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Introducao.

A Quimica é uma ciéncia alicercada em um paradigma funcional-estruturalista que
adota o principio fundamental de que as propriedades e transformagdes dos materiais
podem ser satisfatoriamente explicadas pela teoria atdmico-molecular. No estigio atual, a
representacao de dtomos, moléculas, adutos, agregados e outras particulas constituintes dos
materiais sdo fatores determinantes para a elaboracio do pensamento quimico e esta € uma
das razdes para adotar a visualizacido de objetos moleculares como estratégia de ensino,
especialmente quando ja € possivel levé-la a sala de aula por meio de computadores
disponiveis em grande parte das escolas.

De acordo com Gabel (1998), trés niveis de representacdo em Quimica sdo
importantes: macroscépico, onde os processos quimicos sdo observados; microscépico,
onde os fendmenos sdo explicados pelo arranjo e movimentacao de dtomos, moléculas ou
particulas subatdmicas; simbolico, onde ocorre a representacao dos fendmenos através de
simbolos, nimeros, férmulas, equagdes e estruturas. E sabido também que os estudantes de
ensino médio t€m dificuldade em entender as representagdes nos niveis microscopico e
simbdlico porque estes sdo de natureza imaginada e abstrata, enquanto o pensamento desses
estudantes geralmente se apdia em informagdes sensoriais.

De acordo com Wu e col. (2001), alunos, que utilizam objetos moleculares fisicos e
computacionais, obtém melhor pontuagdo em testes de retengcdo de informagdes, em
comparacao com estudantes que utilizam apenas representacdes bidimensionais ou
tridimensionais. Anjos (2004) observou um aumento significativo da compreensao e
interpretacdo das relacdes ‘nomenclatura-propriedade-estrutura’ de substancias organicas,
quando os alunos utilizaram objetos moleculares para construir modelos e resolver
problemas em sala de aula. Portanto, os objetos moleculares, enquanto representacdes das
particulas submicroscépicas, cujo meio de veiculag@o pode variar desde o papel, conjuntos
plasticos, isopor e madeira, tela do computador ou projecao holografica, podem contribuir
decisivamente para a construcao de significados sobre fendmenos de transformacdo da
matéria e para elaborar modelos explicativos acerca das propriedades e estrutura dos
materiais.

Um dos fatores limitantes para o uso educacional de objetos moleculares no
ambiente computacional € a auséncia de aplicativos integrdveis a interface Web,
especialmente quando se trata de versdes em portugués. Adicionalmente, as poucas versdes
disponiveis ndo permitem ao estudante produzir suas proprias representagdes, 0 que o
impede de tratar os objetos moleculares como simulacdes computacionais.

Por outro lado, desenvolver aplicativos para visualizacdo de objetos moleculares é
uma 6tima oportunidade para o aprimoramento das competéncias de grupos de pesquisa de
Educacdo e Engenharia. Estas competéncias dizem respeito tanto as pesquisas, quanto a
formacao dos profissionais professores e engenheiros de software. Na medida em que o
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ensino e a pesquisa estejam articulados com vistas ao desenvolvimento dos aplicativos,
também a extensdo universitdria serd contemplada, pois os aplicativos terdo como usudrios
finais alunos e professores de escolas da educagado basica. Neste sentido, a parceria de
grupos de pesquisa de dreas como Educagdo e Engenharia da Computacio afeta
diretamente a formacao de estudantes e pesquisadores da universidade e indiretamente a
formacdo de alunos e professores da educagado bdsica.

Sendo o motivo da parceria entre grupos de pesquisa desenvolver uma solucio para
um problema tipico da sala de aula, o processo de producdo de conhecimento na educagdo e
na engenharia torna-se condicionado pelas formas como universidade e escola interagem, o
que permite instaurar um didlogo construtivo entre essas institui¢des, caso haja condigdes
para que as demandas das escolas, no que diz respeito a infraestrutura computacional e de
comunicacdo em rede, sejam atendidas. Satisfeita esta exigéncia € possivel prever que os
aplicativos sejam criticamente utilizados por professores e alunos nas escolas e que essa
utilizacdo critica subsidie o préprio desenvolvimento dos aplicativos. Assim, uma outra
conseqiiéncia direta da parceria entre grupos de pesquisa de Educacdo e Engenharia é
desenvolver um processo de produgdo de aplicativos computacionais que contribua para a
melhoria das condi¢des de ensino na sala de aula, aportando com solugdes referendadas
pela prépria escola.

Por estas razdes, relatamos neste artigo um projeto em desenvolvimento sobre a
producdo de ferramentas computacionais que permitem construir representacdes de
moléculas nos niveis microscépico e simbdlico.

O desenvolvimento de aplicativos de visualizacio de objetos moleculares.

Inicialmente, analisamos o aplicativo Java Molecular Viewer (JMV, 2004).
Desenvolvido na plataforma Java 2 com o auxilio da API Java3D, o JMV é um aplicativo
de codigo aberto capaz de gerar representa¢des de moléculas de pequena e elevada massa
molecular a partir de arquivos em formato PDB (protein data bank). E possivel também
obter arquivos de saida em formato PDB ou JPEG de objetos moleculares que tenham sido
manipulados pelos usudrios, conservando sua orientacdo e os estilos de representacdo. Estes
estilos variam desde simples linhas que conectam centros atdmicos, até esferas macicas que
conferem uma percep¢do do volume ocupado pelo objeto molecular no espago. Outros
recursos do aplicativo, que pode rodar de maneira independente ou embutido em um
browser, s@o as variagdes de cores, gradientes de cores, iluminac¢do e profundidade. E
possivel ao usudrio aumentar ou diminuir, rodar e transladar o objeto molecular utilizando
os botdes do mouse ou combinagdes com teclas.

Algumas deficiéncias do JMV sdo a mobilizacao excessiva de memoria virtual, a
auséncia de estilos de representacdo de distribui¢do de carga, de formas vazadas de
representacdo e de combinagdes de representacdes. Nossa intencdo € resolver essas
deficiéncias, criando um novo aplicativo baseado também na plataforma Java 2, mas
usando a API JOGL (Java bindings for OpenGL), de modo que, além das funcionalidades
j& apresentadas pelo JMV, duas outras interfaces capazes de gerar representagdes de objetos
moleculares estejam disponiveis. Em uma delas, estudamos a possibilidade de converter
representacdes bidimensionais de objetos moleculares em objetos dotados das
funcionalidades j4 descritas. A segunda interface, que estd em estagio avancgado de
desenvolvimento, permite gerar arquivos PDB a partir de uma entrada com a férmula
estrutural estendida, ou simplificada.

Temos desenvolvido esta interface de arquitetura molecular em linguagem C padréo
ANSI. Nela, o usudrio, através de uma pédgina do tipo formuldrio, envia uma string
contendo uma seqiiéncia de letras e nimeros que caracterizam a férmula estrutural
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simplificada (CH3CH2CH2CH3). Esta entrada € lida por uma interface CGI (Perl ou PHP)
que aciona o programa Construtor. Este dltimo gera um arquivo em formato préprio para o
programa Tinker-Minimize, contendo o posicionamento dos 4tomos e a matriz de
conectividade da molécula equivalente a entrada recebida. O Tinker-Minimize € uma
aplicacdo capaz de obter geometrias moleculares otimizadas, segundo processos de
interagdes auto-consistentes baseadas na minimizagdo de energia e em pardmetros de
mecanica e dindmica molecular.

O mesmo programa, Construtor, submete o arquivo recém gerado para o programa
de otimizag@o da geometria, o qual resulta em um arquivo tipo PDB equivalente a entrada
recebida. A interface CGI devolve o arquivo em formato PDB para o usudrio, que o
visualizard através do aplicativo de visualizacdo de objetos moleculares.

Perspectivas.

Nossa inten¢@o com esse projeto € iniciar uma parceria entre laboratdrios de
pesquisa em Educacdo e Engenharia para resolver problemas de pesquisa ja detectados na
literatura da 4rea de Educagdo em Ciéncias, como os efeitos da visualizacio de objetos
moleculares na construcgdo de significados (Giordan, 2003), bem como aperfeicoar o
desenvolvimento de interfaces de animagdo e simulagdo, utilizando a plataforma Java 2 e
JavaScript de forma a complementar a troca de informacdes entre os elementos do mundo
virtual (Cardoso, Lamounier e Tori, 1999).
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