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Resumo

Os modelos moleculares sdo largamente utilizados nas aulas de quimica devido a
facilidade de visualizacdo espacial de estruturas quimicas e ligagdes quimicas. H& um namero
grande de modelos moleculares disponiveis aos professores de quimica. Para a construcdo de
modelos moleculares pode-se utilizar os mais diversos materiais, desde materiais concretos tais
como madeira ou metal até a utilizacdo de sofisticados programas computacionais. Visando
aperfeicoar o processo de ensino-aprendizagem este trabalho mostra a evolugdo dos modelos
moleculares, desde as primeiras propostas até a atualidade com o uso de modernos softwares.
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Abstract

Molecular models are widely used in chemistry classrooms due to easiness of spatial
visualization of chemical structures and chemical bonds. There is a huge number of molecular
models available to the chemistry teacher. To build a molecular model one can use different
materials, from concrete materials such as wood or metal, up to the use of sophisticated
computational softwares. Aiming at improving the process of teaching-learning, the present work
shows the evolution of molecular models, from the first proposals up to the present ones with the
use of modern softwares.
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Introducao

A quimica como um todo, e a quimica organica em especial, teve seu maior
desenvolvimento a partir do século XIX. Alguns marcos importantes para esse desenvolvimento
foram a sintese da uréia, por Friederich Wohler, em 1828 (Esquema 1), que determinou o fim da
Teoria do Vitalismo, e posteriormente a Teoria Estrutural, por Kékulé, em 1860, que postulou que o
carbono seria tetravalente (Solomons, 1996).
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Esquema 1: Sintese da uréia

A estrutura dos compostos de carbono, como n6s os conhecemos hoje, com estrutura
tridimensional, foi proposta em 1874, por Le Bell e van’t Hoff. Esses pesquisadores propuseram
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Figura 2: Gréfico de distribuicdo de publicacfes envolvendo a palavra-chave “molecular model” na
revista Journal of Chemical Education.

Em 1929, Minné prop6s a construgdo de um modelo para demonstrar a existéncia dos
estereoisdmeros do acido tartarico, com a utilizacdo de rolhas de cortica e bastfes de vidro. Rolhas
de tamanhos diferentes representavam os diferentes substituintes ligados aos carbonos quirais
(Figura 3).
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Figura 3: Modelo molecular do &cido tartarico, proposto por Minné (1929)
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Brode e Boom (1932) descreveram a utilizacdo de modelos estruturais em um curso
experimental de quimica organica elementar, para desenvolver os conceitos de séries homologas e
isomerismo. Segundo os autores isso foi possivel devido a aquisicdo de kits de modelos comerciais
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a precos acessiveis. Sdo dados exemplos de exercicios simples de laboratério para que o estudante
iniciante desenvolva por si s6 0s conceitos basicos de quimica organica estrutural (Figura 4).

Figura 4: Esqueleto carbbnico das estruturas propostas por Brode e Boom (1932) ilustrando
ligagOes simples, duplas e triplas entre carbonos.

Um modelo molecular feito a partir de esferas de madeira unidas por botdes de pressédo foi
proposto por Black e Dole (1941) (Figura 5). Os botdes de pressdo permitem livre rotacdo em torno
das ligacdes e a0 mesmo tempo mantém os atomos fortemente unidos entre si. Detalhes séo dados
no trabalho para a confec¢do de tais modelos, incluindo métodos para a obtencdo dos angulos
tetraedricos para as ligacdes. Esses modelos foram utilizados ndo somente para observar ligacdes
nas moléculas, também rotacbes em torno das ligacBes e consequentemente, conformacdes
espaciais.
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Figura 5: Modelo molecular proposto por Black e Dole (1941). Os atomos séo unidos por botdes
de presséo.

Em 1948, Campbell propés a construcdo de modelos para os diferentes &tomos da Tabela
Periédica mantendo a proporcdo de 1 polegada para 1 angstron. Essa dimensdo mostrou-se
adequada para a utilizagdo em sala de aula. A partir desses modelos foram construidas varias
moléculas. Ja Tanaka, em 1957, propds a construcdo de modelos moleculares utilizando materiais
de baixo custo, como cera, para confeccdo das esferas, palitos de madeira para as ligacbes entre
atomos e pequenas tiras de borracha para representar ligacdes duplas (Figura 6). Esse modelo
mostrou-se superior a outros modelos utilizados na época, como 0s confeccionados com argila de
modelar.
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Figura 6: Modelos feitos por Tanaka (1957), utilizando cera, para moldar os atomos. Esquerda:
hexano; direita: etileno

Anker (1959) descreve o método de construcdo de modelos a partir de esferas de borracha
ligadas por palitos de madeira. A forma de confeccdo e definigdo dos angulos de ligacdo no modelo
sdo bem detalhadas. Ja Pierce (1959), descreve a receptividade dos estudantes para conceitos
envolvendo geometria molecular, ap6s um exercicio de constru¢cdo de modelos moleculares com
materiais simples.

Os modelos moleculares representando apenas o esqueleto de carbono (Framework
Molecular Orbital) foram propostos por Brumlik, Barret e Baumgalten (1964), sendo que a maioria
dos atomos eram representados por apenas trés modelos: tetraédrico, bipiramidal trigonal e
octaédrico. Os atomos foram confeccionados em metal, e as ligacGes, por canudos de plastico ou
metal (figura 7). Posteriormente, este modelo tornou-se disponivel comecialmente.

Figura 7: Modelo molecular produzido por Brumlik et al. (1964). Os atomos sdo metalicos.

Ainda em 1964, Larson propds a construcdo de modelos moleculares do mesmo tipo
acima, com a utilizacdo de arames revestidos por uma pelicula plastica, com cores diferentes para
representar diferentes &tomos (C, N, O).

He et al. propuseram em 1990, a construcéo de modelos tetraédrico, trigonal bipiramidal e
outros em papel, pela montagem dos respectivos poliedros.
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Figura 8: Modelo tetraédrico produzido em papel, por He et al. (1990).

A partir do ano de 1991, com a popularizacdo das ferramentas computacionais, comecam a
ser publicados os primeiros trabalhos dando énfase a utilizacdo de softwares para a simulacéo de
estruturas em 2D e 3D. Esses softwares eram inicialmente de acesso limitado, com algumas
aplicacBes especificas, e com a evolugdo da informatica e popularizacdo de programas
computacionais, as aplicacdes vao aumentando. Tendo-se hoje, modelos para simulacdo de
praticamente qualquer transformacéo ou estrutura que se necessite para o Ensino de Quimica.

Em 1991, Aduldecha et al. relataram a utilizacdo do Software Desktop Molecular
Modeller (DTMM), um programa de modelagem molecular que podia ser utilizado para visualizar
graficos computacionais de moléculas, sua construcdo a partir de moléculas menores ou fragmentos,
e a manipulacdo de estruturas moleculares. Os autores utilizaram o software para construgdo de
moléculas organicas e inorganicas simples, em sala de aula. Nas figuras 9 e 10, estdo a interface do
programa, e algumas estruturas desenhadas.
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Figura 9: Menu de opcGes do programa Desktop Molecular Modeller (DTMM). (Aduldecha,

Figura 10: Estilos de imagens gerados pelo programa DTMM (Aduldecha et al., 1991)
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Bays (1992) faz uma comparacao de precos e recursos de varios softwares de modelagem
molecular que rodam em Macintosh. A maioria desses programas sdo disponiveis ainda hoje, em
versdes mais atuais, para Windows ou Linux. Ja Casanova, em 1993, propds a inclusdo de atividades
de modelagem molecular em computador nos curriculos de quimica, para o céalculo de moléculas
simples. Gasyna (1999) prop6s um programa para um curso de Quimica Computacional no
curriculo de cursos de graduagdo em Quimica.

Nos ultimos anos, diferentes exercicios de simulacdo computacional, estudando as mais
diversas propriedades quimicas foram propostos para aplicacdo em sala de aula, tanto de graduacao
quanto pos-graduacao.

Atualmente, temos a disposicdo centenas de softwares, tanto para a construcdo de
moléculas em duas dimensdes, visualizacdo em 3D, quanto para calculos m quimica computacional.
Entre os softwares mais utilizados, com certeza estd o pacote CHEMBIOOFFICE
(CAMBRIDGESOFT), que inclui, programas para desenho de moléculas, visualizacdo em 3D,
calculos de modelagem molecular, buscas em bancos de dados de moléculas, caderno de
laboratdrio, gerenciamento de almoxarifado de produtos quimicos, entre outras funcées.

Mas com todo o avanco das novas tecnologias, e ferramentas computacionais disponiveis,
cada vez mais observamos a necessidade, e o interesse dos estudantes por materiais mais simples, e
concretos, que possam ser manuseados. Ndo apenas objetos virtuais, que sdo muito Gteis no calculo
de equacBes matematicas complexas, determinacdo de geometrias mais estaveis para moléculas,
energia potencial de estados de transicdo, etc., mas que para estudantes iniciantes na quimica, na
maioria das vezes ndo tem nenhum significado palpével.

Podemos concluir entdo, que com a evolucdo da informética, e o desenvolvimento de
novas tecnologias, muitos recursos tornaram-se acessiveis, e estdo disponiveis para utilizacdo em
sala de aula. Mas em determinadas situacOes, devemos lancar mao de recursos classicos, sempre
tendo como objetivo o melhor aprendizado de nossos alunos.

Referéncias

Aduldecha, S.; Akhter, P.; Field, P.; Nagle, P.; O'sullivan, E.; O'connor, K.; Hathaway, B. J. (1991).
The use of the desktop molecular models software in the teaching of structural chemistry. Journal
of Chemical Education, 68(7), 576-583.

Anker, R. M. (1959). Construction of molecular models. Journal of Chemical Education, 36, (3),
138-139.

Bays, J. P. (1992). So you want to do molecular modeling? A consumer's guide to desktop
modeling programs for the Macintosh. Journal of Chemical Education, 69(3), 209-215.

Black, C. E.; Dole, M. (1941). Molecular models with free rotation. Journal of Chemical Education,
18(9), 424-427.

Brode, W. R.; Boom, C. E. (1932). Molecular models in the elementary organic laboratory, Journal
of Chemical Education, 9(10), 1774-1982.

Brumlik, G. C.; Barrett, E. J.; Baumgalten, R. L. (1964). Framework molecular orbital models.
Journal of. Chemical Education, 41(4), 221-223.

15



Experiéncias em Ensino de Ciéncias - V4(3), pp.7-16, 2009

Cambridgesoft, =~ Chembiooffice ~ Ultra 2008,  disponivel para  download em
<http://www.cambridgesoft.com/software/ChemBioOffice/>.

Campbell, J. A. (1948). Structural molecular models. Journal of Chemical Education. 25(4), 200-
203.

He, F.-C.; Liu, L.-B.; Li, X.-Y. (1990). Molecular models constructed in an easy way. J. Chem. Ed.,
67(7), 556-558.

Casanova, J. (1993). Computer-based molecular modeling in the curriculum. Journal of Chemical
Education, 70(11), 904-909.

Gasyna, Z. L.; Rice, S. A. (1999). Computational chemistry in the undergraduate chemistry
curriculum: development of a comprehensive course formula. Journal of Chemical Education,
76(7), 1023-1029.

Journal of Chemical Education, disponivel no enderecgo eletronico:
<http://jchemed.chem.wisc.edu/>, acessado em 14/09/2008.

Minné, N. (1929). Molecular models in organic chemistry. Journal of Chemical Education, 6(11),
1984-1985.

Larson, G. O. (1964). Atomic and molecular models made from vinyl covered wire, Journal of
Chemical Education, 41(4), 219-220.

Pierce, J. B. (1959). Molecular models: a general chemistry exercise. Journal of Chemical
Education. 36(12), 595.

Roque, N. F.; Silva, J. L. P. B. (2008). A Linguagem quimica e o ensino da quimica organica.
Quimica Nova, 31(4), 921-923.

Solomons, T.W.G. (1996). Quimica Organica. 6 ed., Rio de Janeiro: LTC.

Tanaka, J. (1957). Inexpensive molecular models for use in the laboratory. Journal of Chemical.
Education, 34(12), 603.

Recebido em: 01/12/2009
Aceito em: 21/12/2009

16



