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RESUMO

O advento da informéatica no meio escolar é reflexo de uma sociedade baseada na
informacdo e no conhecimento. Pesquisadores em ensino, buscam por meios que
possam otimizar a compreensao dos alunos sobre conceitos de Quimica ou de Ciéncias
em geral. Dentre 0s novos meios ou tecnologias, podemos destacar os Objetos de
Aprendizagem (OA), que sdo recursos como softwares, videos, imagens. O ArgusLab®
é um dos diversos softwares educacionais disponibilizados para o exercicio do ensino-
aprendizado, programa que permite desenhar estruturas quimicas, obtendo suas
propriedades moleculares, dentre outras fungdes. O objetivo do presente trabalho foi
apresentar e avaliar o software ArgusLab®, comparando-o com outros softwares com
funcbes semelhantes. A metodologia desenvolveu-se, inicialmente, pelo download do
software gratuito ArgusLab®, apresentando-o em um carater avaliativo, mostrando seus
aspectos funcionais. Foi realizada uma entrevista com professor do curso de licenciatura
em Quimica, da Faculdade de Filosofia Dom Aureliano Mattos, sobre a utilizagdo do
software ArgusLab® na sua pratica docente. Em seguida, foi feita uma comparagdo com
softwares educacionais que possuem funcbes semelhantes ao ArgusLab®. As funcdes
do ArgusLab® colaboram muito para a mediag¢&o do contetdo e compreensao por parte
do aluno em termos de visualizacdo, mostrando por exemplo, os tipos de ligacéo e
geometria das moléculas de forma mais dindmica. Concluimos, que o uso do software
ArgusLab® no ensino de quimica, pode servir como ferramenta de apoio e recurso
didatico auxiliar & assimilagdo do contetdo, facilitando o entendimento dos alunos em
conteudos que sdo considerados abstratos e de dificil compreensao.

Palavras-chaves: Ensino de Quimica. Objeto de Aprendizagem. ArgusLab®.
ABSTRACT

The advent of information technology in schools is a reflection of a society based on
information and knowledge. Researchers in education, seek by means that can optimize
students' understanding of chemistry or science concepts in general. Among the new
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Media or technologies, we can highlight the Learning Objects (OA), which are
resources such as software’s, videos, images. ArgusLab® is one of several educational
software available for the teaching-learning exercise, a program that allows the design
of chemical structures, obtaining their molecular properties, among other functions. The
objective of the present work was to present and evaluate ArgusLab® software,
comparing it with other software with similar functions. The methodology was initially
developed by downloading the free ArgusLab® software, presenting it in an evaluative
character, showing its functional aspects. An interview was conducted with professor of
the licentiate course in Chemistry, Faculty of Philosophy Dom Aureliano Mattos, about
the use of ArgusLab® software in his teaching practice. Then, a comparison was made
with educational software that has functions similar to ArgusLab®. The functions of
ArgusLab® collaborate a great deal on the mediation of content and student
comprehension in terms of visualization, showing, for example, the types of bonding
and geometry of the molecules more dynamically. We conclude that the use of
ArgusLab ® software in chemistry teaching can serve as a support tool and didactic
resource to help assimilate content, facilitating students' understanding of contents that
are considered abstract and difficult to understand.

Keywords: Teaching Chemistry. Learning Object. ArgusLab®.

1 INTRODUCAO

Com a crescente evolugéo dos recursos computacionais, a utilizagdo de novas
tecnologias tém provocado uma transformacao na sociedade, que esta cada vez mais se
tornando uma sociedade baseada na informacdo e no conhecimento. O advento da
informéatica no meio escolar ¢ um reflexo desta transformacdo. Atualmente, a
potencialidade do computador como instrumento didatico para o ensino é muito
valorizada e pode ser observada através da: grande quantidade de softwares didaticos
produzidos e disponiveis no mercado, da procura, cada vez maior por softwares
educacionais e, principalmente, o crescente numero de usuarios conectados a internet
com a finalidade de buscar informagdes (BERTOLETTI, 2003).

A isencdo do computador no ensino, pode ser um importante recurso para
promover a passagem da informacao ao usuario ou facilitar o processo de construcao de
conhecimento. No entanto, por intermédio da analise dos softwares, & possivel entender
que o aprender ndo deve estar restrito ao software, mas a interacdo do aluno-software. O
uso de computadores para auxiliar o aprendiz a realizar tarefas, sem compreender o que

estd fazendo, € uma mera informatizacdo do atual processo pedagodgico. Ja a
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possibilidade que o computador oferece como ferramenta, para ajudar o aprendiz a
construir conhecimento e a compreender o que faz, constitui uma verdadeira revolugéo
do processo de aprendizagem e uma chance para transformar a escola (VALENTE,
1999).

Por ser uma disciplina essencialmente experimental (SANTOS et al., 2010), a
Quimica exige uma aula dindmica e variada, mas a maneira como a Ciéncia € ensinada,
pode influenciar a assimilacdo dos alunos, sendo possivel ser vistos como uma
disciplina abstrata e de dificil compreensdo. Um dos principais objetivos dos
pesquisadores na area de ensino, é a busca por métodos ou ferramentas para otimizar a
compreensdo de Quimica pelos alunos (RAUPP; SERRANO e MARTINS, 2008).

Para uma melhoria no processo de ensino e aprendizagem no ensino de Quimica,
se faz necesséario a utilizacdo de novas tecnologias ou métodos, possibilitando aos
estudantes, uma melhor visualizagcdo e compreensdo da disciplina (OLIVEIRA e SILVA
2015).

As tecnologias de informacdo e comunicacdo (TICs), trazem novas perspectivas e
estratégias, j& que de acordo com Lobo e Maia (2015) “sdo classificadas como
tecnologias usadas para reunir, distribuir e compartilhar informacoes, ultrapassando os
limites estabelecidos pelas velhas tecnologias”. Como exemplos dessas tecnologias,
podemos citar os objetos de aprendizagem (OA), que sdo definidos como qualquer
recurso digital que possa ser reutilizado para auxiliar no processo de ensino e
aprendizagem (WILEY, 2002).

E preciso destacarmos a importancia do aspecto Iidico dos objetos de
aprendizagem, tornando o processo de aprendizagem mais participativo e dinamica,
despertando nos alunos a satisfacdo de realizar a atividade num software educativo, por
exemplo (SALES, 2005).

Os objetos de aprendizagem tém um conceito de formar blocos de informacdes e
de estar inserido em um ambiente de aprendizagem, devendo apresentar caracteristicas
como adaptabilidade, reusabilidade, acessibilidade, durabilidade dentre outras
(HOFFMANN, 2007).

Nesse contexto, o presente trabalho teve como objetivo apresentar o software
ArgusLab® de forma demonstrativa e avaliativa, mostrando-o como uma ferramenta

didatica, que pode ser eficaz e capaz de auxiliar o professor na transmissdo do
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conhecimento, colaborando com o aprendiz quanto a compreensdo dos conteudos a ele

transmitidos.

2 METODOLOGIA
Esta pesquisa foi realizada utilizando-se o software gratuito ArgusLab®, sendo

desenvolvida em trés etapas: no primeiro momento, foi realizado o download do
software no site http://www.arguslab.com/arguslab.com/ArgusLab.html, seguido de
uma andlise das fungdes disponibilizadas pelo mesmo, apresentando-o em um carater
avaliativo, mostrando seus aspectos funcionais, que podem auxiliar na concretizagéo do
conteudo por parte do aluno.

No segundo momento, foi realizada uma entrevista com um professor do curso de
Licenciatura em Quimica, da Faculdade de Filosofia Dom Aureliano Mattos
FAFIDAM/UECE, sobre a utilizagdo do software ArgusLab® na sua pratica docente.

E no terceiro momento, foi feita uma comparagdo com outros softwares

educacionais que objetivam exercer as mesmas funcdes.

3 RESULTADOS E DISCUSSOES

De acordo com Batista (2016), alguns dos recursos que vem sendo utilizados, séo
as ferramentas provindas das novas tecnologias, como os softwares educacionais, que
estdo sendo cada vez mais incrementados e utilizados. Na area da Quimica ndo é
diferente, como é o caso do software ArgusLab®, que é uma ferramenta indicada a
principio, para quem trabalha em um laboratério de pesquisa, estudantes ou
trabalhadores da industria farmacéutica e para estudantes da universidade. O programa
permite desenhar, por exemplo, configuracdes moleculares muito complexas como as
proteinas, obter cadeias helicoidais de aminodcidos etc. O ArgusLab® é distribuido
livremente para plataformas Windows pela Planaria Software®, que é um sistema tree
para organizar todos os elementos, para adicionar a qualquer estrutura antes de
representar esses dados como um desenho, permitindo que vocé analise de maneira
visual. Em particular, o uso do software leva a desenhar e modificar estruturas em 3D,
conhecer todas as caracteristicas quimicas sobre o carbono e sua ligagéo covalente e
sobre grupos reativos, medir as distancias de ligagédo, os angulos de ligagdo. O software

ajuda os alunos a se familiarizarem com moléculas organicas e como moléculas
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pertencentes a bioquimica. O aluno pode combinar o estudo comum da quimica, com a
observacao das moléculas 3D tomadas em consideracao.

O ArgusLab® apresenta sua interface na lingua inglesa, onde seus menus séo
disponibilizados na parte superior e possui a op¢do de disponibilizar os comandos na
forma de pictogramas, facilitando assim, a sua utilizacdo (Figura 1). Trata-se de
software avancado, que permite realizar modelagem molecular, a nivel de teoria
quantica, que pode ser empregado para realizar calculos tedricos (otimizacdo de
geometria, energia e propriedades) no nivel de teoria MM, EHT, AM1 / PM3 e MNDO
/ ZINDO e ainda, para célculos de ancoragem, obtencdo do MESP, as energias dos
orbitais de fronteira (HOMO e LUMO), docking molecular, sua otimizacdo e
visualizacdo 3D. Estas fungdes colaboram muito para a transmissdo do conteudo e
compreensdo por parte do aluno em termos de visualizagdo, € uma alternativa que
permite que o professor faga a interagdo com os alunos, mostrando os tipos de ligagéo e
geometria das moléculas, o que € complicado quando se usa apenas o livro didatico e
figuras em duas dimensées (SANTOS et al., 2010).

Figura 1. Interface principal do ArgusLab® (Visualizacdo 3D da molécula do benzeno
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Fonte: Dados fornecidos pelo software ArgusLab®

O programa também apresenta a possibilidade de plotar o0 mapa de superficie de
potencial eletrostatico (MESP) (Figura 2), que fornece a informacdo sobre os possiveis
sitios de ligacdo entre as moléculas e seus receptores. Essas superficies podem ser
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utilizadas para comparar com inibidores de diferentes substratos ou de estados de
transicbes reacionais, incrementando assim, a descoberta de novos farmacos

(RODRIGUES, 2001).

Figura 2. Mapa de superficie do potencial eletrostatico do formaldeido
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Fonte: Dados fornecidos pelo software ArgusLab®

Outra possibilidade, é plotar os orbitais moleculares (Figura 3), que tem um papel
crucial no entendimento da reatividade quimica em nivel atbmico e sdo importantes
descritores para a racionalizacéo de vérias reagdes quimicas. Neste contexto, o conceito
de orbital de fronteira refere-se ao uso da densidade eletronica dos orbitais de fronteira,
HOMO e LUMO, para predizer a posi¢do mais reativa sobre espéecies quimicas: HOMO
(Orbital Molecular Ocupado de maior energia) e LUMO (Orbital Molecular desocupado

de menor energia).

Figura 3: Orbitais moleculares de fronteira do benzeno
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Fonte: Dados fornecidos pelo software ArgusLab®

No entanto, a abordagem HOMO-LUMO tem algumas limitagbes e outros
conceitos sdo necessarios para complementar os argumentos HOMO e LUMO
(PEREIRA et al., 2016). As energias do HOMO e do LUMO, tém sido usadas ha
algumas décadas como indices de reatividade quimica e sdo comumente correlacionadas
com outros indices, tais como afinidade eletrénica e potencial de ionizacdo (HEATON,
MILLER, POWELL, 2001; CONTRERAS et al, 1999).

Observando a necessidade de apresentar a quimica de forma interdisciplinar, o
ArgusLab® permite relacionar o comportamento de moléculas com 0s seus receptores
bioldgicos (JOY, 2006), através da simulacdo de acoplamento molecular (Figura 4),
onde o aluno pode trabalhar conceitos quimicos como forcas intermoleculares,
relacionando sua agd@o bioldgica, podendo inferir sobre o potencial dessas forgas no

tratamento de doencas, transmisséo de informagdes genéticas, entre outros.

Figura 4. Docking molecular entre a molécula XK263 e a protease do virus HIV
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ArgusLab - [C:\BrainChunks\ArgusLab\Tutorials\Docking\HIV Protease\1hvr.agl]
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Fonte: Dados fornecidos pelo software ArgusLab®

Com relacdo a sua utilizacdo em sala de aula, como ferramenta, para auxiliar na
formacéo de professores, podemos observar o alto potencial deste software de acordo
com a fala do professor entrevistado:

“Uso o Argus constantemente nas minhas disciplinas, pois ele ajuda o aluno a
visualizar bi e tridimensionalmente moléculas, diminuindo a abstracdo do
mundo quéantico, além de que, em algumas situagdes, consigo relacionar a
estrutura a atividade biol6gica, fomentando assim, a formacdo mais ampla e
interdisciplinar do meu aluno, abrangendo ndo somente aspectos quimicos,
mas bioquimicos. “

Quanto as limitacbes de uso do software, o professor refere apenas a
indisponibilidade deste software para dispositivos moveis, ja que a maioria absoluta dos
alunos, possui algum tipo de dispositivo em ambiente Android®.

Visando uma formacé&o mais interdisciplinar e a formacdo do futuro licenciando,

o0 professor ressalta a importancia do uso dessas ferramentas:

“Com o0 avango das computacdo, vejo um leque infinito de possibilidades,
onde podemos trazer ferramentas que antes eram de custos elevados, para a
sala de aula, ou seja, podemos fomentar a formacdo do aluno, sem a
necessidade de grandes investimentos em equipamentos e laboratorios, pois
vivemos uma realidade de baixo investimento, onde ndo temos recursos para
construirmos e mantermos grandes laboratérios, com equipamentos de ponta.
Hoje, podemos simular quase todas os equipamentos e préaticas, temos
laboratérios virtuais, que vao desde praticas simples, como uma destilacéo, a
realizacdo de estudos a nivel quantico como é o caso do Arguslab.”

Além do ArgusLab®, existem outros softwares educativos que exercem fungdes
similares, permitindo também, a realizacdo de desenhos moleculares. O quadro 1 mostra
alguns softwares disponibilizados gratuitamente e a descricdo de suas funcdes. Dentre

os softwares comentados, 0 Avogadro® é o que mais se assemelha em suas fungoes

Revista Redin. v. 6 N° 1. Outubro, 2017.



22° Seminario de Educacdo, Tecnologia e Sociedade
De 10 a 16 de outubro
Nucleo de Educacao On-line/ NEO; FACCAT, RS
com o ArgusLab®, porém, o Avogadro® nao realiza docking molecular, o0 que o deixa
em desvantagem.

Quadro 1: Softwares educacionais gratuitos de desenho molecular e suas funcées

SOFTWARE DESCRIGAO IDIOMA

Arguslab® Ferramenta de desenho que permite realizar modelagem Inglés
molecular, podem obter o MEP, as energias dos orbitais
de fronteira e o docking molecular

Avogadro® Realiza modelagem molecular: edi¢do de moléculas e Portugués
montagem de suas ligacbes 3D

ACD/ChemSketch® Permite realizar desenhos quimicos fornecendo suas Inglés
propriedades moleculares, sua otimizacéo e visualiza¢do
3D. Cria estruturas estereoquimicamente corretas dos
nomes quimicos, obtendo 0os nomes IUPAC precisos de
estruturas. Estima espectro RMN, contém um grande
banco de dados com estruturas quimicas e materiais de

laboratdrio
Marvin® 5.2.04 Ferramenta de construcdo de moléculas 2D e 3D em Java Inglés
ChemDraw® Ultra 12.0 Cria estruturas estereoguimicamente corretas dos nomes Inglés
Trial quimicos, obtendo os nomes IUPAC precisos de

estruturas. Estima espectro RMN a partir de uma
estrutura ChemDraw diretamente com o atomo de
correlacéo espectral.

Fonte: Dados da pesquisa.

Professores e alunos podem utilizar o software ArgusLab® de muitas maneiras,
sendo de suma importancia o conhecimento e dominio sobre suas ferramentas para que
possa ser utilizado da melhor forma possivel. O referido programa pode ser utilizado
como ferramenta de auxilio para a elaboracéo de relatérios, estudos, trabalhos e artigos
cientificos e também, para estudos de modelagem molecular computacional, permite
abordar e conhecer melhor a estrutura molecular, com descricdo muito realista das

moléculas, com medidas exatas de dados elaborados.

4 CONCLUSOES

O uso de novas tecnologias € de suma importdncia na sociedade atual,
principalmente na area da informatica, sendo que essa nova configuracdo tem seus
reflexos também na area educacional, pois diversos recursos, como 0s softwares, estdo
cada vez mais inseridos e utilizados no processo de ensino-aprendizagem, como um

recurso que pode subsidiar e auxiliar o referido processo.
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O uso do software proposto ArgusLab®, tem um grande potencial pedagogico no
ensino de quimica, podendo ser utilizado como ferramenta auxiliar de apoio, pois a
partir de suas funcbes apresentadas, ele pode ser utilizado como recurso didatico para
facilitagdo da compreensédo dos alunos em conteudos abstratos e de dificil compreenséo
e visualizacdo. Considera-se muito util também, para quem trabalha em um laboratorio

de pesquisa, estudando ou trabalhando na industria farmacéutica.
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