéria da ligacdo foi importante para
a proposta da primeira escala de eletronegatividade em 1932 por Pauling.

A escala de eletronegatividade proposta por Pauling foi baseada a partir de dados
experimentais de energias de ligacdo. Inicialmente, Pauling trabalhou com as diferencas entre
as energias de ligacdo de moléculas diatbmicas homonucleares (A-A, B-B) e heteronucleares
(A-B). O quimico interpretou que a energia de ligacdo (D) de uma molécula diatbmica
heteronuclear (AB) poderia ser dada como a média das energias de ligacdo das moléculas
homonucleares de origem (A-A e B-B) conforme mostra a (Equacdo 27), em que D(A-A) e

D(B-B) correspondem, respectivamente, a energia de ligacdo das moléculas A e B..

D(A-A)+D(B-B)]
2

D(A-B) =" (Equacio 27)

Entretanto, os resultados tedricos proporcionados pela (Equacdo 27) eram menores que
os valores experimentais de espécies diatbmicas heteronucleares. Esse contraste motivou uma
mudanca na (Equacdo 27) e uma explicacdo para 0 motivo dessa questdo. Segundo Pauling
(1960), esse contraste ocorre devido ao carater ionicos incentivado pela eletronegatividade de
cada atomo. Consequentemente, se cada atomo possui uma capacidade diferente em atrair 0s
elétrons de uma ligacdo quimica, a contribuicdo dessas entidades para a ligagdo serd distinta
nas estruturas candnicas de ressonancia. A discussdo da natureza das ligagdes ampliou o

entendimento da ligagdo quimica como puramente covalente como denotado por A:B ou ibnica
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como exemplificado por A* B e A~ B, sugerindo a existéncia de uma predominancia entre
esses tipos ao se tratar de uma molécula (Pauling, 1960). O quimico corrigiu a proposta anterior

a partir da adigdo de um excesso de energia (A) como mostra a (Equacédo 28).

D(A-A)+D(B-B) +

D(A—B) = .

A (Equacéo 28)

Pauling (1960) associou ao acréscimo de energia (A) o modulo da diferenga ao quadrado
da eletronegatividade, a qual é simbolizada pele letra grega “chi” — x, dos elementos quimicos
genéricos Ae B (Ixa — XBIZ) junto a uma constante de proporcionalidade (c) como exposto na

(Equacéo 29).
A=c.lxa—xgl? (Equagdo 29)

Pauling (1960) compreendeu que as diferencas da propriedade eletronegatividade
intrinseca a natureza dos atomos A e B inferiam sobre as divergentes contribui¢des ibnicas em
ligacGes covalentes. Em vista disso, 0s resultados experimentais eram maiores que o esperado
por Pauling que utilizou os valores de A para construg¢do da primeira escala de
eletronegatividade. Reorganizando a (Equacdo 28) para fins de melhor visualizacdo, obtém-se
a (Equacéo 30).

D(A-A)+D(B-B)

A=D(A-B) - .

(Equacdo 30)

Ao observar a e os dados experimentais, Pauling (1960) acreditou que os valores de A
seriam sempre positivos, pois a energia de ligacdo da espécie AB seria maior ou igual a média
aritmética de A2 e B», entretanto isso ndo era valido para todos os compostos (Pauling, 1960).
Para os hidretos alcalinos (MH), Pauling (1960) presumia que as ligacdes tivessem algum
carater idnico do tipo M*H™ e A aderisse a valores positivos, contudo a diferenga era negativa.
Com o auxilio da mecénica quéntica, se verificou que a melhor descrigdo de uma energia de
ligacdo para uma molécula do tipo AB seria fornecida pela média geométrica conforme a

(Equacdo 31), resultando em valores positivos para um novo A’.

A" =D(A—B) — [D(A— A).D(B — B)]'/? (Equagio 31)
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O rearranjo da (Equacdo 31) em termo da eletronegatividade (x) da origem a (Equacéo
32).

xa — xgl = ¢'[(D(A — B) — (D(A — A).D(B — B))/2 ) |/* (Equagéo 32)

emque ¢’ = \E (Equacéo 33)

A partir da selecdo da média geométrica, 0 modulo do quadrado da diferenga de
eletronegatividades se manifesta como a (Equacéo 34). A raiz quadrada de A’ satisfazia uma
relacdo linear para descricdo da diferenca de eletronegatividades entre atomos diferentes com

base em dados termodinamicos (Pauling, 1960).
1/2 ~
xa — xgl = ’. [(D(A = B) — (D(A — A).D(B — B))/2 ) | (Equagio 34)

A diferenca de eletronegatividade podia ser comparada e determinada através da
(Equagéo 35) tomando como base de referéncia o hidrogénio e/ou o fltor. Devido a facilidade
em estabelecer ligacdes quimicas com os mais diversos elementos, o hidrogénio exerceu um
papel como um padrdo de referéncia para a eletronegatividade e o flGor se estabeleceu como o
elemento quimico de maior eletronegatividade (Pauling, 1960). Esse padrdo de referéncia junto
a escrita da equacdo em termos de diferenca de eletronegatividade permitiu a determinacao da
eletronegatividade de varios elementos quimicos com base em dados termodindmicos. A
constante ¢’ assume o valor 0,18 indicado em literatura, assim a (Equacao 34) pode ser reescrita

e apresentada como a (Equacéo 35).

xa — xgl = 0,18.[(D(A — B) — (D(A — A).D(B — B))2 ) ]"/* (Equagio 35)
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4.5.2 A escala de eletronegatividade para Mulliken (1934)

O quimico e fisico norte-americano Robert Sanderson Mulliken criou uma escala de
eletronegatividade em 1934 a partir da descri¢do de funcdo de onda para uma molécula do tipo
AB (¥ag) de acordo com a (Equacao 36).

YAB = Y¥(4B) + ay(AB7) + PY(A™BY) (Equagéo 36)

O cientista ponderou que os coeficientes a, € y junto as contribui¢des iOnicas para a
molécula diatdmica heteronuclear AB ndo demandariam a mesma quantidade em energia para
a formacdo das entidades com densidades de carga distintas. I1sso se deve ao adicional das forgas
repulsivas atuantes. Mulliken assumiu que para grandes distancias entre os nucleos (r), as
energias de formacdao das contribui¢des idnicas seriam iguais e propds a eletronegatividade em
funcdo das propriedades primeira energia de ionizagdo (EI) e afinidade eletronica (AE),

conforme a (Equacéo 37), de maneira a ser demonstrada empiricamente.

__ EI+AE

XM_ 2

(Equacéo 37)

A afinidade eletronica (AE) e a energia de ionizacdo (EI) sdo propriedades periddicas
intrinsecas ao atomo. A afinidade eletronica equivale a diferenca de energia entre o estado
fundamental do elemento neutro e o estado mais baixo do anion correspondente, sendo que o
atomo e o ion devem estar em fase gasosa e isolados, sendo retratada de forma genérica através

da (Equacdo 37) em que X remete a um atomo (Haynes; Lide; Bruno, 2017).

Xyt e 2 X (Equacao 38)

A afinidade eletronica depende da carga nuclear efetiva de cada elemento quimico e a
estabilidade desse em receber um elétron (Atkins; Jones, 2012). Logo, os halogénios possuem
valores apreciaveis de afinidade eletrénica, pois costumam apresentar uma carga nuclear efetiva
maior quando comparada a de outros elementos ja os metais alcalino terrosos sdo reconhecidos
como elementos de baixa afinidade eletronica.

A energia de ionizag&o, propriedade também usada por Mulliken na descricéo da escala,
corresponde a energia minima necessaria para remoc¢ao de um elétron de um sistema atdbmico

(&tomo ou ion monoatdmico) gasoso, isolado e no estado fundamental conforme descrito por
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Haynes, Lide e Bruno (2017). A primeira energia de ionizacdo de um &tomo neutro (X) é

ilustrada conforme a (Equacéo 39).
X = X + e (Equacdo 39)

Essa propriedade também depende da carga nuclear efetiva e da estabilidade adquirida
na formacdo do cation (Mahan; Meyers, 1995). O comportamento de um elemento quimico
quanto a tendéncia de aceitar ou perder um elétron envolve ambas as propriedades.
Comparativamente, os elementos quimicos que necessitam de valores consideraveis de energia
de ionizacdo para liberacdo de um elétron tendem a apresentar alta afinidade eletronica. A
afinidade eletrbnica e a energia de ionizacdo podem ser dadas em elétron-volt (eV) para um
sistema atémico isolado ou em quilojoules por mol (kJ mol™) (Atkins; Jones, 2012).

Segundo Galavotti, Cebim e Bim (2023), a escala de eletronegatividade de Mulliken
traz a representagdo de uma eletronegatividade intrinseca ao elemento, sendo independente do
estabelecimento de uma ligacdo quimica. Por conseguinte, a escala oferece valores de
eletronegatividade para os gases nobres e para elementos em diferentes estados de oxidagédo
(Galavotti; Cebim; Bim, 2023).

4.5.3 A escala de eletronegatividade para Allred e Rochow (1958)

Os quimicos norte-americanos Albert Allred e Eugene Rochow propuseram uma escala
de eletronegatividade fundamentada na forca de atracdo nuclear entre o ndcleo e o elétron em
1958 (Allred; Rochow, 1958). As cargas elétricas sdo tratadas como cargas pontuais para
estimar a forca de atracdo (F) exercida pelo nucleo em relacdo ao elétron por uma distancia
equivalente ao raio covalente (r), e é a carga do elétrone Z, f ¢ a carga nuclear efetiva, ou seja,
a carga experimentada por um elétron em relacdo ao nucleo como retrata a (Equacdo 40)
(Allred; Rochow, 1958). Devido as interagdes elétron-elétron que promovem um efeito
conhecido como blindagem (o), a carga nuclear efetiva atuante sob um atomo ¢ menor que a

carga nuclear real daquele elemento quimico.

F="Zep) (Equacéo 40)

r2
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A forca de atracdo determinada atraveés da expressdo acima age como um parametro da
extensdo em que um atomo em uma molécula atrai os elétrons, assumindo o papel de

eletronegatividade absoluta de um atomo (Allred; Rochow, 1958).

A determinacdo da Zef ¢ feita por meio das regras de Slater. As regras de Slater
envolvem o namero de elétrons e a localiza¢do em niveis de energia para indicar a constante de
blindagem caracteristica do elétron de interesse. Como trata Oliveira (2002), cada elétron é
submetido a uma constante de blindagem diferente, considerando cada subnivel particular. Ao

final, as regras de Slater indicam os valores médios das constantes de blindagem para cada tipo

de elétron. Calcula-se a Zef por meio da diferenca entre o nimero atdémico do elemento

quimico em questdo (Z) e a constante de blindagem (o), conforme mostra a (Equagéo 41).

Zef=Z—o0 (Equacéo 41)

Allred e Rochow linearizaram a (Equacdo 40) para que a propria escala pudesse ser
correlacionada a escala de Pauling (Allred; Rochow, 1958). Dessarte, Allred e Rochow
apontaram os valores de eletronegatividade para 44 elementos quimicos através da expressao
(Equacéo 42) (Allred; Rochow, 1958).

X =0,359.—5-+0, quagao
0,359.2L + 0,744 Equacio 42

T

4.5.4 A escala de eletronegatividade para Allen (1989)

Em 1989, Leland Allen prop6s uma escala de eletronegatividade baseada na energia
média dos elétrons em orbitais, sugerindo que deveria existir uma logica para estimar uma
escala de acordo com a organizagdo da Tabela Periddica (ALLEN, 1989). Segundo Allen
(1989), a organizagdo da tabela periddica com o aumento do ndmero atbmico no decorrer do
periodo e 0 aumento do nimero de camadas ao longo da familia fornece a previsdo de
propriedades como a energia de ionizacdo e o raio atdbmico e, que, provavelmente, a
eletronegatividade também pode ser relacionada a essa disposi¢do dos elementos quimicos.
Essa relacdo é baseada na equacao de Schrodinger, que identifica a energia como o parametro
central para descrever a estrutura da matéria. A escala proposta por Allen (1989), cuja
eletronegatividade é representada por xspec, entende que essa propriedade corresponde a energia
média monoeletrénica dos elétrons de valéncia no estado fundamental, conforme a expressao
da (Equacdo 43).



95

(m.E, )+(n.E,) .
— D s
X - (Equacéo 43)
Em que m é o nimero de elétrons de valéncia “p”, n € o nimero de elétrons de valéncia
“s”, Ep é a diferencas de energia entre o d&tomo no estado fundamental neutro e o atomo
ionizado na camada p, Es é a diferencas de energia entre 0 a&tomo no estado fundamental neutro
e 0 atomo ionizado na camada s, sendo que tais valores sdo retirados da “National Bureau of

Standard Tables”
4.5.4.1 Relac@o do yspec cCOM 0s periodos da Tabela Periodica

A relacéo da eletronegatividade de Allen com os periodos da tabela periodica segue uma
organizacdo em que esses valores sdo, majoritariamente, decrescentes com o aumento dos
periodos ao longo de uma mesma familia. Isso acontece porque o raio da subcamada aumenta
em relacdo ao anterior, diminuindo assim a energia da camada de valéncia. Para entender a
elevacdo que acontece nos elementos da terceira e quarta coluna da tabela periodica, a transicdo
ocorre exatamente onde aparecem o0s elementos que iniciam o preenchimento da camada d
(Allen, 1989). Esse comportamento foi registrado por Allen (1989) através de um grafico como
consta na Figura 38.
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Figura 38 - Relacdo do xspec COm 0 periodo da tabela periddica.

Fonte: Allen (1989).

Ao observar a Figura 38, se nota que 0s gases nobres, representados por uma linha
superior, possuem maior energia, e, assim, nao apresentam tendéncia para ionizacao e formacéo
de ligacGes. Entretanto, vé-se que alguns elementos como cripténio (Kr) e xendnio (Xe)
apresentam um valor relativo de xspec inferior a outros elementos que ndo sdo gases nobres,
como, por exemplo, o fltor (F). Isso é um indicio de uma explicacdo de porque é possivel
encontrar 0 KrFz, 0 ArF2, e 0 XeO (Allen, 1989).

4.5.4.2 Relacdo do yspec COM 0s grupos da tabela periddica

Ao analisar a representacdo gréafica da eletronegatividade de Allen (1989) com o0s grupos
(familias) da tabela periddica percebe-se que padrdo de inter-relacionamentos exibido é
diferente de forma significativa a Figura 39. Para cada familia, xspec aumenta de maneira quase
linear com o ndmero atémico (Z). Ha uma elevacdo ndo linear quando existe o orbital d
preenchido entre os orbitais s e p, além de uma reducéo na inclinagéo das retas (menor derivada)
apos o preenchimento do orbital d. Isso acontece em razdo do aumento dos raios atbmicos que

levam a um conjunto ordenado de valores. Observando os elementos cloro (CI) e nitrogénio



97

(N), as eletronegatividades pelas escalas de Pauling e Allred-Rochow apontam que a do cloro

(3,535) é maior que a do nitrogénio (3,083). Mas pelo valor de Xspec OCOrre 0 inverso.
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Figura 39 - Relagdo xspec COM 0S grupos da tabela periddica.
Fonte: Allen (1989).

4.5.4.3 Comparacao entre yspec € 05 dados de Pauling e Allred-Rochow

Comparac0es entre as escalas de Allen (1989), Pauling (1932) e Allred-Rochow (1958)
foram apresentadas através da Figura 40.
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Figura 40 - Comparagéo entre os modelos de eletronegatividade de Allen, Pauling e Allred-
Rochow.
Fonte: Allen (1989).

Ao comparar o valor experimental de xspec, COM as escalas de Pauling e Allred-Rochow,
para os elementos F e O, os resultados séo entre 1% e 2% mais altos. Isso ocorre devido a sua
consideravel densidade eletronica, produzindo assim correcdes de energia de correlacdo
elétron-elétron diferencialmente altas quando se ligam para formar moléculas ou s6lidos. Ainda
observando xspec, € comparando os valores do Grupo I, da mesma forma, a eletronegatividade
de Allen (1989) pode ser de 5% a 6% mais baixa, devido a transferéncia de carga
diferencialmente alta que pode ser esperada quando eles se ligam a s6lidos ou moléculas. Para
os elementos quimicos cloro (Cl) e nitrogénio (N), as eletronegatividades pelas escalas de
Pauling e Allred-Rochow apontam que a do cloro (3,535) é maior que a do nitrogénio (3,083).

Mas pelo valor de xspec, OCOrTe 0 inverso, coma do cloro (2,869) menor que o nitrogénio (3,066).
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4.4.5.4 Comparagao entre 4 yspec € triangulo de Ketelaar

Através da comparagdo entre Axspec e Triangulo de Ketelaar, para determinar o carater

i6nico de uma ligagéo, usa-se a expressdo xa - xs. Ou seja, vale a (Equacéo 44).

XspecA — XspecB (Equagdo 44)

Assim, o carater ibnico ou a polaridade de uma ligacao do tipo AB é identificada através
da (Equacdo 45).

Axspec = XspecA — XspecB (Equacdo 45)

Tanto Axspec COMO a tabela periddica trazem os trés tipos de ligacbes (covalentes,
metélicas e idnicas). O tridngulo de Ketelaar, de vértices rotulados como covalente, metélico e
ibnico, ajuda a visualizar o carater predominante — (Figura 41). As ligacdes covalentes e
metalicas sdo reconhecidas como originarias das mesmas forcas da mecénica quantica basica.
Portanto, mover-se neste lado do triangulo significa mover-se da direita para a esquerda na
tabela periddica.

No Lado Covalente-Metalico do triangulo de Ketelaar estdo localizados o0s
Semicondutores. Para eles, existe uma banda especifica de valores para Xspec € AXspec. SA0
exemplos de semicondutores os sélidos covalentes de elementos de banda metaloide, e
compostos binarios com um metaldide, e binarios abrangendo esta banda.

No Lado lonico-Covalente do triangulo de Ketelaar estdo localizados os compostos
binarios tipicos. Para eles, nota-se a diminuicao do Axspec. Sa0 exemplos de compostos binarios
tipicos os fluoretos de elementos representativos, os solidos poliméricos, os compostos iénicos
e moléculas discretas ligadas covalentemente, e os materiais poliméricos.

No Lado I6nico-Metélico do triangulo de Ketelaar, indo do lado metalico para idnico,
AXspec Caracteriza a mudanca sequencial de metais puros para cristais ibnicos. A escala de metais

puros para cristais idnicos varia de mais metélico, intermediaria, e mais iénico.
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Figura 41 - Triangulo de van Arkel-Ketelaar.
Fonte: Adaptado de Weller et al. (2017, p. 60).

O valor de xspec parece determinar a variagdo entre elementos diatdmicos (F2, Oz, N2)
para metais (Li, Na) enquanto Axspec parece determinar a polaridade das ligacdes hetero
nucleares, por exemplo, HF comparado a Hz e F2. ASSim, XspecH € Xspeck SA0 NECESSarios para
construir o diagrama usual de nivel de energia orbital molecular comumente empregado para
explicar a ligacdo em HF. A diferenca nessas energias medias de um elétron mede a mudanga
na distribuicdo de carga molecular que d& origem a polaridade da ligacéo HF.

A eletronegatividade de Allen acompanha a tendéncia apresentada por Pauling de que
0s atomos com maior eletronegatividade se encontram ao lado direito da tabela periddica
(Figura 42). Através da escala de Allen (1989), a eletronegatividade dos gases nobres pode ser
estimada, indicando que os elementos dessa familia sdo os mais eletronegativos da tabela
periddica. Em sequéncia, os halogénios seguem como elementos bastante representativos da
capacidade de atracdo eletrénica. Os metais alcalinos e alcalino-terrosos mantém a baixa
eletronegatividade.
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Figura 42 - Representacdo grafica da eletronegatividade dos elementos quimicos segundo a
escala de Allen.

Fonte: Obra dos autores.

4.6 REFERENCIAL TEORICO-METODOLOGICO

Para abordagem da TOM na UDM direcionada aos estudantes do primeiro ano do curso
Bacharelado em Quimica da UNESP — Araraquara, sera utilizado o Ensino Fundamentado em
Modelagem como metodologia de Ensino. Em razdo da estruturacdo deste trabalho, destaca-se
essa metodologia como um referencial tedrico-metodolégico que serd explorado também na
secdo “Percurso metodologico”.

Mas, o que é a modelagem? O que s&o modelos?

O significado de modelo tem sido discutido por cientistas, educadores, filosofos da
Ciéncia, linguistas e psicologos, porém ndo ha um consenso para sua defini¢do (Justi, 2006).
De acordo com Gilbert, Boulter e EImer (2000), no meio cientifico o modelo corresponde a
representacdo de um fenémeno inicialmente produzido para um propoésito especifico. Os
autores explicam que os modelos sdo omnipresentes, pois atuam como um fenémeno que é uma
forma intelectualmente interessante de segregar uma parte do todo tal como vivenciado para

estudo aprofundado. Sendo assim, o proposito especifico para o qual os modelos séo produzidos



102

em uma investigacdo cientifica é ser uma simplificacdo de um fendmeno a ser utilizado em
investigacOes para desenvolver explicagdes do mesmo (Gilbert; Boulter; Elmer, 2000). Dessa
forma, um modelo corresponde a uma representacédo parcial de uma entidade, elaborado com
um, ou mais, objetivo(s) especifico(s) e que pode ser modificado (Gilbert; Boulter; Elmer,
2000).

Justi (2015) faz considera¢des importante sobre a definicdo de “modelos”. A autora
alerta para o aspecto da representacdo. Representar corresponde a um carater parcial, o que
alcanca o “abstrai a partir de” e o “traduz em outra forma” a natureza real do que se coloca
como referéncia (JUSTI, 2015). Quando os modelos séo interpretados como representacoes
parciais, afirma-se que eles ndo séo a realidade, ndo sdo copias da realidade e possuem
limitacGes por sua propria esséncia (Justi, 2015). Portanto, os modelos séo ferramentas a serem
usadas a servico da Ciéncia, movimentando a producédo de conhecimento e funcionando como
um dos produtos da propria Ciéncia (Justi, 2015). Consequentemente, 0os modelos sdo
amplamente usados na Ciéncia e na Filosofia atuando como base da teoria por exercerem 0
papel de instrumento de produc¢do do conhecimento, sendo fundamentais na pesquisa cientifica.
O conhecimento cientifico estd relacionado com uma producdo de diversos modelos de
diferentes abrangéncias que obtém uma capacidade de previsao de resultados ou eventos (Maia,
2006).

E quais entidades podem ser modeladas?

Os modelos podem representar entidades concretas ou abstratas (Gilbert; Boulter;
Elmer, 2000). A um objeto concreto pode ser simbolizado uma parte desse ou o todo.
Exemplificando, pode-se tomar um carro a ser retratado inteiramente ou seu conjunto de rodas.
Por ser um retrato, o tamanho pode variar, entdo o0 modelo do carro pode ser menor ou maior
que o real. Os modelos abstratos exprimem isso também, afinal tomando a representacéo de
uma célula como exemplo encontra-se essa em tamanho maior que o real.

Além dos modelos poderem ser objetos, como os brinquedos de infancia que recordam
avides, motos, casas, entre outros, ha a capacidade de externalizar compostos de abstracdes
como a energia. E possivel que um conjunto de entidades concretas, como objetos de massa m,
e de entidades tratadas como se fossem concretas, como as forgas atuantes nesses objetos, sejam
representadas por modelos. Os modelos podem simbolizar ideias e processos (Gilbert; Boulter;
Elmer, 2000). Um modelo pode ser um aglomerado de entidades relacionadas, como as estaces
de metrd vinculadas a uma central. Um modelo pode ser a ideia de um experimento cientifico

realizado dentro da mente, um modelo mental (Gilbert; Boulter; EImer, 2000).
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Gilbert, Boulter e EImer (2000) classificam de maneira ontoldgica os modelos. Para os
autores, 0 modelo mental consiste em uma representagéo cognitiva privada e pessoal, sendo
formado por um individuo sozinho ou dentro de uma equipe. O modelo mental pode ser
manifestado gerando um modelo expresso. Esse modelo expresso € posto em publico por um
individuo ou uma equipe para que 0s outros interajam com aquilo por meio de modos de
representacdo que sera visto mais adiante.

Processos experimentais e discussdes acerca de um modelo expresso podem ser
realizados por VArios grupos sociais que, caso entrem em consenso sobre o valor desse,
produzem um modelo consensual. Ao se tratar da aprovacdo de uma comunidade cientifica que
parte de toda uma metodologia investigativa formal e aceita pelos pares, reconhece-se como
um modelo cientifico. O modelo cientifico cumpre um importante papel no decorrer de uma
investigacao cientifica enquanto é util para a capacidade de previsdes (Gilbert; Boulter; EImer,
2000).

No decorrer do tempo, os modelos consensuais projetados em contextos historicos
especificos sdo substituidos por novos modelos que fornecam de maneira mais completa as
informacBes a serem representadas. Dessarte, 0os modelos consensuais passam a ser
reconhecidos como modelos histéricos. Caso um modelo cientifico ou histérico seja incluso em
um curriculo formal, torna-se um modelo curricular.

O uso da modelagem como forma de abordar o Ensino de Quimica, pode levar a atuagao
do aluno como um sujeito ativo no processo de ensino e aprendizagem segundo Justi (2012).
Da modelagem depreende-se ainda o uso dos conhecimentos prévios dos alunos para a
construcdo e reformulacdo dos modelos. Segundo Justi (2012), o processo de ensino baseado
na modelagem permite uma compreenséo sobre a constru¢do da Ciéncia ja que construir, refletir
e elaborar modelos faz parte das atividades dos cientistas. Se a construcao de modelos constitui
a base do processo de pesquisa cientifica, entdo conhecer a abrangéncia e a relevancia da
modelagem significa conhecer a base do conhecimento. Logo, o processo de modelagem
trabalha no campo do Ensino com a construcdo do conhecimento. Isso faz com que o
aprendizado se baseie no entendimento, e ndo apenas na memorizagdo. Uma vantagem desse
modo de aprendizado é o desenvolvimento de um conhecimento critico e mais flexivel, podendo
ser expandido para outras aplicacdes. Para o discente, o efeito do aprendizado baseado em
modelagem permite a criagdo de seus proprios modelos. Esse processo também colabora para
gue haja entendimento de como outros modelos sdo criados, estimulando reflexdes criticas
(Maia, 2006).
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Considera-se que a modelagem ocorre a partir de elaboracdo de um modelo mental, da
expressdo desse modelo, tornando-o um modelo expresso, o teste a ser realizado sob essa
representacdo e a identificacdo de abrangéncias e limitacGes, sendo que tais etapas seréo
descritas na se¢do do “Percurso metodologico”. Dessa maneira, entende-Se que a aprendizagem
sobre as ligacGes quimicas pode ser feita de modo dinamico, participativo e coerente com as
orientacOes curriculares oficiais sobre a TOM com o auxilio da modelagem.

Uma autora expoente da modelagem no Brasil é a docente Roséario da Silva Justi da
Universidade Federal de Minas Gerais (UFMG). No trabalho “Relagdes entre argumentagao e
modelagem no contexto da Ciéncia e do Ensino de Ciéncias”, Justi (2015) ressalta a
aproximacdo da argumentacdo e da modelagem no Ensino como préticas epistémicas que
podem promover um Ensino de Ciéncias auténtico, discorrendo sobre o significado dessas
praticas e a aproximacdo entre elas que, segundo a autora, favorece o desenvolvimento do
conhecimento. Nesse trabalho, a autora discute também que a modelagem € analisada sob
diferentes perspectivas, visto que, podem ser avaliados a producéo, a validacao, a utilizacdo e
0s proprios cientistas envolvidos. Junto a Poliana Flavia Maia, docente da Universidade Federal
de Vicosa (UFV), Justi publicou vérios trabalhos e desenvolveu projetos. Dentre as obras
publicadas, esta a dissertacdo de mestrado que trata sobre uma proposta de modelagem para o
Ensino Médio acerca do tema equilibrio quimico “Modelagem e suas contribui¢des para o
Ensino de Ciéncias: uma analise do estudo de equilibrio quimico.” Junto a John Gilbert que foi
docente da Universidade de Reading na Inglaterra e editor do International Journal of Science
Education, Justi escreveu o livro “Modelling-based Teaching in Science Education.” Os autores
revisam a literatura sobre modelagem e propde um modelo sobre essa pratica, estabelecendo
conexdes entre a aprendizagem de conceitos cientificos junto a argumentacéo e ao raciocinio.
Na obra, os autores defendem que a modelagem deve compor o curriculo escolar a fim de
proporcionar um ensino auténtico em que ha mudanca em relacdo a uma abordagem baseada

unicamente na transmissdo de contetdo.
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5 PERCURSO METODOLOGICO

Segundo Menegolla e Sant’ Anna (2005), uma acdo do homem € o ato de planejar em
que se faz uso da razdo e se pensa sobre seus movimentos no passado, presente e futuro, de
maneira que isso seja uma realidade que acompanha a trajetdria historica da humanidade. O
assunto foi discutido também por Martinez e Oliveira Lahone (1978) que interpretaram o
planejamento como um processo de previsdo de necessidades e racionalizacdo de emprego dos
meios materiais e dos recursos humanos disponiveis, com a intengdo de alcangar objetivos, em
prazos especificados e em etapas definidas, a contar do conhecimento e avaliagdo cientifica da
situacdo original. A descricdo dada por Martinez e Oliveira Lahone (1978) remete a um
planejamento que ndo € especifico, todavia contém elementos basicos que delineiam as
caracteristicas de um planejamento.

Dentre as caracteristicas que acompanham o planejamento, estdo o conhecimento da
realidade e das necessidades vigentes para que possa atender a um objetivo esperado
(Menegolla; Sant’Anna, 2005). Esse objetivo deve ser claro e factivel de ser atingido, tendo
meios pré-determinados e vidveis para sua concretizacdo. O proprio estabelecimento de
objetivos indica que ha um processo a se seguir para cumpri-lo, havendo, portanto, etapas para
executa-lo (Menegolla; Sant’ Anna, 2005).

Quando se trata do campo educacional, a utilizacdo do planejamento reflete na
valorizagdo integral do ser humano, impulsionando uma formacéo consciente e libertadora o
que direciona todo o processo educacional a necessidade do planejamento (Menegolla;
Sant’Anna, 2005). O planejamento deve orientar o processo educacional em quaisquer esferas:
nacional, estadual, escolar ou relativa as disciplinas e ao conteido. Conforme expresso por
Menegolla e San’ Anna (2005), apesar do planejamento indicar 0s meios e recursos disponiveis
para a conquista dos objetivos, esse ndo deve ser confundido como uma planificagdo de
atividades.

De acordo com Haydt (2011), ha véarios niveis de planejamento na esfera educacional.
Hé& o planejamento de um sistema educacional, o escolar, o curricular e o didatico ou de ensino.
Esse altimo corresponde ao processo em que 0 docente organiza as agdes e 0s procedimentos
de suas atividades com vistas de atender aos objetivos educacionais estabelecidos segundo as
necessidades e possibilidades da comunidade escolar.

A discussdo de planejamento na area educacional, segundo Veiga (2005), enfrentou um
periodo de resisténcia por parte da comunidade escolar. Uma concepcdo vindoura por algum

tempo consistiu na assimilacdo de que a escola tinha um papel de controle sob os individuos,
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reproduzindo as condic¢des predominantes na sociedade, relevando um ato de negagdo ao
planejamento. Por algum tempo, a acdo de planejar foi vista também como uma padronizacdo
do trabalho docente, adquirindo certa tendéncia tecnicista (Veiga, 2005). Essas concepcdes
negativas se desenvolveram fertilmente no contexto da ditadura militar. Dentre as marcas
deixadas pelo periodo, Souza e Tavares (2014) destacam que a gestdo educacional esteve
atrelada fortemente a um modelo técnico de planejamento para garantir o controle. Os autores
discorrem sobre as relacdes entre o planejamento educacional do pais e o plano geral de governo
mostrando que a harmonizacédo entre eles foi o argumento usado na época para submeter a
educacdo ao dominio dos técnicos administrativos, revelando dezenas de manuais e cursos
direcionados a rede escolar. De acordo com Fusari (1990), em sala de aula havia um meio de
controle que consistia nos planos de ensino elaborados pelos professores que passavam por um
treinamento sobre planejamento, evidenciando o0s aspectos burocraticos, mecanicos e
autoritarios. Aliado a isso, ha de se salientar que, ao longo dos anos, a precariza¢ao do trabalho
docente através da jornada extensa e pouco valorizada fomentou a resisténcia da classe
trabalhadora ao planejamento (Farias, et al., 2008).

Ha autores, entretanto, que reforcam o planejamento como atividade de ensino
fundamental para evitar ou minimizar a improvisagdo em sala de aula, promover a eficiéncia
do ensino, garantir maior seguranga e colaborar na conquista dos objetivos previamente
definidos, sendo, portanto, um auxiliar do docente na execugdo da fungéo profissional (Piletti,
2004). Libaneo (1990) trata o planejamento como pratica importante a docéncia, pois 0 mesmo
colabora na defini¢do dos principios orientadores das acGes a serem tomadas em resposta aos
objetivos, ao conteido, ao método, aos recursos disponiveis e avaliagdes coerentes ao processo.

Na construcdo do planejamento é importante que alguns principios sejam seguidos.
Haydt (2011) explica que o planejamento didatico do professor deve apresentar as correlacdes
0s objetivos, os conteddos, os métodos e as formas de avaliacdo de forma coerente. Para que
essas correlagfes conversem entre si, 0 planejamento deve atender uma sequéncia que integre
todas essas partes. E, apesar de imprevistos poderem ser minimizados através do planejamento,
como ja mencionado por Piletti (2004), h4 a possibilidade de surgirem. Por conta disso, 0
planejamento deve ser flexivel, podendo ser reajustado de acordo com as necessidades dos
alunos. Assim, o planejamento deve se adaptar a discussfes ndo previstas, a questdes
pertinentes e a subtemas ndo previstos, tomando-se cautela em nao abandonar o tema central.
E, por conseguinte, deve haver uma distribuicdo adequada do trabalho em relacdo ao tempo

disponivel e a realidade do meio que € vivenciado (Haydt, 2011).
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Além desses elementos elencados por Haydt (2011), a autora destaca que o docente deve
levar em consideracao a realidade do meio que esté inserido, ou seja, o contexto escolar quanto
aos recursos disponiveis, as diretrizes educacionais vigentes e a vivéncia dos estudantes. Logo,
o planejamento deve atender as necessidades dos alunos de maneira efetiva, funcional e pratica.

Sendo o planejamento uma acéo, é relevante destacar que ndo ha neutralidade nesse ato
(Farias et al., 2008). Os autores afirmam que o planejamento é uma atividade historicamente
voltada para a manutencdo ou para a mudanca de acordo com a sua intencionalidade.
Consequentemente, o professor tem um papel fundamental na construcdo do seu proprio
planejamento. Em contraposi¢do ao aspecto tecnicista apresentado anteriormente, Farias et al.,
(2008) defendem que o planejamento seja uma agdo reflexiva, viva e continua. Esse processo,
além do que ja foi exposto, € também politico, pois exige escolhas tedricas, de contetdo, de
metodologia e de olhar sob o publico. Os autores acrescentam que planejar é uma atitude ética,

pois é movida por valores, ideias e crencas de quem os pratica (Farias et al., 2008).

5.1 Unidade Didatica Multiestratégica: uma forma de planejar

Dentre as maneiras que o professor pode organizar a sua pratica docente sdo encontradas
em literatura, por exemplo, a sequéncia didatica do professor Antoni Zabala (1998), a sequéncia
didatica com problematizacdo dos professores Marcelo Giordan e Yara Guimaraes, entre outros
modelos. Um modelo que se insere nesse contexto da acdo de planejar é a Unidade Didéatica
Multiestratégica (UDM) do professor Amadeu Moura Bego. A UDM consiste em um projeto
de ensino que integra, de modo organizado e sequenciado, um conjunto de estratégias didaticas
de acordo com objetivos de aprendizagem definidos (Bego, 2016).

Bego e Sgarbosa (2016) pontuam que o planejamento de uma UDM é feito a partir de
sete secOes principais como esquematizado na Figura 43: contexto da intervencdo didatico-
pedagdgica; analise cientifico-epistemoldgica; analise didatico-pedagdgica; abordagem
metodologica; selecdo de objetivos e estratégias de avaliacdo; selecdo de estratégias didaticas e
de instrumentos de avaliacdo. Essas se¢des orientam a UDM de modo que ela seja composta
por um conjunto de sequéncias didaticas (SD’s). Cada SD presente na UDM possui um objetivo
especifico atrelado que responde a intencionalidade de aprendizagem do professor para com o
aluno naquele momento. Ao final, o conjunto formado por todas as sequéncias didaticas
ordenadas constitui uma unidade didatica (UD) com um objetivo geral. Ndo ha quantidade
especifica de SD para construir uma UDM, porém ¢é importante salientar que o namero de SD’s

depende do montante de objetivos especificos que moldam as etapas intermediarias
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imprescindiveis para a concretizacdo do objetivo geral de aprendizagem da UDM (Ferrarini,

2020).

No caso da UDM, a sua constituicdo prevé o uso de estratégias didaticas variadas ao

longo das sequéncias de acordo com o conteudo, o contexto de atuacao, os recursos disponiveis

e a concepcado de avaliacdo do professor.

Planejamento de uma UDM

€ composto por

7 secoes |

que pretendem

Proporcionar as referéncias tedricas
para fundamentar as decisdes do
professor;

Facilitar um procedimento para
abordar cada uma das tarefas

|

l

Caracterizacdo do contexto

Analise cientifico-
epistemologica

Analise didatico-pedagogica

Abordagem metodologica

Selecdo de objetivos

Selecdo de estratégias
didaticas

Selecdo de estratégias de
avaliacdo

Figura 43 - Organizacdo da UDM.
Fonte: Adaptado de Ferrarini (2020).

Na secao “Contexto da intervencdo didatico-pedagdgica” ocorre a caracterizacdo do

ambiente escolar e do perfil dos estudantes, conforme representado no Quadro 1. De acordo

com Bego e Sgarbosa (2016) o trabalho escolar envolve aspectos objetivos de natureza

organizacional-estrutural e de natureza politico-ideoldgica. A natureza organizacional-

estrutural se refere as condicdes de infraestrutura, financeiras e materiais de uma instituicdo

escolar. Além dessas, também reflete o regime de trabalho (Bego; Sgarbosa, 2016). Ja a

natureza politico-ideologica se relaciona com as concepcbes pedagogicas, como 0 modo de

organizacéo e utilizacdo do tempo e uso dos espacos formais ou ndo formais de aprendizagem,

a organizacao dos trabalhos dos profissionais escolares, entre outros (Bego; Sgarbosa, 2016).

A sala de aula pertence a uma instituicdo que possui determinada infraestrutura,

organizacdo e historia. Além disso, carrega valores e ideias que a compdem de forma a
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condicionar as atividades a serem desenvolvidas em sala de aula. A caracterizagdo da escola
permite também reconhecer o local em que se insere, sendo ele urbano ou rural, tendo facilidade
de acesso, transporte publico, proximidade com teatros, museus, pracas, entre outros. Segundo
Bego e Sgarbosa (2016) é necessario reconhecer que 0s processos de ensino e aprendizagem
que acontecem em sala de aula devem ser considerados como eventos historico e socialmente
situados. Dessa forma, é possivel superar uma visdo fragmentada e ingénua da pratica
pedagdgica (Bego; Sgarbosa, 2016). Consequentemente, compreende-se que a primeira se¢ao

da UDM caracteriza o contexto que o professor faz parte.

Contexto da intervencéo didatico-pedagogica

Nome da unidade educacional

Enderego completo

Site e e-mail

Caracterizacdo da unidade educacional

Disciplina

Ano/turma

Professor responsavel

NUmero de estudantes

Caracterizacdo dos estudantes

Quadro 1 - Primeira se¢do da UDM: Contexto da intervencao didatico-pedagdgica.
Fonte: Adaptado de Bego e Sgarbosa (2016).

A seco “Analise cientifico-epistemologica” retine o tema da UDM, os pre-requisitos
exigidos para o seu desenvolvimento, as orienta¢des curriculares oficiais e um mapa conceitual
para explicitar as relagdes entre os conceitos ao invés de tratar os contetidos de forma isolada -
Quadro 2.

Na “Analise cientifico-epistemologica”, o “Conteddo programéatico da UDM” informa
o0 tema a ser trabalhado enquanto a &rea dos “Pré-requisitos para a UDM” exerce um papel de
integracdo entre 0s conceitos necessarios para a tratativa do assunto em questdo, além de
atender ao curriculo vigente (Bego; Sgarbosa, 2016). A parte das “Orientagdes curriculares
oficiais sobre o tema” lembra que, embora o docente tenha autonomia no exercicio de sua
funcdo, ndo ha independéncia plena. Isso ocorre porque o professor responde a uma instituicao
de Ensino que compde um sistema educacional regido por leis e diretrizes orientadoras (Bego;
Sgarbosa, 2016). Logo, o tema a ser desenvolvido deve responder aos anseios educacionais
documentados pela esfera publica.
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O campo dos “Contetidos conceituais” se refere aos conceitos cientificos associados ao
tema e que serdo trabalhados junto aos discentes (Bego; Sgarbosa, 2016). Esses conteidos sdo
interpretados por Mortimer, Machado e Romanelli (2000) de maneira a serem divididos em trés
aspectos do conhecimento quimico, sendo eles: aspecto fenomenoldgico, aspecto
representacional e aspecto teorico.

O aspecto fenomenoldgico corresponde aos fendmenos de interesse da quimica
perceptiveis ou ndo a olho nu, como a mudanca de estado fisico da agua e ou as interagdes entre
radiacdo e matéria detectadas por espectroscopia (Mortimer; Machado; Romanelli, 2000). Ja o
aspecto representacional retne a simbologia dos contetudos quimicos, voltando-se para a
linguagem de modelos quimicos como as reagdes, formulas, equacgdes e gréaficos (Mortimer;
Machado; Romanelli, 2000). O aspecto tedrico envolve informacdes de natureza atdbmico-
molecular o que faz com que haja a inclusdo de modelos para tratar de entidades abstratas como
0s atomos e as moléculas (Mortimer; Machado; Romanelli, 2000).

Assim, essa area de contelido registra os conceitos cientificos por meio desses trés
aspectos do conhecimento quimico, auxiliando o professor no reconhecimento da conexao entre
os simbolos, modelos tedricos e experimentais.

A parte “Esquema conceitual cientifico sobre o objeto de estudo da unidade didatica
(mapa conceitual)” se refere a uma ampla representagéo das relagdes conceituais associadas ao
tema a fim de superar a fragmentacdo dos conceitos. Dessa maneira, a preparacdo das aulas
adquire um carater com maior coeréncia entre os conceitos quimicos (Mortimer; Machado;
Romanelli, 2000).
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Anélise Cientifico-Epistemoldgica

Conteldo programatico da UDM

Pré-requisitos paraa UDM

Orientagbes curriculares oficiais sobre o

tema

Conteudos conceituais

- Identificacdo dos fatos e/ou fendmenos de
interesse (aspecto fenomenolégico);

- Interpretacdo de fatos (aspectos teorico e

simbdlico)

Perfil conceitual ou desenvolvimento
historico do conceito principal da UDM

(mapa conceitual)

Esquema cientifico sobre o contetdo
conceitual da UDM
Referéncias (ABNT NBR 6023)

Quadro 2 - Segunda se¢do da UDM: Anélise didatico-epistemoldgica.
Fonte: Adaptado de Bego e Sgarbosa (2016).

Essa segunda tarefa relne, portanto, o conteldo cientifico a partir dos niveis de
conhecimento quimico, organizando as relacbes a serem estabelecidas com auxilio das
orientacdes oficiais (Bego; Sgarbosa, 2016).

Segundo Bego e Sgarbosa (2016), a se¢do “Analise didatico-pedagdgica” é dividida em
trés partes: Conhecimentos prévios dos alunos sobre o tema da unidade didatica, Obstaculos
epistemoldgicos particulares relacionados aos contetdos da UDM e ImplicacBes para 0 ensino
dos conteudos de ensino da UDM, conforme o Quadro 3.

O reconhecimento das concepgdes prévias registradas em literatura sobre determinado
conteudo permite ao docente se preparar em beneficio da aprendizagem. Logo, se torna possivel
se antecipar frente as dificuldades dos alunos e buscar propostas de ensino que permitam
superé-las. Esse levantamento contido no segmento “Ideias previas dos alunos sobre o0s
conteudos da UDM (concepgoes alternativas)” € feito a partir dos dados da literatura académica

e cientifica acerca de investigacGes em espagos de aprendizagem.
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O campo “Obstaculos epistemoldgicos particulares relacionados aos contetidos da
UDM?” remete aos obstaculos epistemoldgicos propostos por Gaston Bachelard como barreiras
que dificultam a aprendizagem do conteudo cientifico Bachelard (1996). Os obstaculos sdo
divididos nas categorias: experiéncia primeira, verbal, conhecimento geral, conhecimento
unitario e pragmatico, substancialista, realista e animista Bachelard (1996).

O obstaculo de experiéncia primeira provém do pensamento antes da critica, de um
conhecimento comum a partir da auséncia do espirito cientifico. Esse obstaculo é carregado de
imagens imediatas, faceis, pitorescas, concretas que, em um primeiro momento, parecem
corretas. A barreira oriunda desse obstaculo promove analogias e representacées muitas vezes
equivocadas, podendo ser interpretado como um obstaculo que lembra o conhecimento de senso
comum, revelando riscos de conclus@es rapidas Bachelard (1996). As experimentacdes, quando
tratadas de forma imediata, podem conduzir o espectador a se atentar somente para as mudancas
de cor, por exemplo, em detrimento das hipo6teses daquele fenémeno. Logo, o observador é
também iludido pelo deslumbre colorido de um experimento por exemplo. Como tal, quando
sdo observados os halogénios — Fz(g), Clag), Brzgy e l2s) — sem discussdo do motivo de se
apresentarem diferentes a olho nu quanto a cor e ao estado fisico.

O obstéculo verbal é caracterizado pelo uso de imagens, metéforas e analogias que
distanciam o individuo do conhecimento cientifico. Nesse sentido, ganham um grande destaque
na oposicao a ruptura entre o conhecimento comum e cientifico, pois podem assumir uma forma
explicativa de todo um fenémeno Bachelard (1996). Um exemplo sdo as analogias que se
aplicam aos modelos atbmicos, promovendo resisténcia a visdo abstrata do fendbmeno e gerando
uma falsa explicacéo.

O obstaculo do conhecimento geral parte das generalizacGes feitas como consequéncias
de experiéncias primeiras e que acabam por guiar leis gerais sem grandes questionamentos
sobre a sua abrangéncia e variagdes empiricas. Em sua obra, Bachelard (1996) aponta que €
necessario abandonar o empirismo imediato, pois as generaliza¢cGes imobilizam o conhecimento
cientifico ao dar-lhe um aspecto unico. Assim, para o autor, as generalizagdes devem ser feitas
com cautela, pois ha muitos casos particulares que dependem de uma complexidade de variaveis
que precisam ser entendidas para que o conhecimento cientifico seja efetivamente alcancado.
Um exemplo dado por Bachelard (1996) consiste na generalizacao, por parte dos individuos,
de que todos os corpos caem buscando seu lugar natural a partir do entendimento do filésofo
Aristoteles.

O obstaculo do conhecimento unitario e pragmatico traz uma supervalorizagcdo do

fendmeno colocando a parte do pensamento critico. Esse conhecimento é formado por um
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conjunto de impressdes, sentimentos e concepgdes de natureza intuitiva o que fomenta uma
valorizacdo do fendmeno de tal maneira que esse adquira prestigio. Esse prestigio assume um
carater divino. Esse carater oferece ao espirito pré-cientifico no¢bes de que a unidade € um
principio realizado sem esforco em que as variadas atividades naturais sao reflexo de uma so6
natureza e a dualidade é suprimida. Consequentemente, 0 movimento dos corpos celestes e a
criagdo do Universo sdo colocados sob ordem do Criador de maneira que discussoes a respeito
da fisica sejam colocadas a parte em nome da unidade. Logo, o conhecimento unitario abrange
muito mais generaliza¢6es que o conhecimento geral. Além disso, ha a necessidade de atribuir
alguma utilidade ao fendmeno, caracterizando o pragmatismo. Assim, 0 aspecto unitério e
pragmatico desse conhecimento esta na atribuicdo de que Vvérias atividades naturais provém de
uma unica natureza, reforcando generalizacGes e resistindo a novas relagdes e contrapontos
Bachelard (1996).

O obstaculo substancialista atribui propriedades a uma entidade de forma a descrevé-la
como um todo, desconsiderando as particularidades e/ou as condi¢Ges quimico-fisicas. Desse
modo, é atribuido a uma substancia inimeras qualidades, sendo essas profundas ou superficiais,
impedindo a visualizacdo de relacdes entre propriedades Bachelard (1996). As caracteristicas
de um metal como a dureza e a condutividade elétrica, por exemplo, servem de obstaculo
substancialista quando ndo sdo discutidas com profundidade junto a Teoria do Orbital
Molecular, as bandas de valéncia e de conducdo, reforcando caracteristicas a todos os metais.
Outra exemplificacdo consiste em atribuir a inércia aos elementos quimicos da familia 18 da
tabela periddica, reforcando também a estabilidade com base somente na Regra do Octeto. Esse
obstaculo epistemoldgico trata a inércia quimica nesses elementos desprezando que parte deles
sejam conhecidos por realizar ligagdes quimicas e que possuam propriedades, como a energia
de ionizacdo, que sejam consideradas na explicacdo do fendmeno. Como trata Bachelard
(1996), pensa-se como se V€ e pensa-se o que se Vé. O filésofo aponta que se a poeira gruda em
uma parede eletrizada, entdo se conclui que a eletricidade é uma cola, revelando o carater
substancialista.

J& obstaculo realista parte de um exagero das observacfes macroscopicas,
supervalorizando as impressdes visuais e concretas em detrimento do comportamento
microscopico prejudicando as correlagdes entre eles. Por conta disso, a analise de um fenémeno
e 0s conceitos cientificos enfrentam dificuldades de compreenséo Bachelard (1996).

O obstaculo animista imputa sentimentos, caracteristicas e qualidades bioldgicas a
objetos inanimados. Essa vitalidade dada a entidades inanimadas proporciona uma valorizagédo

em um sentido proximo ao magico, pois se nao houver explicacdo a principio para algum
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problema, basta recorrer ao principio vital, enfraquecendo as discussdes cientificas. Como
exemplificacdo, tem-se a ideia de que os elementos quimicos mais eletronegativos “gostam” de
elétrons Bachelard (1996).

Por fim, o obstaculo do conhecimento quantitativo parte de um exagero no uso de dados
quantitativos de forma que ndo interfiram em um resultado. Isso sugere uma sobrecarga de
informagdes quantitativas que podem inflar a exigéncia de dados a serem decorados quando 0s
mesmos poderiam ser disponiveis a consulta, deixando a parte o que é relevante de fato: o
entendimento do que é estudado e as relacdes a serem formuladas Bachelard (1996).

O tultimo ponto dessa secdo sdo as “Implicagdes para o ensino dos contetidos de ensino
da UDM” que descreve pontos importantes de serem evitados ou enfatizados pelo docente a
partir do levantamento das concepcdes alternativas e da relacdo de obstaculos epistemologicos
(Bego; Sgarbosa, 2016). Essa etapa auxilia o professor na previsao de dificuldades, podendo se
antever a duvidas persistentes e preparando-o para evitar um reforco errbneo aos conceitos

durante sua exposic¢éo oral e visual (Bego; Sgarbosa, 2016).

Analise didatico-pedagdgica

Concepg0es alternativas dos alunos sobre os
contetdos da UDM

Obstaculos epistemologicos relacionados aos
contetdos da UDM

ImplicacBes para o ensino dos contetidos de
ensino da UDM
Referéncias (ABNT NBR 6023)

Quadro 3 - Terceira se¢cdo da UDM: Analise didatico-pedagdgica.
Fonte: Adaptado de Bego e Sgarbosa (2016).

De acordo com Bego e Sgarbosa (2016), a secdo “Abordagem metodologica”, deve
determinar quais serd@o os principios metodologicos que orientardo a definicdo dos objetivos de
aprendizagem, o planejamento das estratégias didaticas e de avaliagdo — Quadro 4. Conforme
tratam os autores, a fundamentacdo metodoldgica esta relacionada a concepgdo de ensino e
aprendizagem do docente, pois norteard como sera tratado o processo de ensino e
aprendizagem. Os principios teorico-metodoldgicos que serdo utilizados na abordagem

direcionam a pratica da UDM junto as estratégias didaticas propostas na unidade didatica.
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Abordagem metodoldgica

Principios tedrico-metodoldgicos da
abordagem escolhida
Referéncias (ABNT NBR 2023)

Quadro 4 - Quarta se¢do da UDM: Abordagem metodoldgica.
Fonte: Adaptado de Bego e Sgarbosa (2016).

Na se¢do “Titulo, Objetivos de Aprendizagem e Sequéncia didatica” ¢ apresentado o
titulo da UDM junto aos objetivos previstos nas orientagcdes curriculares para aquele tema.
Além disso, é nessa secao gque o objetivo geral da UDM é explicitado. Para a defini¢do desse
objetivo, o docente deve levar em consideracdo o contexto da unidade de ensino em que
trabalha, a andlise cientifico-epistemoldgica, a analise didatico-pedagdgica e a abordagem
metodoldgica. A formulagdo desse objetivo reflete as inten¢Bes do professor para com os alunos
guiado por todo o levantamento praticado nas se¢des anteriores. Para atender ao objetivo geral
da UDM, o docente ainda devera selecionar as estratégias didaticas e as atividades avaliativas
que acompanhardo cada conjunto de aulas que atuard. Cabe lembrar que cada um desses
conjuntos de aula, ou seja, cada sequéncia didatica tera o seu préprio objetivo que também deve
ser coerente com as concep¢des de ensino e aprendizagem e de Natureza da Ciéncia
previamente estabelecidos (Bego; Sgarbosa, 2016). Ao definir os objetivos das sequéncias
didaticas, o professor pode descrever qual sera o conte(ldo programatico de cada sequéncia e o
tempo estimado para o cumprimento desse contetdo. O Quadro 5 representa esse campo da
UDM.
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Titulo, objetivos de aprendizagem e sequéncias didaticas
Titulo da UDM

Objetivos  previstos em

Orientagbes  Curriculares

Oficiais

Objetivo da UDM

Titulo das SD Objetivo das SD | Conteudo Tempo
programatico das | aproximado (em
SD aulas)

Quadro 5 - Quinta secdo da UDM: Titulo, objetivos de aprendizagem e sequéncias didaticas.
Fonte: Adaptado de Bego e Sgarbosa (2016).

A secdo da UDM intitulada “Sele¢do das estratégias didaticas e das estratégias de
avalia¢d0” aborda quais serdo as estratégias didaticas para os contetdos de ensino selecionados,
0 tempo previsto para execucdo das atividades que deverdo ser descritas nessa secdo, 0S
recursos didaticos a serem usados e os instrumentos de avaliacdo que o professor adotara para
cada sequéncia didatica, conforme o Quadro 6. E importante considerar que a avaliagdo deve
ser condizente com o conteudo e os objetivos de cada SD, podendo assumir de acordo com o
perfil do professor uma postura formativa ou somativa. De acordo com Bego e Sgarbosa (2016),
a sequéncia de atividades, a selecdo de estratégias e de instrumentos de avaliacdo deve ser
permeada pela abordagem metodoldgica (Bego; Sgarbosa, 2016). Podem ser adotadas
diferentes estratégicas didaticas pois, o uso de diferentes estratégias de ensino se deve ao
reconhecimento de quem os alunos ndo séo todos iguais e ndo aprendem da mesma forma em
tempos iguais, influenciando, inclusive, na escolha dos instrumentos de avaliacdo dando-lhes

um carater diversificado (Bego; Sgarbosa, 2016).
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Selecdo das estratégias didaticas e das estratégias de avaliacéo

Titulo da SD

Objetivos da SD

Estratégia  de

avaliacao

Dia/aula Estratégia | Conteddo | Tempo / descrigdo | Recursos | Materiais  de
didatica de ensino | das atividades e didaticos | aprendizagem/
organizacdo da Instrumentos

sala de aula de avaliacao

Referéncias
(ABNT NBR
2023)

Quadro 6 — Ultimas tarefas da UDM: Selecdo das estratégias didaticas e das estratégias de
avaliagdo.
Fonte: Adaptado de Bego e Sgarbosa (2016).

Tomando como base as consideracdes apresentadas no que tange o planejamento
didatico na préatica docente, este trabalho propde a elaboracéo e a aplicacdo de uma UDM com
foco na Teoria do Orbital Molecular (TOM) como forma de valorizar seus significados e seu
desenvolvimento por meio de atividades sequenciadas e estruturadas. Tal UDM direciona-se a
um curso de graduacdo em Bacharelado em Quimica, podendo ser trabalhada em momento
oportuno da disciplina de Quimica Geral para o 1° ano. Dessa maneira, espera-se alcancar a
compreensdo dos estudantes com a interpretacdo da ligagdo quimica por meio desse modelo
cientifico. Devido ao desenvolvimento da TOM e ao plano de ensino da disciplina, deseja-se
fornecer através do conjunto de sequéncias didaticas uma exposi¢do da TOM como um modelo
cientifico de ligacdo quimica de modo que as informagdes sejam organizadas para que haja uma
clara e compreensivel relacdo das diferencas desse modelo com a TLV.

A elaboracdo da UDM pretende fornecer um modo de abordagem sobre a TOM por
meio da metodologia de ensino do Ensino Fundamentado em Modelagem (EFM) junto a
estratégias didaticas variadas. Os modelos expressos pelos estudantes quanto as atividades de
modelagem serdo interpretadas por meio da Analise de Conteudo de Laurence Bardin,
constituindo uma fonte de informacdes quanto aos avancgos e desafios acerca da aprendizagem

da TOM por intermédio do EFM. Essa analise visa conhecer como o ensino da TOM por meio
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de uma UDM fundada em modelagem pode contribuir com a aprendizagem da teoria e dos
aspectos relacionados. Os modelos seréo expressos pelos alunos em modo verbal que abarca a
maneira oral e/ou escrita. Neste caso, serdo explorados os modelos expressos de maneira escrita.
Tanto as atividades de modelagem quanto as demais serdo apresentadas ao longo da secédo de
“Resultados” e “Apéndice”. A aplicacdo da UDM foi realizada pela p6s-graduanda junto a 58
alunos do 1° ano do curso de Bacharelado em Quimica do Instituto de Quimica da Unesp de
Araraquara sob supervisdo do orientador que também é professor da disciplina de Quimica
Geral. A pesquisa possui aprovacio em 6rgdo competente - Conselho de Etica.

A cada aplicagdo de um momento da UDM serdo redigidas anotagdes como um diério
de aula. Essas anotacOes retratam, de certo modo, as impressoes da pesquisadora em relacéo a
aplicacdo da UDM em sala de aula promovendo reflexfes gerais sob a concretizacdo desse
processo. Registros gerais desses didrios serdo compartilhados resumidamente nos
“Resultados™.

Por fim, a primeira e a Gltima versdo da UDM serdo comparadas mediante a propositura
de Moralles (2021) acerca de um instrumento para analise. Esse instrumento abrange a
interrelacdo entre os elementos do planejamento didatico-pedagdgico e considera a abordagem

metodoldgico como eixo primordial da execugdo coerente de uma UDM.
5.2 Consideragdes sobre os modelos e 0 Ensino Fundamentado em Modelagem (EFM)

A elaboracdo dos modelos exprime um ponto relevante, segundo Justi (2015): o modelo
ndo parte da natureza, sendo fruto da construcdo humana e, consequentemente, é diferente da
realidade. Por conseguinte, os modelos sdo modificados quando o conhecimento sobre a
realidade é alterado, as explicacdes e previsdes se mostram inadequadas ou ainda quando novas
maneiras de representacdo séo disponibilizadas (Justi, 2015). A autora informa que os objetivos
de um modelo estdo conectados a entidade a ser modelada e ao publico de interesse Justi (2015).

Segundo Justi (2015), os objetivos centrais vinculados a producdo de um modelo para

a Quimica séo:

a simplificacdo de entidades complexas;

a melhora na comunicacgéo de ideias e na visualiza¢do de entidades abstratas;

a fundamentacdo a proposicéo e interpretacdo de experimentos sobre a realidade;
e atuar como mediador entre a realidade modelada e as teorias, fundamentando a

elaboracdo de explicacdes e previsdes (Vosniadou, 2002; Justi, 2015).
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Esses objetivos denotam um encargo concedido pelos modelos ao Ensino de Ciéncias
(Justi; Gilbert, 2002). Para aprender Ciéncias é preciso entender a natureza e a abrangéncia e
limitacdo de um modelo cientifico. Para aprender sobre Ciéncias os estudantes devem avaliar a
responsabilidade dos modelos no desenvolvimento e na divulgacdo de resultados de uma
investigacdo cientifica. E, para aprender a fazer Ciéncia, é necessario ser capaz de criar,
expressar e testar os modelos (Justi; Gilbert, 2002).

A estruturacdo de um modelo se baseia na modelagem (Justi; Gilbert, 2002). O Ensino
Fundamentado em Modelagem (EFM) tem como intuito amparar a aprendizagem a partir de
um engajamento ativo dos participantes por meio do papel exercido pelos modelos no delinear
da composicdo do conhecimento cientifico. Nesse processo de edificacdo dos modelos ha
dinamismo, pois ndo existem regras fixas para tal. Todavia, Justi (2015) propde 4 etapas para o
processo de modelar: elaboragdo, expressao, teste e identificacdo de abrangéncias e limitagdes

conforme a Figura 44.

~ Elaboragdo |

 Expressdo | Teste

Identificagao de abrangéncias
e limitagdes

Figura 44 - Esquematizacdo de relacdes entre as etapas da modelagem.

Fonte: Adaptado de Justi (2015, p. 223).

Essas quatro etapas principais propostas por Justi (2015) conduzem o processo de
modelagem de maneira sugestiva. A elaboragdo de um modelo ocorre, a principio, na mente,
ou seja, ha um modelo mental a ser produzido por um individuo. Para que esse individuo

construa esse modelo, ele necessita de informacdes sobre a entidade, o processo, a ideia a ser
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modelada. Essa instrucdo parte dos objetivos envolvidos com o modelo, os quais sé&o,
geralmente, projetados pelo docente responsadvel por apresenta-los a sala. Além disso, ha
informacdes a serem disponibilizadas sobre o que sera modelado. As fontes dessas informacdes
prévias podem ser pesquisas, experimentos, entrevistas ou quaisquer materiais advindos junto
a atividade. Finalmente, possiveis analogias podem auxiliar a integrar essas cogni¢des na
proposi¢cdo do modelo (Justi, 2015).

Ap0s a elaboracdo do modelo mental, esse deve ser apresentado aos pares, constituindo
a segunda etapa sugerida por Justi (2015): a de expressdo. Essa apresentacdo € dada de
diferentes formas que sdo conhecidas como meios de representacao (Justi, 2015). Os meios de
representacdo sao do tipo concreto, verbal, matematico, visual ou gestual como discorre Justi
(2015).

O modo concreto recorre ao uso de materiais para a producdo de uma representacao
tridimensional. Esses materiais podem ser metélicos, plasticos, de madeira, entre outros. O
modo verbal é caracterizacdo pela descricdo do modelo e de rela¢@es feitas durante o processo
da modelagem, podendo ser usadas metaforas e analogias no discurso. Ha também a versdo
escrita. O modo matematico emprega as expressdes matematicas, como as equacdes e funcdes.
O modo visual recorre a ilustracdo bidimensional mediante graficos, tabelas, diagramas,
fluxogramas e animacg6es. O modo gestual comp®e os gestos corporais (Justi, 2015).

A terceira etapa compreende 0s testes dos modelos. Esses testes dependem da entidade
modelada e dos recursos acessiveis para concretizacao sendo, portanto, uma parte que pode ser
feita de modo empirico ou mental (Justi, 2015).

A Ultima etapa de identificacdo de abrangéncias e limitagcGes aponta para 0s contrastes
e questionamentos do modelo apresentado, fornecendo conclusdes no tocante ao propdésito de
utilizacdo desse modelo em outros contextos (Justi, 2015). Essa etapa é de socializacdo, sendo
relevante para a reflexao de possibilidades e reflex6es do processo.

Compreendendo as teorias de Ligacdo de Valéncia e Orbital Molecular como modelos
de ligacdo quimica, o presente trabalho sugere o uso da abordagem metodoldgica do Ensino
Fundamentado em Modelagem para trabalhar as diferenciagdes entre esses modelos. Dessa
maneira, espera-se contribuir para um amplo entendimento da TOM como modelo de ligacéo
quimica, valorizando o processo da modelagem junto ao movimento dos alunos e a percepgéo

de caracteristicas tdo particulares da teoria.
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5.3 Natureza da pesquisa

A pesquisa apresenta carater qualitativo, ndo podendo ser definida de forma singular,
pois a pesquisa qualitativa envolve situagdes que permeiam a vida real dos sujeitos participantes
(Yin, 2016). O termo “pesquisa qualitativa” foi utilizado, durante muito tempo, COMo 0p¢ao
alternativa a pesquisa quantitativa que passou por um periodo de criticas ao longo das décadas
de 1960 e 1970. A pesquisa qualitativa se relaciona com diversos conteudos e enfoques, dentre
eles os de Ciéncias Sociais, Educacgéo, Psicologia e afins, utilizando o texto como material
empirico e partindo do contexto social em que a pesquisa esté inserida. Desse modo, a pesquisa
qualitativa parte da realidade, dos participantes e de suas acGes e no conhecimento cotidiano
relativo a questdo em estudo (Brandao; Rodrigues, 2007).

Os autores Denzin e Lincoln (2006) definiram que a pesquisa qualitativa se aproxima
da observacao e interpretacdo. Consequentemente, a pesquisa abrange um conjunto de praticas
interpretativas e materiais que transformam o mundo e fazem dele varias representacdes por
meio de entrevistas, fotografias, anotacdes, entre outros. Além disso, os autores explicam que
essa pesquisa assume uma postura naturalistica ao estudar as situagfes em seus contextos
naturais (Denzin; Lincoln, 2006).

Segundo Yin (2016), ha um movimento de acdo junto a situacdes reais com sujeitos com
discursos e opinides que caracterizam a pesquisa qualitativa como algo abrangente de todo um
contexto. Por se tratar de uma pesquisa com um conjunto de caracteristicas que permeiam um
contexto social, é importante considerar o ambiente de vivéncia, as falas e as ideias dos
participantes (Yin, 2016).

5.3.1 Desenho de pesquisa

O trabalho adotou a pesquisa participativa como desenho de pesquisa. A pesquisa
participativa possui alguns sinbnimos de acordo com o referencial adotado como, por exemplo,
“pesquisa participante” e “investigacdo acao participativa”, entre outros (Branddo; Rodrigues,
2007). A pesquisa participativa pode ser interpretada como uma pesquisa voltada a
necessidades dos individuos de maneira que 0s agentes participantes criem e recriem saberes.
Logo, ha a inten¢do de incentivo a um desenvolvimento e uma postura ativa na aprendizagem.
Segundo Branddo e Rodrigues (2007), a pesquisa participativa possui vinculo com movimentos
sociais, entretanto ndo ha um Unico modelo ou metodologia cientifica propria a todas as

possibilidades da pesquisa.
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O desenvolvimento da pesquisa partiu da intencionalidade de se realizar uma
intervencdo educativa junto a turma do 1° ano de Bacharelado em Quimica do Instituto de
Quimica da UNESP de Araraquara com o tema da Teoria do Orbital Molecular (TOM). A
organizacdo da pesquisa foi feita atraves da Unidade Didatica Multiestratégica (UDM) que, a
partir da sua composicéo, permitiu uma estruturacao clara e objetiva. Ao longo das se¢des foram
descritos 0s passos necessarios ao alcance de uma intervencao educativa coerente e apoiada no
Ensino Fundamentado em Modelagem (EFM) como metodologia de Ensino. Através do EFM,
os estudantes puderam criar e manifestar modelos, vivenciando etapas de modelagem
caracteristicas dos procedimentos cientificos. Por conseguinte, as aulas assumem um aspecto
dindmico e os discentes experenciam o aprender a fazer Ciéncia, ampliando também o
conhecimento acerca dos modelos cientificos. A primeira atividade consistiu em uma
introducdo ao assunto sobre modelos e modelagem, sendo concebida por meio de uma caixa
misteriosa. As atividades de modelagem em relacdo a TOM foram feitas em equipes com 4 ou
5 estudantes, sendo que os alunos formavam 0s grupos entre si segundo suas afinidades. A
primeira atividade de modelagem direcionada a TOM consiste na suposta existéncia das
moléculas di-hidrogénio e di-hélio, sendo trabalhada por 11 grupos. J& a segunda atividade trata
sobre o paramagnetismo e diamagnetismo das moléculas diatbmicas homonucleares, sendo
realizada por 9 grupos, pois no dia dessa aula houve a auséncia de alguns alunos devido a fortes
chuvas na cidade.

O resultado de todo o processo de planejamento leva a elaboracdo da UDM apresentada

em sua ultima versdo na secdo Apéndice.

5.4 Analise de conteudo

Ao final das atividades de modelagem, a pesquisa observou as mensagens trazidas pelos
estudantes nos modelos criados por eles. Para tanto, foi utilizado a analise de conteddo de
Laurence Bardin.

A andlise de contetdo é definida como uma metodologia de pesquisa a ser usada para a
descri¢do e interpretacdo do contetido de todo tipo de texto e documento (Moraes, 1999).
Materiais originarios da comunicacao verbal ou ndo-verbal compdem o amplo acervo que pode
ser estudado pela anélise de conteudo como livros, jornais, cartas, filmes, diarios, fotografias,
entre outros. Tal metodologia faz uso de descri¢cfes sistematicas, qualitativas e quantitativas na
busca por reinterpretar mensagens e compreender significados subjacentes (Moraes, 1999).

Segundo Olabuenaga e Ispizta (1989), a analise de conteido busca captar o sentido simbdlico
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presente nas mensagens que nem sempre sdo manifestadas de forma clara pelo emissor. Pelos
autores, varios significados podem surgir em um texto de maneira que: autor e receptor podem
perceber igualmente o sentido trazido na obra ou o sentido da mensagem é diferente para cada
leitor e até mesmo a publicacdo pode manifestar um sentido do qual o préprio compositor ndo
esteja consciente. A investigacdo do contetdo pode ser feita através de uma perspectiva voltada
as palavras, oracdes e letras revelando também inclinagdes politicas, sociais e psiquiatricas
(Krippendorf, 1990).

De forma concomitante, Bardin (2016), ressalta a intencdo da analise de contetudo. A
autora discorre sobre a anélise de conteudo e a linguistica em sua obra diferenciando-as, mesmo
que ambas apresentem o mesmo objeto, no caso, a linguagem. Para Bardin (2016), a linguistica
estuda a lingua tedrica se aprofundando em aspectos de funcionamento (as regras) e
distribuicdo. Enquanto isso, a analise de conteddo prioriza a mensagem de um emissor, levando
em consideracao as significaces (conteudo), priorizando a busca de realidades.

De origem positivista, a abordagem principal da anélise de contetdo é quantitativa, mas
isso ndo impede sua aplicacdo em pesquisas com viés qualitativo ou quantitativo-qualitativo.
No enfoque qualitativo ou construtivo, a intuicdo e a inducdo sdo usadas para alcancar a
compreensdo das mensagens investigadas (Moraes, 1999). A exploragdo do material a ser
analisado leva a intepretacdo que, conforme Moraes (1999), possui duas vertentes. Uma delas
se ajusta melhor com pesquisas de viés quantitativo em que a interpretacdo é realizada por meio
da investigacdo dos significados presentes das categorias de analise em um contraste com uma
fundamentacdo tedrica a priori. Ja na pesquisa qualitativa a teoria emerge da andlise, assim ha
um movimento de interpretacdo e compreensao a fim de se atingir maior profundidade (Moraes,
1999). Devido ao carater interpretativo que da a abordagem construtiva a compreensdo dos
fendmenos investigados, os objetivos sdo refinados ao longo do processo de descricdo das
categorias. Dessa maneira, o delineamento da pesquisa orienta o trabalho e a partir dos dados
ha a construcdo das categorias. A construcdo das categorias ¢ feita por meio da leitura e da
criatividade, atendendo aos objetivos pre-estabelecidos.

E como proceder?

O método da analise de conteddo contém as etapas: pré-analise, exploracdo do material
e tratamento dos resultados obtidos e interpretacéo.

A pré-analise é a fase de organizacdo e desenvolvimento do trabalho (Bardin, 2016).
Nessa fase ha trés pontos principais: a escolha dos documentos a serem analisados, a elaboracdo

das hipoteses e dos objetivos e a formulagdo de indicadores que auxiliem a interpretacdo. Os



124

trés pontos se relacionam entre si, mas ndo seguem uma ordem cronolégica obrigatoriamente
(Bardin, 2016).

Escolha dos documentos

Segundo Bardin (2016), um primeiro contato com os documentos conduzindo as
primeiras impressdes € chamado de leitura flutuante. Tais documentos sdo selecionados
constituindo um conjunto ou corpus. O corpus deve obedecer a alguns critérios, sendo esses: a
exaustividade, a representatividade, a homogeneidade e a pertinéncia.

A exaustividade consiste em considerar todos os elementos do corpus, ou seja, a partir
do estabelecimento dos objetivos e da sele¢do de documentos, ndo se deve excluir um elemento.
Assim, caso 0 corpus consista nas entrevistas de um inquérito por exemplo, ndo se pode excluir
uma dessas por motivos infundados.

A representatividade cabe em materiais que a analise pode ser feita por meio de uma
amostragem representativa daquele universo. A homogeneidade consiste na singularidade que
os documentos escolhidos devem apresentar, assim deve haver homogeneidade na selecéo.
Tomando como exemplo as entrevistas do inquérito para que haja homogeneidade no processo
as entrevistas devem ser feitas por técnicas e pessoas semelhantes. Caso a entrevista seja feita
com somente um individuo, gerando um documento Unico, ndo ha& sentido em falar da
homogeneidade (Bardin, 2016). A pertinéncia corresponde ao quanto os materiais devem ser

coerentes com 0s objetivos propostos.

Objetivos e hipdtese

Na pesquisa qualitativa, os objetivos podem ser refinados durante a analise do conteldo,
ja que a intengdo € a compreensdo de fendbmenos. As hipdteses, que em uma pesquisa
quantitativa devem ser estabelecidas desde o inicio, ndo € obrigatdria na qualitativa dispensando

0s testes.
Formulacao de indicadores
A referenciacdo dos indices diz respeito a se considerar o texto uma manifestagdo que

contém indices que a analise explicitara, o trabalho preparatorio sera o da escolha destes e

organizacdo em indicadores. Assim, um indice pode ser um tema presente em uma mensagem,
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as pausas que sugiram emocg0es durante uma entrevista, entre outros. Uma vez escolhidos os
indices, procede-se a construcdo de indicadores. Disto, d&-se sequéncia para a exploracdo do
material, fase que consiste em um aprofundamento da leitura em busca das unidades de anélise,
ou seja, de mensagens que vao ao encontro do atendimento dos objetivos propostos para que
haja a construgdo das categorias. Desde a pré-analise devem ser determinadas operagdes de
recorte do texto em unidades comparaveis de categorizacdo para andlise tematica e de
modalidade de codificacdo para o registro dos dados e a codificacdo fornece um caminho para

€SSe pProcesso.

Exploracéo do material

A codificacdo consiste, segundo Bardin (2016), em um processo de transformacéo dos
dados brutos em unidades por meio da sistematizacéo e agregacdo que possibilitam uma boa
descricdo das caracteristicas do contetdo. Sendo a codificagdo uma transformacdo dos dados
brutos de uma mensagem a fim de atingir uma representacdo do contelido, é necessario entdo
de uma organizacdo desse processo que segue: escolha das unidades (unidades de registro e
contexto), enumeracéo e classificacédo e agregacao: escolha das categorias.

Ha uma selecdo das unidades de registro como um dos passos da codificacdo: selecéo e
agrupamento dos recortes que serdo analisados. Os agrupamentos respondem de forma coerente
aos objetivos. A unidade de registro consiste em um segmento de contetdo considerado unidade
base. E na selecfo de unidades de registro que comecam a surgir as categorias de anélise na
abordagem qualitativa e a contagem de frequéncia. Como descreve Bardin (2016), a unidade
de registro pode ter dimensdes varidveis, podendo ser uma palavra, um tema, uma frase, um
personagem, um acontecimento ou um documento. As unidades de registro se localizam em
unidades de contexto que se caracterizam por servir como uma unidade de compreensao para
codificacdo da unidade de registro. Desse modo, as unidades de contexto tratam do ambiente
em que esta inserida a unidade de registro, assim uma palavra dada como unidade de registro
pode estar em uma frase lida como unidade de contexto.

A selecdo das regras de contagem, conhecida como enumeracgdo, traz 0 modo de
computacdo das unidades de registro presentes na analise, como também pode indicar
evidéncias sobre aquelas ausentes. Dentre 0s modos de enumeracdo estdo a frequéncia, a
frequéncia ponderada, a direcdo, a ordem e a coocorréncia.

Supondo que a, d, a, e, a, b sejam unidades de registro. As unidades presentes podem

ser significativas, assim como as ausentes “C” e “f” podem expressar um sentido de bloqueio,
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incertezas ou de algo a ser escondido. A frequéncia é uma espécie de contagem comum na
enumeracdo. A periodicidade com que ha o aparecimento das unidades € visto como
significativo e, de certo modo, exprime que esses elementos tenham o mesmo valor o que pode
falso. Quando se deseja dar énfase em alguma das unidades, atribuindo um maior valor, ha o
uso da frequéncia ponderada em que os pesos conferem quantitativamente a importancia. A
ponderacao pode ser pré-determinada, como também pode refletir a intensidade de um elemento
ao final da andlise. A ponderacéo da frequéncia revela um aspecto quantitativo (intensidade) ou
qualitativo, no caso, a direcdo. A direcdo se manifesta por polos direcionais em que se
manifestam direcOes favoraveis, neutras ou desfavoraveis. Aliada a intensidade, a dire¢do pode
ser representada por escalas. Assumindo uma reta em direcdo horizontal, uma de suas
extremidades reflete a intensidade negativa enquanto a outra traduz a intensidade positiva a
partir de uma mediana (Bardin, 2016).

A ordem de aparicdo das unidades de registro pode ser enumerada caso reflita a
pertinéncia do elemento analisad (Bardin, 2016). Logo, a ordem da posi¢éo de um elemento a
em relacdo a um elemento b € de interesse do pesquisador e transparece gque a sucessao de um
termo ou outro possui um significado relevante. O ordenamento e a frequéncia das unidades de
registro podem ser combinados para futura interpretacao.

A coocorréncia é a presenca simultanea de duas ou mais unidades de registro em uma
unidade de contexto, segundo Bardin (2016). A medida de coocorréncia (analise de
contingéncia) atua sobre a distribuicdo dos elementos e a associacdo. A distribui¢do é um ponto
que pode ser muito significativo no texto, pois os elementos podem ser dispersos ou
concentrados em uma mensagem. O uso da associagdo como um indicador condiz com a ideia
de que os elementos associados numa manifestagdo da linguagem estdo associados com o
espirito do locutor ou do destinatario. As modalidades qualitativas que, ocasionalmente, podem
diferenciar a natureza da coocorréncia séo:

e Associagdo: um elemento a aparece com o elemento b;

e Equivaléncia: o elemento a ou o elemento d aparecem em um contexto idéntico, o
que induz a observagdo de um carater de equivaléncia ou de substituicdo;

e Oposicao: ocorre quando um elemento a nunca aparece com o elemento c.

A categorizagdo, ultima etapa da codificacdo, consiste no agrupamento de classes ou
unidades de registros sob um titulo generico: uma “etiqueta” (Bardin, 2016). De acordo com
Bardin (2016), a categorizacdo € uma operacédo de classificacdo de elementos constitutivos de
um conjunto por diferenciacdo para que sejam, posteriormente, reagrupados a partir de critérios

definidos, entretanto, essa ndo € uma etapa obrigatdria de toda e qualquer analise de contetdo.
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A criagdo das “etiquetas” deve observar critérios semelhantes aos de sele¢cdo do corpus:
exclusdo mutua, homogeneidade, pertinéncia, objetividade, fidedignidade e produtividade.
O critério de categorizacdo pode ser semantico, sintatico, 1éxico e expressivo.

e Semantico: é o estudo do sentido das unidades linguisticas, levando ao significado. Por
exemplo, na observacdo de categorias tematicas associadas a ansiedade todos os temas
que significam a ansiedade ficam agrupados na categoria “ansiedade”, enquanto 0s que
significam a descontracdo ficam agrupados em “descontragao’;

e Sintatico: faz referéncia ao estudo dos elementos que incorporam uma frase, como 0s
verbos e adjetivos.

e Léxico: classificacdo das palavras através do seu sentido, com emparelhamento dos
sinbnimos e sentidos proximos;

e Expressivo: categorias que classificam as diversas perturbacdes da linguagem.

Descricao e interpretacdo

A descricdo € o primeiro momento de comunicacdo do pesquisador na divulgacdo do
trabalho. No caso da pesquisa construtiva, a descricdo € um processo de elaboracdo de um texto
explicativo das situagdes que contextualizam os recortes selecionados e a apresentacao desses.
Logo, colabora no entendimento do meio em que se encontram 0s materiais de analise,
possibilitando conhecer, de certa forma, os interlocutores. Tal parte é importante para a
interpretacdo que é tdo fundamental em pesquisas de viés qualitativo. Assim, a realizacdo de
pequenos textos-sinteses que expressem a compreensdo do fenbmeno e o levantamento de
textos cientificos que ajudem o pesquisador na interpretacdo dos dados sdo importantes nessa
etapa final.

Conforme explica Bardin (2016), a intencéo da analise de conteudo € a inferéncia de
conhecimentos relativos de condi¢fes de produgéo e/ou recepgéo. A inferéncia pode responder,
consequentemente, os antecedentes de uma mensagem ou as consequéncias a serem provocadas
por ela. Ndo se trata apenas de compreender significados, mas ir além desses atingindo atraves
deles, como aqueles de natureza histérica, politica, psicologica e sociologica.

Bardin (2016) faz a seguinte aproximagdo “o analista ¢ como um arque6logo”, isso
porque, segundo a autora, as manifestagdes de dados, estados e fendbmenos sdo vestigios que
podem ser manipulados para inferir interpretacdes sobre o emissor e/ou receptor da mensagem
ou sobre o seu meio. A autora exemplifica a analise dos caixotes de lixo, 0s quais, permitem

inferir sobre a condigé@o socioeconémica dos moradores de um bairro, os habitos de consumo e
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o desperdicio de alimentos. Tal analise pode ser feita ainda de forma comparativa ao longo do
tempo, indicando de forma paralela a situacdo econémica do pais como se mantém a realidade
de consumo das familias de determinadas regides.

A interpretacdo dos dados é parte relevante junto a descricdo. Ao falar sobre os
contetdos manifestos, latentes e ocultos, encontra-se intengdes, sentimentos, opinides e
vontades nem sempre claramente expostos. O contetido manifesto é aquele expresso pelo autor
enquanto o latente se aproxima daquilo que se quis dizer, dando um carater de um assunto
oculto consciente. Ja o oculto trata do conteddo inconsciente. Assim, a interpretacdo que é
fortemente vinculada a pesquisa de cunho qualitativo, direciona a compreensao da relagao entre

o0 conteudo manifesto, latente e oculto (Bardin, 2016).
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6 RESULTADOS

Levando em consideracdo que um dos objetivos deste trabalho consiste em analisar as
contribuicbes de uma Unidade Didatica Multiestratégica (UDM) baseada no Ensino
Fundamentado em Modelagem (EFM) para abordagem da Teoria do Orbital Molecular (TOM)
junto a alunos do Bacharelado em Quimica foi elaborada e aplicada uma UDM a ser apresentada
nesta secdo. A estruturacdo da UDM seguiu as orientacdes de Bego e Sgarbosa (2016) que a
dividem em se¢des conforme exposto no percurso metodolégico. A UDM trouxe uma sequéncia
de atividades planejadas com a intencionalidade de tratar de maneira coerente o tema proposto
a partir da escolha do Ensino Fundamentado em Modelagem como metodologia de Ensino. Isto
posto, modelos serdo arquitetados pelos estudantes que deverdo expressa-los em papel. Esses
modelos serdo estudados por meio da analise de contetido de Bardin (2016) a fim de que se
possa interpretar a compreensao e as dificuldades dos estudantes a partir desta proposta de
abordagem da TOM. As atividades serdo descritas e apresentadas ao longo deste trabalho.

Além disso, ha o objetivo de correlacionar a posicdo em energia das configuracGes de
valéncia dos atomos representativos, principalmente, do primeiro e segundo periodos da tabela
periddica com os diagramas de orbitais moleculares estabelecidos por estes atomos em
moléculas diatbmicas homo e heteronucleares tornando possivel encontrar uma proposta clara
para a inversdo sigma (o) — pi (7). Sabe-se que essa inversao dos orbitais moleculares pode ser
explicada por meio do modelo da hibridizacdo, como também pela relacdo da carga nuclear
efetiva junto ao aumento do nimero atbmico e se pretende enriquecer essa analise atraves de
um modelo que usufrua da energia orbital usada por Allen (1989) e Allen, Mann e Meck (2000)
na descricdo da eletronegatividade, permitindo ampliar a compreensdo desse fendmeno nos
diagramas de orbitais moleculares. Ademais, os diagramas de orbitais moleculares trazem
informacdes relevantes sobre as moléculas como a ordem de ligacdo e a quantidade de elétrons
desemparelhados. Baseado nessas informacdes e em correlacfes adjacentes ao &tomo isolado,
foram descritos modelos para a energia de dissociagdo de moléculas diatbmicas do primeiro e
segundo periodos da tabela periddica. Esses modelos ndo foram aplicados junto aos alunos do
curso de Bacharelado em Quimica por conta da complexidade das informagdes a nivel de uma
turma de primeiro ano. Embora, ndo tenham sido aplicados, entende-se que essa analise
possibilita novas discussdes acerca dos diagramas de orbitais moleculares. Essa parte da obra
foi idealizada por pesquisadora e orientador a partir dos dados experimentais da energia de
dissociacdo de moléculas e da energia orbital junto a correlagbes que serdo amplamente

exploradas em momento oportuno.
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Logo, o trabalho como um todo pretende trazer uma proposta educacional ao Ensino da
TOM para o publico do Ensino Superior e, em paralelo, busca valorizar as informacGes
vinculadas a teoria e ao atomo isolado na interpretacdo de dados de energia de dissociacdo de
moléculas diatbmicas homonucleares e no estudo da inversao sigma (o) — pi ().

Assim, os resultados da pesquisa serdo divididos em duas partes:

Parte |: Elaboracéo e aplicacdo da UDM “Teoria do Orbital Molecular: um modelo
cientifico para abordagem de ligagdes quimicas” em que serdo apresentadas as atividades de
modelagem junto aos modelos e ideias dos alunos, como também as categorias criadas a partir
dessas respostas por meio da analise de conteudo de Bardin (2016). Por fim, ha uma
comparagdo entre o inicio da criagio da UDM a sua Ultima versdo revelando avancos
significativos no processo de construcdo do material como também da formacdo dos
pesquisadores. As outras atividades propostas ao longo da aplicacdo da UDM encontram-se na
secdo Apéndice. Essas atividades envolvem equipes para solucdo de exercicios projetados para
um amplo alcance de comparagdo dos modelos cientificos de ligacdo quimica (TOM e TLV),
além de producéo individual de linha do tempo sobre o desenvolvimento histérico da TOM.

Parte 1I: Analise da variacdo da energia de dissociacdo de ligacdo de moléculas
diatbmicas homonucleares de elementos quimicos do primeiro e segundo periodo da tabela
periddica em relacdo ao numero atdbmico considerando propriedades do atomo isolado
fornecendo interpretacdes dessas caracteristicas correlacionadas com modelos expressos em
modo matematico e visual. A leitura da energia de dissociacdo de ligacdo dessas moléculas
junto a propriedades dos a&tomos dialoga com os diagramas de orbitais moleculares. Finalmente,
foi proposta uma sugestdo de explicagdo do comportamento de inversdo ¢ — © em moléculas
diatbmicas homonucleares do segundo periodo da tabela periédica a ser explicitado por
representacdo grafica e equacional apoiado nos estudos de Leland Allen (1989) e Leland Allen,
Joseph Mann e Terry Meek (2000).



131

6.1 Parte |

6.1.1 Elaboracéo e aplicacdo da Unidade Didatica Multiestratégica (UDM)

A Unidade Didatica Multiestratégica (UDM) intitulada “Teoria do Orbital Molecular:
um modelo cientifico para abordagem de liga¢fes quimicas.” é apresentada de forma completa
e continua na secdo Apéndice devido a organizacdo deste trabalho, sendo destacados neste
capitulo alguns pontos importantes dessa sequéncia para melhor compreensdo do leitor e
discussao dos resultados.

A UDM foi organizada a partir de sete se¢des conforme descrito no “Percurso
metodologico”. Na primeira secdo “Contexto da intervengdo didatico-pedagdgica” ocorreu a
caracterizacdo do ambiente escolar e do perfil dos estudantes através de um formulario on-line
disponibilizado via Google. Essa caracterizagdo permitiu conhecer que a ampla maioria dos
estudantes do Bacharelado possuem entre 18 e 19 anos, sendo todos da regido Sudeste. Ha o
predominio quantitativo de individuos autodeclarados brancos (82,7%) seguidos por pessoas
pardas (9,6%). Uma parcela majoritaria (94,2%) ndo precisa trabalhar para se manter em
Araraquara e, aproximadamente, 57% desses alunos estudaram em escolas particulares na
educacdo basica. Quando questionados sobre como moram em Araraquara houve predominio
daqueles que moram com amigos (48,1%). Em relacdo a possuirem um ambiente adequado de
estudos em suas residéncias descobriu-se que 13,5% dessas pessoas nao tem essa
disponibilidade.

Além da caracterizagdo dos estudantes, foi feita uma breve descricdo do ambiente de
aplicacdo da UDM,; o Instituto de Quimica da UNESP de Araraquara. O conhecimento desses
dados permite uma elaboracdo consciente da UDM quanto ao contexto social e aos recursos
disponiveis, colaborando no proprio planejamento docente. Todas essas informacgdes e 0s
modelos graficos representativos desses dados se encontram na se¢do Apéndice para descri¢do
da UDM. Ressalta-se que além da caracterizagdo por meio do formulario, a pesquisadora péde
acompanhar os estudantes ao longo de toda a disciplina, conhecendo algumas histérias e
construindo um convivio harmdnico ao longo do semestre.

A segunda secdo, “Analise Cientifico Epistemoldgica”, trouxe as orientagdes
curriculares acerca do tema com base no Parecer CNE/CES 1.303/2001, de 4 de dezembro de

2001, como também apontou contelidos que sao pré-requisitos para o estudo da TOM. Ademais,
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foram tracados os contetidos conceituais em aspecto tedrico, fenomenoldgico e simbolico.

Destaca-se aqui, um recorte dessa se¢cdo como consta no Quadro 7.

Conteudos
conceituais

- ldentificacdo dos

fatos e/ou
fendbmenos de
interesse  (aspecto

fenomenoldgico)

- Interpretacdo dos
fatos ou fendmenos
de

(aspectos tedrico e

interesse

simbdlico)

- Aspecto fenomenologico
A espectroscopia de fotoelétrons atua como uma comprovagado

experimental do fenbmeno da ligacdo quimica, sendo possivel indicar a
quantidade de energia a ser fornecida ao sistema para remocao de elétrons.

Analisador

E(in(wlela)

Amostra

Detector
Fonte: Adaptado de Dias e Anjos (2021).

- Aspecto tedrico

A combinacdo de orbitais atdmicos leva a formacdo dos orbitais
moleculares. Uma combinacdo que reforce o aumento da densidade
eletrbnica entre os nudcleos atdbmicos pode ser entendida como um
fendmeno de interferéncia do tipo construtivo. Ja a diminuicdo da
densidade eletrdnica nessa combinacdo pode ser interpretada como um
fendmeno de interferéncia destrutivo.

Os orbitais moleculares sdo produzidos considerando as trés dimensdes
(eixos X, Y, z).

Orbitais moleculares do tipo ligantes, antiligantes e ndo ligantes sdo
gerados das combinacdes de orbitais atbmicos, cada qual com suas
singularidades.

Pelos orbitais moleculares estdo distribuidos os elétrons, assim essas
entidades pertencem a molécula.

Os orbitais moleculares seguem uma ordem de energia. Essa ordem de
energia pode variar entre o grupo dos atomos leves que originam as
moléculas diatdmicas homonucleares (B2, C2> e N2) e 0s &tomos pesados
que originam as seguintes moléculas (O2, F2 e Ney).

Ordem de ligacdo, existéncia da molécula e forga de ligag&o.

- Aspecto representacional

As representacdes quimicas acerca da TOM séo:
e o=1yYls+yls
o= Pls - yls
e OL = (n. elétrons ligantes —r;. elétrons antiligantes)
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Px,y TCox,py

Fonte: Adaptado de Barros (1992).
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Fonte: Obra dos autores.

Quadro 7 - Recorte da sec¢éo "Analise Cientifico-Epistemoldgica” da UDM.

Fonte: Obra dos autores.
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Além desses contetdos trazidos nessa parte da UDM, destaca-se que nela também se
encontra o desenvolvimento histérico da TOM e um esquema conceitual cientifico por meio de
mapa conceitual. O desenvolvimento historico foi projetado de modo a conectar alguns aspectos
historicos relevantes dentre tantos que compdem a completude e a complexidade dos
desdobramentos cientificos. Destaca-se que essa abordagem objetiva um processo de ensino-
aprendizagem menos fragmentado e que valorize os personagens e seus modelos cientificos. O
mapa conceitual acerca da TOM e as demais tratativas situam-se na secdo Apéndice junto a
UDM.

A terceira se¢do intitulada “Andlise Didatico-Pedagdgica” teve papel fundamental em
todo o processo reflexivo acerca da UDM na percepcdo da pesquisadora. Isso decorre do
levantamento das concepcles alternativas dos estudantes quanto ao tema encontrados em
literatura internacional. Alias, foram sondados os obstaculos epistemoldgicos relacionados ao
contetido. A unido dessas informagdes promoveu um cuidado na concepc¢éo das aulas, da UDM,
do video, das atividades e na fala em sala de aula. O Quadro 8 mostra um recorte dessa secao

evidenciando algumas concepcdes alternativas.

Orbital atbmico é um par de elétrons (Stefani; Tsarpalis,
2009).

Orbitais moleculares sdo orbitais atdbmicos (Stefani;
Tsarpalis, 2009).

Orbital atbmico como uma regido do espaco em que ha

Concepcdes alternativas dos | maior probabilidade de um elétron ser encontrado (Stefani;

alunos sobre os contetdos da | Tsarpalis, 2009).

UDM As nuvens eletronicas correspondem a representacoes
exatas de entidades submicroscopicas (Stefani; Tsarpalis,
2009).

Todas as espécies querem ser como 0S gases nobres

(atingir o octeto), afinal isso da estabilidade (Jenkins;
Shoopman, 2019).
Quadro 8 - Recorte da secdo "Analise Didatico-Pedagogica" da UDM.

Fonte: Obra dos autores.
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Nota-se que o conceito de orbital é confuso para muitos estudantes como aponta 0s
dados de Stefani e Tsarpalis (2009). Os autores revelam que o conceito de orbital, de orbital
atdmico e de orbital molecular sdo, frequentemente, descaracterizados de seus significados.

Além do mais, a descricdo equivocada de ideias, constituindo obstaculos
epistemoldgicos, pode provocar lacunas em correlagfes e interpretagdes como a observada
“Orbital atbmico como uma regido do espaco em que h& maior probabilidade de um elétron ser
encontrado”, pois ndo é qualquer regido do espago associado a maior probabilidade de se
encontrar um elétron, mas sim a uma regido ao redor de um nucleo atémico. Caso a distancia
entre nucleo e elétron seja infinitamente longinqua, assume-se que ndo ha constituicdo do
atomo. Outra concepcdo vista diz respeito ao equivoco que envolve a interpretacdo de modelos
como copias de uma realidade exemplificado no pensamento “As nuvens eletrénicas
correspondem a representacdes exatas de entidades submicroscépicas” trazido por Stefani e
Tsarpalis (2009). Por fim, a regra do octeto alcanga um status hegemonico para alguns
individuos que a entendem como uma lei associada a estabilidade de todos os elementos
quimicos, conforme traz os autores Jenkins e Shoopman (2019) em “Todas as espécies querem
ser como 0s gases nobres (atingir o octeto), afinal isso da estabilidade.” Interpreta-se também
um carater animista por conta da vontade relatada das espécies quimicas.

Ap0s o contato com a literatura a fim de se apropriar das concepcdes registradas e dos
obstaculos epistemolégicos presentes em materiais de consulta, o docente pode concluir sobre
0s aspectos a evitar e a reforcar junto com seus alunos como bem expresso nessa secao e descrito
na UDM.

A secao “Abordagem metodoldgica” consiste na apresentacdo da metodologia de
Ensino vinculada ao desdobramento do tema. Como exposto anteriormente, a metodologia
orientadora deste trabalho é o Ensino Fundamentado em Modelagem. Os principios tedrico-
metodoldgicos dessa secdo sdo descritos com mais detalhes na UDM localizada no Apéndice.

A Unidade Didéatica Multiestratégica (UDM) foi elaborada de modo que o Quadro 9
resume a estruturacdo da UDM intitulada “Teoria do Orbital Molecular: um modelo cientifico
para abordagem de ligagdes quimicas” de forma a apresentar o objetivo geral e a organizagao
do conteudo programatico distribuido em um total de seis aulas. Essas aulas compdem uma
sequéncia didatica dividida em trés momentos principais que sao:

i. Modelos e desenvolvimento historico rumo a TOM;
ii. A TOM como um modelo cientifico para a interpretacdo da ligagdo quimica;
iii. Amplitude do uso da TOM na relacéo de caracteristicas junto aos diagramas de orbitais

moleculares.
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Esses momentos s&o compostos por contedldo programatico condizente com os objetivos

especificos que coordenam a aula.

Titulo da UDM

Teoria do Orbital Molecular: um modelo cientifico para abordagem de

ligagBes quimicas

Objetivo da
UDM

Analisar a Teoria do Orbital Molecular como um modelo cientifico de
ligacdo quimica organizando informac6es para sua elaboracéo e
diferenciacdo da Teoria de Ligacdo de Valéncia

Titulo da SD

Objetivo da SD

Conteudo
programético da SD

Tempo aproximado
(em aulas)

Modelos e
desenvolvimento
histérico rumo a
TOM

Entender o que sdo
modelos e a
importancia desses no
meio cientifico,
interpretando
atividades de
modelagem e
exemplificagdes.

Interpretar os aspectos
histdricos que
colaboraram para a
elaboracdo da Teoria
do Orbital Molecular,
explicando as
contribuigdes e
relacionando-as.

Lembrar o0 que sdo
orbitais e as
interferéncias
construtivas e
destrutivas desses na
formulacdo da ligacéo
quimica,
reconhecendo as
relacdes existentes
entre ambos.

Modelos;
Modelos na Ciéncia;

Desenvolvimento da
TOM.

2 aulas
minutos).

(100

A TOM como um
modelo para a
interpretagdo da
ligagdo quimica.

Interpretar a ligacédo
quimica explicando a
Teoria do Orbital
Molecular com o
auxilio da modelagem
e dos diagramas para
moléculas diatbmicas
homonucleares.

Aplicar as relagtes de
ordem de ligacdo e

Ligacdo quimica;

Diagramas de orbital
molecular para
moléculas
homonucleares;

Ordem de ligacéo;

Espectroscopia de
fotoelétrons;

2 aulas
minutos).

(100
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preenchimento de
orbitais  antiligantes, | Orbitais HOMO e
executando um | LUMO.

exercicio direcionado
as espécies de
nitrogénio.

Analisar a TOM em
exercicios de ligacédo
quimica organizando

Paramagnetismo e
diamagnetismo;

. 0S procedimentos
Amplitude do uso L .
necessarios na | Reconhecimento  de
da TOM na « A
x elaboracéo dos | fenbmeno de estado
relacdo de | . . ; _
L diagramas junto a | excitado;
caracteristicas ~ . 2 aulas (100
nto 205 correlacdo dos orbitais minutos)
I HOMO/LUMO com a | Inverséo sigma-pi;
diagramas de : oo
e energia de ionizacgdo e
orbitais L . . .
afinidade eletronicae a | Diagramas de orbital
moleculares. R e
atribuicdo de orbitais | molecular para
moleculares e | moléculas
caracteristicas heteronucleares.
magnéticas.

Quadro 9 - Quadro resumo da elaboracédo da UDM "Teoria do Orbital Molecular: um modelo cientifico
para abordagem de ligacGes quimicas."

Primeiro momento da UDM: Modelos e desenvolvimento histérico rumo a TOM

No primeiro momento “Modelos e desenvolvimento histérico rumo a TOM” foram
desenvolvidos em sala de aula os contetdos sobre modelos, modelos na Ciéncia e
desenvolvimento histérico da TOM. Para abordar a modelagem e propiciar a vivéncia de suas
etapas sob a luz de se fazer Ciéncia, propds-se a atividade da caixa misteriosa. Nessa atividade,
os alunos deveriam descobrir o que havia dentro da caixa, sem poder abri-la e sob comandos
sequenciados da pesquisadora. Esses comandos consistiam em adivinhar os objetos sem poder
balancar a caixa; balancando a caixa e utilizando um ima. A ideia de passagem desses comandos
é permitir com que haja o reconhecimento de que os cientistas formulam modelos baseados nos
instrumentos e técnicas disponiveis, descrevendo novas hipoteses a medida que limitacGes véo
sendo encontradas. Essa atividade contou com participacdo engajada dos estudantes que
vivenciaram a modelagem. Posteriormente, por meio de aula expositivo-dialogada, foram
tratados sobre os modelos na Ciéncia reconhecendo graficos, desenhos, gestos, tabelas, reagdes
quimicas, equacdes e textos.

Ainda nesse momento, o desenvolvimento histérico foi tratado de forma dialogada a

partir de uma associagdo que deveria ser feita pela sala em relacdo aos desdobramentos
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cientificos e aos cientistas. Embora muitos alunos ndo tenham correlacionado as informac6es
aos autores corretamente, teve-se participacdo ativa da sala e, por conseguinte, esses fatos foram
explicitados no decorrer da aula. Dando seguimento a esse desenvolvimento, foram
apresentadas as principais ideias de Mulliken, Lennard-Jones, Condon e Hund na formulagéo
da TOM. Junto as contribui¢Bes de Lennard-Jones em meio a Combinag&o Linear dos Orbitais
Atdmicos (CLOA) foi exibida uma animacéo, através de planilha eletrénico, do encontro de
duas ondas em fase e fora de fase para retratar as interferéncias construtivas e destrutivas,
respectivamente, associadas ao carater ondulatério do elétron.

Por fim, a pesquisadora solicitou uma atividade de construgéo de uma linha do tempo
aos alunos a ser realizada individualmente a fim de engajar nos estudantes uma correlagédo
prépria dos acontecimentos que culminaram, direta ou indiretamente, na TOM. Junto a essa
atividade, foi pedido aos alunos que descrevessem a relacdo de elementos como os orbitais, as
interferéncias construtivas e destrutivas das funcdes de onda e a nocdo probabilistica de um
elétron na concepcao das ligagbes quimicas. As atividades mencionadas sdo descritas com mais

detalhes no campo “Atividades” no Apéndice.

Segundo momento da UDM: A TOM como um modelo para interpretacdo da

ligacdo quimica

Nesse momento sdo retomados conceitos das aulas anteriores e dado o inicio as
atividades de modelagem com relacdo a TOM.

A atividade de modelagem teve inicio com as supostas existéncias das moléculas de di-
hidrogénio e di-hélio. Foi solicitado que os alunos, divididos em grupos de 4 — 5 alunos segundo
suas afinidades, elaborassem um modelo para explicar a existéncia ou ndo existéncia da
molécula de hidrogénio com base nas teorias de ligacdo quimica. Apds essa etapa foi pedido
que os estudantes construissem outro modelo, mas desta vez para a existéncia (ou ndo) da
molécula de hélio. Essa atividade sera discutida com maior profundidade adiante de modo que
sejam analisados os modelos expressos pelos alunos através da andlise de contetudo de Bardin.
A tratativa da ligacdo quimica por entre as teorias de ligacdo quimica foi amplamente discutida
nessa etapa.

Ao final da modelagem, a continuidade da aula se deu por meio da exposicéo dialogada
dos contetdos: diagramas de orbitais moleculares para espécies diatbmicas homonucleares;
ordem de ligacdo; espectroscopia de fotoelétrons e orbitais HOMO e LUMO. Os diagramas das

espécies H> a N2 foram trabalhados nessa aula. A tratativa dos orbitais HOMO e LUMO foi
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dada por meio visual através dos diagramas junto as correla¢des com as propriedades periddicas
afinidade eletronica e energia de ionizagéo.

A espectroscopia de fotoelétrons foi abordada de forma participativa. Para entendimento
dessa técnica, foram trazidos para discussdo as representacGes graficas simplificadas da
espectroscopia de fotoelétrons do oxigénio e do aluminio. Essas representacdes serviram para
que fosse visualizado o modelo gréafico fornecido pela técnica, associando a quantidade de
energia a ser dispensada em beneficio da retirada de elétrons mais ou menos internos em relacdo
ao nucleo do atomo.

Finalmente, um exercicio voltado a analise da estabilidade de espécies de nitrogénio foi
solicitado e realizado de modo individual. O objetivo do exercicio consiste na correlacdo da
ordem de ligacdo com a estabilidade da ligacdo quimica de acordo com a ocupacéo dos orbitais
moleculares por elétrons. A maior parte dos estudantes construiu o diagrama de orbitais
moleculares do N2 e das espécies derivadas como base da resposta, enquanto outros utilizaram
somente a ordem de ligacdo e a observacéo da ocupacédo dos orbitais moleculares.

O roteiro dessas atividades encontra-se em “Atividades” no capitulo Apéndice deste
trabalho.

Terceiro momento da UDM: Amplitude do uso da TOM na relagdo de

caracteristicas junto aos diagramas de orbitais moleculares

Inicialmente, partiu-se da retomada dos exercicios das espécies de nitrogénio
debatendo-se sobre a ordem de ligacdo e a estabilidade. Em sequéncia foram abordados os
conteudos do paramagnetismo e diamagnetismo de moléculas, a inversdo ¢ — 1, os fendmenos
de estado excitado e os diagramas de orbitais moleculares de espécies diatbmicas
heteronucleares.

O paramagnetismo e diamagnetismo de moléculas foi trabalhado por meio de atividade
de modelagem a ser apresentada com maior profundidade posteriormente. Essa modelagem foi
realizada em grupo, sob as mesmas orientacdes de formacéo das equipes citadas anteriormente.
Apdbs a modelagem, a pesquisadora discutiu 0s demais diagramas de orbitais moleculares das
espécies diatbmicas Oz a Nez revelando a inversdo ¢ — 7.

Os diagramas de orbitais moleculares de espécies diatbmicas heteronucleares foram
trabalhados a partir dos orbitais moleculares ndo ligantes através de atividade em grupo. Para
essa atividade foram criados alguns exercicios com aspectos importantes trabalhados ao longo

das aulas. Por meio de sorteio, cada equipe selecionou uma questdo. Dessas questbes, a de
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namero 1 foi trabalhada por somente uma equipe, enquanto as demais tiveram o envolvimento
de duas equipes para cada uma das perguntas. Percebeu-se que os alunos foram desafiados por
essas questdes devido ao momento de reunir os diversos conceitos abordados. As equipes
realizaram a atividade em papel e socializaram suas ideias com a sala, desenvolvendo a fala
cientifica e a conexdo de conceitos.

Todos esses exercicios encontram-se em “Atividades” no Apéndice.

Reflexdes gerais sobre a implementacdo da UDM em sala de aula

O processo de implementacdo da UDM promoveu momentos de reflexdo. A partir do
registro das aulas em forma de diarios, tem-se um panorama da pesquisadora frente as situagdes
vividas em sala. A elaboragéo, a aplicagéo e a reflexdo atuam como um fio condutor que liga o
pesquisador ao trabalho docente planejado. Esse momento de reconhecimento colabora em
possiveis modificacdes para interesse de reformulag¢fes na proposta.

Nesta secdo serdo comentados os diarios de aula produzidos pela pesquisadora.

Comentarios gerais acerca do Diario de Aula 1

A primeira aula foi preenchida com discussdes e atividades envolvendo os modelos. De
inicio, o professor abordou de maneira expositivo-dialogada as interpretacfes sobre modelos.
Alguns alunos ja se expunham sobre a concepcao que possuiam sobre os modelos, indicando a
capacidade de representacdo. Entretanto, foi apds a primeira provocacao sobre o ato de modelar
com o uso da “Caixa misteriosa” que de forma majoritaria houve a participacdo massiva dos
alunos. Desafiados a desvendar o que havia na caixinha foram bastante criativos e dedicados.
Inspirados no “gato de Schrodinger” suspeitaram haver algum objeto similar dentro da caixa.
A interacdo com a caixa nos trés momentos: sem balancar, com permissdo para balancar e uso
de imé& envolveu ativamente os alunos.

O engajamento da sala se manifestou em boas hipdteses do que poderia haver dentro da
caixa. Inclusive os gostos pessoais do pesquisador foram questionados por alguns alunos. Sem
duvidas o EFM promoveu a interacdo entre os pares unidos sob o objetivo de desvendar a caixa
misteriosa. As conclusdes de cada grupo foram socializadas com toda a sala.

Como cada participante da atividade apresentou uma postura ativa e interessada na
atividade, essa primeira parte ultrapassou o tempo estimado inicialmente. Além disso, a sala

continha um numero consideravel de estudantes: 58 pessoas. Apesar da ndo adequacdo do
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tempo estipulado, foi possivel adequar a sequéncia de aulas de modo que as etapas seguintes

fossem cumpridas.

Comentarios gerais acerca do Diario de Aula 2

O segundo dia de aplicacdo da UDM comegou com a retomada da discusséo sobre a
atividade da caixa misteriosa do dia anterior. Os alunos insistiram para saber o que de fato havia
na caixa, porém isso ndo lhes foi revelado. Além do processo de modelagem com a caixa ter
proporcionado aos participantes interacbes importantes no fazer Ciéncia, também promoveu
uma maior aproximacdo dos atores pesquisador-estudante. Essa aproximagdo entre 0s
participantes, colaboraria no desenvolvimento de outras etapas da UDM, na discussdo dos
modelos cientificos e nas triades I-R-F (Inicio-Resposta-Feedback). Apds a etapa da caixa
misteriosa, outros modelos foram conversados em sala por meio da exposi¢ao-dialogada.

Outro momento interativo se deu com o desafio do reconhecimento de acontecimentos
cientificos associados a cientistas especificos. A atividade movimentou os alunos retirando-0s
de uma postura que recebe a informacao “cientista — fato” para o resgate desses movimentos
em suas memdrias. Embora parte da sala tenha participado, seja com acertos ou erros nas
respostas, outros permaneceram em siléncio, indicando receio em errar. Esse momento foi
importante para a conducao de que a Ciéncia ndo é construida de fatos e/ou cientistas isolados.
Ademais, os fatos histéricos selecionados possuem alguma conexdo com o desdobramento da
ligacdo quimica em virtude da TOM.

Apo6s relembrar fatos tdo importante para o entendimento da ligagdo quimica, foi
iniciado o momento de conhecimento dos fundadores da TOM e de suas principais
contribui¢des, sendo eles Robert Mulliken, Friedrich Hund, Edward Condon e John Lennard-
Jones. Comecando por Mulliken, o docente perguntou a sala o que entendiam por orbital. As
respostas recebidas trouxeram elementos da definicdo de Mulliken, embora 0 nome desse nao
fosse mencionado. Da definicdo de orbital criada pelo quimico até o método da Combinacgéo
Linear dos Orbitais Atémicos (CLOA) desenvolvido por Lennard-Jones houve uma exposi¢do
dialogada. Essa parte permitiu apresentar aos alunos o relacionamento de bases importantes
para a época e que até hoje sdo mencionadas em materiais didaticos, superando a separagdo do
modelo cientifico com sua origem. Uma planilha de dados foi apresentada aos alunos,
simulando interferéncias construtivas e destrutivas entre ondas, relacionando-as as ideias de

Lennard-Jones com os orbitais ligantes e antiligantes.
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Outro momento da UDM teve inicio com a retomada do método CLOA e em sequéncia
foi solicitado aos alunos a modelagem acerca da existéncia de espécies como o di-hidrogénio e
di-helio. Novamente, a modelagem fomentou a interacdo entre os pares. Os grupos discutiram
a primeira parte (a da espécie de di-hidrogénio) de forma quase unanime. Confiantes no modelo
do octeto e na estabilidade advinda dele, os grupos confirmaram a existéncia do Hz. Outros
grupos utilizaram a sobreposicéo orbital conhecida na TLV por meio de representacdes gréaficas
da aproximacéo de orbitais. O professor que passou de grupo em grupo durante a modelagem
percebeu que os alunos estavam seguros na construcdo dos modelos. Os participantes tiveram
postura ativa nessa primeira etapa, discutindo entre si como apresentar essas ideias. Ressalta-
se que dois grupos destoaram dos demais tentando aplicar a TOM considerando os orbitais
ligantes e antiligantes.

Em sequéncia a primeira pergunta, o professor pediu aos alunos que propusessem um
modelo para expressar se ha ou ndo a espécie di-hélio. Véarias equipes seguiram o caminho da
estabilidade devido ao preenchimento completo da camada de valéncia 1s. Finalizada a
expressao desses modelos em papel, a aula terminou com a socializacdo de toda essa primeira
etapa. Em geral, ndo houve muita distingdo entre os grupos para a molécula Hz, predominando
0 modelo de Lewis e da TLV. Ja em relacdo a existéncia da suposta molécula Hez, foi
preponderante a concepcao da ndo existéncia que coube ao papel da estabilidade da molécula
como um gas nobre por conta dos oito elétrons em camada de valéncia. Apenas dois grupos se
distanciaram dos demais ao sugerir que os orbitais antiligantes deveriam compor a aproximacao
dos orbitais desses atomos, eshogando um cancelamento de “elétrons ligantes e antiligantes”.

Nesse conhecimento dos modelos de cada equipe, em determinado momento da
socializacdo, um estudante lembrou que parte dos elementos que compdem a familia dos gases
nobres participava de ligacGes quimicas. A sua colocacdo deixou a sala, em um primeiro
momento, em siléncio. Uma estudante, desconfiada dessa informacdo, se mostrou a favor da
ideia de ndo ligacdo entre dois atomos de hélio devido a estabilidade da camada de valéncia.
Assim como ela, outros alunos concordavam com essa concepg¢ao. Entretanto, o “incomodo”
causado pela pergunta do estudante forneceu a faisca necessaria para 0 movimento dos alunos
em outras diregdes.

Terminada a socializagéo, a aula chegou ao fim. Aqui se percebeu de forma nitida que
as atividades com modelagem necessitavam de tempo maior que o previsto para sua completude

e que o levantamento apontado por um colega serviria de gancho para a proxima aula.
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Comentarios gerais acerca do Diario de Aula 3

Em continuidade a aula anterior, o professor apresentou um slide com os modelos
expressos em forma de representacdo grafica para retomar as discussdes de existéncia das
moléculas. Essa organizacdo permitiu relembrar o que cada grupo havia tratado como mais
importante através de seus esbogos artisticos. Assim, toda a sala pdde reviver a socializacdo da
aula passada. Além disso, a pergunta do colega sobre parte dos gases nobres realizarem ligacGes
quimicas foi lembrada. Questionados se manteriam os mesmos modelos, algumas equipes
deram respostas afirmativas enquanto outras ficaram em siléncio.

A atividade de modelagem foi retomada. Foi bastante interessante ver os alunos
discutindo entre si em cada grupo. Algumas equipes recomecaram a modelagem interpretando
que todos os elementos da familia 18 apresentavam a capacidade ou ndo de realizar ligacdes
quimicas, desconhecendo que essa caracteristica € particular a parte dos elementos. Outros
continuaram no caminho da estabilidade via regra do octeto, mantendo seus modelos. J& outros
grupos perceberam que na TOM os orbitais antiligantes sdo importantes para a teoria,
aproveitando as ideias dos dois grupos que trouxeram esse modelo na aula passada. Ao final da
construgdo, as equipes trouxeram com maior frequéncia a mencdo a TOM. Esbogos de
quadrados representando os orbitais e de spins mostraram a ideia de um cancelamento de
elétrons em orbitais ligantes e antiligantes.

Um grupo descreveu a trajetoria entre 0os modelos justificando que o uso de modelos
mais simples era o suficiente para tratar o di-hidrogénio. Em contrapartida, a ndo existéncia do
di-hélio necessitaria de algum modelo mais avancado ja que outros gases nobres realizavam
ligagdes. Essa percepcdo da modificagdo de modelos e da aplicabilidade de cada um foi muito
interessante e valorizada em sala.

De forma geral, a discussao pdde confrontar as concepg¢des de ligacdo quimica trazendo

dinamismo a aula.

Comentarios gerais acerca do Diario de Aula 4

A quarta aula da UDM seguiu de forma expositivo-dialogada retomando as ideias de
Lennard-Jones. Com isso foi possivel relembrar a origem dos orbitais antiligantes que,
praticamente, ndo aparecem junto a TLV. Assim, esse inicio de aula marcou uma diferenca

entre as duas teorias que seria levada adiante pelos diagramas de orbitais moleculares.
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Por tratar de orbitais, uma revisao sobre a representacéo desses e dos sinais de fase que
o acompanham foi realizada atraves dos slides. Além de relembrar, essa parte teve como intuito
trazer que as interagdes entre os orbitais ndo sdo possiveis para quaisquer combinac¢des. Com
iSs0, novamente 0s orbitais ligantes e antiligantes puderam ser retratados de forma mais clara
quanto a posi¢do que ocupardo em diagramas de orbitais moleculares.

A organizagdo dos diagramas de orbitais moleculares foi realizada a partir de exemplos
como o genérico Az e a molécula H> em slide e em lousa. Em sequéncia, os diagramas de
orbitais moleculares das espécies He, até N2 foram abordados por meio do slide. O calculo de
ligacdo também fez parte dessa etapa e usado para prever a existéncia de cada espécie.

Em geral, essa aula teve menor interacdo aluno-professor, porém o contato dos alunos
com a interpretacdo de ligacdo quimica e o processo de socializagdo da modelagem permitiu
com que a ideia da organizacdo dos orbitais em diagramas se tornasse algo mais natural
rompendo com o aspecto estritamente abstrato e decorativo. Nessa aula a juncdo de modelos,
ligacdo quimica e TOM puderam adquirir forma, revelando uma maneira consistente de
abordagem. Além da organizacdo dos diagramas de orbitais moleculares para espécies
diatbmicas homonucleares, houve a mencdo aos orbitais de fronteira HOMO e LUMO nesses
diagramas. Para validar as exposi¢des da TOM, a espectroscopia de fotoelétrons comp6s a aula.

Ao final da organizagdo dos diagramas de orbitais moleculares, um exercicio sobre o
N foi passado como tarefa individual em sala. Com o diagrama de orbitais moleculares do N>
em lousa, os estudantes deveriam prever a estabilidade das espécies neutra e ibnicas. Durante a
tarefa foi possivel notar 2 caminhos a se seguir: uso exclusivo da ordem de liga¢do e construcéo
do diagrama de orbital molecular e célculo da ordem de ligacao. Nesse momento de “maos a
massa” os estudantes chamaram o professor com frequéncia para tirar davidas. Alguns usaram
o diagrama da lousa para ja relacionar a estabilidade, outros construiram seus proprios
diagramas para cada espécie e tinham dificuldade em relacionar a mudanca de ocupacdo dos
orbitais com a estabilidade. A tarefa e as duvidas foram importantes por propor, em momento
inusitado, algo que ndo dependeria de uma mera cépia de diagrama. Assim, 0 que se notou foi
um engajamento da maioria dos alunos na tarefa. Embora a maioria se comprometesse com a
atividade, alguns alunos pareciam mais preocupados com 0 almog¢o no restaurante universitario

da faculdade o que prejudicou a entrega de uma das tarefas.
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Comentarios gerais acerca do Diario de Aula 5

Nesta aula houve uma devolutiva da atividade do nitrogénio retomando a ordem de
ligacdo e a organizacdo dos diagramas de orbitais moleculares. A continuidade do estudo da
TOM se deu a partir de uma atividade de modelagem sobre o comportamento magnético das
moléculas N2 e Oo.

Novamente divididos em grupos, os alunos receberam as instrucdes da atividade.
Enquanto alguns grupos discutiam como construir o diagrama de orbitais moleculares para a
agua, outros especulavam o estabelecimento da ligagdo quimica entre ima e bolha. A passagem
por grupo em grupo permitiu observar a diversidade de falas e a dificuldade em separar ligagéo
quimica de interacdo magnética. Apoés a socializacdo dos modelos e apresentacdo de video com
experimento do paramagnetismo O feito em laboratdrio da Universidade, a maioria dos grupos
discutiu a modelagem com base nas diferenciacGes entre os diagramas de N2 e O2. O que
pareceu foi que, apesar de alguns grupos terem efetivamente entendido a diferenca de
comportamento magnético dessas espécies, outros se atentaram a ver a distincdo entre 0s
diagramas sem entender propriamente o que aquilo remetia. Isso foi um ponto ndo previsto pelo
docente, pois 0 campo magnético aparece como contetdo do Ensino Médio. Logo, isso sugere
que para uma aplicacdo futura é necessario fazer uma adequacao, como a insercdo da interacao
dos elétrons e do campo magnético na sequéncia de aulas da disciplina para que esse momento

seja de maior compreensdo pelos discentes.

Comentarios gerais acerca do Diario de Aula 6

A Ultima aula comegou com a retomada da aula anterior, relembrando a atividade do N2
e O2. Novamente, foram reforcados a ndo formacgédo de ligacdo quimica para esse caso € a
atuacdo dos elétrons como pequenos imas sujeitos ao campo magnético. Os diagramas de
orbitais moleculares do N2 e O, foram colocados lado a lado em slide para comparacéo. Nesse
momento, se abordou de maneira expositivo-dialogada a inversdao sigma-pi. Em sequéncia, o
docente trabalhou os diagramas de orbitais moleculares das espécies F2 e Ne.

Posteriormente, a representacdo de um diagrama para moléculas diatdmicas
heteronucleares foi apresentada pelo professor que destacou a disparidade de localizagdo dos
orbitais de &tomos diferentes. De posse dessa representacdo, assim como todo o material usado
em aula até entdo, os alunos foram desafiados a responder uma Unica pergunta em grupo.

Através de sorteio, um grupo ficou com a questdo de nimero 1 enquanto a cada dois grupos as
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questBes seguintes foram atribuidas pela sorte. Os grupos com a mesma questdo poderiam
conversar entre si.

Os grupos apresentaram suas resolu¢ées com correcdo mutua do grupo parceiro e do
professor. Foram trabalhados nos exercicios a construcdo dos diagramas, o calculo e a
interpretagdo de um resultado da ordem de ligagéo, os orbitais de fronteira, a energia de
ionizacdo e afinidade eletronica e a comparacdo dos modelos TOM e TLV.

Em suma, a UDM organizada junto ao EFM se mostrou bastante dinamico, promovendo
a aproximacéo dos alunos com o professor o que € importante para o estabelecimento de
didlogos. Além disso, a interpretacdo da ligagdo quimica foi discutida da segunda a ultima aula,
reforcando o tratamento da TOM a distribuicdo dos elétrons pelos orbitais moleculares. As
diferenciacOes entre as teorias foram trabalhadas através das atividades e do dialogo com a sala.

No inicio dessa aula, o professor conversou com os alunos sobre o horéario da aula. Em
calendério, as aulas matinais ocorrem até as 12h10min. Porém, nas duas Ultimas aulas, alguns

alunos ja se mostravam incomodados antes mesmo das 11h30min.

Processo de modelagem

A atividade de modelagem descrita a seguir considera a identificacdo de limitacdes de
teorias de ligacdo quimica anteriores a Teoria do Orbital Molecular (TOM) para que sejam
todas exploradas como modelos cientificos. Tomando-as como modelos € natural que surjam
abrangéncias e limitagdes. Na histdria de desenvolvimento da TOM ¢é encontrado o forte
vinculo com a mecanica quantica que também consta na Teoria da Ligacdo de Valéncia (TLV).
Por meios matematicos e de expressdo, a TOM se tornou mais popular a partir dos anos de
1960. Entretanto, a TLV é um modelo vélido para muitas explicagdes do mundo quimico. Logo,
nessa atividade, se propde que os estudantes transitem por modelos de ligacdo quimica, desde
0 conceito e a representacdo dessa por Lewis, passando pela TLV e chegando a TOM.

Partindo da proposta: Elabore um modelo que explique a existéncia ou néo existéncia
da molécula de hidrogénio com base nas teorias de ligacdo quimica — os estudantes foram
convidados a pensar e a expressar se ha a existéncia da molécula Hz. Apds os primeiros
modelos, outro comando lIhes foi solicitado: Faca o mesmo para explicar a existéncia ou ndo
existéncia da molécula de hélio. Dessa maneira, a partir da abordagem de duas supostas
entidades quimicas, os estudantes deveriam relacionar os conhecimentos com base nas teorias
de ligagdo quimica para explicagdo da existéncia dessas. Abaixo se encontram as transcri¢cdes

feitas por 11 equipes com um total de 58 participantes.
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6.1.2 Transcri¢des dos modelos expressos pelos grupos

Abaixo encontram-se as transcricfes dos modelos expressos por 11 grupos para as
atividades de modelagem propostas na UDM. Essas atividades foram realizadas em sala de aula
com as equipes possuindo 4 a 5 estudantes. As transcri¢ces se encontram em estilo italico e
contam com as imagens das representagdes graficas construidas pelos estudantes.

Transcri¢Oes e comentarios: situacdo da existéncia de moléculas

Grupo 1 - Gilbert Lewis

1) Segundo a teoria do octeto, o hidrogénio se estabiliza com dois elétrons se igualando
ao hélio que tem dois elétrons na camada de valéncia que é um gés nobre, ou seja, estavel.
Portanto, a molécula de hidrogénio existe.

2) Desta forma, o hélio ndo é uma molécula pois é um géas nobre.

He )
s s
H W

Figura 45 - Representacdo grafica para a molécula di-hidrogénio do Grupo 1.

Fonte: Dados da pesquisa.

O grupo diz que a molécula de hidrogénio existe porque faz a associacao da estabilidade,
assim ao adquirir dois elétrons, o hidrogénio se estabiliza adquirindo configuracdo de um gas
nobre, no caso o0 hélio. Percebe-se que ha a associacdo da estabilidade com os gases nobres o
que é reforcado ao expor que o hélio ndo forma moléculas, por ser um gas nobre. Na Figura
45, expressam a combinacg&o de orbitais 1s do hidrogénio o que remete a Teoria da Ligacdo de

Valéncia, embora ndo haja menc¢&o disso no texto.
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Grupo 2 - Linus Pauling

Zon AHA zﬂ@%’_ﬂw&

Figura 46 - Representacdo através de reacdao quimica para a molécula di-hidrogénio do

Grupo 2.

Fonte: Dados da pesquisa.

Insercéo de zinco metalico em solucé@o de HCI, onde o Zn reage com o Cl e na reacdo
exotérmica é liberado Ho.
O Hélio esta na composicdo do Sol, também o Hidrogénio em sua forma estavel é

quimicamente igual do He.

O grupo recorre a observacdes de cunho experimental para falar que a molécula H:
existe, revivendo uma memdria visual de uma pratica de laboratério (Figura 46). Quando
questionados sobre a molécula de hélio, partiram da composicao solar para comentar que ha
existéncia do atomo de hélio, mas ndo mencionaram sobre a molécula. Isso pode indicar a
davida sobre a inexisténcia ou existéncia da molécula em questdo j& que levando em
consideracdo a memdria dos conhecimentos fenomenoldgicos, ndo trouxeram registros de

alguma reacdo com a suposta molécula He;.
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Grupo 3 — Werner Heisenberg

—A existéncia do hidrogénio
A molécula de H> existe, pois ela participa de varias reagdes, como a formacéo da agua

e da ambnia
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Figura 47 - Representacdo atraves de reacdo quimica para a molécula di-hidrogénio do Grupo 3.

Fonte: Dados da pesquisa.

A existéncia do Hélio
O atomo de hélio existe, porém, a molécula ndo, pois como ele é um elemento estavel,

ja possui 8 e na camada de valéncia, ele ndo realiza ligacGes.

O grupo 3 também se vale do conhecimento fenomenoldgico e representacional para
justificar a existéncia da molécula de hidrogénio, afinal se ela participa da formacéo da agua,
entdo deve existir. Além desse, ha um aspecto tedrico ao trazerem o conceito dos oito elétrons
na camada de valéncia para o hélio, algo que destaca um modelo microscopico no trato da
questdo. Para o hélio, o grupo opta pelo caminho da estabilidade. Entretanto, percebe-se que ha
uma confusdo: usam a regra do octeto ao colocar a estabilidade em funcédo de 8 elétrons na
camada de valéncia, sendo que o hélio ndo possui a mesma configuracdo que os demais da sua
familia. E interessante destacar que o grupo transita por entre os aspectos fenomenolégicos de
maneira macroscopica para uma visao microscopica quanto a entidade quimica e o conceito

inerente a regra do octeto.
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Grupo 4 — Walter Heitler

H -
A molécula de H» existe. O nimero de elétrons no orbital ligante € maior que dos

orbitais antiligantes. Segundo a TLV, sdo necessarios orbitais se sobreporem atraves dos
elétrons desemparelhados.
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Figura 48 - Representacao grafica para a molécula di-hidrogénio do Grupo 4.

Fonte: Dados da pesquisa.

He; -

O namero de elétrons nos orbitais ligantes e antiligantes sdo iguais ndo havendo forca
atrativa para estabilizar a molécula.

Elétrons de valéncia influenciam na estabilidade da molécula.

Orbital do He ta estavel (completo) ndo é energeticamente favoravel.
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Figura 49 - Representacgdo gréfica para a molécula di-hélio do Grupo 4.

Fonte: Dados da pesquisa.
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O grupo usufruiu da Teoria da Ligacéo de Valéncia (TLV) para explicar a existéncia da
molécula di-hidrogénio conforme a Figura 48 que trata da sobreposi¢do dos orbitais 1s. Da
TLV trazem o conceito de orbitais e a sobreposicdo desses para formacéo da ligagdo quimica.
Além disso, ha um ponto muito bem colocado pela equipe: a quantidade de elétrons distribuidos
entre 0s orbitais ligantes e antiligantes. Sabe-se que a ligacdo quimica é enfraquecida pelo
preenchimento dos orbitais moleculares antiligantes, podendo anular a ordem de ligagdo com a
ocupacdo igualitaria de orbitais moleculares ligantes e antiligantes. Ao usar a TLV o grupo néo
traz o termo “orbital molecular”, o que esta correto, visto que, esse termo ¢ usado na perspectiva
da TOM. Ao mencionar os elétrons desemparelhados se vé que houve um reconhecimento da
posicdo dos spins para emparelhamento que sdo, costumeiramente, representados através de
setas em sentidos opostos para refletir a organizacdo de um estado de baixa energia. N&o fica
claro se o grupo recorda o Principio da exclusdo de Pauli em que dois elétrons ndo podem
apresentar os mesmos quatro nimeros quanticos em um orbital.

Para justificar a ndo existéncia da molécula de di-hélio, o grupo usou varias direcoes,
demonstrando uma tentativa de estabelecimento de conexfes em meio a0 campo seguro da
estabilidade de um gas nobre. Partindo dos principios da TOM, trouxeram que ndo ha uma forca
atrativa suficiente para formacéo da molécula quando o nimero de elétrons nos orbitais ligantes
e antiligantes € igual. Para complementar, elencaram que os elétrons de valéncia influenciam
na estabilidade eletr6nica o que pode sugerir um conteudo latente das propriedades intrinsecas
energia de ionizacdo e afinidade eletrdnica quanto a tendéncia em compartilhar elétrons. Ao
sugerir que o orbital do hélio esta estavel porque estd completo, imagina-se que tenham
relacionado ao orbital molecular da suposta Hez. A Figura 49 ilustra parte do modelo da equipe
para as espécies di-hélio e di-hidrogénio, em que os orbitais sdo representados como caixinhas

em niveis de energia.
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Grupo 5 — Robert Mulliken

A molécula de hidrogénio existe pois:
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Figura 50 - Representacdo grafica para a molécula di-hidrogénio do Grupo 5.

Fonte: Dados da pesquisa.

Hélio: pelo hélio fazer parte dos gases nobres ele se estabiliza sozinho com 2 elétrons
na camada de valéncia portanto ndo vemos interacdes do orbital de valéncia dele com outros

orbitais.

Figura 51 - Representacgdo gréfica para o &tomo hélio do Grupo 5.

Fonte: Dados da pesquisa.

A equipe justificou a existéncia do Hza partir da sobreposicao de orbitais do hidrogénio
como demonstrado na Figura 50. Na primeira representacdo grafica, sob um eixo de orientagéo,
sdo representados os orbitais 1s do hidrogénio em aproximacao indicada pelas setas em sentidos

opostos. Os estudantes colocaram que ha uma distancia de equilibrio entre os orbitais atdmicos
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enquanto ainda se aproximam, o que pode promover em um leitor a lembranga do gréfico de
energia potencial por distancia de ligacdo. Esse grafico mostra como a aproximacgao dos orbitais
atdbmicos se relaciona com a energia potencial. Em pontos muito distantes, ndo ha qualquer
interaco entre os orbitais, portanto ndo ha uma ligaco formada. A medida que se aproximam,
a sobreposicao dos orbitais atbmicos aumenta até um ponto de equilibrio entre as forcas atuantes
— atrativas e repulsivas. Nesse estagio a distancia de liga¢do coincide com o valor mais baixo
de energia potencial preconizando a distancia e a energia da ligacdo. A distancia de ligacédo
sinaliza o comprimento da ligacdo. Caso haja maior aproximacdo dos orbitais atdmicos, a
energia potencial é elevada por conta do predominio da repulsdo entre as entidades
eletricamente carregadas. Talvez a distancia de equilibrio que mencionaram seja a equivalente
ao comprimento de ligacéo.

O grupo esbocou que dessa aproximacao surgem as interacdes que podem ser do tipo
construtiva ou destrutiva. Eles ndo explicaram detalhadamente como que essas interacGes
corroboram na existéncia de H», mas enfatizaram que a formacdo da ligacdo depende da
interacdo nas mesmas camadas de valéncia (1s). Isso sugere que é necessaria uma proximidade
dos niveis de energia dos orbitais para sobreposicao efetiva.

Jé& para o hélio, novamente, a explicacdo enfoca na estabilidade com dois elétrons desse
gas nobre. Para ele o grupo ndo utiliza a mesma ideia que colocaram para o hidrogénio, como
se para 0 hélio ndo fosse valido falar em interacGes construtivas e destrutivas entre os orbitais
atdbmicos. Nesse caso, 0 hélio é representado por meio de um nucleo circular com dois elétrons

ao redor, ou seja, o hélio ¢ monoatémico Figura 51.

Grupo 6 — Fritz London

Sim, acreditamos que a molécula de hidrogénio (H.) existe devido a regra do octeto, ou
seja, como o hidrogénio tem le” na camada de valéncia, é necessario mais 1 e” para atingir a
estabilidade eletronica (igual a hélio), isto €, ter uma camada preenchida (1s2). Logo, 0s

elétrons de valéncia dos dois hidrogénios, compartilham os e” para atingir a regra do octeto.
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Figura 52 - Representacdo gréfica para a molécula di-hidrogénio do Grupo 6.

Fonte: Dados da pesquisa.

Hélio = N&o existe a molécula de hélio, visto que ele ja satisfaz a regra do octeto, onde

sua camada de valéncia ja se encontra preenchida (1s?).

O grupo London usou a regra do octeto para explicar a existéncia de H> e inexisténcia
de He. Essa ultima entidade ndo é formada devido ao hélio ja possuir a camada de valéncia
preenchida. Baseado na estabilidade eletrénica do hélio, o atomo de hidrogénio realiza a ligacao
para completar o subnivel 1s por meio do compartilhamento do par eletronico. Na representacéao
gréafica construida pela equipe Figura 52, seguindo a descricdo, os elétrons sdo representados
por pontos no centro de uma circunferéncia e o compartilhamento é retratado por tracos que
ligam esses pontos. As circunferéncias se sobrepdem. Ao lado, a equipe colocou dois eixos de
energia, um eixo para cada subnivel 1s de um atomo de hidrogénio. Ao expressar a formacéo
de ligacdo através dos spins em orientacfes opostas (nas caixinhas como orbitais), 0 que seria
o orbital de 1s? é feito acima dos orbitais atdmicos. A ligacdo quimica se forma justamente por
um alcance de uma menor energia potencial do orbital molecular quando comparada aos

orbitais atbmicos isolados. Dessa maneira, ha uma confusao na disposicao da energia.
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Grupo 7 — Lennard-Jones

Molécula hidrogénio
Pode ser explicado através da teoria, modelo de Lewis, em que o0s orbitais se completam

e entram num estado de estabilidade.
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Figura 53 - Representacdo gréfica para a molécula di-hidrogénio do Grupo 7.
a) Compartilhamento de elétrons entre hidrogénios. b) Formagao do orbital ¢ (1s-18).

Fonte: Dados da pesquisa.

Junto a isso, também é possivel evidenciar por meio da TLV.

Molécula de hélio

A existéncia do hélio pode ser compreendida através de sua distribuicao eletronica no
qual seria 1s?, portanto possui a sua camada totalmente completa sendo desfavoravel sua

ligacdo com outra espécie.

O grupo justifica a existéncia de H> firmados em Lewis e na TLV de acordo com a
Figura 53. Para 0 modelo de Lewis citam que os orbitais se completam quando, na verdade,
sdo os elétrons que sdo compartilhados (Figura 53 — a). Os orbitais sdo assim identificados

anos depois por Mulliken. Similarmente ao grupo 6, aqui ha um eixo de energia e o orbital 1s?,



156

identificado como ¢ 1s-1s, também é posicionado em energia superior aos orbitais atbmicos. A
identificacdo sigma faz pensar que lembram da interferéncia construtiva entre orbitais, porém
ndo souberam nagquele momento usa-la como um fator de abaixamento de energia.

Para a molécula de hélio trouxeram algo adicional. O grupo disse que ¢é desfavoravel a
ligagdo com outra espécie porque a camada 1s? é preenchida. Em seguida, esbocam o diagrama
de orbitais moleculares para o He. (Figura 53-b). O grupo ndo explica 0 motivo do diagrama
se fazer presente na resposta, mas considera corretamente o preenchimento de orbitais
moleculares ligante e antiligante. Conversando com eles em sala, relatam que o preenchimento

igualitario dos orbitais moleculares ligante e antiligante anulam a ligagéo quimica.

Grupo 8 — Edward Condon

A molécula de hidrogénio existe, porque o hidrogénio se torna mais estavel adquirindo
a configuracao eletronica do hélio. Pra isso dois atomos de hidrogénio precisam compartilhar
seus 2 elétrons fazendo a ligacdo H-H.

A molécula de hélio ndo existe, devido a todo o preenchimento de seu orbital s. Se o

mesmo compartilhar elétrons em ligaces ficaria menos estavel.

Novamente, H, existe por conta do compartilhamento de elétrons que permite a
configuracdo mais estavel a ser alcancada pelo hidrogénio — a do &tomo de hélio. Esse, por sua
vez, perderia a estabilidade ao compartilhar elétrons ja que o orbital s é totalmente preenchido.

Grupo 9 — Leland Allen

l. A molécula de hidrogénio (H>) existe, pois ele atinge a estabilidade ao compartilhar

os elétrons de valéncia.
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Figura 54 - Representacdo grafica para a molécula di-hidrogénio do Grupo 9.

Fonte: Dados da pesquisa.
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. N&o existe forma molecular do hélio, pois ele ja esta estabilizado com sua camada
de valéncia preenchida.

- . MLQW

(®) m

He ‘bz

Figura 55 - Representacgdo gréfica para a molécula di-hélio do Grupo 9.

Fonte: Dados da pesquisa.

A equipe utiliza a mesma explicagdo do grupo 8. Para o hidrogénio retratam os orbitais
atdmicos 1s se aproximando e gerando um orbital para H> que lembra o orbital molecular
ligante (Figura 54). Para o hélio representam duas estruturas: a do atomo em que ha dois pontos
preenchidos e dois ndo preenchidos que ndo estdo identificados, os quais, se presume tratar de
dois prétons e dois néutrons. Ao lado, ha um eixo de energia e 0 posicionamento de uma caixa
representativa do orbital 1s? com dois spins emparelhados na condi¢do de maior estabilidade
(Figura 55).
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Grupo 10 — Erwin Schrodinger
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Figura 56 - Representacao gréfica para a molécula di-hidrogénio do Grupo 10.
Fonte: Dados da pesquisa.

Pelo TLV, os orbitais 1s de cada hidrogénio se ligam e formam uma ligagéo, sigma s
ligante.
Pela teoria do octeto, como He € um gas nobre ele ja esta no seu estado mais estavel,

portanto ele ndo precisa fazer ligacdo com outros 4&tomos.

A TLV é usada para dar suporte a existéncia do Hz a contar da formacao do orbital sigma
1s-1s (Figura 56). Sobre o Hez, concluiram que nédo existe porque o hélio € gas nobre que ja
estd em seu estado mais estavel e ndo precisa fazer ligagdo com outro atomo. Novamente a

regra do octeto surge para justificar a questdo em torno do hélio.



Grupo 11 - Friederick Hund
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Figura 57 - Representacdo gréafica para a molécula di-hidrogénio e di-hélio do Grupo 11.

Fonte: Dados da pesquisa.

O grupo utilizou vérios recursos em suas justificativas como mostra a Figura 57. Os

modelos de Lewis, TLV e TOM foram citados. Para o Hz, nota-se que reconhecem a existéncia

da molécula por todos os modelos. Ndo houve um texto que conectasse todas as ideias para as

espécies trabalhadas, mas é nitido o reconhecimento de contetdo. Nessa equipe em questdo,

um dos alunos € da turma anterior e durante a atividade se destacou ao explicar para o préprio

grupo o que sabia sobre os modelos. O discente também estudava com dois colegas do grupo,

fora do horario de aula. Nenhum dos outros membros foi contra o que o colega pretendia colocar

em papel.
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Reflexao geral

Nesse primeiro momento, a disposic¢éo inclinada a regra do octeto foi bastante evidente.
Isso reflete a dificuldade dos estudantes, mesmo os de graduacao, a se desvencilharem de algo
que Ihes € repetido desde o ensino medio se aproximando de um dogma no ensino das ligacdes
quimicas. Frequentemente citada na explicacéo da existéncia do Hz e na inexisténcia do Hey, a
regra do octeto surge como base solida de apoio dos discentes. Se H. existe é por conta da
estabilidade alcancada pelo hidrogénio no compartilhamento eletrénico. N&o € uma estabilidade
que atinja 8 elétrons, mas € vinculada ao alcance da camada de valéncia 1s? como totalmente
preenchida. A mesma ideia de estabilidade e preenchimento do subnivel s é aplicada para o
hélio. Como consta na familia 18 (antiga familia 8 A), € denominado de gas nobre. Por ser
“nobre”, ja se mantém estavel, ndo precisando realizar ligagdes. J& 0s outros companheiros de
grupo atendem ao octeto, sendo ambos estaveis. Consequentemente, regra do octeto e
estabilidade surgem juntos nas respostas.

Dois grupos optaram por falar das moléculas por meio das vivéncias experimentais,
traduzindo seus modelos em reacdes quimicas. Por conseguinte, a existéncia do hidrogénio era
facilmente explicada.

Alguns outros grupos optaram pela TLV. Afinal, a sobreposicéo de orbitais s justifica a
ligacdo entre hidrogénio — hidrogénio. Mas, e para o hélio? Em grande parte, novamente, a
estabilidade do gas nobre o justifica como inexistente. Além disso, como acomodar 0s 4 elétrons
apenas em um orbital ligante?

Em relacdo a TOM, dois grupos buscaram a explicacdo da existéncia das moléculas
usufruindo da distribuicéo eletrénica em orbitais ligantes e antiligantes. Por este caminho, néo
ha uma justificativa que remeta a uma estabilidade “decorada”. A propria regra do octeto ¢
enfraquecida pelo comportamento dos elementos quimicos do terceiro periodo em diante da
tabela periddica devido a expansdo da camada de valéncia. E isso ndo é diferente para 0s gases
nobres. O hélio pode nédo realizar ligacbes em condicdes fora de um certo extremo de
temperatura e pressdo. Porém, ndo se pode dizer o0 mesmo do xendnio conhecido,
principalmente, pelos intrigantes compostos com flior. No momento que um aluno do grupo 8
questiona durante a socializac¢éo o porqué alguns gases nobres realizavam ligagdes e outros ndo,
a dindmica assumiu postura totalmente diferente. Os grupos foram desafiados a lidar com essa
informacdo. Inicialmente, boa parte das equipes ainda creditava seus modelos na regra do

octeto, tratando esse questionamento com surpresa, afinal somente o hélio ndo faria ligagdes?
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Como escapar da regra do octeto agora? Como tratar pela TLV? Novos rumos foram tomados
pela maioria da sala.

Remodelando

Grupo 1 - Gilbert Lewis
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Figura 58 - Representacdo grafica para a molécula di-hidrogénio e di-hélio do Grupo 1 —

segundo modelo.

Fonte: Dados da pesquisa.

O grupo manteve a decisdo inicial, porém melhoraram o desenho para a formagéo do
H> com o orbital c1s-1s. Para o hélio chegam a esbogar o diagrama de orbital molecular, mas
ndo explicam como que isso ajuda a falar da inexisténcia da molécula e reafirmam que o mesmo
ndo faz ligagdo, pois j& estd em uma forma de energia mais estavel (Figura 58).
Consequentemente, ainda ndo conseguiram se desprender da estabilidade de um gas nobre nas

suas explicacOes, sem avancar para a exploracgao dos orbitais formados a partir da sobreposicao
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de funcbes de onda. O principio de compartilhamento de elétrons para estabilidade se faz

presente na escolha de caminhos que ndo ampliam o uso dos orbitais.

Grupo 2 — Linus Pauling

Os gases nobres em sua maioria irdo reagir apenas em situagdes especificas, ou seja,
em um laboratorio ja preparado. Em condi¢Ges normais eles raramente reagirdo, por isso as
moléculas desses elementos sdo anormais.

O grupo focou apenas na questdo do hélio na segunda parte. Novamente, optaram por
lembrancas do laboratério e usaram o celular para tentar responder a questdo. Como néo viram
nenhuma evidéncia de reacdes com hélio em condicdes brandas, concluiram que a molécula
ndo existe, sem saber discutir por vias de ligacdo quimica. Ndo mencionaram quais gases nobres
podem reagir, mas perceberam que até mesmo as rea¢cGes com esses elementos nao se ddo de

forma téo facil quando comparado a outros elementos mais reativos.
Grupo 3 — Werner Heisenberg
—A existéncia do hidrogénio

Além disso, a existéncia do hidrogénio pode ser justificada através do diagrama de

energia, visto que o seu elétron desemparelhado necessita de mais um elétron para alcancar a

estabilidade.
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Figura 59 - Representagdo gréafica para a molécula di-hidrogénio do Grupo 3 —segundo modelo.

Fonte: Dados da pesquisa.
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Figura 60 - Representacdo grafica para a molécula di-hélio do Grupo 3 — segundo modelo.
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Fonte: Dados da pesquisa.

—A existéncia do hélio
A existéncia do hélio pode ser justificada por meio do diagrama de energia,
considerando que a ligacdo, uma vez que possuem elétrons que ocupam os orbitais ligantes e

antiligantes.

O grupo avangou quanto ao apresentado anteriormente. Se reorganizaram e focaram em
uma explicagdo com maior aspecto tedrico e representacional. Para ambos os elementos
esbocaram um diagrama de energia, posicionando corretamente os orbitais ligantes e
antiligantes em relacdo aos orbitais atbmicos 1s como mostram as Figura 59 e Figura 60.
Usaram do preenchimento completo do orbital ligante e orbital antiligante para justificar que o
hélio existe. Conversando com o grupo, eles entenderam que é desse preenchimento total que
se explica a inexisténcia da molécula de hélio, pois a TOM utiliza todos os elétrons distribuidos
por orbitais moleculares resultando em uma ordem de ligacdo nula neste caso. E interessante
destacar que ao incluir os orbitais antiligantes o grupo avanca em diregdo a TOM,

compreendendo um aspecto fundamental: a existéncia de orbitais que vao além dos ligantes.

Grupo 4 — Walter Heitler

Ligacao H.: existe
o Combinagcéo de orbitais (1s? completo)
o Estabilidade energética

o Atracgéo entre os e” desemparelhados
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Figura 61 - Representacdo gréafica para a molécula di-hidrogénio do Grupo 4 — segundo modelo.

Fonte: Dados da pesquisa.
Comprova-se que em condi¢fes normais a molécula de H, forma-se espontaneamente.

o A quantidade de e” no orbital ligante é maior que do antiligante necessario para
sobreposi¢cao conforme a TLV

Ligacao He
J

e ot veads oo iy clls

Figura 62 - Representacdo grafica para a molécula di-hélio e di-hidrogénio do Grupo 4 —
segundo modelo.

Fonte: Dados da pesquisa.
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e N&o é favoravel energeticamente, o orbital 1s? esta completo. A ligagdo ndo tem

forca atrativa para se manter estavel

O grupo manteve o modelo do primeiro momento e usou desse tempo para organizar as
informacBes em topicos e redesenhar os orbitais do hidrogénio. Desse modo, esbocaram o
orbital sigma 1s-1s e o diagrama de orbitais moleculares para o H2 e Hez como mostram as
Figura 61 e Figura 62. A equipe soube trabalhar com os orbitais ligantes e antiligantes e
continuou usando a ideia da ordem de ligagdo na resposta. Além disso, escreveram uma reagao

quimica em um dos tépicos como comprovante da existéncia do Ha.

Grupo 5 — Robert Mulliken

N&o mudamos nosso raciocinio sobre a existéncia da molécula de hidrogénio e a ndo
molécula de hélio, porém observamos algo ao compararmos as interacdes do hidrogénio e do
hélio.

Do hidrogénio

Percebemos que ha uma energia nas interacoes, seja para fazer um ligante (¢) ou para
fazer um anti-ligante.

Percebemos que no caso do Hélio ndo h& energia, tanto de aproximacao (ligacéo)
quanto de repulséo (anti-ligante), portanto entendemos que o He ndo necessita formar uma

molécula.
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Figura 63 - Representacdo gréafica para as moléculas do Grupo 7. a) Di-hidrogénio. b) Di-hélio.

Fonte: Dados da pesquisa.

A equipe ndo mudou a conclusdo acerca da pergunta, porém eles observaram a energia
nas interagdes entre orbitais atdbmicos, produzindo orbitais ligantes e antiligantes como visto na
Figura 63. Ao justificar a inexisténcia do Hez e dizer que “nao ha energia, tanto de aproximagao
(ligagdo) quanto de repulsdo (anti-ligante)”, provavelmente, houve uma certa confusao ao se
apresentar a ideia porque ocorre o enfraquecimento da ligacdo ao se preencher de forma
igualitaria os orbitais ligantes e antiligantes, algo que o grupo fez corretamente. Assim, entende-
se que 0 grupo menciona que ndo ha energia mesmo com a realizacdo do diagrama, mas
aparentemente, ndo se apropriaram totalmente do seu significado. Ha um eixo, néo identificado,
mas que remete ao da energia ao leitor que conhece os diagramas. As interacdes sdo feitas por
tracos pontilhados, entdo o que se interpreta é que o grupo compreendeu que é necessario olhar
para todos os orbitais formados (moleculares) para justificar, a inexisténcia de moléculas.
Comparativamente, souberam aprimorar os modelos descritos na primeira etapa para a segunda,

saindo da zona de conforto da regra do octeto e avangcando no tratamento dos orbitais atdbmicos.

Grupo 6 — Fritz London

Mantemos 0s modelos anteriores, entretanto, para a explicacdo de ndo existir a
molécula de hélio, acrescentamos que, além do elemento ser um gas nobre (camada totalmente
preenchida), ele ndo expande sua camada de valéncia. Além disso, analisando o que foi dito
por outros grupos, os elétrons antiligantes se cancelam com os elétrons ligantes, impedindo a

ligacdo da formagdo r, podendo formar apenas liga¢do sigma.
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Figura 64 - Representacdo grafica para as moléculas di-hélio e di-hidrogénio do Grupo 6 —

segundo modelo.

Fonte: Dados da pesquisa.

O grupo 6 manteve os modelos da primeira etapa, porém os complementaram.
Acrescentaram que o hélio ndo expande a camada de valéncia — uma observacao interessante
visto que outros elementos da mesma familia podem expandi-la. Além disso, assim como 0s
grupos 4 e 5, passaram a considerar os orbitais antiligantes e a notar que o seu preenchimento
total é responsavel pela ndo formacdo da ligacdo quimica, conforme a Figura 64. Dessa
maneira, ilustraram um diagrama de orbitais moleculares para o He. E importante destacar que
ndo sdo os elétrons que se cancelam, mas que a presenca de planos nodais promove o aumento

da energia do orbital antiligante o que ndo colabora para o estabelecimento da ligacao.
Grupo 7 — John Lennard-Jones

Utilizamos a TLV e Lewis para explicar a existéncia da molécula de H2 e ndo a TOM,
pois 0os modelos de menor complexidade ja possuem a capacidade de explicar, ndo
necessitando de um modelo mais complexo.

Ja para a molécula de He,, os modelos mais simples ndo possuem caracteristicas
suficientes para explicar, necessitando transitar para o modelo da TOM, que demonstra a ndo
existéncia da molécula.

Por possuir uma orbital antiligante e ligante preenchidos, o efeito desestabilizar
cancela o efeito estabilizador do orbital ligante, nédo havendo atragéo entre.
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Figura 65 -Representacado grafica para a molécula di-hélio do Grupo 7 — segundo modelo.

P

Fonte: Dados da pesquisa.

A equipe 7 preparou um texto explicando a transicao pelos modelos. De forma objetiva
e clara, relataram que a simplicidade de modelos permite tratar um assunto até determinado
ponto, sendo entdo necessario o uso de outro recurso que permita superar algumas limitacGes.
O grupo chegou a concluséo de que os modelos sao ferramentas disponiveis ao homem de forma
que funcionem bem em situacdes especificas e necessitem em outras serem aprimoradas. Para
o hidrogénio, viram que o modelo de Lewis e a TLV previam corretamente a existéncia. Ja para
o hélio, somente a condicdo de estabilidade por ser um gas nobre se chocava com a existéncia
de ligacoes feitas pelos outros parceiros da familia 18. Ao recorrerem a TOM, puderam perceber
uma nova forma de abordar a ligagdo quimica por meio da distribuicdo dos elétrons pelos
orbitais moleculares conforme a Figura 65. Desse modo, a liga¢do quimica se desvincula da
condi¢do dogmatica de “atingir o octeto” para abranger os casos de expansdo da camada de
valéncia, nimero impar de elétrons em moléculas e casos excepcionais como o do xendnio.

A equipe conseguiu perceber as abrangéncias e limitagdes dos modelos para o que foi
proposto, selecionando os modelos mais simples para um caso que poderia ser tratado com os
3 modelos de ligacdo quimica e optando pela TOM para uma questdo peculiar envolvendo 0s
gases nobres. Isso é muito satisfatorio ja que a modelagem provoca uma avaliacdo do que se

faz e uma reorganizagéo surge como resposta ao desafio.



169

Grupo 8 — Edward Condon

- Hez ndo se forma, devido a elétrons livres formando um orbital anti-ligante.

- H2 ndo possui elétrons formando um orbital anti-ligante
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Figura 66 - Representacdo gréfica para a molécula di-hélio do Grupo 8 — segundo modelo.

Fonte: Dados da pesquisa.
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Figura 67 - Representagdo grafica para a molécula di-hidrogénio do Grupo 8 —segundo modelo.

Fonte: Dados da pesquisa.

A equipe remodelou o que havia feito anteriormente e utilizou 0 modelo da TOM para
concluir a atividade. Apds a percepcdo por um dos seus membros que alguns gases nobres
faziam ligacdo quimica, o grupo voltou a sua atencéo para a TOM e percebeu o preenchimento
dos orbitais moleculares como fonte do problema. Além disso, associaram a interferéncia de

ondas do tipo destrutiva com o orbital molecular antiligante por meio de um gréfico (Figura
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66). Nisso, o grupo indica entender que o orbital € uma manifestacdo de uma funcao de onda e,
como tal, a mesma possui uma fase que pode coincidir de forma construtiva ou destrutiva com
outra funcéo de onda. Portanto, a equipe demonstrou avanco por entre os modelos, estimulando
com gue todos pensassem em como 0s modelos mais antigos poderiam néo ser suficientes para
responder amplamente & questdo. A representacdo de um esboco do diagrama de orbital
molecular para o H> se encontra na Figura 67 e contribui para a percepcao visual de que o
orbital molecular antiligante ndo é ocupado, resultando na formacdo de uma ligacdo simples

entre os hidrogénios.

Grupo 9 — Leland Allen

O grupo 9 alterou 0 modelo anterior com fundamento no compartilhamento de pares
eletronicos para 0 modelo da Teoria do Orbital Molecular (TOM) (Figura 68), em que s&o
feitas as representacdes dos diagramas e o calculo da ordem de ligacdo. Aparentemente, 0 grupo
notou que a TOM permite tratar as duas situacfes de modo que distribuicdo eletrdnica nos

orbitais moleculares responda ao questionamento da existéncia.
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Figura 68 - Representacdo grafica para as moléculas di-hidrogénio e di-hélio do Grupo 9 —
segundo modelo.

Fonte: Dados da pesquisa.
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Grupo 10 — Erwin Schrodinger

Apesar da “regra do octeto” conseguir explicar para a grande maioria das moléculas
e ligagoes, a suposta molécula “Hez” ndo ocorreria devido a mesma nao haver ligacéo efetiva
entre os atomos de hélio. Isso decorre porque os dois elétrons que se encontram no Orbital
molecular anti-ligante cancelam com os outros dois elétrons presentes no Orbital molecular

ligante.
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Figura 69 - Representagdo grafica para a molécula de di-hélio e di-hidrogénio do Grupo 10 —
segundo modelo.

Fonte: Dados da pesquisa.

E através do calculo da ordem de ligacdo de uma molécula que se utiliza para calcular
0 n° de elétrons presentes para com OM’s [(n° de elétrons nos OM’s ligante) — (n° de elétrons
nos OM’s antiligante)/2.]

A equipe entendeu que a regra do octeto possui as suas exce¢des como pode ser visto
na comparacgdo do hélio com outros gases nobres. Esse € um ponto importante, pois a regra do
octeto é muitas vezes interpretada como uma lei, se estabelecendo como um obstaculo ao
conhecimento cientifico. Nessa segunda etapa, ilustraram um diagrama de orbital molecular
para Hz e He; e calcularam a ordem de ligacao, concluindo que o resultado nulo indica que nao
ha formacéo de ligacdo — (Figura 69).
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Grupo 11 — Friederick Hund

O nosso grupo desidio manter a representacao grafica demonstrada na aula passada
pois quando observamos o modelo por TOM ele esta aplicado corretamente.
J& na representacdo do He encontramos um erro na representacao na quantidade de

protons e elétrons.
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Figura 70 - Representacdo gréfica corrigida para o hélio do Grupo 11 — segundo modelo.
Fonte: Dados da pesquisa.

O grupo optou por permanecer em seu modelo, alterando apenas a representagdo do
atomo de hélio com 2 protons e 2 elétrons como mostra a Figura 70. Para eles a TOM é um

modelo capaz de explicar ambos 0s casos.

Reflexao final

A atividade fomentou as discussGes em sala. Desafiados por uma suposta molécula
aparentemente simples, 0s grupos recorreram, inicialmente, a classica regra do octeto. Outros
buscaram o caminho da TLV aplicando-a para o hidrogénio, entretanto usaram a estabilidade
vinculado ao preenchimento completo da camada de valéncia para o hélio. A percepcao de uso
da TLV para o hélio esharrava na estabilidade e na auséncia de um orbital antiligante. E agora
apos a socializagdo?

A grande maioria (9 dos 11 grupos), conseguiu utilizar a TOM como modelo que abarca
orbitais ligantes e antiligantes, obtendo uma ordem de ligac&o nula. Foi a partir da pergunta do

colega sobre outros gases nobres realizarem ligages que houve um impulso muito maior de
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como manejar os modelos. Se os gases nobres ndo sao nobres, assim qual modelo se adapta
melhor ao fato?

Nesse segmento, se observou uma tentativa de construcdo dos diagramas. Com isso, 0
preenchimento dos orbitais moleculares foi emergindo e indicando um igual preenchimento do
nivel mais baixo e alto em energia. Dessa maneira, 0s estudantes notaram que havia algo a mais
em relacdo as outras teorias. O modelar como agéo se encontra ali nas tentativas, nos esbocos
e questionamentos. J& que ndo viram firmamento constante nas outras teorias, avancaram sobre
aquela que Ihes permitiria falar do He, de forma mais completa. Por meio da TOM também foi
possivel abordar o numero de elétrons em cada orbital, algo que surgiu como davida em alguns
grupos. Apenas 2 equipes ndo conseguiram se desvencilhar da estabilidade impar dos gases

nobres permanecendo em seus modelos anteriores.
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6.1.3 TranscricOes e comentarios: situacdo do paramagnetismo e diamagnetismo

A segunda atividade de modelagem relaciona-se com o paramagnetismo e 0
diamagnetismo das moléculas de nitrogénio e oxigénio. A atividade consiste na construcao de
modelos com base em informagdes experimentais, sendo desenvolvida em equipes com 4 — 5
integrantes. Para esta atividade ndo constam os grupos 7 e 11, John Lennard-Jones e Friederick

Hund, respectivamente, por conta das auséncias dos alunos.

Inicialmente, algumas informacGes acerca de um experimento foram repassadas aos

alunos, como consta abaixo:
“Na escola, Marie teve a sua disposi¢do os seguintes materiais:

e Prato;

. Agua;

« Detergente;
« Canudo;

o Imi;

Marie colocou um pouco de agua e detergente no prato. Em seguida, usou o canudo para
formar uma bolha de ar na agua com detergente e aproximou um ima.”

Desse enredo, 0s grupos foram questionados sobre o que deveria vir a acontecer com a
bolha perante a aproximacdo do ima a partir de um modelo que poderia ser um desenho, um
texto ou uma combinacédo desses para que em sequéncia socializassem o que haviam planejado.
Assim, a pergunta pretendia que eles utilizassem o conhecimento das teorias de ligacdo quimica
para modelar a situacdo que seria ampliada posteriormente. Desse modo, 0 questionamento
assumiu a forma: De posse dessas informacg6es e do conhecimento quimico acerca das teorias
de ligacdo quimica, proponha um modelo que prediga se houve ou nédo interacao entre a bolha
de ar e oimé.

Com esse questionamento, os alunos podem modelar a situacdo descrita usando o
conhecimento que possuem das teorias de ligacdo quimica para analise das moléculas frente a
exposicao de um campo magnético. Feitos os modelos mentais e discutidos entre 0s membros
de cada grupo, a expressao se da em papel. Apds essa primeira modelagem e a socializacdo

com a sala do pensamento de cada grupo, um video™ foi exibido para contar o que se espera que

* Acesso disponivel em https://www.youtube.com/watch?v=gojOohVu2cAk&t=27s.
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aconteca com a bolha de ar com a aproximacdo do ima. Esse ndo atrai a bolha devido ao
diamagnetismo do gés nitrogénio. Por conta do diamagnetismo o nitrogénio € repelido por um
forte campo magnético algo que s6 pdde ser explicado através da TOM. A TOM, mediante 0s
diagramas de orbitais moleculares, orienta como se da a organizagdo dos elétrons nos OM’s.
Quando os elétrons ocupam o orbital HOMO de forma desemparelhada, se promove o
comportamento diamagnético daquela espécie que na presenca de um campo magnético externo
manifesta repulsdo. Entretanto, quando ha o emparelhamento de elétrons no HOMO, se tem o
paramagnetismo, em que ha atracdo do material perante um campo magnético externo.

Como o N apresenta elétrons desemparelhados no orbital HOMO a espécie é
classificada como diamagnética. Logo, a bolha de ar expressa o comportamento desse
constituinte majoritario. E quanto a uma bolha de O)?

Na animacao é mostrada uma reacdo quimica em laboratério com o uso dos reagentes
peroxido de hidrogénio, permanganato de potassio e dgua em Kitassato. O peroxido de
hidrogénio é diluido em &gua em um béquer e é transferido ao kitassato em que o permanganato
é adicionado em sequéncia, resultando em uma reacdo bastante exotérmica. Apdés, o frasco €
tampado e o gas oxigénio gerado pela reacao flui pela saida lateral conectada a uma mangueira.
Essa mangueira, por sua vez, é posicionada sob a superficie de agua com detergente em uma
bacia plastica. O O gasoso forma bolhas na dgua que sdo atraidas na presenca de um ima de
neodimio. Logo, o comportamento do oxigénio indica que a entidade é paramagnética, ou seja,
¢ atraida na presenca de um campo magnético externo.

Por meio do video os estudantes observam o que acontece com as bolhas de oxigénio
puro e é requisitado que expliquem o motivo disso ocorrer, fazendo que com que retornem ao
modelo do Nag) e amplifiguem para 0 O2g). Abaixo seguem as transcri¢cdes de cada equipe
seguidas por interpretacdo do pesquisador. Cada grupo foi identificado de modo a remeter a um
cientista vinculado ao desenvolvimento da TOM para garantir o0 anonimato dos participantes da
pesquisa. Ao todo, participaram 35 estudantes da turma de Bacharelado em Quimica nessa
atividade. Os participantes foram divididos em grupos com 4 — 5 integrantes, conforme suas
afinidades.

Abaixo encontram-se as transcri¢des dos modelos expressos pelos grupos para as
atividades de modelagem acerca da dinamica do diamagnetismo e paramagnetismo junto a
Teoria do Orbital Molecular (TOM). As transcri¢fes se encontram em estilo italico e contam

com as imagens das representacdes graficas construidas pelos estudantes.
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Grupo 1 - Gilbert Lewis

A reacdo entre detergente e agua ha a formacao de ions. Acreditamos que essa ligacao
seja relacionada a uma interacao eletrostatica entre ion e ima, ja que 0s ions possuem cargas
elétricas positivas ou negativas, enquanto os imas geralmente sdo eletricamente neutros. As

forcas surgem devido a atracdo e repulsao entre cargas elétricas.
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Figura 71 - Representacdo gréafica da situacdo detergente-agua do Grupo 1.

Fonte: Dados da pesquisa.

O grupo valorizou o detergente em &gua, indo para o caminho de compostos comumente
presentes na formulagdo de materiais de limpeza, como é o caso do estearato de sodio,
exemplificando essa situacdo por meio da Figura 71. Indo por esse caminho, assumiram que
era estabelecida uma interacdo eletrostatica entre o imd e os ions presentes no tensoativo e que
isso geraria uma ligacdo. InteracOes e ligacdo ndo significam a mesma coisa. A interacdo
promovida por um ima é de ordem magnética em que corpos com cargas em movimento podem
responder de formas diferentes a esse estimulo. Essas formas sdo o que se chama de
paramagnetismo e diamagnetismo. Os atomos, com cargas positivas e negativas, S0 como mini
imds, pois cargas elétricas em movimento geram campo magnético. Consequentemente, 0
campo magnetico é fruto de um campo elétrico em movimento. Nao ha formacdo de orbitais
moleculares que justifique a constituicdo da ligacdo quimica entre ima e detergente, mas ha um
campo que fomenta as interacGes de ordem magnética. Nesse caso, isso se da entre 0 imé e 0s
gases presentes na bolha. O ima, formado por &tomos, pode ser cortado em inlmeras partes e
ainda assim mantera um polo norte e um polo sul capaz de alinhar os dominios magnéeticos de
outros materiais.

A equipe considera as cargas elétricas no seu modelo, mas ndo relaciona com o

magnetismo. Ao falar de eletrostatica se toma as cargas em repouso, com fendmenos de atracdo
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e repulsdo entre cargas, esquecendo-se do movimento e do campo gerado pelo imé& e pelos

elétrons.

Grupo 2 - Linus Pauling

Os gases que estdo presentes no ar possui ligacdes muito fortes, com uma energia de
ionizacdo muito alta, por isso, ndo conseguem realizar ligacdes quimicas com o material
metalico em questdo. Caso contrario, materiais metalicos estariam interagindo constantemente

como ar.

Aqui se encontra, novamente, a questdo da ligacdo quimica entre um ima e os gases do
ar. Nesse modelo o grupo enfatizou que ndo haveria formacéo de ligacdo quimica — o0 que esta
correto — mas, de uma maneira que proporciona a sensagdo ao leitor que isso seria possivel se
0S gases possuissem baixas energias de ionizacdo. O grupo ndo cita quais sdo 0s gases que
consideraram fazer parte da bolha, mas afirmam que possuem energia de ionizacdo muita alta
e que realizam ligacdes. Pois bem, o gas nitrogénio se encontra na forma diatbmica de maneira
que a tripla ligacdo entre os &tomos possua uma energia de dissocia¢do equivalente a 945 kJ.
mol~?, valor considerado alto e responsavel pela inércia desse gas. O O, segundo maior
componente da atmosfera, apresenta 497 kJ. mol* como energia de dissociagdo. Nitrogénio e
oxigénio possuem as primeiras energias de ionizacdo relativamente altas e costumam formar
compostos de carater predominantemente covalente. E, caso se considere 0s tracos de gases
como argonio e hélio na atmosfera, esses se encontram em forma monoatdmica. Portanto, a
ligacdo metélica ndo é condizente com a situacdo. O campo magnético exercido pelo im3,
novamente, passou desapercebido enquanto uma suposta ligacdo gas-imd ganhou énfase na
discussdo. Além disso, materiais metdlicos como o ferro podem interagir com o ar sofrendo

processo de corrosao.
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Grupo 3 — Werner Heisenberg

Segundo a TOM, os orbitais dos atomos se combinam, e assim geram o0s orbitais
moleculares, porém, considerando a interacdo ima-bolha, os orbitais ndo se combinarao, pois
na bolha temos a ligagcdo da agua com o detergente (que contém ligacdes de hidrogénio, que
sdo fortes) e dentro dela possuimos o ar, composto de gases como Oz, CO2, N2, € 0 N2, por
exemplo, possui ordem de ligacéo 3, que é muito estavel e forte, portanto o ima néo consegue

interagir com a bolha.

A equipe levantou pontos relevantes pra discussdo. Eles lembraram que a ligacdo
quimica depende da combinacdo de orbitais resultando em orbitais moleculares, porém
colocaram que isso nao é possivel no caso ima-bolha. A isso se deve a ligacdo entre a 4gua e 0
detergente — mencionada pelo grupo como ligacdes de hidrogénio. As ligacdes de hidrogénio
sdo interagBes intermoleculares presentes de uma molécula para com a molécula vizinha por
meio de atomos de hidrogénio ligados a 4&tomos bastante eletronegativos, sendo eles o fldor,
oxigeénio e nitrogénio em interacdo com os pares de elétrons isolados desses mesmos elementos
presentes em outra molécula. Assim, ligacdo de hidrogénio néo significa ligacdo quimica, mas
um tipo de interagdo intermolecular que envolve o elemento hidrogénio. Essa confusdo entre
ligacdo e interacdo, que pode ser potencializada pelo préprio nome, ndo é incomum conforme

visto em literatura, como nas obras de Mendonca, Justi e Oliveira (2006) e em Junqueira (2017).



179

Grupo 4 - Fritz Heitler

Chegamos a concluséo de que a bolha de sabdo ndo vai ser atraida pelo ima

1.
pois o detergente age como uma pelicula impedindo a interacéo ima e elétrons.
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Figura 72 - Representacao gréfica para a discussdo do di-oxigénio do Grupo 4.

Fonte: Dados da pesquisa.

A conclusdo esta correta, porém isso ndo se deve a algum impedimento da interacéo
entre 0 imd e os elétrons dos gases presentes no ar atmosférico, mas ao diamagnetismo do N2
que compBem de forma majoritaria a composi¢do do ar. Além disso, o grupo fez um esbocgo do
diagrama de orbitais moleculares para o di-oxigénio junto com o célculo da ordem de ligacdo
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para essa espécie e o dinitrogénio conforme a Figura 72 que conta ainda com representacoes
dos orbitais p. Os participantes demonstraram terem compreendido a construgéo dos diagramas
e a identificacdo de orbitais, porém ndo souberam usar a TOM para observar as diferencas entre
N2 e Oo.

Grupo 5 — Robert Mulliken

Conclui-se que a bolha sera levemente atraida pelo campo magnético do ima, pois o
oxigénio teria 2 elétrons no antiligante que enfraqueceria a ligacéo que faria com que oxigénio

tivesse interacdo com o campo magnetico.
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Figura 73 - Representacdo grafica dos diagramas de orbitais moleculares de O, e N, do Grupo

Fonte: Dados da pesquisa.
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O grupo 5 focou nos gases presentes na bolha esbogcando o diagrama de orbitais
moleculares para 0 Oz e 0 N2, constituintes majoritarios do ar atmosférico como exibe a Figura
73. Levando em consideracdo esses dois gases, 0 grupo pontuou que a bolha de ar seria
fracamente atraida pelo iméd, pois 0 oxigénio ainda teria interagdo com o campo magnético.
Essa interacdo, segundo o grupo, se deve ao enfraquecimento da ligagéo oxigénio-oxigénio por
possuir elétrons em orbitais moleculares antiligantes. E interessante notar que o grupo analisou
a constituicdo do ar e usou do conhecimento dos diagramas para estudar as duas moléculas
diatbmicas homonucleares. A fraca atracéo se da em decorréncia da presenca do O, algo muito
bem discutido em grupo. O grupo observou, por meio do estudo dos diagramas, a ocupacao do
OM antiligante no O2. Essa ocupacao representa um enfraquecimento da ligacdo quimica entre
0s atomos de oxigénio, porém ndo é a ocupacao de um OM antiligante que promove atracéo ou
repulsdo. O que ocorre é que os elétrons se encontram desemparelhados em um orbital HOMO
— gue poderia ser ligante ou antiligante — impulsionando um dominio magnético susceptivel ao

campo de atracdo — caso de uma bolha feita de Oo.

Grupo 6 — Fritz London

1. Repele, pois os elétrons da ligacédo do gas carbdnico repelem os elétrons do ima.
Apos discutirmos a estabilidade da molecula pelo modelo de TOM, ndo ocorrera
repulsdo nem atracao entre o ima e a bolha, ja que todos os elétrons estéo estaveis na ligacéo

covalente.

O relato da equipe 6 demonstra que consideraram o gas carbénico como o constituinte
principal da bolha, mas ndo chegaram a um consenso sobre a repulsdo conforme a contradi¢éo
do “repele” citado inicialmente e depois do “ndo ocorrera repulsdo nem atra¢do”. Considerando
a interacdo entre as cargas eletronicas, os alunos optaram pela repulsdo, porém se nota uma
grande ddvida quando colocam que os elétrons estdo estveis em ligacdo covalente. A
estabilidade diz respeito a ligacdo covalente, mas justamente pela molécula ser formada por
atomos e esses por cargas elétricas em movimento que ha respostas de atracdo ou repulsdo.
Assim, a estabilidade mencionada pelo grupo néo avalia 0 movimento eletrénico e induz a uma
ideia de estabilidade equivalente a estatica. O géas carbonico foi ponderado em funcgéo de ser
um componente liberado na expiracdo do ar pelo corpo humano. O homem também expira o
N2 que ndo participa de uma rea¢do no organismo durante o processo respiratorio ao invés do

CO2 que € um produto do metabolismo. Logo, o N inspirado é expirado, compondo a bolha da
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primeira etapa. O alto valor da energia de ligacdo do N> j& aponta para a inércia do composto
no meio, o que poderia ter sido utilizado pelo grupo na observacdo de que o gas esta presente

na primeira bolha, afinal ndo ha interacdo desse com as células do organismo de quem assopra.

Grupo 8 — Edward Condon

N&o houve interacé@o entre a bolha de ar e o0 ima, porque a molécula de N2 ndo tem
polaridade nem elétrons desemparelhados nos orbitais moleculares.

Apesar do oxigénio (O2) ser atraido por ter 2 elétrons desemparelhados no orbital
molecular t*(2p-2p) a maioria do gas dentro da bolha sera o N. e nada acontecera.
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Figura 74 — Representacao grafica dos diagramas de orbitais moleculares de N, do Grupo 8.

Fonte: Dados da pesquisa.

O grupo fez uma boa leitura da situacdo apresentada, explorando os diagramas de
orbitais moleculares do N2 (Figura 74) e O e a constituicdo da bolha. A polaridade alegada
ndo interfere na situagdo, visto que, ambas as moléculas sdo apolares e apresentam
comportamentos distintos frente ao ima. Entretanto, a conclusdo da equipe ao expor os elétrons

desemparelhados no diagrama é fundamental junto a composi¢éo da bolha.
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Grupo 9 — Leland Allen

Espera-se que a bolha seja repelida, devido a polaridade do ar. Essa polaridade é dada
principalmente pelo gas oxigénio, que possui dois elétrons nos orbitais anti-ligantes, causando

a alta polarizacé@o da molécula, aumentando as intera¢des magnéticas.
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Figura 75 - Representacgdo gréfica dos diagramas de orbitais moleculares de O2 do Grupo 9.

Fonte: Dados da pesquisa.

O grupo ndo deixa claro se ha predominio de repulséo ou de atragédo ao longo do modelo,
porém identificam os dois elétrons desemparelhados no gés O- atraves do esbog¢o do diagrama
de orbitais moleculares (Figura 75) e usam disso na sua exposi¢do. Para eles, sdo esses elétrons
que promovem uma “alta polarizagdo da molécula”. A polaridade se manifesta por meio das
diferencas de eletronegatividade dos atomos, gerando densidades de carga positiva e negativa
em uma molécula. Para 0 O, 0 momento de dipolo resultante é equivalente a zero j& que 0s
dois atomos que a compdem sdo da mesma natureza. O mesmo é valido para o N2, ndo sendo a

polaridade o motivo especifico da repulsdo ou da fraca atracdo da primeira bolha pelo ima.
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Logo, o termo polaridade € incoerente com essas moléculas apolares. Percebe-se que 0 grupo
confunde o que vem a ser polaridade com a resposta paramagnética do O2 associando polaridade

com elétrons desemparelhados.
Grupo 10 — Erwin Schrodinger
1° modelo - A bolha é composta por varios gases da atmosfera como o Nitrogénio, e

como 0 nitrogénio tem os seus elétrons emparelhados no orbitas 2p ele ndo cria um campo

magneético significativo para interagir com o do ima.
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Figura 76 — Representacédo grafica dos diagramas de orbitais moleculares de O, e N, do Grupo
10.

Fonte: Dados da pesquisa.
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A equipe é objetiva ao avaliar o diagrama de orbitais moleculares para o N2 esbocado
por meio da Figura 76, concluindo que ndo h& interagdo com o ima. O diamagnetismo do
nitrogénio advém do alinhamento invertido dos dominios magnéticos frente ao campo
magnético que é colaborado pelo emparelhamento dos elétrons em orbital HOMO. Quando a
equipe menciona que nele ndo h& criagdo de um campo magnético significativo cabe a
observacdo de que elétrons em movimento geram campo magnético, porém o alinhamento dos
dominios magnéticos do N> reforca a repulsdo. A comparagdo feita entre os diagramas de
orbitais moleculares das espécies N2 e Oz permitiu a eles a observagdo dos elétrons

emparelhados no di-nitrogénio e desemparelhados no di-oxigénio.

Reflexdo geral — Primeiro momento

Nessa primeira etapa percebe-se que parte dos grupos adotou uma linha de pensamento
voltada a ligagdo quimica, propriamente dita, entre ima e bolha. Sabe-se que ndo ha o
estabelecimento dessa ligacdo, mas que ha uma interacdo gerada pelo campo magnético do ima
em relacdo aos dominios magnéticos do material — nesse caso, a bolha. Quando a sequéncia
didatica foi elaborada tratando as teorias de ligacdo quimica como modelos cientificos se
priorizou a diferenciacdo desses no tratamento dado a ligacdo, aos fendmenos e as relagdes que
podem ser atingidas junto as propriedades periddicas. Por conta disso, a atividade acompanha
um questionamento que transaciona nas teorias de ligacao. Pensando na ideia original de ligacdo
guimica como compartilhamento de par eletrdnico, como explicar os gases nitrogénio e
oxigénio serem divergentes quanto a aproximacdo de um campo magnético externo? Ambas as
espécies sdo insaturadas e possuem pares de elétrons isolados. E usando a TLV? Como explicar
0 paramagnetismo de uma espécie com a camada de valéncia em 2s e 2p, assim como 0 N
diamagnético? O que ha de tao diferente na sobreposicédo de orbitais para essas espécies? Ou a
TLV tem como limitacgdo o tratamento firmado em orbitais ligantes, ignorando os antiligantes?

Em busca dessas respostas, a TOM se mostra como um modelo cientifico alternativo
que atende a angustia do fenébmeno. Aludindo a ligagdo quimica como resultado da distribuicdo
de elétrons pelos orbitais moleculares, a TOM sobressai as outras teorias por se desvincular da
ligagdo como par eletronico. Ademais, os niveis de energia dos orbitais sdo amplamente
explorados, considerando ndo somente os orbitais moleculares ligantes, mas os antiligantes e
ndo ligantes. O estudo da distribuicdo eletrénica por entre os orbitais moleculares, segundo o
nivel de energia, permite a clara visualizacdo de elétrons desemparelhados no orbital HOMO

para 0 gas oxigénio. Portanto, ha uma diferenca fundamental entre esse diagrama quando



186

comparado ao do Nyg). Sabendo do magnetismo gerado por elétrons em movimento, 0s
materiais podem responder a um campo externo de maneira atrativa ou resistente a atracéo.
Como o gas oxigénio possui elétrons desemparelhados, o rearranjo dos dominios magnéticos
em uma orientacao € beneficiado.

Portanto, ao serem questionados quanto ao conhecimento das teorias de ligacdo quimica
nessa tarefa, ndo se esperava uma resposta pronta descaracterizando o ideal da modelagem.
Mas, se almejava 0 manejo com as teorias, a comparacdo dessas e dos diagramas, levantando
conclusdes. Alguns grupos caminharam por esse segmento, seja discutindo sobre como deveria
ser um diagrama de orbitais moleculares da agua ou como o detergente poderia impedir uma
atracdo magnética atuando como pelicula ou ainda utilizando os ions dos seus constituintes.
Outros focaram no estabelecimento de ligacdo entre imd e bolha, algo que ndo ocorre. Isso
demonstra um equivoco na forma como os alunos entendem ligacéo e interacéo.

A interacdo surgiu em dois momentos principais: interacdo ima-bolha e ligacbes de
hidrogénio. Alguns alunos trataram uma interacdo de campo magnético com material como
ligacdo, demonstrando desconhecer a atuacdo do campo e a relagdo com cargas elétricas. Outros
tomaram as ligacdes de hidrogénio entre solvente e detergente como ligacdes estabelecidas. O
termo “ligagdes” para uma interagdo intermolecular pode ter impulsionado um obstaculo ao
significado cientifico, como sugerem algumas respostas. A vista disso, a relago ligacio — ima
ganhou énfase na discussdo, embora questionada por eles proprios por nao a observarem no dia
a dia.

A propria discussao do constituinte presente na bolha de ar foi um evento a parte. Desde
acido carbbnico a N2, passando algumas vezes por CO,. Os discentes se envolveram na
discussdo de quem interagiria com o ima. Pensando na expiracéo, o gas carbénico foi bastante
mencionado por entre os grupos, sendo questionado na socializacdo. Se nas aulas de biologia o
oxigénio é inspirado e o gas carbbnico € expirado, 0 que ocorre com 0 nitrogénio?

J& outros dois grupos partiram diretamente da TOM. Um deles questionava como
deveria ser um diagrama para a 4gua, pensando na interacdo dessa com o ar, mas ja pensando
nos gases da bolha conjuntamente. Conversando com o grupo foi explicado que os diagramas
para moléculas poliatdmicas ainda ndo seriam abordados devido a complexidade do assunto
para tal semestre. Recalculando a rota, a equipe focou nos gases e desenvolveu as comparacoes
por TOM. O outro grupo, desde o inicio abordou a TOM pela lembranca do oxigénio em uma
aula de TLV, na qual, as limitacOes da teoria foram citadas. Empregando a lembrancga da aula

junto aos diagramas, conseguiram perceber o centro da questéo.
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De forma geral, as discussdes foram bastante proveitosas e movimentaram os alunos
quanto as relagGes a serem feitas com o conhecimento que possuem, sendo esse trabalhado ao
longo de todas as aulas de maneira a possibilitar o dominio do conhecimento cientifico. Com
isso, a primeira etapa de modelagem foi concluida. Na socializacdo, as discussdes de ligacéo
versus interacdo foram explicitadas para que ndao houvesse a permanéncia desse obstaculo
epistemoldgico. Quanto a composicdo da bolha, os alunos puderam observar o que cada colega
havia pensado, podendo repensar seu modelo para a proxima etapa. Em sequéncia a
socializacdo, um video sobre o comportamento dos gases dinitrogénio e di-oxigénio foi exibido
aos alunos. O video', gravado para fins didaticos nas dependéncias do Instituto de Quimica,
mostrou a producdo do gas O a partir de agua, perdxido de hidrogénio e permanganato de

potassio. As bolhas geradas em agua pelo gas foram atraidas por um ima.
Remodelando
Grupo 1 - Gilbert Lewis
Concluimos que quando a bolha esta com O2 puro, e atraida pelo im& devido ao

paramagnetismo do oxigénio, que tem essa propriedade devido aos seus elétrons
desemparelhados, nos orbitais anti-ligantes.

\
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Figura 77 — Representacéo grafica dos diagramas de orbitais moleculares de O, do Grupo 1 —
segundo momento.

Fonte: Dados da pesquisa.

 Acesso disponivel em https://www.youtube.com/watch?v=gojOhVu2cAk&t=27s.
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O grupo 1 alterou todo o modelo anterior. Sairam do foco da pelicula de detergente para
0 gas oxigénio, ilustrando o diagrama de orbitais moleculares (Figura 77). Quando
questionados sobre a mudanca, transpareceram que isso ocorreu por conta dos outros grupos
que utilizaram a TOM. Isso demonstra que ndo houve, a principio, um claro entendimento da
equipe sobre a situagdo. Eles consideraram varios parametros no seu primeiro modelo, mas o
campo magnético passou desapercebido, sendo sutilmente citado a partir de outros modelos.
Consequentemente, a socializacdo ¢ uma etapa relevante na modelagem, visto que, promove
novos olhares sobre a limitacdo do seu préprio modelo. Em contrapartida, € essencial que o

docente busque um fechamento que contemple as duvidas surgidas.

Grupo 2 — Linus Pauling
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Figura 78 - Representacdo grafica dos diagramas de orbitais moleculares de O, e N, do Grupo

Fonte: Dados da pesquisa.

Assim como o grupo 1, a equipe 2 alterou o modelo significativamente apds a
socializacdo do primeiro modelo. De uma discussdo enraizada em uma suposta ligacdo dos

gases atmosféricos com o imad para os diagramas de orbitais moleculares com elétrons
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emparelhados e desemparelhados conforme a Figura 78. A equipe percebeu que usando o
modelo das caixinhas, tanto para o N2 quanto para o O, havia a indicacdo de elétrons
desemparelhados que néo justificam o comportamento oposto desses gases. Ja nos diagramas,

notaram a auséncia de emparelhamento no orbital HOMO do No.

Grupo 3 — Werner Heisenberg

Como a molécula de Oz (O=0) possui elétrons desemparelhados e dentro da bolha
existem muitas moléculas, entdo terdo muitos pares de elétrons desemparelhados. Como o ima
cria um campo eletromagnético (atrai elétrons magnéticamente), ele conseguird atrair a bolha
em consequéncia dos elétrons desemparelhados do Oa.

Além disso a molécula de O, possui orbitais p antiligantes ocupados por elétrons,

segundo a TOM.

A equipe percebeu que ndo é feita uma ligacdo quimica propriamente dita, mas que
surge uma interacdo entre bolha de oxigénio e imé devido a atracdo do campo magnético. A
partir da socializacdo, perceberam que a TOM possibilita a visualizacdo de elétrons
desemparelhados e que esses se orientam de acordo com o campo. Em um primeiro momento
ndo fica claro se eles compreenderam que os elétrons desemparelhados sdo justamente aqueles
gue aparecem nos orbitais p antiligantes pela maneira como apresentaram. Caso ilustrassem o
diagrama, como fez o grupo anterior, isso se tornaria mais visivel. Ademais, o emparelhamento
dos elétrons ndo é restrito a orbital antiligante ou ligante. A apropriacdo dos termos HOMO e
LUMO colaboram nessa redacdo e ndo aparecem nas respostas. Aqui 0 grupo poderia ter

mencionado que os elétrons desemparelhados se encontram no orbital molecular HOMO.

Grupo 4 — Walter Heitler

A molécula de O pura, sem outros gases interferindo, proporciona a atracio
eletromagnética entre os e e 0 campo magnético do O e 0 ima. Quando assopramos no canudo
para o prato, ha a contaminagdo da bolha de ar por outros, como N2, ha também a formacgéo
do ac. Carbonico H2COs, logo, a molécula de Oz ndo tem interagéo livre com o imé.
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Sopramos CO; — Interacdo com H,O + detergente

l

Pelicula sob a bolha + “contaminagdo™ por gases

l

Ima - aproximacgdo

l

Nada ocorre

Figura 79 - Representagdo do esquema do Grupo 4 para a relagdo bolha de ar e ima.

Fonte: Dados da pesquisa.

Bolha de O, — Interacdo com H,0

l

bolha e campo mag.

l

Ima

l

bolha desloca pela atragéo
Figura 80 - Representacdo do esquema do Grupo 4 para a relagdo bolha de gas oxigénio e

Fonte: Dados da pesquisa.

Nos dois modelos a pelicula formada pelo detergente aparece como um empecilho a

atracdo do campo magnético. A equipe ndo justifica o motivo da atracdo da bolha de oxigénio,

mas desenhou o diagrama de orbitais moleculares anteriormente, realizou calculos de ordem de

ligacdo para ambos e representou orbitais do tipo s e p. Assim, parece que ha uma falta da

conexdo de todas essas ferramentas. Por que o célculo da ordem de ligagdo? Como a
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identificacdo dos orbitais auxilia a interpretacdo desse fendmeno? Quais informagdes séo
retiradas do diagrama? Sem uma concluséo conjunta dessas ideias, s6 ha aplicagdo no formato
das representacfes. A equipe considerou também que para a bolha de ar, com predominancia
de CO2, havia uma pelicula de detergente que dificultava quaisquer interacbes com o imé
(Figura 79). Outrossim, consideraram que a presenca do oxigénio estava em menor quantidade,
0 que esta correto. Todavia, a problematica da pelicula ndo foi exposta para o oxigénio (Figura
80). Conversando com o grupo, eles souberam apontar que o motivo estava nos elétrons

desemparelhados e na quantidade de gas paramagnético presente na bolha.

Grupo 5 — Robert Mulliken

Conclui-se ap6s os dados experimentais que a bolha que possui apenas oxigénio se
atrai. Isso porque quando fazemos a comparagao do TOM do N2 e Oz vemos que 0 Oz possui 2
elétrons em 2 Orbitais Moleculares anti-ligantes, esses elétrons vao ser atraidos pelo campo
magnético do im&. No caso do N2 ele ndo tem nenhum elétron desemparelhado o que significa

que a bolha com ar (N2+0Oz2) néo é atraido.

Essa equipe manteve a modelagem com base na TOM utilizando os mesmos diagramas
ja construidos na primeira etapa. Através da observacdo concluem que os elétrons
desemparelhados do oxigénio sdo responsaveis pelo comportamento paramagnético da espécie.
Desde o inicio trouxeram que havia uma atracdo de campo magnético por elétrons, seguindo
um planejamento de estudo das moléculas com respaldo da TOM. Consequentemente,
destrincharam a atividade de modo proximo da situacdo real, ja& que como modelo de ligacao
guimica a TOM ¢é a mais apropriada para explicar porque algumas substancias sdo atraidas e

outras ndo sob influéncia de um campo magnético.

Grupo 6 — Fritz London

No ar ha Oz e N2 (entre outros gases) fazendo com que a bolha ndo seja atraida, pois
mesmo que o O, tenha e” desemparelhados, 0 que causaria atracdo caso fosse apenas Oz, 0 N2
impede que isso ocorra ja que ele ndo apresenta e- desemparelhados os gases fazem com que

haja atragdo com o ima.
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Como ha e-* desemparelhados ocorre interacdo com o campo magnético do ima,

ocorrendo uma atragao entre os dois.
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Figura 81 — Representacédo grafica dos diagramas de orbitais moleculares de N2 e O, do Grupo

6 — segundo momento.

Fonte: Dados da pesquisa.

Assim como outros colegas, o grupo 6 também mudou o modelo. Partindo dos
diagramas como mostra a Figura 81, constataram que os elétrons desemparelhados do gas

dioxigénio sao responsaveis pelas diferentes respostas frente ao ima.

Grupo 8 — Edward Condon

A bolha de ar é em grande maioria N2 que ndo é atraido, pois ndo possui elétrons

desemparelhados, segundo a TOM.
A bolha de O puro é atraida pelo ima, pois possui 2 elétrons desemparelhados no

orbital molecular ©* (2p-2p) de acordo com o diagrama:

¥ Nota: e"corresponde a elétrons.
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Figura 82 — Representacédo gréafica dos diagramas de orbitais moleculares de O, do Grupo 8 —
segundo momento.

Fonte: Dados da pesquisa.

O grupo ndo alterou o modelo e seguiu da forma esperada pela TOM. Analisando de
forma correta a composi¢cdo da bolha junto a atracdo, separaram as moléculas diatbmicas e
construiram o diagrama de orbitais moleculares para o di-oxigénio (Figura 82), que contém o

par de elétrons desemparelhados no orbital HOMO.

Grupo 9 — Leland Allen

A bolha de ar ndo atraiu, pois ha, em maior parte, de gas nitrogénio (N2), que nao
possui elétrons em orbitais anti-ligantes e € menos polar. Ja a bolha de gas oxigénio (O) foi
atraida por possuir elétrons nos orbitais anti-ligantes e ser mais polarizada (em relacdo ao N,

por exemplo).

Quando a equipe manifesta “elétrons em orbitais anti-ligantes” soa uma énfase na
condigdo do orbital ser antiligante, sendo citado que o N2 ndo chega a ter seus orbitais
moleculares desse tipo ocupados e, por isso, ndo ha atracdo. Outro ponto que chama a atencédo
é a polaridade. Para a equipe 0 N2 é menos polar que o Oz por esse apresentar elétrons em
orbitais antiligantes. Nisso ha uma confusdo: polaridade diz respeito ao momento magnético

resultante na molécula, sendo ambas apolares. Tomando a molécula de oxigénio como um todo,
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cada elétron se comporta como um pequeno im&d em que todos esses apontam em direcdes
aleatorias. Consequentemente, ndo ha um momento de dipolo resultante significativo para
afirmar uma polaridade. Embora, na presenca do campo magnético, ha um certo alinhamento

das direcdes produzindo o efeito visual de atracéo.

Grupo 10 — Erwin Schrodinger

O nitrogénio (N2) por ja ter seus orbitais moleculares preenchidos ele esta
completamente estavel e logo n&o é atraido pelo im&. Ja o oxigénio (O2) por semi-emparelhar
orbitais antiligantes enfraquece sua estabilidade e gera um dipolo magnético que interage com

0 ima, que pode ser visto no video com a bolha de oxigénio puro.

Ao declarar que o preenchimento de orbitais antiligantes enfraquece a ligacéo o grupo
traz uma importante contribuicdo da TOM para o entendimento de ligacdes e moléculas
inexistentes (como foi o caso do Hey). Todavia, ndo € a ocupagdo de um orbital antiligante a
responsavel pelo paramagnetismo, mas a organizacéo dos elétrons desemparelhados em orbitais
HOMO capazes de fornecer um dipolo magnético residual ao ser induzido por um ima. Com a
orientacdo dos pequenos polos formados por elétrons frente ao campo magnético, surge a
resposta de atracdo. A equipe soube trabalhar com a TOM desde o primeiro modelo,
aprimorando a questdo central da interacdo de elétrons com o ima junto aos diagramas, cabendo
a ressalva de que os elétrons desemparelhados nem sempre estardo em orbitais antiligantes, por
isso que o uso da nomenclatura HOMO e LUMO simplifica e contextualiza objetivamente a
ocupacao do orbital molecular.

Reflexdo geral — final

Apds a socializacdo dos grupos, foi possivel notar que todos se voltaram a TOM. Alguns
permaneceram nessa teoria e outros mudaram bruscamente ao ver que o uso dos diagramas
indicava diferenca entre as espécies. Além disso, durante a exposi¢édo, 0s grupos que colocaram
0 gas nitrogénio explicaram a escolha com base na composi¢éo do ar. J& 0s grupos que partiram
do gas carbonico, usaram a expiracdo desse composto pelo corpo como justificativa, sendo
questionados do que viria a acontecer com o nitrogénio. A discussdao como um todo foi valida
ja que confusBes entre conceitos puderam ser diagnosticados, questionamentos quanto a

natureza da matéria e ao experimento foram realizados junto a comparacfes entre teorias.
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Acostumados com a simbologia da estrutura de tragos, precisaram ampliar a visdo microscépica
para passar de uma situacdo a outra. Um empecilho da atividade foi o entendimento do campo
magnético do im4, visdo essa debatida com base na socializacdo. Nesse contexto, a base do

magnetismo fez falta a atividade ja que agucou a associacdo errénea da ligagdo com o ima.

6.1.4 Categorias por analise de contetdo

Categorias para o di-hidrogénio: primeira parte

Seguindo os passos de Bardin (2016) quanto a andlise de conteudo, busca-se verificar
como os participantes da pesquisa avaliam a existéncia de uma molécula de hidrogénio e de
hélio. A frequéncia junto a auséncia de palavras e associa¢@es indicard, supostamente, acertos,
dificuldades e obstaculos frente ao conhecimento cientifico.

Quando questionados sobre o hidrogénio ndo houve crenca na inexisténcia da molécula
H> em quaisquer momentos da atividade. Para a explicacdo de sua existéncia, alguns grupos
recorreram ao compartilhamento de elétrons expresso pelo modelo de Lewis como fator
relevante para a estabilidade da espécie H. e, consequentemente, a sua existéncia. O
compartilhamento também foi expresso, algumas vezes, pela representacdo de tragos e pontos.
O compartilhamento de elétrons costuma trazer a mente que “o 4&tomo precisa completar sua
camada de valéncia”. Essa “necessidade” que remete a uma demanda humana, de carater
animalista ao atomo, conduz ao octeto completo. Ndo obstante, dois grupos trouxeram
explicitamente que o compartilhamento de elétrons est4 vinculado com uma maior estabilidade
por atingir o octeto. Como ja discutido em literatura por Mortimer, Mol e Duarte (1994), o
octeto assume um papel dogmaético criado em torno da ligacdo quimica, dificultando um
entendimento mais amplo do tema. Considerando que o compartilhamento de elétrons ao modo
interpretado por Lewis em 1916 obteve expressdo na atividade, percebe-se que hd uma forte
relacdo desse com a estabilidade que garante a formagéo da molécula.

A sobreposicdo de orbitais também surgiu como lembranca da Teoria da Ligagdo de
Valéncia (TLV), seja por meio da escrita e/ou das representacOes graficas. Apesar das
interacdes entre as funcdes de onda se darem por forma construtiva e destrutiva, apenas um
grupo entre 0s 5 presentes trouxe essa Ultima. Desse modo, foi possivel observar o surgimento
de categorias com base em dois polos principais: a estabilidade e os aspectos fenomenoldgicos
conforme a Figura 83. A ilustracdo estd organizada de modo em que a partir da categoria
principal da estabilidade foram vinculadas as categorias finais apos a analise. A frequéncia com
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a qual essas categorias foram encontradas nos modelos é expressa através do grafico contido na

Figura 84.

- A estabilidade surgiu como categoria principal na andlise de nove grupos,
Estabilidade p i 3 ;
sendo vista como um objetivo a ser alcancado, seja por meio da
configuracdo eletrénica completa ou da realizacdo da ligacdo quimica.

Configuragio eletrdnica

Categorias intermedidrias

Ligacdo quimica

| Sobipade ] Coeanis e e

L orbitais 1

Fenomenos

Para dois grupos o caminho adotado partiu
de observacdes de fendmenos quimicos.

Figura 83 - Esquematizacgdo das categorias para o di-hidrogénio — primeiro modelo.

Fonte: Obra dos autores.

Frequéncia das categorias para o di-hidrogénio

- 12,5% (2)

31,25% (5)

Legenda
= Octeto
= Compartilhamento
Sobreposicédo de orbitais
= Distribuicdo eletrénica (TOM)
ReacOes quimicas

Figura 84 - Frequéncia da mencdo das categorias observadas para o di-hidrogénio — primeiro

modelo.

Fonte: Obra dos autores.

H& uma coocorréncia entre alguns elementos. A mencdo da regra do octeto surge

vinculada a estabilidade. Os grupos relacionaram que para existir a estabilidade de uma espécie,
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0 octeto deveria ser contemplado o que sugere também a coocorréncia do compartilhamento
eletronico.

A Teoria da Ligacdo de Valéncia (TLV) surge nas respostas com a sobreposicdo de
orbitais em evidéncia. Sendo a molécula de di-hidrogénio o exemplo mais simples, todos 0s
grupos que trouxeram a TLV optaram pela interag@o construtiva ¢ (1s-1s). Apenas um desses
grupos considerou que hd um orbital antiligante gerado pela interacdo destrutiva das funcoes
de onda. A predominancia da auséncia desse aspecto sugere que ha uma maior dificuldade de
visualizacao da existéncia de orbitais antiligantes pela TLV o que foi observado ao longo da
atividade. Essa dificuldade corrobora na comodidade do uso de um modelo de ligacdo quimica
mais simples com base no octeto.

Por sua vez, a Teoria do Orbital Molecular (TOM) foi citada com menor frequéncia
sendo mencionada em duas equipes (4 e 11). A equipe 4 usou a ordem de ligacdo como fator
da existéncia e a sobreposicdo de orbitais por meio da Teoria da Ligacdo de Valéncia (TLV).
J& a equipe 11 usou todas as teorias, reforcando um caminho de um modelo mais simples para
outro mais complexo.

Distanciando-se dos modelos de ligacao quimica, duas equipes recorreram a fendbmenos
quimicos para tratar o assunto. Ambas exemplificaram alguma reacdo quimica com liberacéo
de gas di-hidrogénio, correspondendo a um carater fenomenoldgico em que hé liberacéo de gas
como evidéncia experimental. A fuga do uso de modelos para ligacdo quimica sugere que a
equipe pode ter tido dificuldade em expressar o proprio conceito de ligacdo quimica em suas
discuss@es. O uso de fatores experimentais, embora amplie de forma diferenciada o tratamento

da questdo induz a evidéncia fenomenoldgica em detrimento da tedrica.

Categorias para o di-hélio: primeira parte

Para o hélio percebe-se que o0 avan¢o para modelos de ligacdo quimica mais completos
teve maior dificuldade. Com base advinda do Ensino Médio de que gases nobres ndo participam
de ligacGes quimicas, varios estudantes optaram pela ndo existéncia da molécula Hez. De fato,
essa molécula ndo existe. Porém, é uma falécia classificar os gases nobres como elementos sem
quaisquer participacbes em ligacdes, pois sdo conhecidos compostos com xendnio ha, pelo
menos, 60 anos. Assim, a afirmacdo contundente de ndo existéncia de Hez pela justificativa da
familia a qual pertence encontra o obstaculo de que os elementos quimicos mais pesados do
mesmo grupo, podem realizar ligacbes e formar compostos. Consequentemente, hd a

impossibilidade de se pautar corretamente a excluséo de ligagdo com a familia 18. Outro ponto
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bastante elencado pelos estudantes € o de completo preenchimento da camada de valéncia
acarretando uma camada completa. Essa observacao parte da estabilidade da configuracdo da
camada de valéncia com base no atendimento do preenchimento completo. N&o esta errado
considerar isso como um motivo para o hélio ndo realizar a ligacdo quimica, porém é possivel
avancar por entre modelos mais completos. Esse avanco foi observado em dois grupos que
utilizaram a Teoria do Orbital Molecular (TOM). Esses grupos sao os mesmos que a utilizaram
anteriormente com o hidrogénio e mantiveram sua linha de pensamento para a nova situacgéo.
Para o grupo 4 a ordem de ligacdo indica que ndo ha formacao dessa espécie, pois nao héa forca
atrativa capaz de estabiliz&-la. Ja o grupo 11 recorreu a um modelo mais simples para a partir
do diagrama da TOM complementar a informacdo com o preenchimento igualitario de elétrons
em orbitais ligantes e antiligantes.

Um momento bastante interessante da atividade foi o confronto de ideias quanto aos
gases nobres. Como descrito na parte de interpretacdes, um estudante questionou a existéncia
do hélio a partir do conhecimento de que alguns gases nobres poderiam fazer ligagdes quimicas.
Essa pergunta mobilizou a sala em repensar os proprios modelos. Ao utilizarem os modelos
mais simples, chegariam ao ponto conflitante da pergunta. Claro que outros pontos, como as
propriedades periddicas dos elementos mais pesados, ajudam a justificar a formacdo dos
compostos envolvendo gases nobres. Porém, o uso da Teoria do Orbital Molecular (TOM)
desata o estigma de que a ligacdo depende de pares de elétrons. Outrossim, tal modelo usufrui
da interacdo de orbitais promovendo explicacbes mais amplas através da mecanica-quantica,
consideracdo os orbitais moleculares antiligantes e ndo ligantes. A estabilidade do elemento tdo
vinculada ao pertencimento a familia 18 de camada completa é mencionada por apenas um
grupo junto a TOM, que usa o preenchimento dos orbitais ligantes e antiligantes para explicar
gue ndo ha forca atrativa resultante capaz de manter os dois atomos de hélio em ligacdo. A
esquematizacao das categorias que surgiram pelos modelos expressos dos estudantes encontra-
se na Figura 85 que, em um primeiro momento, a configuragdo de um gas nobre teve destaque.

Na sequéncia, a Figura 86 exibe a frequéncia de citacdes das categorias para o di-hélio.
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Configuragéo eletrénica ————1

Categorias intermedidrias

Ligagdo quimica

A configuracdo eletronica surge como uma
categoria intermedidria frequentemente presente
para mengdo aos gases nobres. Em menor
frequéncia a ligagdo quimica aparece associado
com a ordem de ligacdo para a espécie di-hélio.

Estabilidade A estabilidade é alcada como categoria principal na andlise de todos os

Categorias que emergiram
ao final da andlise

Figura 85 - Esquematizagdo das categorias para o di-hélio — primeiro modelo.

Fonte: Obra dos autores.

Frequéncia das categorias para o di-hélio

28,6% (4)

Legenda

= Octeto

Gas nobre

= Ordem de ligacdo
(TOM)
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Figura 86 - Frequéncia da mencédo das categorias observadas para o di-hélio — primeiro modelo.

Fonte: Obra dos autores.
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Categorias para o di-hidrogénio: segunda parte

Apbs a socializacdo, 0s grupos voltaram-se em sua maioria para 0 uso de teorias de
ligacdo quimica avancadas, ou seja, aquelas que recorrem ao uso da mecanica quantica,
consequentemente, houve maior citacdo da Teoria da Ligagdo de Valéncia (TLV) e da Teoria
do Orbital Molecular (TOM).

Em relacdo a Teoria da Ligacdo de Valéncia (TLV) houve o proveito das interacdes
entre os orbitais atdmicos. Os alunos destacaram a interacdo dos orbitais resultando na formacéo
dos orbitais ligantes. Dessa formacéao de orbital ligantes resultaria na ligacdo quimica entre 0s
atomos de hidrogénio.

A Teoria do Orbital Molecular (TOM) aparece na forma de esbocos do diagrama de
orbitais moleculares. Algumas equipes destacaram ainda a ordem de ligacdo igual a 1 como
uma maneira de comprovar a existéncia do di-hidrogénio por meio desse modelo. Ao conversar
com 0s grupos que utilizaram essa teoria, foi possivel notar que eles enxergaram que é valido
considerar o orbital antiligante gerado pelos orbitais atdmicos, algo que ndo é destacado pela
Teoria da Ligacdo de Valéncia (TLV), mas que faz muito sentido na atividade. Isso se mostra
forte no exemplo do hélio em que o0s grupos que empregaram a TOM se voltaram ao
preenchimento dos orbitais moleculares antiligantes. Essa transi¢do de um modelo com foco na
interacdo construtiva para outro com destaque para ambas as interagdes permite um maior
espectro de aplicacdes.

Comparativamente ao primeiro modelo proposto para o di-hidrogénio, a frequéncia de
uso da palavra “estabilidade” foi menor. A pouca associacdo dessa palavra com as demais
(sobreposicao de orbitais, orbitais moleculares, compartilhamento) - pode indicar:

- Falta da percepcdo da ligacdo quimica como resultado da maior estabilidade do
sistema;

- Dificuldade de reconhecer a distribui¢do dos elétrons por orbitais moleculares como
um compartilhamento eletrénico e um pertencimento dos elétrons a molécula.

H& uma certa resisténcia na percep¢do de que os elétrons pertencem a molécula como
um todo e nisso a tratativa de estabilidade da ligacdo quimica a partir dos orbitais atdmicos é
prejudicada. Antes o compartilhamento de pares eletrénicos compunha parte da justificativa
para a estabilidade, o que ndo se observou na distribuicao dos elétrons pelos orbitais, tanto para
a TLV como paraa TOM.

Alguns grupos realizaram o calculo da ordem de ligagéo, concluindo a existéncia do di-
hidrogénio. Por sua vez, a ordem da ligacdo também reflete a estabilidade do sistema ja que o
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preenchimento dos orbitais moleculares antiligantes enfraquece a ligacdo. A estabilidade
depende desse preenchimento, afinal os orbitais moleculares ligantes posicionam-se em um
nivel de energia inferior aos dos orbitais atdmicos isolados enquanto os antiligantes atingem
um maior patamar energeético. A relacdo estabilidade — preenchimentos dos orbitais moleculares
foi mais bem discutida em apenas um grupo, sugerindo que o modelo de Lewis permanece
fortemente vinculado a estabilidade na mente da maioria dos estudantes, em detrimento dos
modelos mecanico-quanticos.

Abaixo, encontram-se as Figura 87 e Figura 88, em que estdo a esquematizacdo das
categorias e a frequéncia de citacdo. Percebe-se que em comparagdo com o modelo anterior
para o di-hidrogénio ha maior distribuicdo de express6es por entre as teorias de ligacdo quimica,

sugerindo um avanco no dominio e aplicacdo dessas teorias.

A estabilidade surgiu, novamente, como categoria principal. Porém, ndo
houve divisdo entre estabilidade e reacio quimica, pois todas as equipes
focaram nas teorias de ligagdo quimica.

Estabilidade

Configuragio eletrénica F——————* Octeto :
L S i S D S
Categorias intermedidrias jm——————————— "
——1  Compartilhamento : Categorias que emergiram
L == ao final da andlise
|= =g o = i g
. . Sobreposicio de
Ligagdo quimica i POt !
L ___ _orbitais __ _ I

Comparativamente ao
resultado da atividade anterior,
houve maior manejo dos
modelos de ligacdo quimica.

Figura 87 - Esquematizacdo das categorias para o di-hidrogénio — segundo modelo.

Fonte: Obra dos autores.
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Frequéncia das categorias para o di-hidrogénio

6,69 (1)

Legenda
= Octeto

= Compartilhamento

26,7% (4)

Sobreposicao de
orbitais

= Ordem de ligagéo
(TOM)

Figura 88 - Frequéncia da mencdo das categorias observadas para o di-hidrogénio — segundo
modelo.
Fonte: Obra dos autores.

Remodelando: categorias para o di-hélio

Anteriormente a tratativa do hélio como um gas nobre e a necessidade da configuracdo
eletrdnica completa ganharam destaque nas considera¢es dos grupos. Entretanto, logo apés a
pergunta de um colega sobre as liga¢des quimicas feitas por outros gases nobres, as respostas
continuaram baseando-se nas mesmas categorias de anteriormente (Figura 89), entretanto com
frequéncias distintas (Figura 90). Incentivados a sairem da zona de conforto mantida pela regra
do octeto apds a “provocagdo” do colega, os grupos voltaram-Se, majoritariamente, para a
Teoria do Orbital Molecular (TOM) por meio da ordem de ligacdo. Houve com frequéncia o
uso da palavra “cancela”, pois de forma geral foi compreendido que o efeito estabilizador do
Orbital Molecular Ligante (OML) seria cancelado pelo Orbital Molecular Antiligante (OMAL).
Com o hélio houve uma maior percep¢do de que a regra do octeto e a Teoria de Ligacdo de
Valéncia (TLV) ndo sdo modelos tdo preparados quanto a Teoria do Orbital Molecular (TOM)
para tratar 0s gases nobres e outras excegdes. Com isso, 0s alunos conseguiram transitar para

um modelo mais complexo a partir das discussfes levantadas.



203

Todavia, a nomeagdo dada ao elemento como um gés nobre, transparece um status de
excecdo da tabela periodica, a qual, ndo foi superada por duas equipes. ISso preconiza o

pensamento enraizado de regras, criando obstaculos na superacao e manejo do proprio modelo.

Estabilidade A estabilidade é alcada como categoria principal na andlise de todos os
2rupos.
| ____________ hl
Configuragéo eletrénica f————————"">1 Gis nobre : ~
| IRV N ncodin. o ORI | \
\
Categorias intermedidrias AN Categorias que emergitam
/7 ao final da andlise
f
jm--=-------- o
Ligag#o quimica — 1 Ordem de ligagio : ',f

A ligacdo quimica é a categoria intermediaria que
emerge com maior frequéncia apos as discussdes.
Assim, a ordem de ligacio se destaca como

categoria ao tratar do preenchimento dos orbitais
moleculares.

Figura 89 - Esquematizagdo das categorias para o di-hélio — segundo modelo.
Fonte: Obra dos autores.

Frequéncia das categorias para o di-hélio

22.2% (2) Legenda

Gases nobres

= Ordem de ligacéo
(TOM)

Figura 90 - Frequéncia da mencéo das categorias observadas para o di-hélio — segundo modelo.
Fonte: Obra dos autores.
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Categorias para o diamagnetismo e paramagnetismo

A primeira grande pergunta dos discentes em seus grupos consistiu na composicao da
bolha de ar. Enquanto alguns corretamente trataram o gas di-nitrogénio como majoritario,
outros trouxeram o gas carbonico, o gas di-oxigénio e o &cido carbbnico. A indecisdo sobre o0s
constituintes vinha de duas ramificacGes: 0s que tomaram como base o ar atmosférico e 0s que
focaram na expiracdo pelos pulmdes. Aqueles que partiram dos gases atmosféricos utilizaram
0 N2 ou 0 Oz em seus modelos, porém os outros compostos foram citados como sendo produtos
da expiragdo pulmonar humana. Assim, o gas carb6nico surgiu como uma opcéao viavel para
eles por meio das trocas gasosas nos alvéolos pulmonares.

Quanto aos fenémenos, as equipes dividiram-se em trés eixos principais: i) aqueles que
enxergaram alguma barreira nas interacdes entre ima e bolha; ii) os que partiram do
estabelecimento de ligacGes quimicas entre variados atores € iii) 0s que trouxeram as interacées
eletromagnéticas.

Dois grupos trouxeram a ideia de uma barreira como ponto blogueador da interagcdo ima
— bolha. Conversando com um desses grupos para entender o0 modelo, tem-se que uma forte
interacdo eletrostatica entre os componentes do detergente e a dgua impediria a interacdo do
ima com o gas pela pelicula feita do tensoativo. Outro grupo também tratou o detergente como
uma pelicula e para ambos ndo ocorreria interacdo ima-bolha.

Outros trés grupos priorizam as ligaces quimicas como justificativa central. As equipes
consideraram que ndo ocorreria ligacdo entre iméa e a bolha, porém fora apresentado como se
isso fosse possivel de acontecer caso houvesse condicGes para tal. Ndo obstante, esses grupos
citam fortes ligacGes entre os &tomos dos gases como motivo para ndo ocorrer a ligagdo com o
imd. De fato, a ligacdo tripla do di-nitrogénio, por exemplo, é forte. Assim, ndo ha equivoco
nessa informacéo, porém ao se tratar de um iméa deve se considerar 0 campo magnético exercido
por ele junto aos dominios magnéticos do material exposto. A ideia da ligacdo quimica pode
ter surgido tanto pelo tema trabalhado como pela maneira que a modelagem foi apresentada.
Entretanto, quando se trata de um tema da quimica had uma diversa gama de assuntos que se
conectam e criam uma rede de informacGes a serem interpretadas. Os modelos de Lewis e da
Teoria da Ligacdo de Valéncia (TLV) ndo tratam de fenbmenos para- e diamagnéticos ao
contrario da Teoria do Orbital Molecular (TOM). Tais fendmenos magnéticos sao interpretados
por meio do orbital Orbital Molecular Ocupado de Maior Energia (HOMO) nos diagramas de

orbitais moleculares.
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Outro ponto observado € que nenhuma equipe citou a denominacao Orbital Molecular
Ocupado de Maior Energia (HOMO) ao tratar da ocupacdo desse orbital molecular para os
gases Oz e N2. Considerando que essa foi a primeira aproximagao dos alunos com esses termos
e com o eshoco dos diagramas, é natural que acabem por indicar os orbitais de interesse através
de outros nomes como, por exemplo, “orbital 2p”. E interessante destacar que apenas um dos
grupos colocou com maior clareza a interagdo dos elétrons desemparelhados do di-oxigénio
com o imd por meio da acdo do campo magnético. Falar do magnetismo implica em um campo
de atracdo o que por si s6 ndo condiz com a ideia de outros grupos do estabelecimento da ligagédo
quimica. Isso sugere que para parte da sala a atuagdo do campo magnético ndo estd devidamente
compreendida. As categorias surgidas nessa atividade surgem da interacdo imd e bolha

conforme a Figura 91.

Expiracdo pulmonar
Constituigfio da bolha —_— Gases
Ar atmosférico
Tipos de intera¢do com o
ima
Por meio de Atracio por campo

Sem interacdo o
E magnético

Figura 91 — Esquematizacdo das categorias surgidas para o dia- e paramagnetismo das
moléculas N; e O.

Fonte: Obra dos autores.

Se na primeira parte da atividade houve uma divisdo em 3 eixos principais em relacdo
ao ima e a bolha de ar, apds a exibicdo do video didatico e da socializagdo dos colegas apenas
um eixo ganhou notoriedade. Reportar os elétrons desemparelhados e emparelhados,
respectivamente, no orbital Orbital Molecular Ocupado de Maior Energia (HOMO) para as
espécies Oz e N esteve presente em toda mencdo na segunda parte. Cabe destacar que, em
geral, os alunos focaram nos gases principais da atividade e continuaram ndo adotando os
termos Orbital Molecular Ocupado de Maior Energia (HOMO) e Orbital Molecular
Desocupado de Menor Energia (LUMO). Com isso, surgiram o “semi-emparelhamento de
orbitais” e os “elétrons ndo ligantes”. Porém, também se viu o manejo com os diagramas
especificos e a percepcdo de que ndo ha ligacdo quimica feita com o imé e o géas, avangos

importantes em um assunto que voltara ao longo do terceiro semestre.
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Moralles (2021) propés um instrumento de avaliacdo para a Unidade Didatica

Multiestratética (UDM) que abrange dois grandes centros, conforme o Quadro 10.

Em um primeiro grande bloco ha a concentracdo sobre as interagdes entre 0s varios

elementos do planejamento, sendo chamado de “Interrelagdo entre os varios elementos do

planejamento didatico-pedagdgico no modelo da UDM”. No segundo grande bloco, a analise

se concentra sobre um aspecto primordial da UDM, a abordagem metodologica, junto a

elementos do planejamento, sendo denominada de “Abordagem metodolégica como eixo axial

do planejamento didatico-pedagogico no modelo da UDM”.

Interrelacdo entre os varios elementos do planejamento didatico-pedagdgico no modelo da UDM

adequados nos objetivos
geral e especificos?

desejavel que o nivel da dimenséao
conhecimento tenha estrutura
hierarquica.

o _ ) Adequado
ID Critérios de avaliacéo Descrigdo —~
SIM | PARCIALMENTE |NAO
Adequacdo das atividades, estratégias
A UDM pode ser didaticas, recursos didaticos e materiais
Al)| desenvolvida no contexto de aprendizagem propostos com a
real da intervencéo? infraestrutura da escola e nimero de
alunos na turma.
Os conteldos definidos estdo x . -
; Adequacdo do contelido com a seriacéo
articulados com as ; - . ~
A2) . ~ . e amplitude definidas nas orientacGes
orientages curriculares - o
L curriculares oficiais.
oficiais?
Os objetivos devem apresentar verbos,
substantivos e gerindios. Esses devem
- . permitir a explicitacdo dos contetdos, as
Os objetivos respeitam a ] :
. formas de alcanca-los e os instrumentos
estrutura da taxonomia de o SR
. para avaliagdo. Além disso, verbo no
A3) Bloom revisada e P -
N infinitivo e no gerdndio devem estar no
apresentam coeréncia com 0s laci X
contedidos propostos? re auonad.os segundo a taxonomla,de
' Bloom revisada. Pretende-se, também,
verificar a adequacgdo dos objetivos com
0s contedidos.
O objetivo geral deve estar em nivel da
Os niveis da dimensdo dos dimensdo processo cognitivo e
processos cognitivos e conhecimento igual ou superior aos
A4) conhecimento estdo niveis dos objetivos especificos. E
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Sé&o propostas multiplas

Uma das premissas centrais da UDM.
Para UDM é fundamental que o
professor utilize uma pluralidade de

Ab5) estratéaias didaticas? estratégias didaticas para abranger as
g ' especificidades de cada contelido e a
diversidade de modos de aprender dos
alunos em uma sala de aula.
a rﬁsseﬁ?;ﬁti%ﬁzgIgﬁggﬁzias As estratégias didaticas devem estar
AB) P oM 05 objetif)/os de articuladas com os objetivos de ensino
aprendizagem? Propostos.
(32 ;T,s;{il;r;;}tﬁéf:g:if%l: Os instrumentos/estratégia de avaliacdo/
A7)| aprendizagem apresentam materiais de aprendizagem devem
relacio com oS obietivos permitir avaliar se os objetivos
pfopostos na UI%M” propostos foram atingidos.
Os recursos didaticos e a s o
organizagio da sala estio Os recursos dldat!cpg e a organizacgéo da
A8)| adequados para trabalhar sala devem possibilitar que se trabalhe
den?ro das premissas das adequadamente com as estratégias
estratégiaz didaticas? didaticas selecionadas.
A;tisv[i) dggz\;eelzg tneggpeit%?)ra S&o exemplos dessas atividades:
relaciongdas com o deslocamento dos alunos de uma sala
A9) contedido. com o bropésito para outra, momento da atribuicdo de
de adé Lar terFr)1 (?e presenca, tempo gasto na montagem de
coqnteu d0? P experimentos, entre outros.
Abordagem metodoldgica como eixo axial do planejamento didatico-pedagdgico no modelo da UDM
Os contedidos sio adequados Os conteudos a serem trabalhados ao
aos principios estabelecidos longo dAa U.DM precisam gu_ardar
B1) ela abordagem coeréncia com os principios
pmeto dol6 |% a2 pedagdgicos propostos pela abordagem
gica: metodoldgica escolhida.
A abe?:gﬁgirrglg fﬁggg:ﬁ%'ca A abordagem metodolégica deve ser
pal UMas concencaes adequada para trabalhar algumas
B2) al tern%tivas elou oggtéculos concepgdes alternativas e/ou 0s
epistemolGaicos sobre a principais obstaculos epistemoldgicos
P temgtica? encontrados na literatura.
Os objetivos geral e Os objetivos de aprendizagem definidos
B3) especificos estdo definidos na UDM devem estar alinhados aos
de forma coerente com a propésitos educativos definidos na
abordagem metodologica? abordagem metodologica.
SS&'Z;?;:Z;?JS&%??T:S% A UDM deve ter potencialidade de
B4) proporcionar a vivéncia das premissas

os principios fundamentais
da abordagem metodoldgica?

da abordagem metodoldgica.
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As estratégias didaticas As estratégias didaticas devem ser
B5) propostas estdo relacionadas | condizentes com as etapas/momentos
com os principios da fundamentais da abordagem
abordagem metodolégica? metodoldégica.
o As estratégias/instrumentos de avaliacdo
As estratégias/instrumentos -
de avaliacio estio de acordo devem po_ssmllltar 0 acompanhamento
B6) das atividades desenvolvidas pelos

com os principios da

abordagem metodoldgica? alunos na perspectiva da abordagem

metodologica.

Quadro 10 - Instrumento de andlise de interrelacdo entre elementos da UDM.

Fonte: Adaptado de Moralles (2021, p. 236).

A partir das orientacbes dadas por Moralles (2021) para analisar a UDM em uma

primeira e Gltima versdo, pode-se apontar dificuldades que foram superadas ou que ainda

persistem na organizacdo da unidade, aspectos a se reajustar e o alinhamento dos elementos da

UDM. Por conta disso, a seguir encontra-se esse comparativo entre a primeira e a segunda
versao da UDM através do Quadro 10 e Quadro 11.

Interrelacdo entre os varios elementos do planejamento didatico-pedagdgico no modelo da UDM

o ) Adequado
ID Critérios de avaliacdo —
SIM [ PARCIALMENTE |NAO

Al A UDM pode ser desenvolvida no contexto real da intervencao? X

A2 Os conteudos definidos estdo articulados com as orientacdes X

curriculares oficiais?
A3 Os objetivos respeitam a estrutura da taxonomia de Bloom revisada e X
apresentam coeréncia com os conteidos propostos?
Os niveis da dimenséo dos processos cognitivos e conhecimento estao
A4 o e X
adequados nos objetivos geral e especificos?
A5 Séao propostas multiplas estratégias didaticas? X




209

As estratégias didaticas apresentam correspondéncias com 0s

Ab objetivos de aprendizagem?
Os instrumentos/estratégia de avaliacdo/ materiais de aprendizagem
A7 ~ Y
apresentam relacdo com os objetivos propostos na UDM?
A8 Os recursos didaticos e a organizacao da sala estdo adequados para
trabalhar dentro das premissas das estratégias didaticas?
A9 As SD preveem tempo para atividades que ndo estdo relacionadas

com o contelido, com o proposito de adequar tempo e conte(ido?

Abordagem metodoldgica como eixo axial do planejamento didatico-pedagdgico no modelo da UDM

Os conteudos sdo adequados para serem trabalhados na abordagem

Bl metodolégica?
A abordagem metodoldgica permite trabalhar com algumas
B2| concepcdes alternativas e/ou obstaculos epistemoldgicos sobre a

tematica?

B3

Os objetivos geral e especificos estdo relacionados com a abordagem
metodolégica?

As atividades propostas na UDM estdo articuladas com os principios

B4 fundamentais da abordagem metodoldgica?
B5 As estratégias didaticas propostas estdo relacionadas com os
principios da abordagem metodoldgica?
B6 As estratégias/instrumentos de avaliagdo estdo de acordo com 0s X

principios da abordagem metodoldgica?

Quadro 11 - Primeira interrelacdo entre elementos da UDM para a primeira vers&o.

Fonte: Adaptado de Moralles (2021, p. 236).
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Interrelacdo entre os varios elementos do planejamento didatico-pedagdgico no modelo da UDM

o ) Adequado
ID Critérios de avaliagéo —
SIM|PARCIALMENTE [NAO

Al A UDM pode ser desenvolvida no contexto real da intervencao? X

A2 Os conteudos definidos estdo articulados com as orientagdes curriculares X

oficiais?
A3 Os objetivos respeitam a estrutura da taxonomia de Bloom revisada e X
apresentam coeréncia com os conteldos propostos?
Os niveis da dimensdo dos processos cognitivos e conhecimento estdo
A4 C e X
adequados nos objetivos geral e especificos?
A5 S&o propostas multiplas estratégias didaticas? X
A6 As estratégias didaticas apresentam correspondéncias com os objetivos de X
aprendizagem?
Os instrumentos/estratégia de avaliacdo/ materiais de aprendizagem
A7 x X X
apresentam relagdo com os objetivos propostos na UDM?
A8 Os recursos didaticos e a organizacéo da sala estdo adequados para X
trabalhar dentro das premissas das estratégias didaticas?
A9 As SD preveem tempo para atividades que néo estdo relacionadas com o X

conteido, com o propésito de adequar tempo e contetido?

Abordagem metodoldgica como eixo axial do planejamento didatico-pedagdgico no modelo da UDM

Os contetdos sdo adequados para serem trabalhados na abordagem

B1 metodoldgica? X
A abordagem metodol6gica permite trabalhar com algumas concepcdes
B2 . . : L. - X
alternativas e/ou obstaculos epistemolégicos sobre a temética?
B3 Os objetivos gerais e especificos estdo relacionados com a abordagem X

metodolégica?
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As atividades propostas na UDM estdo articuladas com os principios
B4 . . X
fundamentais da abordagem metodoldgica?
As estratégias didaticas propostas estdo relacionadas com os principios da
B5 o X
abordagem metodolégica?

As estratégias/instrumentos de avaliacéo estdo de acordo com 0s

B6 S - X
principios da abordagem metodologica?

Quadro 12 - Ultima interrelag&o entre elementos para a ultima versio da UDM.

Fonte: Adaptado de Moralles (2021, p. 236).

O comparativo entre os dados reflete de certo modo o processo de desenvolvimento da
UDM.

O primeiro grande bloco retne todos os elementos do planejamento. E interessante
observar que esse bloco preza pela coeréncia entre os elementos. Em uma primeira versao, a
completude das etapas ndo atingiu toda sua potencialidade. Apesar do conteudo se relacionar
com coeréncia a abordagem metodoldgica, tragar os objetivos foi um obstaculo revisto por
diversas vezes. Ao trazer consigo aquilo que se pretende alcangar, os objetivos demandam a
organizacdo dos recursos disponiveis para que seja possivel cumpri-los, dialoga com a
metodologia de ensino e guia junto a ele os instrumentos de avaliagdo. Além disso, 0s objetivos
de aprendizagem, formulados de maneira a organizar o contetdo e a avaliacdo, necessitam de
um respeito & hierarquia cognitiva conforme trazido Ferraz e Belhot (2010), algo a ser
trabalhado no inicio da formulacdo da UDM. Por conseguinte, ndo foi possivel atender de forma
satisfatoria a criacdo de objetivos vinculados ao avanco das dimensdes cognitivas. O processo
de construcdo levou a reflexdo das estratégias didaticas reiteradamente. Consequentemente, 0s
instrumentos de avaliacdo ndo foram muito bem desenvolvidos nessa primeira etapa.

O segundo bloco do instrumento de avaliagdo da UDM, que destaca a relacdo dos
elementos com a abordagem metodoldgica, reforca a importancia desse eixo orientador, afinal
o0s contetdos possuem amparo na metodologia utilizada. Essa coeréncia presume que o restante
da UDM possa passar pelas reflexdes e reformulacGes necessarias para se adequar aos objetivos.
Dessa forma, apds algum tempo, se pode visualizar a UDM, conforme presente no Apéndice,
de maneira a respeitar a abordagem metodolégica adotada para o desenvolvimento da TOM.
Com isso, 0 objetivo central da UDM responde ao modelo cientifico trazido pela TOM ao

estudo das ligacdes quimicas. Para a tratativa desse tema foram usadas estratégias didaticas de
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maneira a discutir, segundo a demanda curricular para um primeiro ano, 0s contrastes entre os
modelos da TOM e TLV. Com isso, os instrumentos de avaliagfes foram aproximados das
atividades executadas. Na ultima versdo os instrumentos de avaliacdo foram planejados de
maneira formativa, contemplando atividades em equipe e por execucdo individual,
considerando a participagdo na modelagem. O nimero total de aulas foi maior que o previsto,
pois a turma é numerosa e 0 assunto é relevante, porém extenso a ser trabalhado de maneira
participativa. As atividades em equipe tomaram maior tempo que o esperado, entretanto foram
importantes para o desenvolvimento de toda a sequéncia. Outro ponto sensivel quanto as
interrelaces dos elementos da UDM integra o espaco fisico. As aulas aconteceram em uma
sala moderadamente espagosa, mas com uma disposicdo de degraus e carteiras que
atrapalharam um melhor e mais confortavel posicionamento dos alunos para as discussdes entre
si. Um comparativo resultante da reflexdo acerca do processo construtivo da UDM,

proporcionado pelas interrelacGes entre os elementos, é exibido na Figura 92.

Porcentagem de Classificacdo - Primeira Versao Porcentagem de Classificagdo - Versdo Reelaborada

© Adequado Parcialmente
@ Inadequado @ Adequado Parcialmente

Figura 92 - Representacgdo gréfica comparativa entre versdes da UDM.

Fonte: Obra dos autores.
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6.2 Parte 11

As energias de ligacdo das moléculas diatdmicas homonucleares dos atomos dos
elementos representativos podem ser aproximadamente determinadas por propriedades dos
atomos isolados.

A energia de dissociacdo das moléculas diatbmicas homonucleares (BDE) pode ser
representada como uma propriedade periodica dos atomos dos elementos quimicos. Quando
representada graficamente em funcéo do nimero atdbmico percebe-se uma variacdo complexa,
porém com regularidades, as quais podem ser associadas as caracteristicas das familias da tabela
periddica. Essa variacdo pode ser observada na Figura 93, na qual é ressaltado o periodo no
qual sdo encontrados os &tomos dos elementos formadores da molécula diatbmica homonuclear.
Excetuando-se 0s metais de transicao, percebe-se uma tendéncia a partir do segundo periodo da
tabela periddica de aumento da BDE em funcédo de Z até um maximo que ocorre na familia do

nitrogénio seguido da reducéo da BDE até a familia dos gases nobres.

1° 2° 3° 4° 5° 6° 7° periodo
1000 | .
= 750}
O .
S o
2 500F | e . .
= B / ) % |
a .\ LI .
m 250F /- I\q%!f\; ./‘i
L e i 2] g
OF 0\. \o/ F’ ’f'/ L o/ ’ o?. \\

0 20 40 60 80 100
Numero atémico (2)

Figura 93 - Energia de dissociacdo de ligacdo (BDE) para as moléculas diatbmicas
homonucleares.

Fonte: Obra dos autores.



214

A variacdo de BDE com Z sugere que essa propriedade é diretamente proporcional ao
namero de elétrons desemparelhados () da configuracdo eletrénica de valéncia de maior
energia do atomo que forma a molécula diatbmica homonuclear. De fato, é interessante
observar que essa propriedade do atomo isolado é numericamente igual a ordem de ligacéo da
molécula diatbmica homonuclear quando considerada a Teoria dos Orbitais Moleculares
(TOM). Para os metais alcalino terrosos, bem como 0s gases nobres, familias nos quais 0s
atomos apresentam configuracdes de valéncia completas (ns? no caso dos metais alcalino
terrosos e ns?np® para os gases nobres, na qual n é o nimero quantico principal das
configuracBes de valéncia) a ordem de ligacdo é nula de modo que a BDE observada para
moléculas diatdmicas homonucleares formadas por estes atomos tem valores baixos (a BDE
média observada na tabela periddica é de 196,964 kJ.mol?, enquanto as BDE médias
observadas para 0os metais alcalino terrosos e para gases nobres sdo respectivamente 22,8544 e
5,208 kJ.mol respectivamente). Tomando como exemplo os 4&tomos dos elementos do segundo
periodo da tabela periddica, ou seja, litio (n = 1), berilio (n = 0), boro (n = 1), carbono (n =
2), nitrogénio (n = 3), oxigénio (n = 2), fltor (n = 1) e nednio (n = 0); tem-se que a ordem
de ligacdo (@) nas moléculas dilitio Li> (w = 1), diberilio Be2 (w = 0), diboro B, (w = 1),
dicarbono C; (w = 2), dinitrogénio N2 (@w = 3), dioxigénio O (w = 2), difltor F2 (@ = 1) e
dinednio Ne2 (w = 0) é numericamente igual ao numero de elétrons desemparelhados da
configuracdo eletrénica de valéncia de maior energia do atomo isolado, ou seja, @ = n. Até
mesmo para as moléculas diatbmicas heteronucleares verifica-se uma relacdo semelhante,
exceto para 0 monoxido de carbono. Neste caso a ordem de ligacdo é numericamente igual a
média aritmética entre 0 nimero de elétrons desemparelhados dos atomos que constituem a
molécula. Por exemplo, considerando a molécula de NO, verifica-se uma ordem de ligacédo de
ligacdo w(NO) = 2,5. Este valor é exatamente [n(N) + n(0)]/2. Assim, pode-se concluir que
se a energia de ligacdo é diretamente proporcional a ordem de ligacdo @, devera ser também
proporcional ao numero de elétrons desemparelhados dos a&tomos isolados 7.

Como suposta propriedade periddica, sugere-se a analise da variacdo da BDE nas
familias da tabela periddica. Isto é feito pela representagdo grafica de BDE em funcdo de Z
numa familia em particular. Isto é, representa-se um grafico de BDE(X) (BDE para o elemento
X) em fungdo de Z(X) (numero atdmico do elemento X). A primeira familia analisada é a dos
metais alcalinos, pois forma moléculas diatdmicas homonucleares no qual a ordem de ligacdo
n = 1. Na Figura 94 estdo representadas as BDE para os metais alcalinos em funcdo de Z. Os

dados experimentais estdo representados como circulos vermelhos. Os pontos quadrados pretos
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(contribuicdo principal) sdo obtidos a partir da razdo entre o numero de elétrons
desemparelhados no atomo isolado e o nimero de nds da parte radial da funcdo de onda do
elétron desemparelhado. Os pontos triangulares em azul (com contribuicdo adicional) sdo
obtidos considerando-se uma contribuicdo adicional; a contribuicdo principal na qual

considera-se um incremento em BDE proporcional a n?.

Familia dos metais alcalinos (1)

120
Li —@— Experimental
2 —=— Contribuicao principal
- 100 F —a— Com contribui¢do adicional
[
€ 8o}
Iﬁ
4
~~
1 60f
A
m
40t
20 1 1 1 1

0 20 40 60 80 100
Numero atébmico (2)

Figura 94 - BDE em fungdo do numero atémico para a familia dos metais alcalinos.

Fonte: Obra dos autores.

Percebe-se que BDE diminui em fungdo de Z. Nestas moléculas, tem-se os dtomos
interagindo entre si através do orbital s das configuracdes ns* dos metais alcalinos. Considera-
se aqui a combinacdo linear dos orbitais atbmicos que possuem elétrons desemparelhados,
sugerindo-se para o estado fundamental da ligacdo quimica formada, a funcdo de onda
k[y,s(1) + ¥, (2)], sendo k a constante de normalizacao e ¥, (i) a funcdo de onda do atomo
i. A combinacéo linear dos orbitais é claramente dependente do nimero de nds da parte radial
da funcéo de onda, ja que a parte angular da funcéo de onda se mantém a mesma para todas as
moléculas da familia. Assim, propde-se que a diminuicdo da BDE na familia da-se pela
combinacdo linear de orbitais atbmicos que possuem cada vez mais nés radiais (combinacéao
linear dificultada pelo nimero de nos radiais dos orbitais de valéncia), tornando a energia de

dissociagdo da molécula cada vez menor.
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Assim, é possivel propor que a BDE é diretamente proporcional ao nimero de elétrons
desemparelhados no 4tomo isolado e inversamente proporcional ao nimero de nés da parte
radial da funcdo de onda (n — € — 1). Para evitar que essa grandeza se anule, levando a uma

indeterminacdo em BDE, propde-se a relagcdo da (Equacéo 46).

BDE —[(n_ﬂl)ﬂ] Equacéo 46

A proporcionalidade representada na (Equagéo 46) entre BDE e o numero de elétrons
desemparelhados no atomo e o numero de nos da parte radial da funcdo de onda do elétron
desemparelhado deve ter como constante de proporcionalidade uma energia. Essa energia pode
ser baseada na energia de dissociacdo da ligacdo da molécula de di-hidrogénio Hz, que € a
molécula mais simples dentre todas as moléculas diatdmicas homonucleares representadas na
(Figura 93). Além disso, a combinacdo linear dos orbitais atdmicos 1s é estabelecida sendo
que a parte radial da funcdo de onda do orbital 1s ndo apresenta nos. Deste modo, tem-se uma
referéncia de estrutura eletrnica e energia para as ligacGes estabelecidas nas moléculas
diatbmicas homonucleares. Para os metais alcalinos a constante de proporcionalidade entre
BDE e arazdo n/[(n — ¢ — 1) + 1] parece ser BDE (H,)/2. Portanto, € possivel estabelecer a
relacdo da (Equacao 47).

— n 5
BDE = -] € (Equacéo 47)

Na qual €= BDE(H,)/2 para 0s metais alcalinos. Os resultados obtidos pela
(Equacdo 47) estdo representados na Figura 94 pelos prontos pretos quadrados, chamando essa
aproximagdo de “contribuigdo principal” a BDE. Nota-se uma excelente correlacdo entre os
dados experimentais e os dados das primeiras trés moléculas diatbmicas homonucleares, isto &,
dilitio Lio, disodio Naz e dipotassio K, sendo que para o dirubidio Rb> e dicésio Cs, BDE
experimental € maior do que os dados obtidos por essa contribui¢do principal a BDE. A Tabela
1 apresenta os valores de BDE experimentais e os valores de BDE calculados para as moléculas

diatdbmicas homonucleares formadas pelos metais alcalinos.
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Tabela 1 - Valores experimentais e calculados (contribuicdo principal mais contribuicdo

adicional) de BDE para as moléculas diatbmicas homonucleares formadas pelos metais alcalinos.

Z2 X2 BbE BDEP Af BDEP® AT
Exp.be

3 Li2 110,21 108,997 -1,10 109,869 -0,309
11 Naz 73,0813 72,665 -0,570 74,6270 2,115
19 Kz 54,63 54,4987 -0,240 57,9867 6,144
37 Rb2 48,898 43,599 -10,83 49,0489 0,309
55 Cs2 43,919 36,332 -17,27 44,1803 0,595
87 Frz - 31,142 - 41,8239 -

aNUmero atémico do atomo formador da molécula diatémica homonuclear. *Valores de BDE expressos em kJ.mol-
1, Valores experimentais de BDE retirados do Handbook. “Contribuigéo principal a BDE. ¢Contribuigéo principal
e contribuicéo adicional a BDE. 'Diferenca percentual (%) entre os valores de BDE calculados e os experimentais.

Para considerar a diferenga entre os valores calculados e os valores experimentais de
BDE propde-se um termo adicional no calculo das energias de dissocia¢do da ligacdo que cresce
a medida que se percorre a familia em questdo, sendo este termo igual a n2/1000, no qual n é
0 numero quantico principal do orbital de valéncia que possui elétrons desemparelhados no
atomo. Essa contribuicdo adicional a BDE melhora o valor observado para as energias de
dissociacdo da ligacdo para os elementos mais pesados da familia, no qual a diferenca
percentual sem essa contribuicdo € de -10,83% e -17,27% para dirubidio Rb e dicésio Cs>
passando para 0,309% e 0,595%, respectivamente. E preciso se ressaltar que ha uma piora no
valor de BDE calculado para o dipotéassio Kz, no entanto, ao se considerar a contribuigdo
adicional o valor médio da diferenca percentual na familia dos alcalinos passa de -6,12% para
+1,77%. Uma aproximacao excelente, ja que BDE € estimado com diferenca em torno de 2%
para o valor experimental.

Para as demais familias dos elementos representativos faz necessaria a generalizacao da
(Equacéo 47) no que diz respeito a constante de proporcionalidade €. Para os metais alcalinos
esse parametro foi considerado € = BDE(H;) /2, sendo generalizado para € = KBDE(H;). A
constante K tem uma variacao na tabela periddica que aparenta ser dependente do tipo de orbital
gue contem elétrons desemparelhados (aqui representado pelo nimero quéntico secundario do
orbital, £), bem como o nimero total de elétrons da configuracdo de valéncia que contém

elétrons desemparelhados N, ou seja, como segue a (Equacéo 48).
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_ A(N+1D)+1 ~
K= ETTIENR (Equacéo 48)

Tomando como exemplo a familia do boro, as configuracdes de valéncia (CV) para a
familia sdo ns?np!, de modo que a configuragdo np! contém um elétron e este é
desemparelhado, ou seja, para esta configuragdo £ = 1 e N = 1. Portanto, assim como para a
familia dos alcalinos, a familia do boro tem K = 1/2. N&o se aplica a (Equacédo 48) para 0s
metais alcalino terrosos por ndo apresentarem elétrons desemparelhados (n = 0), sendo
futuramente discutidos juntamente aos gases nobres. Os valores da constante K para as familias

dos elementos representativos estao representados na Tabela 2.

Tabela 2. Valores da constante K para as familias dos elementos representativos da tabela

periddica, exceto para as familias dos metais alcalino terrosos e dos gases nobres.

Familia Cve nP £° N¢ K
1 nst 1 0 1 1/2
2 ns? 0 0 2 1/2
13 ns?np?! 1 1 1 1/2
14 ns’np? 2 1 2 2/3
15 ns?np3 3 1 3 5/6
16 ns’np* 2 1 4 1
17 ns?np® 1 1 5 716
18 ns?np® 0 1 6 4/3

aConfiguracdes de valéncia. °Nimero de elétrons desemparelhados na configuragdo de valéncia de maior energia.
°NUmero quéntico secundario da configuragio que possui elétrons desemparelhados (maior energia). “Ndmero
total de elétrons da configuracgdo eletrénica de valéncia que possui elétrons desemparelhados.

Neste momento é possivel se aplicar a aproximacao para as familias 13-17 da tabela
periddica. No caso da familia do boro € preciso reconhecer que a variacdo de BDE experimental
apesar de apresentar diminuicéo do seu valor ao longo da familia, ndo é tdo monoténica quanto
a observada para os metais alcalinos. No entanto, apenas com a contribui¢do principal a BDE,
representada pela (Equacédo 47) no qual é utilizado o termo € calculado a partir da constante K
na (Equacdo 48) é obtida uma aproximacdo razodvel para BDE para a familia do boro. Os

valores experimentais de BDE, representados por pontos circulares em vermelho, e a
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aproximagao para contribuigéo principal a BDE, retratadas por pontos quadrados pretos, estéo
na (Figura 95).

Familia do boro (13)

i —@— Experimental

300 82 —a— Contribuicdo principal
7
2
=~
~
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m 100f

0 —t——

0 20 40 60 80 100 120
Numero atdomico (2)
Figura 95 - Valores experimentais de BDE e valores calculados de BDE através da contribuicéo

principal para a familia do boro.

Fonte: Obra dos autores.

Tabela 3 - Valores experimentais e calculados (contribuigdo principal) de BDE para as

moléculas diatdmicas homonucleares da familia do boro.

z2 X2 BDE ExpP¢ BDEPd A®

5 B2 297 290,66 -2,134
13 Al 133 145,33 9,271
31 Gaz 1121 96,887 -13,57
49 In2 100 72,665 -27,34
81 Tl2 64,4 58,132 -9,733
113 Nh2 - 48,443 -

aNUmero atémico do atomo formador da molécula diatémica homonuclear. *Valores de BDE expressos em kJ.mol-
1. °Valores experimentais de BDE retirados do Handbook. Contribuicdo principal a BDE. ®Diferenca percentual
(%) entre os valores de BDE calculados e os experimentais.
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A diferenca percentual média entre os valores calculados e experimentais de BDE
observada para a familia é de -8,70% o que € aceitavel para uma primeira aproximacao. Sao
particularmente mais elevadas as diferencas percentuais obtidas para BDE em relacdo as
moléculas de digalio Gaz e di-indio In2 com valores de -13,57 % e -27,34 % respectivamente.
No caso da familia do boro desprezou-se a contribuicdo adicional j& que as energias de
dissociagéo da ligacdo sdo maiores em relagdo aos metais alcalinos. No entanto, considerando-
se uma contribuicdo adicional a BDE nesta familia, de forma n?/5, a diferenca percentual
média cai a -4,57 %.

Para as familias 14-17, a configuracdo de valéncia de maior energia (np*, x = 2 — 5),
a qual possuird elétrons desemparelhados apresentard mais de um elétron. H& duas
considerac0es a fazer:

i a presenca de interagdes e

ii. a repulsdo eletrénica entre os elétrons da configuracdo np*. Em relacdo as

interacdes m, a (Equacao 47) ser modificada de modo que resulte na (Equacéo 49).

_ 1 (n-1)
BDE = — &, + Tee—nr1] &

[(n—t-1)+1] (Equacéo 49)

na qual €, e €, sdo os valores de referéncia para a energia de dissocia¢ao da ligacdo no caso
de interacbes o e m respectivamente. Entretanto, por simplicidade, apesar de claramente
incoerente a suposi¢do, considera-se, numa primeira aproximacao, €, = €, = €, 0 que reduz a
(Equacéo 49) na (Equacdo 47) o que é suficiente para mostrar a tendéncia de variacdo de BDE
na tabela periddica. Além disso, nas moléculas diatbmicas homonucleares sera assumido
interacdes o e m fortes. Quanto a repulséo eletrénica na configuracdo np*, considera-se um
termo proporcional a —1/(n — 1)3, sendo a constante de proporcionalidade SKBDE (H,),

resultando na (Equacao 50).

BDE = { d £ }8, (Equacéo 50)

[(n—t-1)+1] (n-1)3

A constante K é a mesma definida pela (Equacdo 48), enquanto 8 pode ser ajustado para
cada familia a fim de se reproduzir os melhores valores de BDE. Uma vez que seja realizado

esse procedimento, obtém-se os seguintes valores de B para as familias de 14-17
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respectivamente: 0,35; 0,85; 1,00; 0,73. Estes valores podem ser, aproximadamente, obtidos

considerando,

B == (Equacéo 51)

com a qual sdo obtidos os valores 0,25; 0,84; 1,00 e 0,78.

Deste modo, utilizando-se as (Equacgdes 50 e 51) podem ser calculadas as BDE para as
familias 14-17. Na familia do carbono, a variagdo de BDE com o nimero atémico do elemento
formador da molécula diatdmica homonuclear esta representada na Figura 96. Nesta figura
estdo representados os dados experimentais (pontos circulares vermelhos), bem como os dados
calculados utilizando a contribuicdo principal a BDE (pontos quadrados pretos) e a soma da
contribuigéo principal mais o termo de repulséo eletronica (pontos triangulares azuis). Nota-se
uma clara melhora dos dados calculados com a introducdo do termo de repulsédo eletrdnica,
principalmente para os dois primeiros elementos, ou seja, dicarbono C; e disilicio Si. A
comparacao entre os dados experimentais com os dados calculados estdo na Tabela 4. A média
do desvio percentual para a familia do carbono é excelente excluindo-se a molécula de
dichumbo Pby, obtendo-se um valor de -0,130 % (mesmo considerando-se o dichumbo Pb; o
desvio percentual médio é de 13,29 %). De fato, a aproximacdo é falha para a molécula de
dichumbo Pb obtendo-se uma diferenca percentual de 66,98 % para BDE calculado em relagéo

ao valor experimental.
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Figura 96 - BDE experimental e BDE calculada a partir das consideragdes de contribuicéo

principal e contribui¢do principal mais termo de repulsdo eletrénica para a familia do carbono.

Fonte: Obra dos autores.

Tabela 4 - VValores experimentais e calculados (contribuic¢do principal mais repulséo eletronica)

de BDE para as moléculas diatdmicas homonucleares da familia do carbono.

z2 X2 BDE ExpP¢ BDEPd A®
6 (07) 610 635,81875 4,233
14 Siz 325 351,97109 8,299
32 Gez 263,6 238,85255 -9,388
50 Snz 187,1 180,24326 -3,665
82 Pb2 86,6 144,60335 66,98
114 Fl2 - 120,68782 -

aNUmero atdmico do atomo formador da molécula diatémica homonuclear. *Valores de BDE expressos em kJ.mol-
1. °Valores experimentais de BDE retirados do Handbook. “Contribuicdo principal a BDE. ®Diferenca percentual
(%) entre os valores de BDE calculados e os experimentais.

Ja para a familia dos pinictogénios (15) observam-se os maiores valores de BDE para

as moléculas diatdmicas homonucleares, sendo a molécula de N. possuidora da energia de
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dissociacdo de ligacdo mais alta entre todas as moléculas analisadas. O que se nota é uma piora
nos valores de BDE preditos pela aproximacdo proposta & medida que os valores de BDE
tornam-se maiores. No entanto, a tendéncia de variacdo de BDE na familia é descrita com
precisdo. O termo de repulsdo eletrénica acrescido da contribuicdo principal a BDE prevé a
energia de dissociagdo de ligacdo da molécula de dinitrogénio N2 com uma diferenca percentual
de — 0,380 %. Para os demais elementos do grupo mais uma vez os valores de BDE apresentam
diferencas percentuais mais elevadas, falhando na descricdo das moléculas de difésforo P2 e
dibismuto Bi». A variagdo de BDE experimental (pontos vermelhos circulares) e calculado com
a adocéo de contribuigéo principal (pontos quadrados pretos) e com a contribui¢do principal
mais termo de repulsdo eletrénica (pontos triangulares azuis) em relacdo ao numero atémico do

elemento formador da molécula diatdmica homonuclear, estdo representados na Figura 97.
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Figura 97 - BDE experimental e BDE calculada a partir das consideraces de contribuicdo
principal e contribuicdo principal mais termo de repulsdo eletrénica para a familia dos pnictogénios (15).

Fonte: Obra dos autores.

A comparacao entre os dados experimentais e calculados para a familia do pinictogénios
esté representada na Tabela 5. Mesmo com os desvios observados para difosforo P2 e dibismuto
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Bi2 a diferenca percentual média para a familia é 14,18%, um valor razoavel para uma primeira
aproximacdo. Excluindo-se estas duas moléculas diatbmicas obtém um valor de diferenga

percentual de 5,86%.

Tabela 5 - Valores experimentais e calculados (contribuicdo principal mais termo de repulsdo

eletrbnica) de BDE para as moléculas diatbmicas homonucleares da familia dos pnictogénios (15).

Z2 X2 BDE ExpP¢ BDEPd A®
7 N2 945,33 941,7384 -0,380
15 P2 489,5 608,20605 24,25
33 As; 382 422,42587 10,58
51 Shy 299,2 321,27013 7,376
83 Bi2 200,4 258,66415 29,074
115 Mc: 216,29948

aNUmero atémico do atomo formador da molécula diatémica homonuclear. *Valores de BDE expressos em kJ.mol-
L. ®Valores experimentais de BDE retirados do Handbook. “Contribuigdo principal a BDE. ®Diferenca percentual
(%) entre os valores de BDE calculados e 0s experimentais.

A aproximacdo proposta volta a ser particularmente boa para a familia dos calcogénios.
Mesmo para 0os elementos mais pesados da familia observa-se valores precisos de BDE
calculados em relacdo aos valores experimentais. H4 uma 6tima correlacdo entre os dados
experimentais (pontos circulares vermelhos) e os valores de BDE relativos a contribuicdo
principal mais o termo de repulsdo eletrdnica (pontos triangulares azuis), como pode ser

observado na Figura 98.
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Familia dos calcogénios (16)
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Figura 98 - BDE experimental e BDE calculada a partir das consideraces de contribui¢éo
principal e contribuicdo principal mais termo de repulséo eletronica para a familia dos calcogénios (16).

Fonte: Obra dos autores.

Neste caso, o termo de repulsdo eletrbnica é essencial para a descricdo do
comportamento de BDE em funcdo do nimero atbmico. A tendéncia para a familia é descrita
com precisao. A diferenca percentual média para a familia é de apenas 1,06 %, sendo a maior
diferenca observada para a molécula de dipolénio Po., isto é, 6,63 %. Os dados obtidos para

BDE para a familia dos calcogénios estéo contidos na Tabela 6.
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Tabela 6 - Valores experimentais e calculados (contribuicdo principal mais termo de repulsdo

eletrbnica) de BDE para as moléculas diatbmicas homonucleares da familia dos calcogénios (16).

Z2 X2 BDE ExpP¢ BDEPd A®
8 O2 498,36 508,66 2,06578
16 S2 425,3 445,07 4,64922
34 Sez 332,6 320,26 -3,70888
52 Te, 257,6 246,38 -4,35568
84 Po2 187 199,39 6,62714
116 Lvz - 167,20 -

aNUmero atémico do atomo formador da molécula diatémica homonuclear. *Valores de BDE expressos em kJ.mol-
L. ®Valores experimentais de BDE retirados do Handbook. “Contribuigdo principal a BDE. ®Diferenca percentual
(%) entre os valores de BDE calculados e os experimentais.

Finalmente a familia dos halogénios é descrita com precisao pela aproximacao proposta
exceto para as moléculas de diflior F, e di-astato Aty, as quais sdo obtidas diferengas
percentuais de BDE de valores -19,45 % e 40,80 %. Para os demais halogénios a diferenca
percentual média obtida é de -6,75 %. Levando em consideracdo todos os halogénios obtém
para a diferenca percentual pequena de 0,218 %, entretanto isto se deve as variacGes de BDE
ao longo da familia. Os dados de BDE experimental e calculado estdo representados na Tabela
7. E preciso se ressaltar que é observada uma tendéncia correta para a variacio de BDE na
familia, como pode ser visto na Figura 99 em que pontos circulares vermelhos retratam os
valores de BDE experimental, pontos quadrados pretos simbolizam a BDE encontrada junto a
contribuicdo principal e pontos triangulares azuis exprimem a BDE a partir da contribuicédo

principal mais termo de repulsdo eletrénica.
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Tabela 7 - Valores experimentais e calculados (contribuicdo principal mais termo de repulsao

eletrbnica) de BDE para as moléculas diatbmicas homonucleares da familia dos halogénios (17).

Z2 X2 BDE ExpP¢ BDEP A®
9 F2 158,78 127,89 -19,45
17 Clz 242,58 233,98 -3,544
35 Brz 192,807 176,98 -8,209
53 I2 151,088 138,25 -8,500
85 At 80 112,64 40,80
117 Ts2 - 94,787 -

aNUmero atdmico do atomo formador da molécula diatbmica homonuclear. *Valores de BDE expressos em kJ.mol
L. ®Valores experimentais de BDE retirados do Handbook. Contribuicdo principal a BDE. ®Diferenca percentual
(%) entre os valores de BDE calculados e 0s experimentais.

Familia dos halogénios (17)
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Figura 99 - BDE experimental e BDE calculada: BDE calculada a partir das consideragdes de
contribuicdo principal e contribuigdo principal mais termo de repulsdo eletronica para a familia dos
halogénios (17).

Fonte: Obra dos autores.
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De volta as familias dos alcalino terrosos e dos gases nobres, percebe-se pelas Equagdes
50 e 51 que a BDE prevista é nula pois em ambas as familias se tem n = 0. No entanto, pode-
se partir da (Equacdo 49) em que para atomos sem elétrons desemparelhados obtém-se a
(Equacéo 52).

1 ~
BDE = m (80- — En-) (Equa(;ao 52)

Mas como é sabido que as liga¢bes o sdo mais fortes que as ligacdes =, entdo €, =

a€,, com o pardmetro a variando no intervalo 0 < a < 1, o que resulta em (Equagéo 53):

(1-a)

BDE = [(n—t-1)+1] =

(Equacao 53)

na qual o parametro a pode ser ajustado para cada familia. A (Equagdo 53) ndo pode descrever
0 comportamento de BDE da familia dos gases nobres ja que se observa um aumento de BDE
ao longo da familia. Isto ndo € observado para a familia dos metais alcalino terrosos, no qual
BDE tem um comportamento mais regular a partir da molécula de dicélcio Ca.. Estes sistemas
que apresentam apenas configuracdes fechadas, sem elétrons desemparelhados, parecem
apresentar uma contribuicdo de polarizagdo em BDE, que deve ser proporcional ao numero
quantico principal da configuracdo de valéncia de maior energia do atomo analisado, ja que
quanto maior o &tomo formador da molécula diatbmica homonuclear, maior essa contribuicao
de polarizagdo. De fato, essa contribuicdo serd utilizada como an, com a a constante de

proporcionalidade. Desta forma,

(1-a)

BDE =t

E+an (Equagdo 54)
na qual €, foi substituido por € = KBDE (H,). A constante K para a familia dos metais alcalino
terrosos e dos gases nobres é de 1/2 e 4/3 respectivamente. A constante de proporcionalidade a
sera mantida constante para ambas as familias, sendo a = 1,00 kJ.mol. O valor do parametro
a foi ajustado para reproduzir os valores de BDE das duas familias analisadas. Foram utilizados
os valores 0,77064 e 0,99656 para as familias 2 e 18 respectivamente, o que resulta em produtos
(1 — a)€ iguais a 50,0 kJ.mol™ e 2,00 kJ.mol. A variagdo de BDE calculada comparada com

BDE experimental para as familias 2 e 18 estdo representadas na Figura 100 e Figura 101 em
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que os pontos circulares vermelhos refletem os dados experimentais e os pontos triangulares

azuis configuram a adogéo de contribuicdo principal mais termo de polarizagéo.

Familia dos metais alcalino terrosos (2)
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 Be, —A— Contribuicdo principal + adicional
< OS0F
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m 20f Ra,
10

0O 10 20 30 40 50 60 70 80 90
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Figura 100 - BDE experimental e BDE calculada a partir das consideracfes de contribuicao
principal e contribui¢do principal mais termo de polarizacao para a familia dos metais alcalino terrosos

).

Fonte: Obra dos autores.
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Familia dos gases nobres (18)
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Figura 101 - BDE experimental e BDE calculada a partir das consideragdes de contribui¢do
principal e contribuic¢do principal mais termo de polarizacdo para a familia dos gases nobres (18).

Fonte: Obra dos autores.

Tabela 8. Valores experimentais e calculados (contribuicdo principal mais termo adicional de
polarizagdo) de BDE para as moléculas diatdbmicas homonucleares da familia dos metais alcalino

terrosos (2).

VA X2 BDE Exp®¢ BDEP A®

4 Be: 59 27 -54,24
12 Mgz 8,552 19,67 129,97
20 Caz 17 16,5 -2,941
38 Sr2 15,5 15 -3,226
56 Baz 14,22 14,33 0,797
88 Raz 14,14

aNUmero atdmico do d&tomo formador da molécula diatdmica homonuclear. °Valores de BDE expressos em kJ.mol
1. ®Valores experimentais de BDE retirados do Handbook. “Contribuicdo principal a BDE mais termo adicional de
polarizacdo. ®Diferenca percentual (%) entre os valores de BDE calculados e os experimentais.
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Na familia dos metais alcalino terrosos ha uma boa correlagdo dos valores experimentais
de BDE com os valores calculados para as moléculas diatbmicas homonucleares de dicélcio
Cay, di-estréncio Sr» e dibario Bay. O valor experimental de BDE para a molécula de dibério
Bay foi retirado de Cheng et al (2019). Apesar da falta de correlagdo nas moléculas de diberilio
Be> e dimagnésio Mg, € observada uma étima diferenca percentual para os demais elementos
formadores das moléculas Xz, com seu valor médio igual a -1,79 %. J& para a familia dos gases
nobres a correlacdo entre BDE calculado e os valores experimentais de BDE é surpreendente.
Toda a familia é descrita com precisdo, sendo a diferenca percentual média igual a 2,32 %.
Nota-se uma diferenca de comportamento de BDE em rela¢&o ao nimero atdmico. No caso dos
gases nobres é observado um aumento de BDE ao longo da familia, o que pode ser explicado
pela igualdade na contribuicéo principal e no termo adicional de polarizacdo, que tem um valor

do parametro a elevado e um valor particularmente pequeno da constante a.

Tabela 9 - Valores experimentais e calculados (contribui¢&o principal mais termo adicional de

polarizagéo) de BDE para as moléculas diatdbmicas homonucleares da familia dos gases nobres (18).

VA X2 BDE Exp®¢ BDE"4 A®
2 He2 3,8 4,00 5,26
10 Ne2 3,93 4,00 1,78
18 Ar; 4,73 4,67 -1,34
36 Kr, 5,23 5,50 5,16
54 Xez 6,138 6,40 4,27
86 Rn2 7,42 7,33 -1,17
118 Og: 8,29 -

aNUmero atdmico do atomo formador da molécula diatbmica homonuclear. *Valores de BDE expressos em kJ.mol
!, ®Valores experimentais de BDE retirados do Handbook. “Contribuicdo principal a BDE mais termo adicional de
polarizacdo. ®Diferenca percentual (%) entre os valores de BDE calculados e os experimentais.

E quanto a inversédo dos diagramas de orbitais moleculares?

Tomando a organizagdo dos niveis de energia dos elementos quimicos do segundo
periodo da tabela periddica, o trabalho observou um comportamento peculiar entre as triades
B>, C2e N2com Oo, F2 e Nex. Esse comportamento, conhecido como inversdo o-rt dos elementos
quimicos do segundo periodo da tabela periddica é caracterizado por uma mudanga na posi¢ao

em energia dos orbitais moleculares 26 e 27 a0 se comparar as duas triades.
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A mudanga ocorre, mais precisamente, entre os elementos nitrogénio e oxigénio,
formadores de N2 e O2. Uma maneira de compreender essa inversao consiste em considerar a
energia dos orbitais. Mann, Meek e Allen (1989) organizaram essas energias de maneira a usa-
las para a proposta de eletronegatividade. A partir da média de energia monoeletronica do
subnivel s é descrita a energia Es. Assim, também é descrita uma energia Ep representativa dos
elétrons em subnivel p. Tais dados estdo disponiveis e organizados em tabela através do
National Institute of Science and Technology (NIST).

Essa peculiaridade é refletida por um aumento de energia que pode ser visualizado

através da representacdo gréfica da Figura 102.

2 : : : : : :
4 5 6 7 8 9 10 11

Numero atémico (£)

Figura 102 - Variagdo em energia das triades do segundo periodo da tabela periddica.

Fonte: Obra dos autores.
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A descricdo dessa elevacao, a qual remete a alguma diferenca entre as triades, é dada
pela (Equacdo 56) usando os dados da energia dos orbitais s e p, descritas como Es e Ep,

respectivamente, junto a quantidade de elétrons do subnivel correspondente.

A= (2.Es) — (np.Ep) (Equagdo 55)

Como os elementos quimicos das triades contém 2 elétrons em subnivel s, essa energia

é multiplicada por essa mesma quantidade.
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7 CONSIDERACOES FINAIS

O trabalho voltado a Teoria do Orbital Molecular (TOM) foi firmado sob duas frentes:
uma para a area de Ensino e outra para o estudo quimico dos diagramas de orbitais moleculares.
Isso foi possivel devido ao questionamento de quais sdo as temaéticas do Ensino de Quimica,
para 0 Ensino Superior, mais estudadas em pesquisas de ambito nacional. Desse
questionamento observou-se areas com maior quantidade de trabalhos publicados como, por
exemplo, as pesquisas direcionadas a experimentacdo em Quimica e a metodologia CTSA.
Todavia ndo foram encontrados trabalhos voltados & TOM para os cursos de nivel superior.
Dando continuidade a primeira indagacao, questionou-se quais sdo as producdes direcionadas
ao Ensino das Ligacdes Quimicas. Dessa pergunta, percebeu-se que, embora existam materiais
de andlise de livros didaticos e de concepgdes alternativas sobre a tematica, ainda ha caréncia
de se falar sobre a TOM. Destaca-se que parte consideravel dos trabalhos encontrados para o
Ensino de ligacGes quimicas € orientado para a educacdo basica. Logo, ha um campo pouco
explorado em relacdo a tematica escolhida, como também ao que tange o publico para qual se
baseiam o0s estudos nacionais.

A TOM atua como um modelo cientifico de ligagdes quimicas, sendo abordada em sala
de aula desde os primeiros anos dos cursos de graduacdo em Quimica no 1Q — UNESP. Com
base no levantamento bibliografico e no entendimento de que o tema apresenta relevancia para
a compreensdo da ligacdo quimica, foi sugerida a elaboracdo e aplicacdo de uma Unidade
Didatica Multiestratégica (UDM) para a TOM. A UDM compde um planejamento orientado,
auxiliando o docente na construcao coerente de suas aulas quanto ao tema, contetdo, objetivos,
recursos e instrumentos de avaliacdo. Como metodologia de ensino foi selecionado o Ensino
Fundamentado em Modelagem (EFM).

O EFM teve ampla participacdo em todo o trabalho, tanto na parte voltada ao Ensino de
Quimica quanto na proposta Quimica. Na abordagem Quimica foram discutidos aspectos
associados com os diagramas de orbitais moleculares e as propriedades do atomo isolado. A
observagédo da inversdo o-mt, presente entre as triades B2, C2 e N2em relagdo a Oz, F2 e Ney,
junto a energia orbital e a descricdo das energias de dissociagdo de moléculas diatdmicas
homonucleares formadas pelos elementos quimicos do segundo periodo da tabela periodica
constituem as discussdes presentes na parte Quimica. A escolha dessas duas frentes de
abordagem culmina em direcdo a TOM. Essas frentes, unidas pelo aprofundamento da TOM,
entrelacam o intuito de estudo e apresentacdo de um modelo cientifico importante para a

tratativa das ligagdes quimicas.
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Tratando-se da perspectiva de disposicao energética dos orbitais moleculares em relagdo
a inversdo o-m, 0 trabalho investigou que uma maneira de demonstrar, quantitativamente, essa
distingdo consiste na variacdo 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 tragar essas variagdes de B2 a Ne2 percebe-se que hd um aumento significativo de
variagdo em energia do dinitrogénio ao di-oxigénio. Dessa determinagdo quantitativa originou-
se um modelo matematico e outro visual para a caracterizacdo do fenbmeno da inversdo. Esses
modelos sdo frutos das consideracdes de todo um processo em funcédo dos dados experimentais
disponiveis e da discussdo tedrica do contetdo.

As energias de dissociacdo das familias de elementos representativos foram analisadas
seguindo a quantidade de elétrons desemparelhados, as configuracbes dos numeros
quanticosnel e as devidas correcbes e associacbes de simetria ¢ ou =, resultando em
aproximacdes coerentes dos dados calculados e medidas experimentais. Essa analise permitiu
a modelagem a partir de propriedades do 4tomo isolado, como também de caracteristicas
advindas da TOM para determinadas entidades quimicas. Assim, a ordem de ligacédo e 0 nimero
de elétrons desemparelhados, por exemplo, deu inicio a uma série de tratativas que resultaram
em modelos matematicos equacionais para a descri¢cdo do comportamento periédico da energia
de dissociacdo de moléculas dos elementos quimicos representativos.

Quanto ao Ensino da TOM, a adog¢do da UDM como caminho de planejamento trouxe
a organizacdo de diferentes estratégias didaticas e um olhar necessario para maneiras diferentes
de diagnosticar o entendimento dos estudantes. O material produzido para turmas iniciais do
curso de graduacdo em Bacharelado em Quimica pode contribuir com a area de Ensino em
Quimica ao trazer uma maneira dindmica de lidar com o assunto, além de valorizar personagens
fundadores desse modelo cientifico.

As atividades de modelagem sugeridas foram acompanhadas por analise de conteddo
dos materiais escritos produzidos pelos estudantes, o que indicou mudangas na percep¢do da
ligagdo quimica. Da teoria do octeto a diagramas de orbitais moleculares, notou-se que houve
significativa mudanca de interpretacdo da ligacdo quimica. Isso inclui analises realizadas pelos
alunos sobre a selecdo de quais teorias de ligacdo quimica sdo ferramentas condizentes com
determinadas situacOes. Logo, partiu dos estudantes a transposi¢do dos modelos. Das supostas
ligagbes quimicas entre imds e gases ao comportamento magnetico de moléculas, discutiu-se
de maneira ativa o paramagnetismo e o diamagnetismo das moléculas. Nesse contexto, 0s
diagramas, o posicionamento do elétron em relacéo aos orbitais moleculares HOMO e LUMO,

a atragdo do campo magnético sob os gases, 0 comportamento do a&tomo como um im4, a origem



236

dos gases Oz e N2 e até mesmo a expiracdo e respiracdo humana foram assuntos detalhados em
aula a partir da modelagem e do video produzido.

Consequentemente, a modelagem promoveu a discussao e o questionamento cientifico.
Os estudantes passaram por momentos de transicao entre a visdo macroscopica de fenbmenos
cientificos para a tratativa microscépica. Com isso, desafios foram superados a partir da
modelagem como instrumento de se pensar sobre a Ciéncia concomitante ao fazer Ciéncia. Os
“por qués” de cada individuo geraram movimento na tratativa da TOM, instigando o
entendimento de como esse modelo cientifico funciona. Além disso, os modos de interacdo da
TOM com os estudantes foram planejados para servir atividades avaliativas individuais e em
equipe, promovendo além das construcfes de diagramas e calculos de ordem de ligagdo, a
relacdo de caracteristicas tdo especiais como 0s orbitais de fronteira e as propriedades
periddicas e a valorizacdo do contexto histérico de sua formacéao presente desde a elaboracao
de todo o material educacional. Dessa maneira, espera-se que o trabalho contribua em aspecto
quimico e educacional ao tratar a TOM como um modelo cientifico de ligacdo quimica,
valorizando seus atributos e desvelando possiveis trajetorias de descricdo da disposicao

energética dos orbitais moleculares.
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acreditaram ser possivel a criacdo de cursos com qualidade, que até entdo concentravam-se na capital, em regifes
Caracterizacéo da interioranas. Além da implementacdo de cursos de qualidade no interior do Estado, a falta de professores de Quimica

unidade escolar motivara a elaboracdo da Faculdade de Quimica em Araraquara. Por meio do decreto N° 48.906 de agosto de 1960,
assinado pelo Presidente Juscelino Kubitschek, permitiu-se a criacdo do Curso de Quimica que iniciou as atividades no
ano seguinte. As atividades ocorriam no departamento de Quimica da Faculdade de Filosofia Ciéncias e Letras no centro
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Endereco completo

Site e e-mail




programas stricto sensu de Biotecnologia, Quimica e o Profqui (Programa de Mestrado Profissional em Quimica em
Rede Nacional) e em modo lato sensu foi criado, recentemente, o curso de Tecnologia Cervejeira.

A infraestrutura geral do Instituto conta com 1 anfiteatro central, 1 biblioteca, 1 cantina, 1 copa, 11 salas de aula, 2
laboratdrios didaticos de informatica, 1 laboratério didatico de mineralogia, 1 prédio para laboratérios didaticos de
quimica e sala de videoconferéncia. H& laboratérios e salas voltadas aos departamentos de Bioquimica e Quimica
Organica, Engenharia, Fisica e Matematica e Quimica Analitica, Fisico-Quimica e Inorgéanica, espacos administrativos,
de manutencdo e apoio. O 1Q abriga também laboratérios disponiveis a pesquisadores de institui¢des brasileiras mediante
agendamento. No terceiro andar do prédio principal atua o cursinho popular Cuca (Cursinho Unificado do Campus de
Araraquara) vinculado a Unesp com oferta de aulas no periodo noturno.
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Caracterizagéo dos
estudantes

Em formulério via Google os estudantes foram convidados a responder:

Quial sua idade?

Como vocé se autodeclara (amarelo, branco, indigena, negro, pardo, outro)?

Em que escola vocé estudou antes do 1Q (publica, publica com ensino técnico, particular, particular com bolsa, do
campo)?

Vocé fez curso técnico?

Com quem vocé mora em Araraquara?

Vocé possui um ambiente adequado de estudos em sua residéncia?

Desse levantamento, foi possivel tragar os seguintes graficos que indicam a caracterizacao estudantil:
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H& um ambiente adequado de estudos em casa?

Vocé precisa trabalhar para se manter em
Araraquara?
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ANALISE CIENTIFICO-EPISTEMOLOGICA

Teoria do Orbital Molecular (TOM)

- Modelos;

- Ligacdo quimica covalente;

Conteudo programatico da UDM | - Breve histérico da Teoria do Orbital Molecular;

- Orbital Molecular;

- Diagramas de orbital molecular para espécies diatbmicas homonucleares;
- Diagramas de orbital molecular para espécies diatbmicas heteronucleares.

Antes desse conteudo € necessario que os alunos tenham visto:
- Distribuicdo eletronica;

- Propriedades periddicas (energia de ionizagdo, afinidade eletrénica, eletronegatividade);
- Ligacdo quimica (ibnica, covalente, metalica);

- Estruturas de Lewis;

- Ressonancia;

- Forca de ligacéo;

- Comprimento de ligacéo;

- Teoria da Ligacdo de Valéncia (TLV);

- Orbitais;

- Ligacdes sigma e pi;

- Hibridizag&o.

Pré-requisitos para a UDM

O Parecer CNE/CES 1.303/2001, de 4 de dezembro de 2001, estabelece as diretrizes curriculares para 0s cursos
de Bacharelado e Licenciatura em Quimica. O parecer descreve o que € esperado como perfil dos formandos em
cada curso, as competéncias e habilidades a serem desenvolvidas, a estrutura geral do curso, os contetdos
curriculares basicos, especificos e complementares.

Segundo o Parecer CNE/CES 1.303/2001, o estudante do Bacharelado em Quimica deve ser capaz de:

- Compreender os conceitos, leis e principios de Quimica;

- Conhecer as propriedades fisicas e quimicas principais dos elementos e compostos quimicos que possibilitem
entender e prever o seu comportamento fisico-quimico e aspectos de reatividade, mecanismos e estabilidade;

- Reconhecer a Quimica como uma construcdo humana e compreendendo os aspectos historicos de sua producao
e suas relagfes com os contextos culturais, socioeconémico e politico.

Orientagdes curriculares oficiais
sobre o tema

Dos conteudos curriculares basicos em Quimica almeja-se que o Bacharel atenda, de acordo com o Parecer
CNE/CES 1.303/2001, as seguintes tematicas:




- Propriedades fisico-quimicas das substancias e dos materiais;

- Estrutura atdbmica e molecular;

- Analise quimica (métodos quimicos e fisicos e controle de qualidade analitico);
- Termodinamica quimica;

- Cinética quimica;

- Estudo de compostos organicos;

- Organometalicos;

- Compostos de coordenacdo;

- Macromoléculas e biomoléculas e

- Técnicas de bésicas de laboratorio.

Conteados conceituais

- Identificacéo dos fatos e/ou
fendmenos de interesse (aspecto
fenomenoldgico)

- Interpretacao dos fatos ou
fendmenos de interesse (aspectos
tedrico e simbolico)

- Aspecto fenomenoldgico

A espectroscopia de fotoelétrons atua como uma comprovacao experimental do fenémeno da ligacdo quimica,
sendo possivel indicar a quantidade de energia a ser fornecida ao sistema para remocao de elétrons.

Analisador

E(iﬂ(d’l el 0)

Amostra ’

Detector
Fonte: Adaptado de Dias e Anjos (2021).

- Aspecto tedrico

A combinacdo de orbitais atdmicos leva a formacéo dos orbitais moleculares. Uma combinagéo que reforce o
aumento da densidade eletrbnica entre os nucleos atdmicos pode ser entendida como um fendmeno de
interferéncia do tipo construtivo. Ja a diminuicdo da densidade eletronica nessa combinacgéo pode ser interpretada
como um fendbmeno de interferéncia destrutivo.

Os orbitais moleculares sdo produzidos considerando as trés dimensdes (eixos X, Y, z).




Orbitais moleculares do tipo ligantes, antiligantes e ndo ligantes sdo gerados das combinagdes de orbitais
atdmicos, cada qual com suas singularidades.

Pelos orbitais moleculares estdo distribuidos os elétrons, assim essas entidades pertencem a molécula.

Os orbitais moleculares seguem uma ordem de energia. Essa ordem de energia pode variar entre o grupo dos
atomos leves que originam as moléculas diatbmicas homonucleares (B2, C> e N2) e os 4&tomos pesados que
originam as seguintes moléculas (O, F2 e Ney).

Ordem de ligacéo, existéncia da molécula e forca de ligacéo.

- Aspecto representacional
As representacfes quimicas acerca da TOM s&o:
o o =1pls+yls
o= Pls - yls

e OL = (n. elétrons ligantes —n. elétrons antiligantes)
- 2
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Fonte: Adaptado de Barros (1992).
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Perfil conceitual ou
desenvolvimento historico do
conceito principal da UDM

Como trata Martins (2021), a mecanica quantica teve inicio em 1900 com as contribui¢des de Planck sobre a
radiacdo do corpo negro, entretanto, o desenvolvimento propriamente dito ocorreu entre 1925 e 1926 apoiado em
Pauli, Born, Dirac, Heisenberg, Schrddinger, entre outros. A Teoria do Orbital Molecular (TOM) surge ao final
da década de 1920 e em seu desenvolvimento consideramos descrever brevemente alguns grandes marcos que a
sustentam.




Ao final do século XIX, os estudos sobre as radiacBes eletromagnéticas encontravam-se em evidéncia. A
radiacdo do corpo negro consistia em um desafio para a Fisica Classica. O corpo negro ideal é um objeto capaz
de absorver toda a radiacao eletromagnética nele incidente. Um objeto com caracteristicas proximas as de um
corpo negro consiste em um forno, isolado termicamente, revestido internamente de material metalico e com um
pequeno orificio para 0 meio externo (STUDART, 2000). Toda a radiagdo nele incidente através do orificio é
refletida em seu interior. Ao ser aquecido, 0 corpo negro emite a radiacdo eletromagnética dentro de si,
reabsorvendo-a continuamente e apenas uma parte dessas emissdes escapa pelo orificio originando um largo
espectro continuo de frequéncias (STUDART, 2000). S6 que a medida que a temperatura aumenta a quantidade
de energia emitida pelo objeto também se eleva, deslocando a intensidade da radiacdo emitida para comprimentos
de onda mais curtos. Entdo, esperava-se que para comprimentos de onda baixos, a intensidade da radiacdo emitida
tenderia ao infinito. Dessa maneira, um objeto muito quente emitiria radiacfes muito altas o que ndo é condizente,
gerando o problema da “catastrofe do ultravioleta”. Assim, nao havia restri¢do da quantidade de energia a ser
transferida entre corpos (ATKINS; JONES, 2012). Em 1900, o fisico alemdo Max Planck propds outra maneira
de tratar a transferéncia de energia. Planck ponderou que quando uma radiacio de frequéncia v € gerada por um
oscilador, por exemplo, deve haver uma energia minima para que ele oscile. Assim, ndo é em qualquer
temperatura que havera energia suficiente para oscilacdo. Levando essa ideia para o sistema atdbmico, 0s &tomos
do material do corpo negro podem emitir ou absorver radiacdo eletromagnética em determinadas frequéncias, ou
seja, para haver troca de energia entre 0 atomo e o ambiente externo hd uma frequéncia caracteristica. Logo,
Planck propds uma equacéo para a transferéncia de energia E entre um sistema atdmico e a vizinhanca:

E = h.v em que h é a constante de Planck igual a 6,626x1073%].s e v é a frequéncia. Portanto, a energia é
transferida em pacotes e ndo da forma continua como a Fisica Classica tratava. Assim, ndo haveria uma catastrofe
do ultravioleta (ATKINS; JONES, 2012).

O efeito fotoelétrico descrito por Albert Einstein corrobora com a quantizagdo de energia de Planck. Einstein
observou que elétrons poderiam ser ejetados de um metal em determinadas frequéncias de radiacdo ultravioleta
incidente. Experimentalmente, o cientista notou que nenhum elétron era ejetado até que um valor caracteristico
de frequéncia da radiacdo fosse atingido, tal valor ainda dependeria do metal submetido ao teste. Atingindo-se a
frequéncia necessaria, os elétrons eram ejetados. Caso se aumentasse o valor da frequéncia da fonte de radiacao,
a energia dos elétrons ejetados aumentava também. Einstein ampliou as ideias anteriores levando ao
entendimento que a luz é composta por quantum de luz seguindo a equacao de energia de Planck.

Naquela época 0 modelo atbmico de Ernest Rutherford descrevia um pequeno ndcleo com cargas positivas
rodeado por uma zona de cargas negativas. Tal modelo falhava em relacdo as propriedades fisicas e novas
modificagOes deveriam surgir para explicar a existéncia da matéria. A partir das leis vigentes da fisica classica




aplicadas ao sistema microscopico atbmico, o ndcleo positivo e a zona negativa deveriam se chocar. Além disso,
ao considerar o elétron movimentando-se em torno do nucleo, em distancia fixa e em um movimento circular
uniforme, espera-se que haja emissdo de energia por parte do elétron, diminuindo a distancia desse para o nucleo
e ocasionando a colisdo. Porém, isso ndo ocorre. Entdo, como realizar a leitura do mundo atémico?

Niels Bohr aplicou a quantizacdo de energia ao atomo de hidrogénio. Com isso, 0 movimento dos elétrons se
dava em Orbitas e essas eram quantizadas. Por este modelo, o elétron ndo absorveria ou emitiria energia em
Orbitas chamadas Orbitas permitidas, mas manteria sua energia constante. Essas Orbitas foram quantizadas pelo
momento angular do elétron, dado como L. Desse modo, as orbitas permitidas sdo as que possuem 0 momento

angular do elétron quantizado em multiplos inteiros como dado na expresséo L = n.—— emaquen corresponde a

um ndmero quantico diferente de zero e h € a constante de Planck. A absorcéo e emisséo de energia é equivalente
a diferenca de energia entre duas 6rbitas. Nota-se 0 qudo importantes sdo os estudos de Planck e Einstein que
colaboraram para a proposta de um novo modelo atdémico para a época.

A definicdo de ligacdo quimica por Gilbert Newton Lewis veio pouco tempo ap6s o modelo atbmico de Bohr,
embora suas ideias ja aparecessem em rascunhos de 1902. Lewis explica que combinou as ideias tedricas sobre
o elétron com as leis periddicas que estudava para alguns elementos quimicos (LEWIS, 2016). Dessa
combinacdo, surgiu a proposta de que a organizacdo dos elétrons em um atomo segue o arranjo de um cubo
concéntrico. O quimico falava também sobre a possibilidade de determinados &tomos cederem elétrons a outros
para que esses completassem o cubo com 8 elétrons nos vértices (LEWIS, 2016). Da sua teoria surge o que é
chamado de octeto alguns anos depois, pois 0 &tomo tenderia a ter 8 elétrons na camada de valéncia — distribuidos
pelo cubo concéntrico (FILGUEIRAS, 2016).

Dessa forma, surge a designacdo de ligacdo quimica como o compartilhamento de pares eletrdnicos entre dois
nacleos atdbmicos. Lewis utilizou 0 modelo do 4&tomo cubico para expor a ideia de ligacdo através dos elétrons
das camadas de valéncia dos atomos. Na representacdo do modelo do atomo cubico, os elétrons ocupam 0s
veértices da figura e as arestas simulam a ligacdo entre eles (LEWIS, 2016). Desse modo, Lewis sugeriu a
representacdo da ligacdo quimica a partir do uso de dois pontos que retratassem os dois elétrons que fazem a
conexdo entre os atomos. Sua teoria de ligacdo quimica impulsionou o desenvolvimento de outras teorias para
explicacdo de uma infinidade de compostos quimicos como a Teoria de Ligacdo de Valéncia (TLV), (PEREIRA
et al., 2017). Esse desenvolvimento foi bem-visto por Lewis. Em um de seus trabalhos, o professor revela que
algumas respostas a teoria do compartilhamento ndo eram possiveis na época devido a inconsisténcia dos meios
da Fisica classica em explicar a existéncia de atomos com base em entidades positivas e negativas. Tornava-se
necessario o aprofundamento de técnicas capazes de auxiliar o entendimento dessas entidades. Isso foi possivel




devido ao avanco da mecanica quantica com contribui¢fes valiosas de Walther Heitler e Fritz London e dos
estudos de Wolfgang Pauli.

Wolfgang Pauli foi responsavel por aprimorar a fisica quantica aplicada aos elétrons. Até entdo, os dados
empiricos ndo eram justificaveis somente com as leis da fisica cléssica e, muitas vezes, inconclusiva com a
recente fisica quantica. Como mencionado, Bohr havia imposto a quantizacdo das orbitas pelo momento angular
do elétron (L) para justificar a estabilidade da existéncia atbmica. J& Arnold Sommerfeld introduziu momentos
magnéticos relacionados a0 movimento em torno de seu proprio eixo (S — momento angular de spin) e em sua
oOrbita (L — momento magnético orbital). Nessa introducdo, o elétron se moveria em érbitas elipticas em torno do
nucleo. Essas introducdes ainda ndo explicavam inteiramente os espectros atdmicos até Pauli sugerir que dois
elétrons deveriam ser encontrados em uma mesmo orbital com um conjunto diferente de nimeros quanticos.
Desse modo, o Principio de Exclusdo de Pauli organiza os estados dos elétrons em um mesmo orbital de forma
que eles ndo possuam exatamente 0 mesmo conjunto de nimeros quanticos (PEIERLS, 1960).

Outro grande responsavel pelos avancos quimicos foi o de Louis De Broglie. De Broglie escreveu trés notas
sobre a mecanica ondulatéria em 1923. Embora, em 1907, Johannes Stark houvesse associado uma frequéncia vo
a um elétron em repouso, De Broglie entendeu que havia duas frequéncias diferentes para uma particula em
movimento. Uma delas representava a oscilacdo da prépria particula e a outra estava associada a uma onda que
acompanhava o movimento. A partir de suas deducdes, De Broglie sugeriu que o movimento dos elétrons, de
forma unidimensional, teria uma onda associada. A argumentacdo matemética de De Broglie levou ao
entendimento que toda particula, com massa m e velocidade v, teria um comprimento de onda (1) associado
(ROSA, 2004). Voltando ao 4tomo de Bohr, as Orbitas eram comparadas as oscila¢fes de onda estacionaria dos
elétrons, assim 0s numeros inteiros surgiram de condicdes ondulatorias. A proposta de comportamento
ondulatorio associado a uma particula recebeu influéncia da teoria de Planck.

Entre 1925 e 1926, Erwin Schrodinger formulava uma equacdo descritiva do movimento de um elétron dando
base a toda mecanica quantica (MARTINS, 2021). Schrédinger trouxe a equacao de onda através dos estudos de
De Broglie em que uma onda era associada a uma particula. No modelo de De Broglie as particulas teriam
velocidade constante, logo havia uma limitacdo de movimento. O desafio para Schrodinger advinha de prever o
comportamento de uma particula com forcas atuantes sobre ela. Durante um seminario na Escola Politécnica de
Zurich, Peter Debye sugeriu que as ondas de De Broglie deveriam ser estudadas por meio de equagdes de onda.
Schradinger passou a tracar equacdes de onda que fossem satisfatorias com os preceitos de De Broglie. Em torno
de 6 meses, o fisico publicou 6 trabalhos sobre a mecanica ondulatéria.

T . . ~ . h 2
Schradinger foi consistente com as relagdes de De Broglie como A = ;; U= %; w=2nmvek= 7” para descrever

o estado de uma particula por uma onda ¥ (x, t). Assim, diferentes funcdes ¥ (x, t), devem estar associadas a




diferentes estados da particula e a equacdo de movimento regida por ¥ (x, t) deve ser capaz de determinar o
estado seguinte dado seu estado inicial ¥ (x, t) e as forgas que agem sobre ela. A equacdo deve ainda ser linear
em P, pois W1 + W2 sdo solugdes que remetem a interferéncias entre ondas. Além do momento e do comprimento
de onda basearem a descri¢cdo junto a condicbes da equacdo, Schrodinger adotou a conservacao de energia,
assumindo que para um sistema atbmico, a energia total é igual a somatoria das energias cinética e potencial. A
equacdo de Schrodinger, dependente do tempo e espaco, apresentada no ultimo trabalho publicado de 1926 é
apresentada abaixo:

h?  0%yY(x,t) ihdy(x,t)

% T + V(X, t).l/)(x, t) = T
Nota-se que a fungdo de onda (V) possui entdo duas partes: uma parte real O(x, y, z) € uma parte complexa (V).
Isso levaria a suposicao por Max Born de que o modulo do quadrado da fun¢do de onda (W.W*) representaria a
densidade de probabilidade de encontrar uma particula associada a uma funcdo de onda no espaco. As
quantizac@es arbitrarias dos nimeros quanticos nos modelos de Bohr e Sommerfeld foram aparecendo nas
deducBes matematicas de Schrddinger, pois o autor aplicou a equacdo a um atomo de hidrogénio baseando os
calculos em modos estacionarios de uma corda em vibragcdo. Ademais, como comentado anteriormente, pelas
funcdes de onda surgem as possibilidades de interacdes construtivas e destrutivas. Por fim, é relevante destacar
que todos esses avangos marcaram a mecanica ondulatéria como uma nova maneira de olhar o mundo em termos
de probabilidade e, ndo mais, de forma deterministica.

Werner Heisenberg foi outro grande cientista responsavel pelo avanco da mecénica quantica através do Principio
da Incerteza (PEIERLS, 1960). Pelo Principio da Incerteza, é impossivel determinar com exatiddo medidas
simultaneas de duas grandezas diferentes (ATKINS; JONES, 2012). Logo, a velocidade e a posi¢cdo de um elétron
ndo podem ser determinadas com exatiddo simultaneamente. Consequentemente, ndo se pode determinar um
caminho ou uma Orbita especifica para o elétron. O que se pode indicar sdo regides em torno do nicleo atdmico
em gue ha maior probabilidade de encontrar um elétron, ou seja, Heisenberg rompeu com a visdo de orbita
definida para o0 movimento do elétron (advinda de Bohr) para a nogédo probabilistica de posicdo do elétron. Isso
reforca a nocéo probabilistica de Schrédinger e Born com a densidade de probabilidade.

A Teoria do Orbital Molecular (TOM) procede a Teoria da Ligacdo de Valéncia (TLV). A teoria do
compartilhamento de pares de elétrons fomentou as pesquisas em torno da ligacdo quimica, pois os cientistas
buscavam compreender como duas espécies até entdo neutras constituiam uma ligagdo. Em 1927, os fisicos
alemaes Walter Heitler ¢ Fritz London publicaram um trabalho intitulado “Interaction Between Neutral Atoms




and Homopolar Binding According to Quantum Mechanic” em que descreveram a molécula de hidrogénio com
base na mecéanica quantica. Os cientistas estudaram, teoricamente, a aproximacao de dois atomos de hidrogénio
neutros no estado fundamental a uma distancia “r” entre os nucleos atdmicos (HEITLER; LONDON, 1927). Os
autores propuseram uma equacao de onda para o sistema considerando que os elétrons pertencem aos atomos em
ligacdo (HEITLER; LONDON, 1927). Ao longo do desenvolvimento da equacdo, estabeleceram que havia uma
“degenerescéncia dupla” que seriam os caminhos que o elétron pode ser representado no atomo. Assim, para um
atomo A e um atomo B, tem-se que: o elétron (A) pertence oras ao atomo A e oras ao &tomo B, enquanto o &tomo
B possui um elétron B que também pertence em um momento ao atomo A e em outro ao atomo B (HEITLER;
LONDON, 1927). Os autores destacaram que os elétrons em questdo trocam de posi¢do, mas possuem a mesma
energia em sistemas diferentes de autofuncdo (HEITLER; LONDON, 1927). Dessa descricdo advém o
comportamento da aproximacdo de dois 4&tomos em termos de energia potencial. Heitler e London (1927)
tracaram as solucdes que retratassem as interacGes energéticas de dois atomos de hidrogénio. Dessas interacoes,
partem o que atualmente se estuda sobre atracdo e repulsdo de atomos em que é possivel determinar o
comprimento e a energia de ligacdo. Segundo Hiberty, Volatron e Shaik (2008), Heitler e London usaram 0s
principios de funcBes de onda para explicar uma ligacdo covalente. Nessa descri¢do, pode-se interpretar que 0s
fisicos consideraram estruturas idnicas ou contribuic@es idnicas na formacéo de ligacOes covalentes.

Conforme Sutcliffe (1996), Linus Pauling vai além e utiliza o contexto dos célculos de Heitler e London para
sobreposicao de orbitais, ou seja, de funcdes de onda. Linus Pauling, apresentou a ideia de hibridizagéo de orbitais
a partir da sobreposicdo desses por meio da mecanica quantica. Por conseguinte, surge a TLV como uma teoria
mecanico quantico na descri¢do de ligacbes quimicas em sistemas poliatbmicos a partir do aprofundamento de
Pauling e John Slater. Ambos publicaram em 1931, a primeira imagem de ressonancia para o benzeno e
desenvolveram ainda mais as noc¢des de hibridizacdo, superposicdo e geometria molecular (HIBERTY;
VOLATRON; SHAIK, 2008). A TLV é amplamente usada pela facilidade no tratamento de ligacdo quimica ao
associar as combinagdes de func¢des de onda, entretanto, apresenta algumas limitagdes que instigaram uma certa
rivalidade com a TOM de acordo com Pereira et al. (2017). Segundo os autores, a TLV passou por um momento
de estagnacdo conceitual que culminou na fragilidade da teoria em certos aspectos, tais como a tratativa de
fendmenos magnéticos e de estado excitado e a continua necessidade em recorrer a hibridizagdo. Tais
desvantagens impulsionaram um uso crescente da TOM.

A TOM surgiu ao final da déecada de 1920 a partir da dedicacdo de Robert Mulliken e Friedrich Hund e de
relevantes contribuicdes de John Lennard-Jones e Edward Condon. O surgimento da TOM se da em um contexto
em que a teoria de ligagdo quimica antecessora —a TLV — n&o era facilmente aplicada a sistemas moleculares de
maior extensao e, anos mais tarde, forneceu dificuldades a adaptacdo em calculos computacionais (MURRELL,




2011). Por sua vez, a TOM atua matematicamente com aproximac6es que facilitam os célculos e entregam
resultados coerentes com os sistemas moleculares, auxiliando a compreensdo das estruturas eletronicas
moleculares conforme explica Murrel (2011). Ademais, a TOM complementa a TLV ao explicar fenGmenos
magnéticos e de estado excitado, como também absorve moléculas com namero impar de elétrons que, até entéo,
ndo faziam muito sentido.

Hund colaborou com a area da Quimica ao propor regras para o entendimento de espectros atbmicos. Em seus
estudos, o cientista assumiu que os elétrons circundam os nucleos, estabilizando a molécula a partir dessa troca
entre os orbitais e trouxe o que, mais tarde, chamariamos propriamente de orbitais (MURRELL, 2011).

Mulliken também trabalhou com espectroscopia e usou a antiga teoria quantica para interpretar espectros de
moléculas diatbmicas (MURRELL, 2011). O quimico observou semelhancas entre alguns espectros e reconheceu
0 desenvolvimento da velha teoria quéntica com as contribuicbes de Hund como fundamentais para a
compreensdo de estruturas moleculares, conforme Murrell (2011). Mulliken e Hund correlacionaram os estados
de uma molécula diatbmica observando a unido e separacao dos &tomos constituintes e, posteriormente, Mulliken
introduziu a nova mecanica quantica no estudo de moléculas poliatdmicas. Mulliken foi responsavel pela
proposicao do termo “orbital” em que o definiu como uma fungdo de onda para um elétron de um atomo ou
molécula (MURRELL, 2011). Ademais, classificou os orbitais como ligantes, antiligantes e ndo ligantes. De
Heisenberg, Mulliken popularizou a relacdo de ligagdes de valéncia conhecida como ordem de ligacdo
(MURRELL, 2011).

A melhor abordagem para moléculas poliatdbmicas — até entdo, um grande obstaculo para determinacéo naquela
época — partiu de um método de calculo chamado “Combinagdo linear dos orbitais atomicos (CLOA)’. Essa
combinacao linear parte de uma proposta de representar um orbital molecular para um elétron atraves da expansao
em termos de funcdes especificas das quais uma funcdo de onda € definida pelo conjunto de coeficientes dessas
funcbes (MURRELL, 2011). O conjunto de fun¢bes de onda mais comum para a expansdo sdo aquelas fungdes
centradas em atomos da molécula usando a prerrogativa de ndcleo parado (MURRELL, 2011). As funcgdes de
onda obtidas para a molécula devem ser parecidas com as funcées de onda do atomo e esse método de combinacao
dos orbitais atbmicos € o que permite obter os orbitais moleculares.

Lennard-Jones foi o primeiro a usar a CLOA de forma bastante similar aos dias de hoje e percebeu que o modelo
anterior adotado pela TLV ndo poderia descrever os fenbmenos magnéticos (MURRELL, 2011). Para um
conjunto de moléculas diatbmicas homonucleares, Lennard-Jones organizou um conjunto de funcGes de onda de
orbitais moleculares pela soma e diferenca das funcdes de onda atdbmicas classificadas com o mesmo ndmero




quantico. Anos mais tarde, para moléculas diatbmicas homonucleares, os célculos de energia para os orbitais
moleculares foram determinados em funcdo das distancias internucleares. As interpretacbes qualitativas,
conhecidas atualmente por meio dos diagramas de orbital molecular, vieram dos estudos de Lennard-Jones em
comparar as interacdes de energia dos orbitais moleculares em relacdo as energias dos orbitais atbmicos dos
atomos separados.

Ja Edward Condon calculou, pela primeira vez, a energia de orbital molecular para H> como descrito no trabalho
“The Normal State of the Hydrogen Molecule” através do método de Burrau. Isso proporcionou o valor da energia
de ligacéo e a distancia internuclear do Ho.
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ANALISE DIDATICO-PEDAGOGICA

Segundo Stefani e Tsarpalis (2009) algumas das dificuldades e concepcdes equivocadas comuns aos estudantes
da Teoria do Orbital Molecular s&o:

Orbital atbmico como camada eletronica: o orbital atbmico é uma camada, na qual, os elétrons estdo inclusos
(Stefani; Tsarpalis, 2009);

Orbital atbmico é um par de elétrons (Stefani; Tsarpalis, 2009);

Orbital atbmico como uma regido do espaco em que ha maior probabilidade de um elétron ser encontrado
(Stefani; Tsarpalis, 2009);

Orbitais atbmicos sdo representacdes graficas de funcdes de onda (Stefani; Tsarpalis, 2009);

Orbital atbmico é a probabilidade de encontrar o elétron (Stefani; Tsarpalis, 2009);

Os orbitais atdmicos se assemelham a nuvens de formato especifico (Stefani; Tsarpalis, 2009);

As nuvens eletrdnicas correspondem a representacdes exatas de entidades submicroscopicas. Os orbitais do tipo
s sdo circulares porque estdo em duas dimensdes e o0s orbitais do tipo p sdo lobos ja que estdo em trés dimensbes

Concepcoes alternativas dos (Stefani; Tsarpalis, 2009);
alunos sobre os contetdos da Os orbitais atdmicos sdo 0s mesmos para todos os atomos (Stefani; Tsarpalis, 2009);
UDM Nio h4 diferenca entre ¥ e W2 (Stefani; Tsarpalis, 2009);

Os orbitais atdmicos se relacionam somente a ligacdo covalente (Stefani; Tsarpalis, 2009);

O hidrogénio possui os orbitais 2s e 2p vazios e as ligacGes ocorrem com elétrons ocupando esses orbitais
(Stefani; Tsarpalis, 2009);

Orbitais moleculares séo orbitais atdbmicos (Stefani; Tsarpalis, 2009);

Orbitais atbmicos sdo combinados no papel gerando orbitais moleculares (Stefani; Tsarpalis, 2009);

Orbitais hibridos sdo orbitais moleculares (Stefani; Tsarpalis, 2009);

A hibridizacdo € um processo espontaneo (Stefani; Tsarpalis, 2009);

Orbitais hibridos existem na natureza (Stefani; Tsarpalis, 2009);

A hibridizacéo envolve elétrons de d&tomos diferentes (Stefani; Tsarpalis, 2009);

Uso do termo “orbital” como substituto para orbitas (Taber, 2004);

Todas as espécies querem ser como 0s gases nobres (atingir o octeto), afinal isso da estabilidade (Jenkins;
Shoopman, 2019);

Uma menor ordem de ligacao indica menor comprimento de ligagdo (Jenkins; Shoopman, 2019).




Obstéculos epistemologicos
particulares relacionados aos
contetdos da UDM

Obstaculo da experiéncia primeira
Obstaculo verbal

Obstaculo do conhecimento geral
Obstaculo do conhecimento
unitario e pragmatico

Obstaculo substancialista
Obstaculo realista

Obstaculo animista

Os obstaculos epistemoldgicos propostos por Gaston Bachelard sdo: a experiéncia primeira, verbal,
conhecimento geral, conhecimento unitario e pragmatico, substancialista, realista e animista. O obstaculo de
experiéncia primeira é carregado de imagens imediatas e faceis que, em um primeiro momento, parecem
corretas. A barreira oriunda desse obstaculo promove analogias e representacdes muitas vezes equivocadas. O
obstéculo verbal é caracterizado pelo uso de imagens, metaforas e analogias que distanciam o individuo do
conhecimento cientifico. Nesse sentido, as palavras ganham um grande destaque na oposicao a ruptura entre o
conhecimento comum e cientifico. O obstaculo do conhecimento geral parte das generalizagfes que guiam leis
gerais sem grandes questionamentos sobre a sua abrangéncia e variacBes empiricas. O obstaculo do
conhecimento unitario e pragmatico traz uma supervaloriza¢do do fenbmeno colocando a parte o pensamento
critico. Além disso, ha a necessidade de atribuir alguma utilidade ao fenébmeno. O obstaculo substancialista
atribui propriedades a uma entidade de forma a descrevé-la como um todo, desconsiderando as particularidades
e/ou as condi¢cbes quimico-fisicas. Ja obstaculo realista parte de um exagero das observacGes macroscopicas e
concretas em detrimento do comportamento microscopico prejudicando as correlagdes macro- e microscopicas.
O obstaculo animista imputa sentimentos, caracteristicas e qualidades bioldgicas a objetos inanimados. Por fim,
0 obstaculo do conhecimento quantitativo parte de um exagero no uso de dados quantitativos de forma que ndo
interfiram em um resultado.

Em livros didaticos de Quimica Geral podem ser encontrados alguns obstaculos epistemolégicos como
exemplificado abaixo:

“[...] a Teoria dos Orbitais Moleculares, na qual, o foco sdo os elétrons que se espalham pelo esqueleto nuclear
e mantém junta a colecdo de a&tomos que forma a molécula, desenvolveu-se mais do que a Teoria da Ligacdo de
Valéncia e é o procedimento quase universalmente empregado no célculo das estruturas moleculares [...]”
(ATKINS; JONES, 2012). Nesse trecho hd um obstaculo epistemoldgico do tipo animista em que uma
caracteristica bioldgica é associada com a organizacao atdbmica.

“Os orbitais atdbmicos sdo como ondas centradas em nucleos diferentes (ATKINS; JONES, 2012).” Ao tratar os
orbitais atbmicos como ondas se faz uma comparagéo que dificulta o entendimento do significado matemaético
de orbital como uma funcéo de onda. Assim, nota-se um obstaculo epistemologico do tipo verbal.

“Os orbitais moleculares sdo formados pela combinacdo de orbitais atdmicos: quando os orbitais atbmicos
interferem construtivamente, formam-se orbitais ligantes, e quando interferem destrutivamente, formam-se
orbitais antiligantes. N orbitais atdmicos formam N orbitais moleculares (ATKINS; JONES, 2012).” Para que os
orbitais moleculares sejam formados € necessario que 0s orbitais atbmicos possuam energias mais ou menos




préximas e que a sobreposi¢do desses seja efetiva. Portanto, ndo é qualquer combinacao de orbital atbmico que
ird gerar um orbital molecular, caracterizando tal trecho como sugestivo de um obstaculo epistemoldgico do tipo
conhecimento geral.

“Se mais de um orbital molecular de mesma energia estiver disponivel, os elétrons os ocupam um a um, adotando
spins paralelos (Regra de Hund) (ATKINS; JONES, 2012).” Essa descri¢do ocorre, geralmente, ao se preencher
um diagrama de orbital molecular. Entretanto, h& a possibilidade de um elétron ocupar um orbital ja ocupado.
Assim, é delicado pensar no preenchimento do diagrama como uma regra em especifico. Por isso, entende-se que
aqui ha um obstaculo do tipo conhecimento geral.

“A configuragdo do estado fundamental (N2) €, portanto:

N2: 6252 6252 I12p* 62p?.” - (ATKINS; JONES, 2012).

Nessa passagem identifica-se a configuracdo de parte da molécula N. Sabe-se pela leitura do texto que a camada
mais interna (1s) € desconsiderada dos diagramas por uma questdo de simplificacdo. Porém, a constante escrita
da camada de valéncia pode leva-los ao erro de colocar somente essa parte como a configuragdo molecular.
Portanto, entende-se que ha um obstaculo do tipo experiéncia primeira.

Representacdes graficas acerca dos orbitais sdo encontradas como a que segue abaixo (BROWN et al.; 2016). A
somatdria das funcdes de onda sem o sinal positivo ou negativo produz uma perda de significado fisico. Dessa
maneira, retrata-se um obstaculo epistemologico verbal.
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ImplicagOes para o ensino dos
conteudos de ensino da UDM
Aspectos a evitar e a reforcar

Aspectos a evitar:

Uso dos termos “hibridiza¢do” e “orbitais hibridos” como sinénimos de “orbitais moleculares”;
Uso do termo “orbital atdmico” como sinonimo de “orbital molecular”;

Associacgdo da ocorréncia de ligagdo quimica em qualquer orbital vazio;

Associacdo da representacdo grafica de orbitais como um retrato fiel da realidade quimica;

Uso da hibridizagdo como lei universal no comportamento dos atomos.

Aspectos a reforgar:

Distingdo entre os termos “orbitais atomicos” e “orbitais moleculares”;

Adocéo da hibridizacdo como um modelo para a area da quimica;

Distingdo de hibridizag8o e formacéo de orbitais hibridos com orbitais moleculares;
Consideracdes a serem levadas para a formacédo da ligacdo quimica a partir dos orbitais atbmicos;




Distingdo do termo “orbitais atdbmicos” de configuragoes eletronicas e pares de elétrons como igualdade;
Observacgédo em trés dimensoes.
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ABORDAGEM METODOLOGICA

O Ensino Fundamentado em Modelagem (EFM) se baseia em atividades que utilizem modelos como
instrumento de estudo e de desenvolvimento da Ciéncia. Os modelos comp&em teorias cientificas e fazem parte
do processo de pesquisa, promovendo discussdes e reformula¢Ges. Mas, 0 que sd&o modelos? De acordo com
Gilbert, Boulter e EImer (2000), um modelo corresponde a uma representacao parcial de uma entidade, elaborado
com um, ou mais, objetivo(s) especifico(s) e que pode ser modificado. Essa definicdo foi esmiucada por Justi
(2010) de forma a destacar o significado de um modelo. A representacdo evidencia o distanciamento de copias e
reproducdes, ou seja, um modelo representa um fenbmeno e/ou uma teoria da melhor maneira possivel para

o o o aquela época. Assim, a representacdo € parcial. Sendo uma representacdo elaborada pelo homem sabe-se que a
Principios teorico-metodologicos

da abordagem escolhida mesma possuira limitacdes e podera ser modificada conforme novos conhecimentos e necessidades emergirem e
(teorla,p_swolqglca, teoria as representacBes trazidas se mostram inadequadas perante as novas descobertas da realidade.
pedagogica, visdo de ciéncia, , o .

funcdo do sistema educacional e Consequentemente, os modelos podem ser usados para trabalhar o conteudo cientifico, gerando conhecimento e
forma de condugdo do ensino - sendo um produto da Ciéncia.

funcdes que professor e aluno ) ) . , . i . .
desempenham no processo de Na area de Ensino de Ciéncias ha 3 objetivos gerais: aprender Ciéncias, aprender sobre Ciéncias e
ensino e aprendizagem) aprender a fazer Ciéncia (Hodson, 2002). A ideia de aprender Ciéncias remete ao dominio do conhecimento

cientifico. Ao aprender sobre Ciéncias demanda-se o conhecimento da Histdria, Filosofia e Metodologia da
Ciéncia. Aprender a fazer ciéncias refere-se a conexdo do individuo a participacdo em atividades que promovam
conhecimento cientifico (Hodson, 2002). Esses objetivos gerais alinham-se ao papel dos modelos e da
modelagem. De acordo com Justi e Gilbert (2002), os estudantes devem conhecer a natureza, as abrangéncias e
limitages dos modelos para aprender Ciéncias. Para aprender sobre ciéncias, é necessario avaliar os modelos
que se interligam ao desenvolvimento e ao resultado de uma pesquisa cientifica. E, para aprender a fazer ciéncia,

representar a realidade e estuda-la, é necessario criar, expressar e testar modelos.




Justi (2010) explica que os objetivos de um modelo se interligam ao publico-alvo e a entidade a ser

modelada. De forma geral, para a Quimica, os principais objetivos relacionados a producdo de um modelo séo:

e asimplificacdo de entidades complexas;

e amelhora na comunicagéo de ideias e na visualiza¢do de entidades abstratas;

e afundamentacdo a proposicéo e interpretacdo de experimentos sobre a realidade;

e atuar como mediador entre a realidade modelada e as teorias, fundamentando a elaboracdo de explicagdes

e previsdes (VOSNIADOU, 2002; JUSTI, 2010).

E por meio da modelagem que os alunos participam de atividades de criacio, expressao, teste e reformulacéo de
modelos. Para essas atividades, é importante destacar o quao deve ser bem compreendido que os modelos se
aplicam para descricdo de objetos e fendmenos concretos ou abstratos. Além do mais, todos os pontos discutidos
no gue tange a representacdo, a funcionalidade e as modificacdes devem ser claras. A atividade de modelagem é
composta por algumas etapas que ndo trazem consigo rigidez estrutural, porém, em literatura se sugere que se
facam presentes:

e Elaboracdo do modelo;

e Expressdo do modelo;

e Teste do modelo;

e ldentificacdo de abrangéncias e limitagdes.
A elaboracdo do modelo parte da observacdo de um fenémeno abstrato ou concreto com a possibilidade de uso
de dados empiricos. Desse contato, elabora-se um modelo mental que pode partir de modelos pré-existentes ou
ndo. Esse modelo devera ser expresso de alguma forma, sendo de maneira verbal, gestual, concreta, matematica
ou visual. Posteriormente, o0 modelo deve ser testado. O teste pode ser empirico ou mental de acordo com a

disponibilidade de recursos e o proprio objeto de estudo. A identificacdo de abrangéncias e limitacdes envolve a




socializagdo de respostas e 0 reconhecimento de etapas a serem modificadas. A socializacdo dos modelos
promove o dialogo de estudantes com seus pares, o professor e o proprio conhecimento.

Enquanto a postura do estudante é incentivada a ser ativa apoiada em relagdes e reconstrucdes durante o processo
de modelagem, a do docente € orientar as etapas, incentivar e instigar o desenvolvimento do modelo com

perguntas de forma que o aluno faca correlac@es e desenvolva o pensamento cientifico.
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TITULO, OBJETIVOS DE APRENDIZAGEM E SEQUENCIAS DIDATICAS

Titulo da UDM

Teoria do Orbital Molecular: um modelo cientifico para abordagem de ligacdes quimicas

Objetivos previstos
em Orientacdes
Curriculares
Oficiais

Dos contetdos curriculares basicos em Quimica almeja-se que o Bacharel atenda, de acordo com o Parecer CNE/CES
1.303/2001, as seguintes tematicas:

- Propriedades fisico-quimicas das substancias e dos materiais;

- Estrutura atdbmica e molecular;

- Analise quimica (métodos quimicos e fisicos e controle de qualidade analitico);

- Termodin&dmica quimica;

- Cinética quimica;

- Estudo de compostos organicos;

- Organometalicos;

- Compostos de coordenacdo;

- Macromoléculas e biomoléculas e
- Técnicas de basicas de laboratorio.

Objetivo da UDM

Analisar a Teoria do Orbital Molecular como um modelo cientifico de ligacdo quimica organizando informacdes para sua
elaboracdo e diferenciacdo da Teoria de Ligacdo de Valéncia.

Titulo das SD*

Tempo
Aproximado
(em aulas)

Objetivo das SD Conteudo Programatico das SD

1. Modelos e
desenvolvimento
historico rumo a TOM

Entender o que sdo modelos e a importancia desses no
meio cientifico, interpretando atividades de
modelagem e exemplificacdes.

Interpretar os aspectos historicos que colaboraram
para a elaboracdo da Teoria do Orbital Molecular,
explicando as contribuic@es e relacionando-as.

- Modelos;
- Modelos na Ciéncia;
- Desenvolvimento da TOM.

2 aulas (100
min)

Lembrar 0 que sdo orbitais e as interferéncias
construtivas e destrutivas desses na formulacdo da
ligacdo quimica, reconhecendo as relagbes existentes
entre ambos.




2. A TOM como um

Interpretar a ligacdo quimica explicando a Teoria do
Orbital Molecular com o auxilio da modelagem e dos
diagramas para moléculas diatdmicas homonucleares.

- Ligagdo quimica;
- Diagramas de orbital molecular para moléculas

modelo para a homonucleares; 2 aulas (100
:_nter;zretag,ao_ da Aplicar as relagbes de ordem de ligacdo e | Ordem de Ilgggao; ] . min)
'gacao quimica reenchimento de orbitais antiligantes, executando | - Espectroscopia de fotoeletrons;
P nento de > anmiigantes, EXCCANAo | orpitais HOMO e LUMO.
um exercicio direcionado as espécies de nitrogénio.
3. Amplitude do uso Anahgar a TOM em EXercicios de Ilgagaq quimica |- Paramagnetismo e diamagnetismo;
< organizando 0s procedimentos necessarios na ) - i _
da TOM na relagéo de « . . x - Reconhecimento de fendmeno de estado excitado;
caracteristicas iunto elaboracdo dos diagramas junto a correlagdo dos | Inversio siama-pi- 2 aulas (100
J orbitais HOMO/LUMO com a energia de ionizagéo e gma-pl, min)

aos diagramas de
orbitais moleculares

afinidade eletronica e a atribuicdo de orbitais
moleculares e caracteristicas magnéticas.

- Diagramas de orbital molecular para moléculas
heteronucleares.
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Titulo da SD1

SELECAO DAS ESTRATEGIAS DIDATICAS E DAS ESTRATEGIAS DE AVALIACAO

Modelos e desenvolvimento historico rumo a TOM

Objetivo da SD

Entender o que sdo modelos e a importancia desses no meio cientifico, interpretando atividades de modelagem e exemplificaces.

Interpretar os aspectos historicos que colaboraram para a elaboracao da Teoria do Orbital Molecular, explicando as contribuigdes e

relacionando-as.

Lembrar o que s&o orbitais e as interferéncias construtivas e destrutivas desses na formulacéo da ligacdo quimica reconhecendo as
relacdes existentes entre ambos.

Estratégia de

Avaliacdo processual através da entrega dos modelos expressos por grupos e da atividade sobre o desenvolvimento da TOM.

Avaliacdo
Dia/Aula* Estratégia Conteudos de ensino Tempo / Descri¢éo das Recursos Materiais de
Didatica Atividades / Organizacéo da Sala Didaticos Aprendizagem/
de Aula Instrumento de
avaliacdo
Aula 1 (50 min | Utilizacdo de Modelos; 5 min: organizacdo da sala e Sala de aula; Atividade de
iniciais) modelos. Objetivos da criagéo de chamada; Uso de modelagem em grupo
um modelo; 10 min: explicacdo e discussdo computador e (descrita na secao
Etapas de modelagem; sobre o que sdo modelos e quais projetor; Apéndice).
Modelos cientificos. séo 0s objetivos de sua utilizacdo Caixa misteriosa.
na Ciéncia;
25 min: atividade de modelagem
“Caixa misteriosa” a ser realizada
em grupos com 5 integrantes;
10 min: discusséo e
reconhecimento de modelos
cientificos.
Aula 1 (50 | Historiae Histdrico do 25 min: explicacdo e discussdo de Sala de aula; Exercicio individual
minutos Filosofia da desenvolvimento que momentos histdricos importantes Uso de (descrito na secéo
restantes) Ciéncia. culmina na Teoria do para o desenvolvimento da TOM computador, Apéndice).

Orbital Molecular
(TOM);

com uso de atividade guiada pelo
professor;

projetor e editor
de planilhas.




Reviséo sobre o 15 min: discusséo para reviséo do
significado de orbital, significado de orbital, ondas e
ondas e interferéncia. interferéncia.
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SELECAO DAS ESTRATEGIAS DIDATICAS E DAS ESTRATEGIAS DE AVALIACAO

A TOM como um modelo para a interpretacdo da ligacdo quimica

Titulo da SD2

Objetivo da SD

Interpretar a ligacdo quimica explicando a Teoria do Orbital Molecular com o auxilio da modelagem e dos diagramas para moléculas
diatbmicas homonucleares.

Aplicar as relacbes de ordem de ligagdo e preenchimento de orbitais antiligantes, executando um exercicio direcionado as espécies

periddica.

apagador.

de oxigénio.
Estratégia de | Avaliacdo processual a partir dos modelos expressos pelos alunos junto ao exercicio direcionado.
Avaliacdo
Dia/Aula* Estratégia Conteudos de ensino Tempo / Descricéo das Recursos Materiais de
Didatica Atividades / Organizacéo da Sala Didaticos Aprendizagem/
de Aula Instrumento de
avaliacdo
Aula 2 (50 min | Uso de modelos; | Interpretacdo da ligacdo | 5 min: organizacao da sala e Sala de aula; Atividade de
Iniciais) quimica para a Teoria do | chamada; Uso de modelagem em grupo
Orbital Molecular; 10 min: retomada das ideias computador e (descrita na secao
principais do dia anterior; projetor; Apéndice).
Aula expositiva- | Ordem de ligacéo; 15 min: atividade de modelagem Uso de lousa,
dialogada. sobre a ligagdo quimica em canetas e
Elaboracdo de diagramas | moléculas de hidrogénio e hélio; apagador.
de orbital molecular para | 20 min: explicacdo e construcéo
moléculas diatdbmicas dos diagramas de orbital molecular
homonucleares do para moléculas diatbmicas
primeiro e segundo homonucleares do primeiro e
periodo da tabela segundo periodo da tabela
periddica. periodica.
Aula 2 (50 min | Aula expositiva- | Diagramas de orbital 20 min: continuacdo da abordagem | Sala de aula; Exercicio individual
restantes) dialogada. molecular para a diagramas de orbital molecular Uso de sobre a estabilidade de
moléculas diatdmicas para moléculas diatbmicas computador e espécies de nitrogénio
homonucleares do homonucleares do primeiro e projetor; (descrito na secéo
primeiro e segundo segundo periodo da tabela Uso de lousa, Apéndice).
periodos da tabela periddica; canetas e




10 min: célculo de ordem de
Ordem de ligagédo e ligacdo e relacdo com a forca e
relagdo com forca e comprimento da ligagdo para as
comprimento de ligacdo; | moléculas diatémicas;

10 min: abordagem da

Espectroscopia de espectroscopia de fotoelétrons

fotoelétrons; como método para validacdo da
TOM e correlagcdo com a primeira

Orbitais moleculares energia de ionizagéo;

HOMO e LUMO. 10 min: explicacdo do que sdo 0s

orbitais moleculares HOMO e
LUMO e suas relagbes com as
propriedades periddicas energia de
ionizacdo e afinidade eletronica.

Referéncias
(fundamentacéo
das estratégias
didaticas e de
avaliacao
escolhidas)
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MAHAN, B. M.; MYERS, R. J. Quimica - um curso universitario. 42 Ed. Sdo Paulo: Edgard Blucher, 2003. 604 p.
MIESSLER, G. L.; FISCHER, P. L.; TARR, D. A. Quimica Inorgéanica. 5% Ed. Sdo Paulo: Pearson, 2014. 649 p.

JUSTI, R. Modelos e Modelagem no Ensino de Quimica: Um olhar sobre aspectos essenciais pouco discutidos. In: SANTOS, W. L.
P.; MALDANER, O. A. (Orgs.). Ensino de Quimica em Foco. 3% Ed. ljui: Unijui, 2010. Cap. 8, p. 209-230.




Titulo da SD3

SELECAO DAS ESTRATEGIAS DIDATICAS E DAS ESTRATEGIAS DE AVALIACAO

Amplitude do uso da TOM na relacdo de caracteristicas junto aos diagramas de orbitais moleculares

Objetivo da SD

Analisar a TOM em exercicios de ligagdo quimica organizando os procedimentos necessarios na elaboracdo dos diagramas junto a
correlagédo dos orbitais HOMO/LUMO com a energia de ionizacao e afinidade eletronica e a atribuicdo de orbitais moleculares e
caracteristicas magneticas.

Estratégia de

Avaliagéo processual a partir dos modelos expressos pelos alunos junto a discussao das atividades.

Avaliacdo
Dia/Aula* Estratégia Conteudos de ensino Tempo / Descricdo das Recursos Materiais de
Didatica Atividades / Organizacdo da Sala Didaticos Aprendizagem/
de Aula Instrumento de
avaliacdo
Aula 3 (50 min | Uso de modelos; | Paramagnetismo e 5 min: organizacdo da sala e Sala de aula; Atividade de
Iniciais) diamagnetismo das chamada; Uso de modelagem (descrita na
moléculas de oxigénio; | 5 min: retomada da ideia de computador e secdo Apéndice) em
construcdo de diagramas de orbital | projetor; grupos com 5
Aula expositiva- | Inversdo sigma-pi; molecular; Uso de internet; estudantes.
dialogada 15 min: atividade de modelagem Uso de lousa,
Aparecimento de cor sobre o paramagnetismo do canetas e
como fendmeno de oxigénio; apagador.
estado excitado. 10 min: explicacdo dos motivos de
haver a inversao sigma-pi na
transicdo de diagramas do N2 para
0 Oy;
5 min: reconhecimento de
fendmenos excitados em
diagramas;
10 min: diagramas de orbital
molecular para moléculas
heteronucleares.
Aula 3 (50 min | Método de Diagramas de 15 min: execucéo da atividade em | Sala de aula; Atividade em grupo
restantes) trabalho de grupo. | moléculas diatémicas grupo; Uso de (descrita na secao

heteronucleares;

35 min: discussao da atividade.

computador e
projetor;

Apéndice).




Uso de lousa,
canetas e
apagador.

Referéncias ATKINS, P.; JONES, L. Principios de Quimica: questionando a vida moderna e 0 meio ambiente. Porto Alegre: Bookman, 2012.
(fundamentacao | 1055 p.
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didaticas e de , R. gem no !Ensmo e Qu_lmlca. Um olhar so re gspeqt_os: essenciais pouco discutidos. In: SANTOS, W. L.
avaliacio P.; MALDANER, O. A. (Orgs.). Ensino de Quimica em Foco. 3% Ed. ljui: Unijui, 2010. Cap. 8, p. 209-230.

escolhidas) LEE, J. D. Quimica inorganica ndo tao concisa. 5 ed. Sdo Paulo: Edgard Blicher, 1999. 527 p.

LIBANEO, J. C. Didatica. S&o Paulo: Cortez, 1990. 288 p.




ATIVIDADES

ATIVIDADE 1

Divididos em grupos, os estudantes deverdo propor modelos para o contetdo da caixa

misteriosa a partir de etapas a serem realizadas na sequéncia:

a) Nao se pode chacoalhar a caixa — primeiro modelo.
b) Chacoalhem a caixa — segundo modelo.

¢) Uso de um imad — terceiro modelo.

ATIVIDADE 2

1) Construa uma linha do tempo que apresente, resumidamente, as principais
caracteristicas que levaram a origem da Teoria do Orbital Molecular (TOM). Destaque as
palavras principais dessas caracteristicas mencionadas por vocé. Ndo se esqueca de
elencar datas e nomes dos cientistas envolvidos em sua linha do tempo. Em seguida,
selecione a0 menos 3 acontecimentos e explique a importancia desses para a TOM
relacionando-0s em uma pequena descri¢do de no maximo 15 linhas.

2) O estudo das ligacdes quimicas envolve os orbitais, as interferéncias construtivas
e destrutivas das funcdes de onda e a nocao probabilistica de um elétron. Descreva como
esses assuntos se relacionam e colaboram na interpretacdo do que vem a ser a ligagédo
quimica.

Instrucoes:
- Exercicio individual.

- Entrega na proxima aula em folha.

ATIVIDADE 3

Elabore um modelo que explique a existéncia ou ndo existéncia da molécula de

hidrogénio com base nas teorias de ligacdo quimica (Passo 1).

Faca 0 mesmo para explicar a existéncia ou ndo existéncia da molécula de hélio (Passo
2).



ATIVIDADE 4

Classifique a estabilidade das espécies abaixo em ordem crescente e justifique a sua

escolha com base na Teoria do Orbital Molecular.
N2, N27, N> e No*
Instrucdes:
- Exercicio individual.

- Entrega em aula.

ATIVIDADE 5

Na escola, Marie teve a sua disposi¢do 0s seguintes materiais:

e Prato;

« Agua;

 Detergente;

« Canudo;

o Ima.

Marie colocou um pouco de agua e detergente no prato. Em seguida, usou o

canudo para formar uma bolha de ar na dgua com detergente e aproximou um ima.

Ar N

e . — - ———

Fonte: Elaboracao propria.

De posse dessas informacdes e do conhecimento quimico acerca das teorias de ligagdo
quimica, proponha um modelo que prediga se houve ou nédo interagéo entre a bolha de ar

e 0ima.

Posteriormente, Marie fez outra bolha, mas, dessa vez, utilizou o cilindro de gas
oxigénio e, novamente, aproximou um ima. Houve interagéo entre a bolha e o ima. (Passo

2 com exibig&o de video sobre o paramagnetismo do gas oxigénio).



Fonte: Elaboracéo prépria.

ATIVIDADE 6

Em grupos e através de um sorteio, os estudantes receberdo uma questdo a ser
discutida. A atividade é mediada pelo professor que pode auxiliar os alunos. Cada

resolucdo sera socializada com a sala a fim de ser discutida.
Questao 1.
Acerca dos elementos que compdem a TOM:

a) Diferencie os orbitais hibridos dos orbitais moleculares;
b) Conclua como os orbitais atbmicos se relacionam com os orbitais moleculares
promovendo a liga¢do quimica e compare o uso desses na TOM com o uso na TLV;

c) Organize a inversdo sigma-pi de acordo com a carga nuclear efetiva.

Questdo 2.
Esboce o diagrama de orbitais moleculares para o 6xido nitrico.

Compare esse modelo elaborado através da TOM com o modelo fornecido pela

TLV para essa molécula apontando conclusoes.
Dados:
N(Z=7)

0(Z=8)

Questdo 3.

Esboce o diagrama de orbitais moleculares para o fluoreto de hidrogénio.

Identifique todos os orbitais atdbmicos e moleculares. Represente por meio de um desenho



a combinacao dos orbitais atbmicos envolvidos com a ligacdo quimica estabelecida entre

0 hidrogénio e o fluor.
Dados:
H((Z=1)

F(Z=9)

Questao 4.

A partir dos diagramas de orbital molecular, diferencie porque o ion O2" tem maior
forca de ligacdo que o O2. Em seguida, explique o motivo do ion N2* ter menor forca de

ligacdo comparado ao No.

Questéo 5.

Através do diagrama de orbitais moleculares para o gas cloro atribua uma
provavel transicdo eletrbnica que possa justificar o aparecimento da cor amarelo-
esverdeada e diferencie essa perspectiva fornecida pela TOM com as possibilidades da
TLV.

Questéo 6.

Sabendo que as energias de afinidade eletronica dos halogénios F, CI, Br e | séo
préximas, represente por meio de um grafico como devem se comportar as energias de
ionizacdo desses atomos. Nesse grafico atribua a relacdo dessas propriedades periodicas
com os orbitais HOMO e LUMO e conclua como isso ajuda a explicar a
eletronegatividade desses atomos.



Termo de Consentimento Livre e Esclarecido

Vocé estd sendo convidado para participar da pesquisa “O ensino da Teoria do Orbital
Molecular em moléculas diatdmicas: uma proposta para o ensino superior’, sob
responsabilidade de Joana Souza Oliveira Galavotti (aluna de pds-graduacdo do curso
doutorado em Quimica) e Marco Aurélio Cebim (orientador e professor da disciplina).
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interpretacdo dos dados se darad por meio da andlise de conteudo de Laurence Bardin, uma
metodologia usada para descrever e interpretar o contetdo de textos e documentos. VVocé
tem o direito de solicitar esclarecimentos sobre os procedimentos, antes e durante a
realizacdo da pesquisa. Afirmamos nosso compromisso em nao promover a identificacdo
dos sujeitos e quaisquer despesas financeiras ou materiais dos envolvidos, bem como os
riscos de dano fisico, moral ou ético. Ainda assim, é possivel que haja ao longo das aulas
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acerca dos conhecimentos quimicos ja trabalhados no decorrer do curso ou em
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Todas as respostas serdo devidamente armazenadas a fim de manter a privacidade, o
sigilo, a confidencialidade e o anonimato do participante. Tais documentos serdo
armazenados em local arejado e limpo, livre de poeira, calor, umidade e alimento, sob
protecdo da exposicdo solar e de produtos quimicos. Serdo utilizadas pastas de plastico
com tamanho maior que o documento para ndo o amassar. As folhas ndo seréo dobradas

para que nao se tornem mais frageis e procurar-se a evitar o uso de grampeadores e clipes



de metal que podem enferrujar. Somente 0s pesquisadores do projeto, que se
comprometeram com o dever de privacidade, sigilo, confidencialidade e anonimato teréo
acesso aos seus dados e ndo fardo uso destas informacOes para outras finalidades, sendo
que qualquer dado que possa vir a identifica-lo sera omitido na divulgacédo dos resultados.
A qualquer momento vocé pode desistir de participar e retirar seu consentimento. Sua
recusa nao trard nenhum prejuizo em sua relacdo com o pesquisador ou com a instituicao.
Espera-se que o projeto contribua de modo que a intervencdo educativa possibilite um
amplo entendimento sobre a Teoria do Orbital Molecular a partir de uma sequéncia de
aulas planejadas e organizadas a partir de uma Unidade Didatica Multiestratégica,
destacando ao longo das aulas as interpretagdes sobre ligacdo quimica, fenbmenos de
estado excitado, diamagnetismo e paramagnetismo, ordem de ligacéo e estabilidade. A
proposta de abordagem da Teoria da Orbital Molecular e os dados resultantes da aplicacédo
serao apresentados em tese, colaborando com a area de Ensino em Quimica na proposi¢édo
de um material e nas discussdes que venham a surgir.

Vocé receberd uma via deste termo no qual constam o telefone e o endereco do
pesquisador principal, podendo tirar suas duvidas sobre o projeto e sua participacao, agora
ou a qualquer momento.

Dessa forma, vocé foi esclarecido sobre os objetivos da pesquisa, 0s procedimentos que
serdo utilizados e riscos. As informacdes obtidas através dessa pesquisa serdo
confidenciais e asseguramos o sigilo sobre sua participacdo. Vocé esta ciente do direito
assegurado de ndo participar, ou de interromper a participacdo no momento que achar
necessario, além da garantia de indenizacdo por eventuais danos decorrentes da
participacao nessa pesquisa, nos termos da legislacéo civil (Cédigo Civil Lei 10.406 de
10/01/2002).
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