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Introducao

Com o passar dos anos vivenciamos cada vez mais
a utilizacdo das tecnologias a servico do ensino e
aprendizagem. O computador tem se tornado uma
ferramenta de facil acesso para alunos de diversas
regibes do pais, porém sua utilizacdo nem sempre é
destinada para fins educativos. A Quimica
Computacional pode ser muito bem utilizada neste
contexto no sentido de atrair a atengédo do aluno
para as mudan¢as que podem ocorrem numa
reacdes quimicas, por exemplo. Véarios programas
possuem uma interface grafica onde o aluno pode
visualizar propriedades que em sala de aula séo
dificeis de serem compreendidas. Neste contexto
este trabalho se propde a avaliar as modificagbes
gue ocorrem em determinadas substancias
guimicas através de métodos computacionais.

Resultados e Discussao

Para investigar as modificacbes nas propriedades
moleculares que ocorrem devido a substituicao de
halogénio nos alcanos selecionamos 0s compostos
abaixo para serem investigados.

F F H F

..... L. L.,

H/ \1101’!-1 F‘/ \-uru F/ \F'-'r.'F F/ \F WF
Br
Br Br H
. rangg N B
o an iy B Br
H/ \H Br/ e B"/ \E \Br
r

Figura 1. Haloalcanos propostos para estudo —
fluorometano, difluorometano, trifluorometano,
tetrafluorometano, bromometano, dibromometano,
tribromometano, tetrabromometano.

Os célculos serdo realizados com o programa
Gaussian 09", os resultados podem ser visualizados
com o programa Gauss View 5.0% Serdo realizados
calculos de otimizagdo de geometria e frequéncia
vibracional para todos 0s compostos propostos
através de um planejamento fatorial 2* conforme
pode ser visto na Tabela 1. Os calculos foram
realizados por alunos do ensino médio de uma
escola publica de Jodo Pessoa/PB dentro do
programa de bolsas PIBIC-EM.

Tabela 1.Fungoes de onda usadas no Planejamento
Fatorial 2" para obtencdo de propriedades de
interesse dos Haloalcanos

Funcdo de Onda Fatores
1 2 3 4
val Dif Pol Corr
1 | HF/6-31G - - - -
2 | HF/6-311G + - - -
3 | HF/6-31++G - + - -
4 | HF/6-311++G + + - -
5 | HF/6-31G(d,p) - - + -
6 | HF/6-311G(d,p) + - + -
7 | HF/6-31++G(d,p) - + + -
8 | HF/6-311++G(d,p) + + + -
9 | CE/6-31G - - - +
10 | CE/6-311G + - - +
11 | CE/6-31++G - + - +
12 | CE/6-311++G + + - +
13 | CE/6-31G(d,p) - - + +
14 | CE/6-311G(d,p) + - + +
15 | CE/6-31++G(d,p) - + + +
16 | CE/6-311++G(d,p) + + + +
1. Conjunto de base (val): (-) 6-31G / (+) 6-311G;

2. Funcdes Difusa (Dif): (-) Ausente / (+) Presente;

3. Func¢bes de Polarizag&o (Pol): (-) Ausente / (+) Presente;
(-) Hartree-Fock (HF) / (+)

4. Correlagéo Eletronica (Corr): Correlacéo Eletrénica (CE),
onde CE= MP2 ou B3LYP;

Os resultados obtidos mostraram que para as
distancia de ligacdo C-F e C-Br, tanto para MP2
quanto para o funcional B3LYP, os efeitos principais
1(HF/6-311G)) e 3(HF/6-31G(d,p)), diminuem as
distancias enquanto que o0s efeitos principais
2(HF/6-31++G)) e 4(MP2 ou B3LYP/6-31G)),
aumentam essas distancias. O efeito de interacéo
34 para os célculos MP2, representado pelo calculo
MP2/6-31G(d,p), também se mostraram
significativos, sendo esta interacdo responsavel pela
diminuicdo das distancias de C-F e C-Br.

Conclusoes

Com a inclusdo do planejamento fatorial as técnicas
de quimica computacional os alunos puderam
entender melhor o comportamento das propriedades
moleculares. Alguns alunos associaram
metodologia utilizada no planejamento fatorial a
utiizada na analise combinatéria, facilitando o
aprendizado.

Agradecimentos

UFPB, CNPq

jo}]

1 - GAUSSIAN 09, Revision A.1,. Gaussian, Inc., Wallingford CT,
20009.

2 - GaussView, Version 5, Dennington, R.; Keith, T.; Millam, J.
Semichem Inc., Shawnee Mission KS, 2009.

XVI Encontro Nacional de Ensino de Quimica (XVI ENEQ) e X Encontro de Educac¢do Quimica da Bahia (X Eduqui)
Salvador, BA, Brasil — 17 a 20 de julho de 2012.



