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Resumo: A presente pesquisa analisou as aplicagoes da informdtica ou da Quimio-informdtica como uma
alternativa de ensino que pudesse auxiliar os professores e alunos no processo de Ensino e aprendizagem.
Os temas tratados nessa pesquisa procurou também trazer a Quimio-informdtica como uma alternativa
de ensino que pudesse auxiliar os professores a incorporar essa nova ferramenta a sua pratica. Na tentativa
de avancar. Essa tendéncia é mesclar ambientes presenciais com virtuais, um complementando o outro,
promovendo o desenvolvimento de metodologias de trabalho e recursos mediadores. Os professores
devem se inserir neste novo cendrio educacional, a fim de poder propiciar uma maior interagio com seus
educandos. O mercado disponibiliza ferramentas computacionais, softwares de simula¢oes os quais estio
presentes cada vez mais no ambiente educacional. Sao multiplas as funcionalidades deste recurso, por isso
sua inser¢ao no ambiente escolar para auxiliar o professor no processo de construgio do conhecimento
Quimico com mais eficiéncia.

Palavras-chave: Ensino de Quimica. Quimio-informdtica. Quimica computacional.

Abstract: The present research analyzed the applications of informatics or Chemo-informatics as a teaching
alternative that could assist teachers and students in the process of Teaching and learning. The themes dealt with
in this research also sought to bring Chemo-informatics as a teaching alternative that could help teachers ro
incorporate this new tool into their practice. In an attempt to move forward. this tendency is to mix face-to-face
and virtual environments, one complementing the other, promoting the development of work methodologies and
mediating resources. leachers must be inserted in this new educational scenario, in order to be able ro provide
a greater interaction with their students. The market offers computational tools, simulation software which are
increasingly present in the educational environment. There are multiple functionalities of this resource, so its
insertion in the school environment to assist the teacher in the process of building chemical knowledge more

efficiently.
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1 Introdugao

De inicio, deve-se compreender que um software nio funciona automaticamente
como desencadeador do processo de aprendizagem. Em outras palavras, o sucesso de
um software em promover aprendizagem depende de sua integragio ao curriculo e as atividades

da sala de aula.

O professor deve inserir em seu material de ensino o uso de recursos mididticos para
dinamizar as aulas, os Parimetros Curriculares Nacionais-PCN (1998) para o ensino de Quimica
revela uma visao ji direcionada para este recurso. A sociedade e seus cidadaos interagem com o
conhecimento quimico por diferentes meios e por muitos anos os professores desta disciplina
apenas direcionavam seus alunos a imaginar as moléculas, as interagdes; com a inser¢ao dos
laboratérios multidisciplinar nas escolas publicas, estes ganharam uma ferramenta didética muito
significativa, o uso de materiais alternativos para realizar préticas de ensino tornou o cotidiano

do aluno algo mais interessante.

Estamos vivenciando a era da Informdtica, Kenski (2007) revela que na atualidade, as
tecnologias invadem o nosso cotidiano e alteram a forma de observar o mundo. Em decorréncia
desse momento o professor passou a necessitar de uma reformula¢io em seu pensar pedagégico.
Este precisa encontrar novas metodologias para suas aulas com uso da informdtica. Os softwares
educativos deveriam ser construidos sob os aportes de uma teoria sobre a maneira com que os

sujeitos aprendem.

Portanto, o educador de Quimica que se encontra disponivel a novos olhares educacionais,
pode lancar mao desta nova ferramenta e direcionar o aluno a criar conhecimento. Softwares
como o CHEMSKETCH, CROCODILE, disponibilizam plataforma de criagio molecular em
duas ou até trés dimensées além de simular préticas laboratoriais para localidades em que falta

um laboratério.

Quimio-informdtica é uma drea interdisciplinar que envolve a Quimica e a Informdtica
e consiste no uso de técnicas computacionais aplicadas a uma gama de problemas no campo da
Quimica. Essas técnicas sao utilizadas em companhias farmacéuticas no processo de descoberta
de medicamentos. Esses métodos podem também ser utilizados de vérias formas em inddstrias

quimicas e centros acidemicos.

Ninguém sabe ao certo quando comegou o desenvolvimento da Quimio-informatica,
mas alguns autores, como por exemplo Johann Gasteiger afirmam que a Quimio-informdtica foi

se desenvolvendo durante os tltimos 40 anos e atingiu o seu dpice apenas nos tltimos 10 anos.
O termo foi definido em 1998 por Frank Brown:

Chemoinformatics is the mixing of those information resources to transform
data into information and information into knowledge for the intended purpose
of making better decisions faster in the area of drug lead identification and
optimization.
Pode-se dizer que o desenvolvimento da Quimio-informadtica teve o seu inicio na década
de 60, mais precisamente em 1965 com a publicagao do algoritmo de Morgan que é um algoritmo
utilizado no Chemical Abstracts Service com o intuito de gerar um identificador numérico tinico

para cada estrutura quimica conhecida.

Uma dos primeiros desafios da Quimio-informdtica foi encontrar uma maneira de se
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representar uma estrutura quimica de forma que fosse tangivel por uma mdquina. Diversos
algoritmos foram desenvolvidos com este fim, sendo que as representacoes em linha e de matriz

de conectividade sdo as mais populares e utilizadas por diversos software

A informdtica organiza nossa vida, nosso trabalho, o nosso dia a dia, devemos nos
informar cada vez mais, e procurar o jeito mais ficil de organizar. As industrias de informdtica
vém desenvolvendo politicas que buscam o desenvolvimento de (hardware) e software, enfim
tudo isso engloba os altos niveis de informagio e tecnologia, caracterizando em nivel cientifico
a Quimio-informitica.

A Quimio-informdtica é uma 4rea emergente que utiliza métodos computacionais para
resolu¢io de problemas de Quimica. Tém sido intensamente utilizada pela industria quimica,
Centros de Ensino académico e Farmacéutica na descoberta de novos produtos e tem trazido
interpretagdes novas a questoes cientificas fundamentais. Diante de tantas possibilidades, o
motivo do presente estudo, teve interesse em pesquisar quais as aplicabilidades da Informdtica

no Ensino de Quimica.

A formacio de professores ainda ¢ um gargalo, para o desenvolvimento de novos
conhecimentos e de novas técnicas de ensino que possam melhorar a qualidade do ensino. Mesmo
com alguns investimentos pelo governo Federal, Estaduais ¢ Municipais ainda ¢ insipiente a
procura de jovens do dltimo ano do ensino médio para as Licenciaturas, principalmente nas
dreas de Quimica, Fisica, Biologia e Matemitica, consideradas campeas de falta de professores

no Brasil.

As Faculdades e Universidades Brasileiras tém oferecido cursos dreas, mas a procura nos
vestibulares tem deixado muitos estados sem professores nessas dreas, o que os pesquisadores tém
alertado para um apagao de professores, e apresentam como alternativa a formagao de técnicos
e tecndlogos nas dreas para suprir as necessidades das escolas, uma vez que em muitos estados
faltam esses profissionais, o que acarreta perda para os alunos, principalmente para os que vao

prestar vestibulares e concorrer para vagas nas universidades.
1.1 A Informdtica como instrumento mediador do ensino de Quimica

Em dreas, como a Quimica, a prdtica de ensino pode ser favorecida pela experimentacao
como ferramenta instrucional. A aprendizagem de muitos conceitos quimicos é favorecida
quando ocorre abordagem experimental. Este aspecto deve ser aproveitado como agente
facilitador da interacio professor-aluno embora represente dificuldades de ordem material que

tornam a experimentagao proibitiva em escolas com poucos recursos.

E importante avaliar como a utilizagio do computador pode contribuir no processo
educacional jd que, na tentativa de contextualizar a teoria e a prdtica no ensino de Quimica, a
utilizag¢do de recursos computacionais nas aulas pode representar uma alternativa vidvel. Um
tipo de programa de informdtica que pode ser usado com fins diddticos é representado pelos
programas de simulagio que permitem destacar aspectos especificos do contetido abordado e
orientar a tomada de decisdes em experimentos, situacio que favorece muito a compreensao dos

conceitos quimicos.

A experiéncia da utilizagao de programas de informdtica no ensino médio, é cada vez

mais presente em escolas do Brasil, considerando o aspecto instrucional do uso do computador
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no ensino de Quimica, a utilizagao de programa de computador, 0 Model ChemlLab, simula as
atividades experimentais de aulas praticas em “laboratério virtual”. Este programa é um produto
comercial de baixo custo, que requer configuracoes pouco sofisticadas e algumas adaptacoes para
o idioma portugués. Outro aspecto direcionador da proposta de utilizacao deste recurso diddtico
visa atender a necessidade de proporcionar uma minima nogao de informdtica a estudantes de

escolas publicas.

Com um treinamento rdpido, porém considerado suficiente pela maioria dos professores
que ja utilizam essa ferramenta, e para familiarizagio com o programa e habilitagio para o
desenvolvimento da atividade em condigoes satisfatérias, considerando ainda que poucos
estudantes utilizam o computador porque muitas escolas dispdem de laboratério, porém falta
ser instalado completamente e que a maioria dos alunos tem interesse em participar da atividade
diddtica de Quimica usando computador tendo em vista a oportunidade de receber treinamento

em informdtica.

A adaptagao do “Chemlab” envolve a criagio de textos em portugués, levando em
consideragao as dificuldades dos alunos e professores, em traduzir para o portugués o programa.
O conteddo das novas experiéncias simuladas foi criado a partir do contetido dos livros utilizados
como material diddtico de apoio das aulas. Desta forma, a proposta pode ser inserida no
ambiente de sala de aula sem interferir no ritmo de aulas programado no planejamento escolar.
A interferéncia era indesejada por representar eventuais prejuizos para a disciplina e por dissociar

a proposta da realidade do processo de ensino/aprendizagem do objeto da pesquisa.

O professor dever ter disponivel para atividades diddticas, os microcomputadores,
localizados no laboratério de informdtica, onde acontecem atividades praticas relacionadas
as disciplinas de Quimica. As aulas podem ser organizadas seguindo o cronograma inicial

estabelecido no planejamento escolar.

Pode-se também optar pela utilizagio do programa paralelamente as aulas com
atividades préticas. Para manter o rendimento das aulas, tendo em vista inclusive a infraestrutura
disponivel, as classes constituidas em média por 40 alunos podem ser organizadas em grupos de
5 integrantes, garantindo o acesso de todos os alunos aos computadores, enquanto os demais

acompanhavam a atividade assistindo alguns video ligado ao assunto em questao pela televisao.

Os resultados obtidos com a introdug¢ao do material desenvolvido podem inclusive servir
de subsidio para outras escolas e professores, podendo ter um considerdvel ganho no rendimento

das aulas, no interesse dos alunos e melhora no desempenho geral dos alunos na avaliagio.

Pode-se notar que a utilizagao de computadores em aulas de Quimica no ensino médio
¢ vidvel considerando-se o contetido da disciplina, a capacitagio de professores e a adequagao
dos recursos de informdtica disponiveis. Os resultados da introdugao diddtica dos recursos de
informdtica poder ser muito positivas mesmo em condigoes materiais pouco favordveis, comuns
nas escolas publicas. Isto estimula novas iniciativas vidveis que nio envolvem altos custos e
respondem a expectativas dos estudantes que merecem ser atendidos sendo que a participagio
dos professores, apds breve treinamento, ¢ fundamental para que bons resultados possam ser

alcancados e deve ser encorajada para beneficio de todos.

Mas, entdo, como as professoras e professores poderiam “usar” essas ferramentas

tecnoldgicas, isto é, o computador e a Internet em suas salas de aula para ensinar quimica?
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Como esses ambientes virtuais, isto ¢, os softwares educacionais e a pdginas da web ou WWW,

poderiam ajudar aos alunos a aprender quimica?

Além do problema metodolégico, é importante destacar que esses recursos nao estao, de
maneira alguma, disponiveis em todas as escolas, bem como, a maioria de professoras, professores

e alunos do ensino médio ainda nio tém acesso a essa tecnologia.

Os programas de modelagem, simulagao e de bases de dados permitem interatividade
entre usudrio-conhecimento, o que pode possibilitar ou facilitar uma aprendizagem significativa
dos contetidos quimicos. Da mesma forma, com os programas chamados sistemas especialistas
e realidade virtual, pode ser possivel estabelecer uma nova forma de relacionamento aluno-
conhecimento quimico, superior a atingivel por meio impresso normal ou através da aula

expositiva tradicional.
O Journal of Chemical Education - JCE, entre 1977 e 1994, foram listados 488

programas, classificados de acordo com doze categorias propostas. Também foi feito o mesmo
levantamento de 1978 a 1994, na Quimica Nova - QN, onde foram encontrados 51 programas
para ensino de quimica. Tais programas sao usados de muitas maneiras no processo de ensino-
aprendizagem: do simples exercicio e pritica de problemas numéricos e tutoriais de conceitos,
que avancam sob o controle do aluno aos softwares de modelagem molecular, aos complexos
sistemas especialistas, baseados em inteligéncia artificial e softwares de realidade virtual que

permitem uma nova relagao aluno-conhecimento.

A pesquisa relacionou o desenvolvimento do hardware com o software educacional,
que foi sendo desenvolvido para o ensino de quimica ao longo de 18 anos. Ficam evidentes
as mudancas dos programas: de simples cdlculo computacional e tutoriais, ou seja, poucos
interativos as simulagoes e bases de dados / modelagem e / ou simulagido com previsao, que

permitem boa intera¢do aluno-conhecimento.

Os contetidos mais abordados nos programas do JCE e da QN e dos tipos mais frequentes.
Os contetddos mais trabalhados foram: quimica quéntica/teoria quéntica; andlises qualitativa,
quantitativa, gravimétrica, volumétrica, titulométrica; espectrofotometria, espectroscopia:
RNM, EPR; termodinimica; estruturas, o que totaliza cerca de 49,3 % dos programas, e o
tipo de maior frequéncia foi o cdlculo computacional, seguido muito de longe por simulacio e

tutoriais.

Quanto aos sites da Internet, esses aparecem a partir de 1995 no JCE e depois na QN no
ano de 1998. Entre os autores nacionais que se dedicaram ao estudo do potencial das tecnologias
interativas no processo ensino-aprendizagem de quimica, pode-se destacar: Vieira (1997),
Ferreira (1998), Eichler (1999) e Giordan (1999). Os dois ultimos com vdrias publicagoes
na Revista QN na Escola, que é dedicada a divulgacio de pesquisas sobre educa¢io quimica,

principalmente, para o ensino médio.
1.2 Refletindo sobre Tecnologia, Educagdo e Informdtica

Ao dar inicio a uma discussao sobre ciéncia e tecnologia convém ressaltar o que assinala
Frigotto (1991):
E importante demarcar que sio os homens em relagio social que definem e

produzem a ciéncia e a tecnologia. Nem a sua produ¢io, nem a sua aplicacio ao
processo produtivo, ¢ um dado arbitrério. Sao produtos humanos marcados pelas
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relagdes sociais (econdmicas, politicas, culturais, éticas). Em nossa sociedade,
sao produtos resultantes de relagdes sociais de classe. A ciéncia e a técnica sio,
portanto, dominantemente produzidas no interior de relacoes marcadas pela
exploragio e exclusio social.

As crescentes mudancas que tém ocorrido no mundo do trabalho, como consequéncia
dos avancos tecnoldgicos, tem gerado uma forte tendéncia a adaptacio imediata do projeto
educacional as regras do mundo da produgao. Deve-se ter o cuidado ao analisar as consequéncias
daincorporagao de novas tecnologias pelas empresas e o papel que a educagao deve ai desempenhar,
para evitar a apropriacio acritica de propostas educacionais que visam a incorporagio dos avangos

tecnolégicos.

A afirmagio de que as novas tecnologias tendem e devem incrementar requisitos de
escolaridade ¢ polémica, pois se deve realizar uma critica ao discurso que leva a “depositar “na
drea educacional uma responsabilidade que nao lhe cabe exclusivamente, pelo desenvolvimento

econdmico e pela modernizacio da producio no pais.

E inegdvel que a introdugio de novas tecnologias e de novas formas de organizagio
do trabalho tem gerado modificagbes no processo de trabalho mudando o seu contetido, mas
permanecendo a relacio social capitalista. E necessdrio que se entenda a ciéncia, a técnica e
a tecnologia como resultado da atividade humana, fruto das relacoes histéricas e sociais para
que possamos situar os processos produtivos e o papel da escola nesse embate. Nao se trata de
adaptar o projeto educacional as novas exigéncias do mercado de trabalho e sim, romper com a

concepgio mercadoldgica e imediatista de educacio.

Retomando: o avanco acelerado das inovagoes tecnolégicas vem sendo hoje palco de
atores e expectadores, ora otimistas que defendem o seu uso como fonte libertadora dos esfor¢os
e dos trabalhos rotineiros e, ora pessimistas cujos argumentos denunciam a alienagao do trabalho,
o esgotamento de recursos e a destrui¢io do cardter humano nas relagoes entre os homens. Para
os defensores do primeiro grupo a tecnologia permite aumentar a produ¢io de bens com menos

esforco e a sua adogao seria inevitdvel.

Os pessimistas embora concordem com a inevitabilidade da adogio da tecnologia,
efendem que seus esforcos sao negativos, destruindo e desumanizando as relacoes sociais. Essas
defendem q forg gat destruindo e d d la¢ E
uas posturas também seriam adotadas em relacio 4 educacio e ao uso da tecnologia na escola
d t tamb dotad lag ¢ g
como forma de melhor qualificar o aluno para as novas exigéncias do mercado de trabalho, ou
ao contrdrio, de excluir o seu uso pelo “fetiche” de que sob a” 16gica do capital” a sua influéncia

sobre a escola seria sempre nefasta (FRIGOTTO, 1991).

Um ponto a ser observado ¢ de que a degradagio do trabalho nao é um resultado inevitdvel
da tecnologia, embora o avanco tecnolégico nao seja neutro e sim produto de relagoes sociais,
histéricas e concretas. E preciso considerar as contradigdes existentes no uso e no avango da
tecnologia a fim de definirmos o espago da escola e a formagao cientifica e técnica dos alunos. A
tecnologia se constitui - como afirmamos - em “for¢a do capital”, porém, as mudangcas decorrentes

de sua utiliza¢io apresentam uma positividade que precisa ser considerada.

No plano educacional as inovagoes tecnoldgicas nio devem servir para ressuscitar
o tecnicismo de outrora, apenas com a finalidade de atender as exigéncias do mercado de
trabalho. Nao se deve configurar como adestramento, puro e simples, e sim, como busca de

redirecionamento do sentido da tecnologia para que atenda aos interesses e necessidades dos
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setores dominados da sociedade.

As instituigdes sociais ndo podem excluir, por muito tempo, componentes culturais
da vida cotidiana, ou seja, quanto mais as novas tecnologias de informagio e comunicagio
se tornam presentes na cultura cotidiana, mais elas tendem a ser incorporadas aos processos
escolares. Papert (1994) alerta para a estagnagio da escola e sua dificuldade em incorporar as
mudangas da ciéncia e da tecnologia:

A escola é um notével exemplo de uma drea que nao mudou tanto. Pode-se dizer
que nio houve qualquer mudanc¢a na maneira que nés distribuimos a educagio
aos novos estudantes (...) o nosso sistema de escolaridade mudou, mas nio de
uma forma que tenha alterado sua natureza (...). Por que durante um periodo
em que tantas atividades humanas foram revolucionadas, nao vimos mudangas
compardveis na forma como ajudamos nossas criangas a aprender?

Se a meta, ao lidarmos com essa nova tecnologia, ¢ o dominio da mdquina e nio
simplesmente seguir receitas e instrugoes, a mera apresentacao do computador e das operacoes
instrumentais para o seu uso ¢ insuficiente e nio aumenta, necessariamente, a autonomia nem
estimula a criatividade. Muito pelo contrério, torna-se dessa forma (refor¢a) uma relagio tao

robotizada e massificante quanto as velhas tecnologias educacionais, ou idealista ¢ mecanica.

Por mais que desconhegamos os mecanismos de funcionamento dessas “mdquinas”, por
mais que nao dominemos essa nova linguagem, a informatizagao nao estd mais restrita aos campos
da engenharia, invadiu todas as dreas do conhecimento e se mostra presente no nosso cotidiano,
sob sua forma mais simples como o nosso “hollerit”, o extrato de nossa conta banciria, os bancos
24 horas. A maioria dos setores da sociedade brasileira estd sendo informatizados, seja na drea
de producio ou prestacio de servicos. E preciso formar cidadios com capacidade para atuarem
em uma sociedade brasileira, altamente marcada pela tecnologia. O que deve ser considerado é a

questao “como” e “quando” as novas tecnologias devem ser incorporadas pela escola.

Segundo Apple (1995) o debate sobre o papel da nova tecnologia na sociedade e nas
escolas ndo ¢ e nao deve ser apenas sobre a corregio técnica do que os computadores podem e
nao podem fazer. Essas podem ser, de fato, as questoes menos importantes. No centro do debate,
a0 invés, estdo as questoes éticas e ideoldgicas relacionadas com o que as escolas devem ser e os

interesses de quem elas devem servir”

Nao podemos deixar de considerar também que tanto a educagio quanto a tecnologia,
compreendem processos culturais estritamente ligados ao processo produtivo e aos interesses
politicos. E preciso redirecionar incrementos tecnolégicos para o atendimento dos interesses
e necessidades dos setores dominados da sociedade, e que constituem a maioria da popula¢io
brasileira. Portanto, reconhecer o que acontece dentro e fora da escola é central para se

compreender o que ird acontecer com as novas tecnologias na educagio

2 Metodologia

Visando contribuir para a melhoria do Ensino de Quimica, essa pesquisa possui uma
abordagem qualitativa, de natureza metodoldgica bibliogrifica. Bogdan e Biklen (1994)
destacam que, em pesquisas qualitativas, os dados coletados sao predominantemente descritivos,
a preocupagio com o processo ¢ muito maior do que com o produto e a anélise dos dados tende

a seguir um processo indutivo.
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Considera-se que essa pesquisa possa servir de subsidio para outros trabalhos, como
também auxiliar os professores de Quimica, a utilizarem a ferramenta computacional como
aliado no ensino e pesquisa de novas atividades para ensinar e aprender Quimica, de forma
mais prazerosa e eficiente, dando oportunidade para que alunos e professores possam descobrir
novos conhecimentos. Preocupou-se também em explicitar como a informdtica pode melhorar
o ensino de Quimica através da compreensio do fendmeno educativo sob a 6tica de novas

tecnologias, que podem subsidiar a pritica pedagdgica do professor.

3 Resultados e discussao

Sob 0 nome de Quimica Computacional entende-se, de um modo geral, o dominio
dos métodos computacionais aplicados & Quimica. Dado que existe um largo niimero de
procedimentos computacionais, a Quimica Computacional apresenta-se como um dominio
interdisciplinar, ramificando-se pelas diferentes dreas em que, tradicionalmente, é costume
dividir a Quimica (Quimico-Fisica, Quimica Orginica, Quimica Farmacéutica, Bioquimica,
Quimica Inorganica, Quimica Analitica, Quimica Tecnolégica, etc.) e, também, pela Ciéncia

dos Computadores.

Nos tltimos 25 anos muitas das dreas de aplicagdo da Quimica Computacional sofreram
um desenvolvimento significativo devido ao aparecimento de novos computadores, de software
sofisticado e de uma melhor compreensao dos principios basicos. O potencial oferecido pela atual
tecnologia de hardware e software teve como consequéncia o desenvolvimento de uma grande
variedade de técnicas para cdlculos numéricos e simbélicos. Esses métodos abriram muitas dreas
de aplica¢io e o aumento espetacular do potencial da referida tecnologia que torna a Quimica

Computacional um dos dominios interdisciplinares mais promissores na diregao do século XXI.

Esses desenvolvimentos modificam a rotina do ensino de quimica: atualmente, os clculos
quimico-quanticos sdo essenciais em qualquer laboratério académico. Sendo assim, a quimica
computacional torna-se capaz de fornecer resultados confidveis sobre geometria molecular
e outras propriedades, que sio provenientes de experimentagbes quimicas ou derivados de
abordagens puramente teéricas, podendo ser obtidas através de métodos de mecinica molecular,

mecanico-quantico e pela metodologia do funcional da densidade” (LIMA, 2010)

A Quimica Computacional é um vetor na dire¢ao da unificagdo. Ao identificar- se como
um dominio interdisciplinar com base num onipresente instrumento laboratorial - o computador
-, é a ferramenta capaz de tratar simultaneamente a modelagio quintica e cldssica, a geometria
ea informagﬁo quimica. Esta caracteristica essencial e, porventura, Gnica fez surgir uma nova
comunidade cientifica baseada na habilidade do computador para resolver problemas quimicos
e na reunido de cientistas de diferentes dreas, tradicionalmente separadas. A interagao entre eles
tem conduzido a realizagoes cientificas e tecnoldgicas de grande importincia, bem como ao

estimulo de novas geragdes de jovens investigadores.

As bases da interpretagio de todos os fendmenos quimicos residem nos principios
unificadores das MecAnicas Quantica, Cldssica e Estatistica e da Geometria (melhor dizendo,
das Geometrias), sejam quais forem as dreas tradicionais da Quimica: Inorginica, Organica,
Quimica-Fisica, Quimica Analitica, Bioquimica, etc. Essas bases estdo, atualmente, bem

estabelecidas e conduzem a cdlculos quanticos que englobam problemas tao importantes como



As Aplicagdes da Informdtica no Ensino de Quimica como Alternativa para o Ensino e Aprendizagem 51
Rafael Soares Silva

a reatividade quimica, espectroscopia, mecénica e dindmica moleculares.

As simulagoes quinticas e cldssicas, baseadas nos métodos de Monte Carlo, dinimica
molecular e dinimica browniana, sao ferramentas indispensaveis no estudo dos estados sélido e
liquido, de misturas de sistemas simples e complexos, assim como no teste de potenciais, intra- e

intermoleculares, e de teorias mecinico-estatistico.

Adicionalmente, qualquer dessas dreas, quer numa perspectiva fundamental, quer numa
perspectiva de aplicagoes bioquimicas e tecnoldgicas, confronta-se, atualmente, com o problema
do tratamento de quantidades brutais de informagao. Esse problema pode, também, ser resolvido
de uma forma unificada no 4mbito da Quimica Computacional. Assim, os métodos de aquisi¢ao
e processamento de dados com vista & obten¢io de conclusées finais, ou de decisoes vitais, sdo
atualmente um dos objetivos da Quimica Computacional. Esses métodos sao, normalmente,
catalogados sob nomes sonantes como Quimiometria, Redes Neuronais, Sistemas Inteligentes,

Algoritmos Genéticos, Geometria Fractal, Grafismo Molecular, etc.

As enormes bases de dados de compostos quimicos - mais de 14 milhoes de compostos
estao atualmente identificados e registrados -, acompanhadas de dados obtidos por variadissimas
técnicas (Infravermelho, Raman, RMN, Espectrometria de Massa, Cromatografia, etc.) e
de outras informacoes especificas, s6 podem ser manipuladas, de uma forma unificada, pela
presente tecnologia computacional. A manipulacio dessas bases de dados conduz a resolugao
de uma enorme gama de problemas: planejamento de sinteses, relacoes quantitativas de
estrutura-reatividade, projecao de potenciais eletrostaticos, andlise de dados espectroscépicos,

reconhecimento de estruturas quimicas, andlise de populagées, etc.
3.1 A Quimio-informdtica

Na gestao de informagao, computagio, comunicagdo e edi¢do, a interface informdtica
e Quimica tem sido empregada com uma especificidade muito prépria. Nos laboratérios de
Quimica, os softwares mostram-se como ferramentas imprescindiveis para a realizacao das
andlises o que tem possibilitado o desenvolvimento constante de novas metodologias o que exige

além da formagao em Quimica sélidos conhecimentos de Informdtica.

Nos tltimos anos tem se notado uma sofisticagio das técnicas de computagio em Quimica
e essas ferramentas que invadiram gradualmente os laboratérios exigindo muitas vezes que o
profissional tenha conhecimentos do software ou equipamento para a realizagao de relatérios,
manusear um espectro, fazer pesquisa bibliogréfica, analisar resultados obtidos, fazer previsoes

para os problemas que tem em mao entre outros.

A fronteira entre a Quimica e a Informdtica (Cheminformatica), que tem por finalidade
o desenvolvimento de sistemas de informagio, métodos estatisticos, algoritmos entre outros.
A “Quimica Computacional” é uma expressio ainda usada como sindénimo, embora seja
normalmente conotada com a utilizagao de softwares.

A procura de especialistas nessa drea, ou seja, profissionais que além d4 sélida formagao
em Quimica domine os sistemas de andlise tem sido um grande gargalo para as industrias quimica
e farmacéutica que fazem investigagao de novos produtos e que utilizam nesse processo métodos

computacional e técnicas intensivas baseadas em informagao.

Tradicionalmente tem-se exigido aos quimicos ‘conhecimentos de informdtica na éptica
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do utilizador’ e, mesmo esses, nao lhes sao normalmente fornecidos pelas universidades que
frequentam. Conhecimentos e capacidades muito mais vastos nesta drea vao ser necessrios
no futuro préximo a medida que os métodos computacionais em Quimica se desenvolvem e
estabelecem que o volume de informagio quimica disponivel comece a ser reconhecido e que a

instrumentagao gera e arquiva mais e mais dados.

A computagio vai rapidamente permeando os métodos de decisao, as técnicas laboratoriais,
os métodos de avaliagao de resultados. Se numa primeira fase o fenémeno se centrou na industria
de inovagao aplicada, ele vai estender-se ao ensino, a investigagio fundamental, 4 otimizagao de

processos e aos sistemas de controle de qualidade, dreas que empregam a maioria dos quimicos.

Onde ir buscar profissionais com competéncias nesta drea? O problema existe hd décadas,
em pequena escala, nos grupos académicos pioneiros da Quimio-informdtica. Nessa primeira
geragdo recorreu-se normalmente a quimicos que adquiriram conhecimentos de informdtica
de forma mais ou menos estruturada. O problema estendeu-se a industria, em grande escala,
quando esta adotou metodologias computacionais, e tem sido resolvido por quimicos com

formagao complementar em matemdtica ou informadtica.

No contexto atual exige-se uma resposta mais sistematizada por parte das instituicoes de
ensino e, nos EUA e Reino Unido, estao criando cursos de mestrado em Quimio-Informdtica e

cadeiras nesta drea a incluir nos cursos de graduagao.

A criagao de disciplinas de Quimio-informdtica nas Licenciaturas de Quimica, é urgente.
Jdacriagao de mestrados serd provavelmente demorada sua implantagao no Brasil, o recrutamento
para este campo, de licenciados em Quimica, serd sempre uma estratégia com poucos frutos.
Sempre serdo raros os quimicos que, depois de uma licenciatura em Quimica de 4 ou 5 anos,
decidirem entrar numa drea com tdo forte componente de Informdtica. O mesmo problema

acontece em Biologia, para encontrar cientistas na drea da Bio-informdtica.

Por outro lado, seria muito mais ficil propor aos finalistas do ensino Médio uma
Licenciatura em Bio- e Quimio-informdtica cujos conteudos principais seriam a Quimica,
a Biologia e a Informdtica. A licenciatura daria formagio bdsica em Biologia ¢ em Quimica,
com énfase na instrumentagdo e nas aplicagdes informdticas; e daria formacao sistemdtica em
Informadtica. Produziria Licenciados com formagao e motivagao préprias para trabalhar em Bio-
informdtica e em Quimio-informdtica; mas forneceria também profissionais para empregos mais
freqlientemente oferecidos nas dreas comerciais e de controle de qualidade de empresas quimicas

e farmacéuticas, e mesmo para empregos na drea da informadtica.

Outra alternativa é a criagao de um ramo de Bio- e Quimio-informdtica em Licenciaturas
de Quimica ou Biologia. Mas serd algum destes caminhos possivel, em tempo de diminui¢ao
de nimero de alunos, num sistema universitdrio cansado de Licenciaturas com nomes novos e

problemas velhos?

Mais fdcil serd talvez introduzir cadeiras de Quimio-informdtica nas licenciaturas de
Quimica e criar cursos de formagao profissional nesta drea. Embora com nomes diversos, em
vérias universidades tém sido incluidas matérias de informdtica e computa¢do em algumas
disciplinas de Quimica, ainda que de forma pouco abrangente (existindo ainda licenciaturas
em Departamentos nacionais de prestigio sem uma disciplina de Quimica Computacional). As

aproximacoes j4 feitas sao resumidamente as seguintes:
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a. Disciplinas de Quimica Tedrica que tratam da teoria subjacente aos métodos
de modelagao molecular (quimica quéntica, solugoes aproximadas da equacgio de
Schrédinger, modelo de Hiickel, método de Hartree-Fock). Incluem contetidos
de termodinidmica estatistica, teoria de grupos e por vezes também de tratamento
de erros.

b. Disciplinas de Quimica Computacional ou de Modela¢io Molecular que tém
por vezes contetidos sobreponiveis aos de cadeiras de Quimica Tedrica. Incidem
especialmente sobre: 1) aplicagdes de cdlculos quinticos e de campos de forgas
empiricos ao estudo de mecanismos reacionais e de iteracoes ligando - receptor;
2) dinAmica molecular; 3) generalidades sobre sistemas operativos e programagio.

c. Disciplinas de Quimiometria que tratam de aplicacoes de estatistica e redes
neuronais a andlise de dados quimicos. Aplicagoes de referéncia sao a classificagao
de amostras a partir de andlises com multiplas varidveis e o estabelecimento de
relagoes entre estrutura molecular e fungao.

d. Disciplinas de Documentagao Cientifica que abordam para além das fontes
tradicionais de informagio ‘em papel’, as fontes de informagio quimica na
Internet e em suportes digitais.

e. Disciplinas de Quimica vdrias em cujos programas os docentes incluiram a
utilizagao de software aplicado as respectivas matérias.

3.2 Edi¢do e visualizagdo da Informagio Quimica

Através de editores moleculares (por exemplo, ChemDraw, ISIS Dra ou applets Marvin em
Java) criam-se e editam-se ficheiros eletronico contendo estruturas quimicas. Estruturas 2D ou 3D de
moléculas simples ou de macromoléculas, assim como cromatogramas ou espectros, sao visualizados

através de programas proprios, de que existem muitos exemplos, gratuitos ou comerciais.

Para apresentagao de informac¢io na WWW usam-se principalmente documentos
HTML, que podem ser editados com editores préprios, ¢ que podem incorporar, de forma
interactiva, estruturas quimicas 2D ou 3D e espectros, por exemplo utilizando o plug-in Chime
para browsers de WWW. Tem sido desenvolvida uma linguagem prépria para codificagao de
informagao quimica (CML — Chemical Mark-up Language) tendo em vista sobretudo a Internet.
Estruturas e propriedades moleculares podem ser visualizadas em ambiente de realidade virtual
usando o formato VRML. Informagao quimica pode ser transmitida por email e reconhecida
automaticamente pelo cliente de email de modo a utilizar editores ou visualizadores adequados.

Tal ¢ possivel pela utilizagao de MIME quimico.
3.3 Arquivo de Informagio Quimica

A esséncia de uma estrutura molecular estd na identidade dos seus dtomos, nas ligagoes
que estabelecem entre si e na orientagao espacial destas. Tém sido propostas virias maneiras
de codificar esta informacio e existem consequentemente vérios formatos e tipos de ficheiros
em que sdo arquivadas estruturas moleculares. Entre os mais comuns estdo os ficheiros. Mol e
.pdb. Também a informacio espectroscdpica é representada em formatos préprios que usam
frequentemente estratégias para reduzir o tamanho dos ficheiros necessdrios. H4 uma tendéncia

para que o formato JCAMP se torne um padrio.

Volumes grandes de informacio arquivam-se de preferéncia em bases de dados.
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Existem vdrios sistemas para a construgao de bases de dados com informagio quimica (como
o ChemFinder, ISIS Base, CACTVS, ACD SpecManager) que permitem arquivar estruturas
quimicas, ragoes, propriedades numéricas ou alfanuméricas, férmulas, espectros. Vdrios tipos de
pesquisas podem ser efetuada, sendo especificas da Quimica as pesquisas de sub-estruturas, de
sub-espectros, de reagoes ou de semelhanga estrutural. Através de bases de dados relacionais pode

incorporar-se informagio existente em vdrias bases de dados.
3.4 Computagio Quimica

Através de métodos estatisticos e de redes neuronais é possivel estabelecer correlagoes
entre estrutura quimica e propriedade molecular (QSPR) ou entre estrutura quimica e atividade
biolégica (QSAR). Para tal, é frequente representar estruturas quimicas por nimeros, mais
concretamente por um ndmero fixo de pardmetros. Tem-se desenvolvido uma grande variedade
de descritores moleculares baseados principalmente em grafos moleculares, em propriedades

fisico-quimicas, ou em caracteristicas geométricas.

A utilizagao de descritores moleculares, de impressoes digitais moleculares e de outros
tipos de cédigos permite analisar o grau de diversidade estrutural existente num conjunto de
compostos, o que ¢ frequentemente 1til no design de bibliotecas combinatoriais. Por outro lado

permite estabelecer medidas de semelhanca estrutural entre duas ou mais moléculas.

A aplicagio mais cldssica da computagio quimica consiste no recurso 2 mecinica
molecular ou & mecanica quantica para o cdlculo de propriedades termodinimicas de compostos
e reacoes. Vdrios tipos de programas estao disponiveis, com aproximagdes de vdrios niveis e tém

tido muitas aplicagoes no design de firmacos e de ragoes.

Algoritmos muito utilizados sao os algoritmos evoluciondrios, principalmente os
algoritmos genéticos. Simulam a evolu¢ao de uma populagio em que os individuos com
caracteristicas mais desejdveis sobrevivem e reproduzem-se, fazendo sobressair, ao fim de vérias
geragdes, as caracteristicas que tornam os individuos mais aptos. Sao utilizados para problemas
de otimizagio e tém tido aplica¢io desde a andlise conformacional até a sele¢io de descritores

moleculares mais adequados ao estabelecimento de QSAR.

3.5 Bases de dados com Informagdo Bioquimica

Estes tipos de bases de dados tém a especificidade de conterem principalmente estruturas
3D de macromoléculas bioldgicas, sequéncias (de aminodcidos ou 4cidos nucléicos) e vias
metabélicas. E de especial relevo neste contexto o projeto do genoma humano. A anilise para
extrair conhecimentos relevantes destas bases de dados envolve algoritmos e software para
alinhamento de sequéncias, pesquisa de semelhancas, estimativa de drvores filogenéticas, previsao

estrutural e inferéncia funcional.

3.6 Fontes de Informagio Quimica

O aparecimento e onipresenga da Internet vieram revolucionar as fontes de informagao
a que os quimicos tém acesso. Para além de intimeras fontes novas, também as antigas (revistas,
enciclopédias, catdlogos, indices) migraram ou tendem a migrar (pelo menos em regime

complementar) para a Internet. Estao disponiveis bases de dados espectroscépicas e estruturais,
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toxicoldgicas e de seguranga, de reagoes quimicas, de propriedades moleculares e catdlogos
comerciais. Existem ferramentas comerciais de pesquisa bibliogrifica (como o Chemical
Abstracts ou o Beilstein), mas também sites gratuitos como o da Ingenta (herdeiro do BIDS e do
Uncover) ou o Medline, e servicos de alerta. Outra fonte formiddvel de informagao disponivel
gratuitamente na Internet e frequentemente esquecida nas Universidades sdo as bases de dados
de patentes. E as revistas cientificas tradicionais estdo presentes na Internet com outras revistas

exclusivamente eletronica.

4 Consideragoes finais

A Quimica aliada a informdtica tem trazido muitos beneficios tanto pra quem ensina
como para quem aprende, pois a pesquisa mostrou a importancia dessa ferramenta para tornar

as aulas mais significativas e préticas.

A sala de aula deve deixar de ser o lugar das carteiras enfileiradas para se tornar um local
em que professor e alunos podem realizar um trabalho diversificado em relagao a conhecimento
e interesse. O papel do professor deixa de ser o de “entregador” de informagio para ser o de
facilitador do processo de aprendizagem. O aluno deixa de ser passivo, de ser o recepticulo das
informagdes para ser ativo aprendiz, construtor do seu conhecimento. Portanto, a énfase da
educagao deixa de ser a memorizagao da informagao transmitida pelo professor e passa a ser a
construcio do conhecimento realizada pelo aluno de maneira significativa, sendo o professor o

facilitador desse processo de construgao.

O processo de repensar a escola e preparar o professor para atuar nessa escola transformada
estd acontecendo de maneira mais marcante nos sistemas publicos de educagao, principalmente
nas escolas de ensino médio de tempo integral. Nas escolas particulares o investimento na formagao
do professor ainda nao é uma realidade. Nessas escolas a informdtica estd sendo implantada nos
mesmos moldes do sistema educacional dos Estados Unidos no qual o computador é usado
para minimizar o analfabetismo computacional dos alunos ou automatizar os processos de

transmissdo da informacio.

Embora as questoes envolvidas na implantagio da informdtica na escola estejam
mais claras hoje, as nossas agoes no passado niao foram voltadas para o grande desafio dessas
mudangas. Mesmo hoje, as a¢des sao incipientes e nio contemplam essas mudangas. Isso pode
ser notadamente observado nos programas de formagao de professores para atuarem na drea da

informdtica na educagao que ainda hoje sio realizados.

As experiéncias de implantagao da informdtica na escola tém mostrado que a formagao de
professores é fundamental e exige uma abordagem totalmente diferente. Primeiro, a implantacio
da informdtica na escola envolve muito mais do que prover o professor com conhecimento
sobre computadores ou metodologias de como usar o computador na sua respectiva disciplina.
Existem outras barreiras que nem o professor nem a administracio da escola conseguem vencer

sem o auxilio de especialistas na drea.

Por exemplo, dificuldades de ordem administrativa sobre como viabilizar a presenca dos
professores nas diferentes atividades do curso ou problemas de ordem pedagégica: escolher um
assunto do curriculo para ser desenvolvido com ou sem o auxilio do computador. Segundo, os

assuntos desenvolvidos durante o curso devem ser escolhidos pelos professores de acordo com o
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curriculo e a abordagem pedagégica adotadas pela sua escola.

E o contexto da escola, a pritica dos professores e a presenca dos seus alunos que
determinam o que vai ser trabalhado pelo professor do curso. O curso de formagao deixa de ser
uma simples oportunidade de passagem de informagao para ser a vivéncia de uma experiéncia

que contextualiza o conhecimento que o professor constrdi.
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