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ELABORAÇÃO DA PRÁTICA DE MODELAGEM MOLECULAR DA DISCIPLINA COMPUTAÇÃO PARA QUÍMICA INTITULADA “IDENTIFICAÇÃO DOS HIDROGÊNIOS ÁCIDOS DO ÁCIDO L-ASCÓRBICO (VITAMINA C) POR MÉTODOS DE QUÍMICA QUÂNTICA”.
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O projeto realizado na monitoria da disciplina Computação para Química, a qual é ministrada para o curso de Bacharelado em Química, envolveu atividades como o auxílio ao professor durante as aulas da disciplina, o auxílio aos alunos com as dúvidas que surgiram, debates sobre o assunto desenvolvido em sala de aula e ajuda aos alunos para que os mesmos se familiarizassem com os programas que são apresentados na disciplina. Tais assistências foram realizadas fora do horário das aulas. Esse projeto contou ainda com a elaboração de um novo exercício de modelagem molecular que será incorporado na próxima versão da apostila atualmente em uso na referida disciplina. Essa atividade será detalhada nesse resumo. Com a adição da nova prática de modelagem molecular na apostila, objetiva-se ampliar o conhecimento dos alunos em relação ao software de modelagem molecular Hyperchem (Hypercube Inc., Estados Unidos), ensinando-os a trabalhar com ferramentas que ainda não tinham sido abordadas em outros exercícios da disciplina. Utilizando o método semi-empírico de Química Quântica AM1, os alunos aprendem, seguindo o roteiro do exercício, a calcular uma função de onda para a molécula do ácido L-ascórbico (vitamina C) e a partir da otimização da geometria eles conseguem visualizar os valores de energia, gradiente e cargas atômicas da molécula. Em seguida, é ensinado aos alunos como se gera o potencial eletrostático desta molécula com uma superfície em duas e três dimensões. Após o seguimento de todos os passos do roteiro o objetivo do exercício é alcançado, os alunos se tornam capazes de identificar os prótons mais ácidos da molécula de vitamina C. O exercício foi testado com alunos que cursaram a disciplina de Computação para Química no semestre 2010.1, em duas versões diferentes do programa. Em nenhum dos casos foi verificado o aparecimento de erros que comprometessem a aplicação do exercício, e o mesmo foi compreendido de maneira fácil pelos alunos, sendo realizado com êxito. O conhecimento adquirido com essa prática será importante para disciplinas futuras como Química Orgânica I.
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