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Interactive molecular visualization for study situations
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Resumo

A quimica estrutural pode ser discutida com
substancias aromaticas, aplicando os recursos digitais
PUBCHEM — banco de dados de informacoes
quimicas com estruturas 3D interativas, SDBS —
banco de dados de espectros de RMN-H e IV
experimentais, NMRDB- simulador de espectros
de RMN-'H com inteligéncia artificial (IA), para a
elaboracdo de atividades interativas que promovam
a visualizacdo molecular em situacbes de estudo
(SE). Foram selecionadas cinco substancias sendo
que quatro delas formam dois pares de isdmeros
estruturais, um par com a composicao C.H, O, com
grupos funcionais distintos, o formato de isobutila —
aroma da amora e o etanoato de butila — aroma da
macd; o segundo par tem a formula quimica C,H, O,
acetato de benzila — aroma da pera e fenilacetato de
metila—aroma de mel, tendo as duas moléculas grupos
funcionais idénticos. Foi sugerido o uso combinado
de recursos digitais como objetos de aprendizagem
(OAs) para a visualizacdo direta (PUBCHEM) e
indireta das estruturas quimicas (NMRDB e SDBS)
dessas moléculas, como uma introducdo a analise de
espectros de RMN-H usando a inteligéncia artificial
do simulador NMRDB para atividades interativas em
uma SE envolvendo quimica estrutural na formacao
inicial ou continuada de professores de quimica. Além
de proporcionar a visualizacdo molecular, na préatica
da quimica, a atividade interativa apresentada pode
contribuir para o desenvolvimento da curiosidade
cientifica, da argumentacdo com base em fatos,
dentre outras competéncias gerais da Base Nacional
Comum Curricular (BNCCQ).
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Abstract

Structural chemistry can be discussed with aromatic
substances by applying digital resources PUBCHEM
- chemical information database with interactive 3D
structures, SDBS - database of experimental TH-NMR
and IR spectra, NMRDB- simulator of M- NMR
with artificial intelligence (Al), for the development
of interactive activities that promote molecular
visualization in study situations (SE). Five substances
were selected, four of which form two pairs of
structural isomers, one pair with the composition
C,H,,O, with distinct functional groups, the isobutyl
formate - blackberry aroma and the butyl ethanoate
- apple aroma; the second pair has the chemical
formula C,H, O,, benzyl acetate - pear aroma and
methyl phenylacetate - honey aroma, both molecules
having identical functional groups. The combined
use of digital resources as learning objects (LOs) for
the direct (PUBCHEM) and indirect visualization of
chemical structures (NMRDB and SDBS) of these
molecules was proposed, exemplifying an introduction
to the analysis of 'H-NMR spectra with the Al of
the NMRDB simulator, for interactive activities in
a SE with structural chemistry in the training (initial
or continuing) of chemistry teachers. In addition to
providing molecular visualization in the practice of
chemistry, the interactive activity presented can
contribute to the development of scientific curiosity,
argumentation based on facts, among other general
skills of the National Common Curricular Base (Base
Nacional Comum Curricular -BNCC).
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Introducao

s desafios no ensino de ciéncias motivam as investigacdes em busca de solugdes aos

problemas inerentes a educacao quimica, como a atualizacao de curriculos para que

os conteudos sejam contextualizados, ricos em significados e sentidos, dentro das
formas de pensar convencionais e atuais da ciéncia.

Ensinar o pensamento quimico para a leitura do mundo pode ser orientado pelas
grandes ideias da quimica propostas por Talanquer (2016), pois apesar do seu vasto e
complexo conteudo, a quimica é praticada para responder trés grandes grupos de questdes,
que estdo focadas naidentificacdo, caracterizagdo e quantificagcdo das substancias quimicas.
No mundo macroscépico, as propriedades fisico-quimicas distintas de cada substancia
contribuem para as etapas preliminares de identificacdo e caracterizacdo. A busca por
respostas inequivocas € facilitada quando se tem conhecimento das estruturas moleculares
das substancias a serem identificadas. Essas informagdes estruturais sdo inferidas por
meio de experimentos envolvendo a interacdo da radiacdo eletromagnética com a matéria
via métodos espectroscopicos (McMurry, 2004; Bruice, 2006).

Considerando que a natureza da quimica esta ligada a relacdo estrutura-atividade das
substancias, o entendimento de conceitos cientificos basicos de como um arranjo especifico
de atomos é determinado e as implicacdes cientificas, éticas e sociais desse conhecimento,
sé parte de um dos eixos estruturantes da alfabetizacio cientifica (Sasseron e Carvalho,
2011). Portanto, a introducdo aos métodos espectroscopicos de RMN-'H (ressonancia
magnética nuclear de proton) e infravermelho (IV) para a caracterizacdo de moléculas
organicas simples é relevante para a formacao de professores de quimica.

No entanto, a questdo é como introduzir os conceitos cientificos basicos de
identificacdo de estruturas quimicas durante a formag¢ao docente para o ensino médio? Uma
abordagem sugerida ¢ a Situacdo de Estudo (SE), uma proposta de ensino contextualizada,
com relevancia social, rica em conceitos para conectar as explicacdes cientificas com o
contexto dos alunos, com metodologias e abordagens diversificadas, para ensinar e aprender
o pensamento quimico (Maldaner et al., 2007; Lauxen et al., 2015; Caetano e Lindemann,
2014; Miiller e Maldaner, 2013). Segundo Locatelli, Zoch e Tretin (2015), ao trazer uma
sintese de saberes cientificos para o ensino basico, possibilitando a compreensado da
ciéncia no cotidiano, a SE fortalece a alfabetizacao cientifica. Nesse sentido, as moléculas de
substancias com aromas tipicos de frutas e alimentos regionais se apresentam promissoras
para as atividades de uma SE para contribuir com a leitura do mundo natural.

Uma investigacao focada nas estruturas de odorantes revelou que as moléculas com
maior complexidade estrutural sio as que apresentam mais notas olfativas. Por outro
lado, os odorantes pouco agradaveis sdo de substancias de baixa complexidade (Kermen
etal., 2011). Esses dados exemplificam que, as explicacdes cientificas, por exemplo, sobre
a origem de um odor agradavel, requerem o entendimento na natureza atdbmico-molecular
dessa substancia.

As dificuldades para o entendimento do nivel atdmico molecular sdo conhecidas,
por isso, sdo alvos de investigacdes em educacdo quimica (Barnea e Dori, 1996; Gilbert,
2005; Jones e Kelly, 2015). Ademais, a organizagao tradicional do contetido para ensino da
quimica, tende a diminuir o interesse dos alunos por essa ciéncia, pois nao facilita a sua
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compreensdo (Talanquer, 2016). Na maioria das escolas, o modelo pedagégico utilizado
nas aulas de quimica ainda segue a linha tradicional, ou seja, prioriza a memorizagio e a
reproducdo dos contetidos sem significados. Por outro lado, a natureza da aprendizagem
e ensino da quimica envolve trés niveis de conhecimento: o macroscépico, o simbélico e
o submicroscopico, ou seja, o nivel particulado da matéria ou o nivel atdbmico molecular
(Johnstone, 1993; Taber, 2013). Nesse sentido, o uso de objetos de aprendizagem (OAs)
pode facilitar o ensino e aprendizagem ativa tecnoldgica da quimica, conectando os niveis
macroscopico e atdbmico molecular, para estimular o raciocinio, criar oportunidades de
exploracdo e questionamentos, bem como para aprendizagem profunda, com engajamento
e maior interatividade dial6gica entre professores e alunos (Silva, Fernandes e Nascimento,
2007; Leite, 2020). Isso posto, a proposta é de intervencdo para a aprendizagem do
pensamento quimico conectando aromas, fatos do cotidiano (nivel macro), com os niveis
simbolico e atdbmico-molecular, fundamentada na teoria da natureza particulada da matéria
(Williamson, 2008).

Com esse intuito, foram selecionadas moléculas pequenas, de mesma composicao,
que com poucas altera¢des estruturais apresentam propriedades diferentes, o que pode
despertar a curiosidade cientifica, criar oportunidades para o desenvolvimento das
competéncias gerais da Base Nacional Comum Curricular (BNCC) relacionadas com a
curiosidade cientifica, compreensao e utilizacdo de tecnologias digitais de informacao e de
argumentacdo com base em fatos, dados e informagdes confiaveis (Brasil, 2018).

Os recursos tecnolégicos sugeridos para a visualizagdo atbmico molecular sdo: 1)
PUBCHEM - banco de dados de informagdes quimicas com estruturas 3D interativas; 2)
NMRDB - simulador de espectros de RMN-'H online e 3) SDBS-banco de dados espectrais
experimentais. O simulador NMRDB merece destaque porque é um exemplo de inteligéncia
artificial (IA) interativa que faz previsdes espectrais a partir de estruturas quimicas (Banfi
e Patin, 2008; Ferreira et al., 2017).

Desse modo, pretende-se apresentar e discutir os potenciais e limitagcdes dos
recursos digitais como OAs para a visualizacdo direta (PUBCHEM) e indireta de estruturas
quimicas (NMRDB e SDBS) de moléculas pequenas e com aromas diferentes, exemplificar
a analise preliminar de espectros de RMN-'H com a IA do NMRDB, visando a elaboracéo
de atividades interativas em uma SE com a quimica estrutural na formacao (inicial ou
continuada) de professores de quimica, para o desenvolvimento do pensamento quimico e
da curiosidade cientifica, conectando os aromas com a visualizagdo molecular.

Metodologia

A pesquisa-acdo (Hunter, 2007) foi elaborada durante Seminarios Tematicos II do curso
Licenciatura em Quimica da Unimes Virtual. A necessidade identificada foi a da criacao
de uma proposta de alfabetizagdo cientifica sobre como as estruturas das substancias
quimicas sao identificadas, com uma abordagem nao focada na teoria das espectroscopias
de RMN e IV, mas em como a quimica é praticada (Talanquer, 2016). Tendo em vista a teoria
da natureza particulada da matéria, essas técnicas espectroscopicas fornecem os dados
que conectam os niveis macro, simbélico e atbmico molecular do pensamento quimico
(Williamson, 2008). O PUBCHEM é o recurso com diferentes modelos interativos para a
visualizagdo do nivel atdbmico molecular, podendo contribuir para o desenvolvimento da
habilidade de metavisualizacao (Gilbert, 2005).
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A primeira etapa da pesquisa foi para a construgio de saberes com a abordagem da
investigacdo guiada sobre os fundamentos da espectroscopia molecular, para diferenciar
os potenciais e as limitacoes das técnicas UV-VIS, RMN-!H e IV com questdes elaboradas
com o apoio docente. Na segunda etapa o foco esteve na escolha e justificativa dos pares
de isdmeros. Nessa fase os recursos digitais foram explorados para a coleta de dados com
as substancias escolhidas. A terceira etapa foi dedicada para elaboracdo da proposta da
atividade interativa para o contexto de uma SE sobre a quimica estrutural com os dados
coletados. A atividade proposta foi dividida em quatro itens: 1) interagdo com o PUBCHEM
para o desenvolvimento da metavisualizacdo das diferentes representacdes estruturais do
mentol e dos dois pares de isdbmeros, C.H, O, com grupos funcionais distintos, o formato

10 72
de isobutila - aroma da amora e o etanoato de butila - aroma da ma¢ad e C;H, O, com

grupos funcionais idénticos, acetato de benzila - aroma da pera e fenilacetato dlg riletila
- aroma de mel; 2) consulta do banco de dados SDBS - para compara¢ao dos espectros
de IV e a identificacdo das limita¢des dessa técnica para distincdo entre dois ésteres com
a composicdo C,H, 0,, 3) andlise interativa dos espectros de RMN-'H simulados com a IA
do NMRDB para a observagao das diferencas entre os dois espectros dos isdmeros com a
composi¢do C,H, 0., 4) consulta do banco de dados SDBS - espectros de RMN-'H dos dois

ésteres e comparacao desses dados experimentais com as simula¢cdes do NMRDB.

Resultados e Discussao

Considerando a elaboracao de uma SE, na formacao inicial ou continuada de professores,
bem como para o ensino médio, o uso de ferramentas interativas como NMRDB, PUBCHEM e
SDBS permite aproximar o aluno da alfabetizacao cientifica, uma vez que ha oportunidades
de tocar em efeitos macroscopicos, cujas causas vém do nivel atdmico-molecular, prever o
espectro a ser obtido e questionar o resultado da simulacao (com o NMRDB). A proposta
paraaintervencio docente é comparar o espectro de RMN-'H simulado com o experimental,
para abrir a discussao da educacado cientifica sobre a pratica da quimica com o auxilio da
IA. Na perspectiva da BNCC, dentre as 10 competéncias gerais, esta abordagem é adequada
para “exercitar a curiosidade intelectual e recorrer a abordagem prépria das ciéncias”,

» o«

“investigar causas, elaborar e testar hipdteses”, “compreender, utilizar e criar tecnologias
n o«

digitais de informacdo e comunica¢do de forma critica”, “argumentar com base em fatos,
dados e informagdes confiaveis” (Brasil, 2018, p. 9-10).

Segundo Bonjour et al. (2016), a inclusdo de experimentos sobre RMN-'H e/ ou IV
no ensino médio esta relacionada com a ideia “como sabemos o que sabemos” a respeito
das estruturas moleculares e com as praticas cientificas preconizadas no curriculo AP
(advanced placement) para o contetido de quimica, merecendo destaque “planejar e praticar
as estratégias de coleta de dados em relacdo a um questionamento cientifico”, “realizar
analise de dados e avaliacdo de evidéncias” e “trabalhar com explicacdes cientificas e
teorias” (BONJOUR et al., 2016, p. 39, apud, AP Chemistry, 2014, p.82 - 85). No entanto,
considerando as limita¢des para alunos de licenciatura ou do ensino médio terem acesso a
esses instrumentos analiticos, a proposta é provocar esse tipo de questionamento e partir

em busca das respostas com os recursos digitais detalhados a seguir.

Os dados foram coletados com moléculas que apresentam caracteristicas estruturais
semelhantes, tendo em comum aromas conhecidos e agradaveis. Com elas é possivel
exemplificar as praticas interativas, com o pensamento quimico sobre o mundo que pode
ter significado na vida fora da escola.




Ficura 1. Mentol. (a)
Representacéo de

bolas e varetas:; (b)
Representacado space-
filling. Em todos os casos,
a cor cinza representa

os carbonos, a branca os
hidrogénios e a vermelha
os carbonos. Adaptados
do PUBCHEM.

“Visualizacdo molecular interativa para situacoes de estudo’,
Andressa Ribeiro Pereira y Alba Denise Queiroz Ferreira

Volumen 34 | NUimero 4 | Paginas 64-76 | octubre-diciembre 2023
https://doi.org/10.22201/fq.18708404e.2023.4.83872

uimica

Na primeira etapa da atividade a énfase estd no PUBCHEM, como exemplificado a
seguir com um aroma muito popular. O mentol é uma das substancias mais aplicadas como
aromatizante e flavorizante em produtos do cotidiano como goma de mascar, cosméticos,
farmacéuticos e até em produtos de limpeza. Portanto, ele é facilmente reconhecido pelo
seu aroma, porém, como facilitar a visualizacdo da sua estrutura molecular? A utilizacdo do
PUBCHEM permite, a partir do desenho da estrutura das moléculas, obter modelos 3D das
mesmas e analisa-los de maneira interativa, uma vez que é possivel girar a molécula para
observarasligacdes, verificar como éadisposicdodamoléculanoespaco,alémdeserpossivel
observar a estrutura em diferentes formas, que ndo somente a tradicional representacao
em bolas e varetas (Figura 1a), mas também a representacdo de preenchimento de espago
(space-filling) (Figura 1b), dentre outras. Uma das aplicagdes interessante do PUBCHEM
é que para que seja possivel observar os modelos 3D, é necessario primeiro desenhar
a estrutura da molécula, o que é bastante importante, pois a disposicdo dos atomos e
das ligacdes é relevante para determinar as propriedades das substancias e esta etapa
contribui para a pratica da constru¢do de estruturas 2D no computador ou dispositivos
moveis. Além disso, esse programa permite o uso de uma notacdo de linha, a saber, um
método tipografico usando caracteres imprimiveis, para inserir e representar molécula da
substancia de interesse, o cédigo SMILES (Simplified Molecular Input Line Entry System),
resultando na estrutura 2D pronta. Com essas observagdes orientadas sobre as diferentes
formas de representar as estruturas quimicas, ha possibilidades para o desenvolvimento
da habilidade de metavisualizacdo proposta por Gilbert (2005).

Portanto, com os recursos presentes no PUBCHEM é possivel analisar a conformacgao
das moléculas, sua disposicao no espaco, comparar a estrutura de moléculas para verificar
quais as diferencas, quais grupos funcionais estdo presentes em cada uma, como e onde
ocorrem substituicoes durante reacdes, por exemplo, para a sintese do mentol partindo do
limoneno (Balaji, 2022).

(a) (b)

Na intervencdo orientada durante a atividade com tais estruturas, é recomendéavel
lembrar que elas sio modelos tedricos, porém, gerados com dados numéricos que resultam
de experimentos com os cristais da substancia pura, usando uma técnica que é menos
comum do que as técnicas espectroscépicas de RMN, IV e UV-VIS, na rotina da pratica da
quimica para a caracterizacdo de moléculas organicas pequenas.

Uma das andlises mais rotineiras para a caracterizagdo de moléculas organicas
é realizada com a espectroscopia RMN-'H. O primeiro contato com os conceitos basicos
e a pratica dessa técnica pode ter o apoio de uma ferramenta atual, interativa, de livre
acesso, o NMRDB, que exemplifica ideais convencionais da ciéncia. Esse simulador online
é util para gerar espectros de RMN-'H de diferentes moléculas. E oportuno destacar que
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Ficura 2. (1) Formato de
isobutila: (a) estrutura
quimica; (b) representacao
de bolas e varetas: (c)
representacdo space-filling.
(I) Etanoato de butila:

(a) estrutura quimica; (b)
representacdo de bolas e
varetas; (c) representacao
space-filling. (Ill) Acetato
de benzila: (a) estrutura
quimica; (b) representacao
de bolas e varetas: (c)
representacao space-filling.
(IV) Fenilacetato de metila:
(a) estrutura quimica; (b)
representacdo de bolas e
varetas; (c) representacao
space-filling. Em todos os
casos, a cor cinza representa
os carbonos, a branca os
hidrogénios e a vermelha
os carbonos. Adaptados do
PUBCHEM
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essa espectroscopia usa radiofrequéncia, que interage com o spin do nucleo e permite
diferenciar os préotons de uma estrutura molecular devido as diferencas no ambiente
quimico de cada proton, resultando na variagdo dos valores observados no eixo x do espectro
representados por A (ppm). Além disso, tem os respectivos efeitos dos nimeros de prétons
por sinal e de protons vizinhos (McMurry, 2004; Bruice, 2006; Constantino, 2008). Esses
fatos experimentais sao relevantes para a identificacdo inequivoca de substancias, uma vez
que os sinais dos deslocamentos quimicos irdo depender da configuragdo dos dtomos na
molécula, ou seja, moléculas com os mesmos atomos, mas em posi¢io diferente (isdmeros)
poderado ser identificadas com o auxilio dessa técnica.

Para esse propdsito, a atividade interativa inclui a consulta do banco de dados SDBS
- comdados experimentais de espectroscopiade IV ede RMN, adequados paraa comparacdo
com os resultados das simulagdes (no caso dos espectros de RMN-'H). Além disso, as
informacoes contidas no SDBS sdo uteis paraaidentificacdo de bandas e picos caracteristicos
no IV, para comparacao de espectros de RMN e IV e verificagdo dos efeitos das pequenas
mudangas estruturais em dois isdbmeros - com grupos funcionais idénticos ou distintos.

Os diferentes aromas presentes em nosso cotidiano correspondem auma propriedade
macroscopica que pode ser utilizada para despertar a curiosidade e o interesse dos alunos
para esse tipo de analise, trazendo um novo significado da quimica em um contexto
interativo da SE. Por exemplo, o formato de isobutila é responsavel pelo aroma da amora,
enquanto o etanoato de butila esta relacionado ao aroma da ma¢a. Ambos tém a mesma
formula quimica, C.H, O, (Figura 2-I e 2-II) e sao
conhecidos como um par de isdmeros estruturais,
sendo moléculas formadas pelo mesmo nimero de
atomos, mas com arranjos diferentes (Atkins e
Jones, 2006), o que vai conferir a eles propriedades
distintas. Outro par de isOmeros de interesse para
essa discussdo é o acetato de benzila, responsavel
pelo aroma da pera, e o fenilacetato de metila, que
corresponde ao aroma do mel. Ambos tém a formula
quimica C;H, O, (Figura 2-1II e 2-1V). A utilizagdo de
moléculas como essas é uma estratégia promissora
para discutir como a identificacdo da estrutura das
substancias é um tema importante para a Quimica,
uma vez que elas podem apresentar a mesma
formula quimica, mas uma propriedade
macroscdpica diferente, o que podera despertar o
interesse para saber “o que faz com que os aromas
sejam diferentes, uma vez que os &tomos envolvidos
sdo os mesmos?”

A Figura 2 foi adaptada do PUBCHEM e na
comparacdo entre cada par de isémeros (I com
Il e Il com IV), nota-se que eles tétm a mesma
quantidade de carbonos, hidrogénios e oxigénios
na estrutura, além de trés deles possuirem a funcdo
éster (—-COOR), sendo estrutural a diferencga entre 111
e IV. No entanto, entre [ e Il ha uma diferenga entre
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Ficura 3. Espectro de IV do
(a) acetato de benzila) e do
(b) fenilacetato de metila.
Adaptados do banco de
dados SDBS.
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os grupos funcionais, pois I contém um grupo de aldeido (-COHR). Assim, a ideia é usar esse
tipo de combinacdo de isdmeros de aromas, um par com o mesmo grupo funcional e outro
com grupos funcionais diferentes, para exemplificar o potencial e a limitacao das técnicas
citadas anteriormente na identificacdo desses compostos. A discussado a seguir esta focada
no par de isomeros de ésteres (Il e IV), pois dentre as moléculas da Figura 2, essas sdo as
que fornecem dados mais simplificados para um contexto introdutério sobre as técnicas
espectroscopicas RMN e IV.

Ap6és a interatividade com o PUBCHEM e antes do uso do NMRDB, propde-se a coleta
de dados no SDBS, pois permite a visualiza¢do de espectros experimentais de infravermelho
(IV) e de RMN-'H. Para acessar os dados, é possivel inserir tanto o nome do composto,
quanto sua férmula molecular, e selecionar o espectro relativo ao isdmero de interesse. Na
Figura 3 estd o par de isdmeros de ésteres para exemplificar o uso dessa ferramenta na
atividade interativa, que requer a orientacao docente.

(@)
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0 3000 2000 1500 1000 500
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Observando os dados dos espectros de [V acima, verifica-se que por serem compostos
com o mesmo grupo funcional (éster), ndo ha diferencas significativas, embora esses dados
sejam importantes na confirmag¢do da presenca do éster na estrutura de ambos, uma vez
que é constatada a presenca do pico relativo a ligacdo C=0 em 1740 cm™ nos dois casos,
sendo esse pico tipico do grupamento carbonila de ésteres (McMurry, 2004; Bruice, 2006;
Constantino, 2008). Essa etapa da atividade tem baixa interatividade com os dados, mas

@




Ficura 4. Espectros de
RMN-H para o (a) acetato
de benzila e (b) fenilacetato
de metila, ambos
adaptados dos dados
simulados com o NMRDB.
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permite evidenciar que a técnica de IV ndo fornece uma identificacdo inequivoca entre
as duas estruturas para ndo especialistas, sendo uma oportunidade para despertar
questionamentos e introduzir a proxima técnica que resolve esse problema, com um
recurso altamente interativo, o simulador NMRDB.

A espectroscopia de RMN-'H possibilita a descoberta de como os prétons estdo
ligados ao longo da cadeia carbénica, facilitando a obtenc¢ado de detalhes sobre a estrutura
quimica. A partir do desenho da estrutura da molécula, o NMRDB fornece varios dados, a
saber, os de deslocamento quimico, os da correlacdo dos prétons com os deslocamentos,
incluindo o espectro de RMN-'H simulado. A andlise da Figura 4 mostra as diferencas nos
espectros simulados para o acetato de benzila (Figura 4a) e para o fenilacetato de metila
(Figura 4b). Nesse caso, ha uma diferenca maior entre os espectros de RMN-'H do que nos
espectros de IV (na Figura 3), pois para o acetato de benzila sdo observados trés sinais
distintos e para o fenilacetato de metila sdo observados cinco sinais, sendo trés deles um
conjunto de picos. Ademais, percebe-se que os valores de deslocamento quimico diferem
para cada um dos isdmeros. Portanto, em uma etapa preliminar da atividade, mesmo sem
uma exata relacdo entre o valor de deslocamento com o respectivo proton, é possivel
afirmar que sdo substancias distintas, uma vez que a quantidade de picos, suas intensidades
e seus deslocamentos quimicos sdo diferentes. Essa distingdo nos valores de A (ppm) esta
relacionada com a variagdo da eletronegatividade na cadeia carbonica. Por exemplo, os
prétons de grupos funcionais mais polares ou adjacentes aos grupos mais eletronegativos,
apresentam os seus sinais em valores maiores de A (ppm). Esse principio esta evidenciado
nos espectros a seguir, os quais estdo de acordo com os valores tabelados da literatura
(McMurry, 2004; Bruice, 2006; Constantino, 2008).

(a)

a b b i
au H H H
o H
H W
a a H H
H

& (ppm;

(b)

d
¥ d
2 9 H H
ay
%C Hy d
a bHIHb H LT

L

5 (opm;

Uma das vantagens do NMRDB é a sua facilidade para correlacionar os prétons da
molécula simulada com os deslocamentos quimicos, pois interagindo com o cursor em um
determinado pico no espectro simulado, o programa marca de amarelo o proton relativo
na estrutura molecular, conforme ilustrado na Figura 5. Seguindo esse principio, é possivel
facilitar a leitura dos dados do NMRDB, com auxilio de um editor de texto, para incluir um
cédigo de cores e letras, com destaque para os protons e picos marcados nas mesmas cores.




Ficura 5. Espectros de
RMN-H para o (a) acetato
de benzila e (b) fenilacetato
de metila, ambos simulados
utilizando o NMRDB.

Os insets das figuras
correspondem a estrutura
molecular, com destaque
para os hidrogénios que
também estdo destacados
no espectro.
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Para o acetato de benzila (Figura 5a), por exemplo, foi observado que os sinais em
A 2,05 ppm estdo relacionados a trés prétons, como mostrado no espectro e evidenciado
pelos préotons que estdo pintados em amarelo na estrutura. No caso do fenilacetato de metila
(Figura 5b) é possivel observar que o sinal em A 3,64 ppm se refere a trés préotons, enquanto
o sinal em A 3,76 ppm se refere a dois prétons. Quando esses protons sdo destacados na
estrutura, nota-se que eles estdo em ambientes quimicos parecidos, resultando em uma
blindagem analoga (McMurry, 2004; Bruice, 2006; Constantino, 2008).

Fora a andlise dos deslocamentos quimicos, o simulador possibilita a interacdo com
os desdobramentos dos sinais de RMN-'H, sendo que esses ocorrem devido ao acoplamento
de spins dos protons ligados diretamente aos carbonos adjacentes (McMurry, 2004; Bruice,
2006; Constantino, 2008). Nos espectros acima, os desdobramentos sdo observados nos
prétons do anel aromatico. Por outro lado, os protons alifaticos (Ha e Hb) ndo possuem
proétons adjacentes, e, portanto, segundo a regra n +1 (n= niimero de prétons adjacentes),
o resultado é 0 +1 e o sinal observado é apenas uma linha, ou seja, um singleto. Portanto, é
recomendavel utilizar os dados simulados para conduzir os questionamentos seguindo a
argumentacdo com os valores de A e aprofundar a discussao sobre os desdobramentos dos
sinais espectrais, porém, com moléculas pequenas e com poucos préotons acoplados.

Como citado previamente, o banco de dados SDBS contém dados experimentais de
espectros de RMN-'H, o que possibilita comparar os dados obtidos na simulacio. Desse
modo, a Figura 6 mostra os espectros experimentais de RMN-'H para o acetato de benzila
(Figura 6a) e fenilacetato de metila (Figura 6b). Verifica-se que para o acetato de benzila ha
uma boa correlagdo com o espectro simulado, ja para o fenilacetato de metila, a distingao
entre os prétons Hb é mais evidente no espectro simulado, embora esteja claro que estdo
presentes na mesma regido indicada no espectro experimental. Isso se deve ao fato de o
NMRDB simular espectros com resolucdo acima de 400 MHZ. Os espectros de RMN-'H do
SDBS sao de baixa resolucdo (300 MHZ ou menos), nessas condi¢des experimentais nao se
observa uma boa separagio entre os sinais de protons que estdo em ambientes quimicos
semelhantes. E essa é uma vantagem da interacdo com o NMRDB: mesmo com poucas
diferencas nos ambientes quimicos, é possivel perceber como a eletronegatividade de um




Ficura 6. Espectros de
RMN-'H do (a) acetato de
benzila e (b) fenilacetato de
metila, ambos adaptados
do banco de dados SDBS.
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dado grupo funcional afeta as posi¢des dos deslocamentos quimicos dos diferentes prétons,
por exemplo, dos grupos -CH, -CH, e -CH,, em fun¢do da distancia ao grupo funcional mais
polar e as suas relativas posicoes na cadeia carbonica.
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Considerando que esta pratica interativa é proposta para uma SE focada em como a
quimica é praticada, na quimica estrutural que introduz os conceitos e aplicacdes de RMN-
'H, as moléculas desses aromas foram escolhidas por fornecerem espectros simplificados,
que em um primeiro momento, podem ser estudados explorando o conceito de diferenca de
polaridade dos grupos funcionais e suas respectivas posi¢oes nas estruturas dos isomeros.
Em sucessivas SE, com moléculas de aromas semelhantes aos apresentados nesta discussao,
é recomendavel enriquecer a atividade interativa com o NMRDB, atentando para os dados de
desdobramentos dos sinais, bem como para os dos deslocamentos quimicos, fazendo com
que ocorram mais oportunidades para descobertas de como a andlise estrutural funciona.

Conclusoes

Comodemonstrado,o mundo macroscépico podeserutilizado paradespertarointeresse dos
alunos, uma vez que diferentes propriedades fisico-quimicas das substancias contribuem
para etapas preliminares de identificacao e caracterizacao. Logo, explorar o que ocorre no
mundo macroscépico para gerar interesse pelo mundo submicroscépico pode ser uma boa
estratégia para o engajamento nas aulas de quimica e o despertar da curiosidade cientifica.
Além disso, a proposta da SE foi identificada como um modelo pedagégico atual no ensino
de quimica, para articular conhecimentos cientificos, uma ferramenta para produgio e a
atualizacdo do curriculo com objetos de aprendizagem interativos. A necessidade de trazer
para o curriculo a énfase na quimica estrutural, com visualizacdo molecular e destaque para
os métodos espectroscopicos, vem do fato que a caracterizacao de moléculas organicas ndo
complexas é relevante para a formacao de professores de quimica, exemplifica como ela é
praticada e contribui para a alfabetizagdo cientifica. Para a visualizagdo molecular direta
tem-se no PUBCHEM as estruturas 2D e as 3D, sendo essas de alto potencial interativo. A
visualizacdo indireta das estruturas quimicas com a IA do NMRDB permite a simulagio
de espectros de RMN-'H com boa interatividade, o que torna esse recurso atraente para
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introduzir a técnica de RMN na formacao de professores para o ensino médio. Todavia, como
esses espectros sdo gerados com A, o SDBS, um banco de dados espectrais experimentais
que inclui espectros de RMN-H e IV, possibilita a comparacdo dos espectros simulados de
RMN, bem como a discussao sobre os potenciais e limitacdes das técnicas espectroscépicas
de RMN-'H e IV, mesmo na auséncia dos equipamentos para a realiza¢do dos experimentos.
Portanto, o uso combinado desses trés recursos para visualizacdo molecular, na pratica da
quimica, partindo de um par de moléculas isoméricas pequenas, com propriedades olfativas
diferentes, demonstra como esses OAs podem ser aplicados para o desenvolvimento de
atividades interativas, proporcionando a motiva¢do da curiosidade cientifica, compreensao
e utilizacdo de tecnologias digitais de informacdo e a argumenta¢do com base em fatos,
dados e informagdes confidveis, no contexto de uma SE com a quimica estrutural.
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