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Abstract. We describe in this article the development of a computational
program named Constructor of molecular objects, as well as its utilization by
high-school students of a public school located in Sao Paulo State. With this
program it is possible to build virtual three-dimensional molecular objects
that can be generated and manipulated by the students in a computer with
internet access. The program was written in C language and adapted with a
PHP script program to be used through a hypertext browser.

Resumo. Descrevemos neste trabalho o desenvolvimento de um programa
computacional denominado Construtor de objetos moleculares, bem como sua
utilizagdo por parte de uma turma de ensino médio de uma escola publica da
rede estadual de Sdo Paulo. Através deste programa é possivel construir
objetos moleculares tridimensionais virtuais que podem ser gerados e
manipulados pelos estudantes em um computador com acesso a internet. O
programa foi escrito em linguagem C e adaptado a partir de um script PHP
para utilizagdo através de um navegador hipertexto.

1. Introducao

O programa computacional descrito neste trabalho foi desenvolvido em linguagem C
[KERNIGHAN e RITCHIE, 1988] para ser utilizado por estudantes iniciantes em
quimica do ensino médio ou superior. Através deste programa ¢ possivel construir e
visualizar objetos moleculares virtuais e tridimensionais em computadores com monitor
de video, mouse e teclado. A construgao do objeto molecular ocorre em um computador
servidor, acessivel pela internet através do protocolo de comunicagdo hipertexto. A
interface grafica com o usuario foi desenvolvida para ser acessada através do navegador
hipertexto Internet Explorer®. Este programa ¢ utilizado de forma simplificada, onde o
usuario submete a féormula estrutural condensada de um composto orgénico através de
um campo tipo formuldrio em uma pagina hipertexto acessada pela internet, e obtém
como resultado o objeto molecular virtual e tridimensional na mesma pagina hipertexto.

Através deste programa estudantes de ensino médio podem visualizar a formula
tridimensional de uma molécula a partir de sua féormula estrutural condensada de
maneira simplificada, sem a necessidade de conhecimentos sobre a utilizagdo de
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programas de mecanica e dinamica molecular, que apresentam dificuldades de uso até
mesmo para estudantes do ensino superior e pos-graduagao.

2. Metodologia

Descreveremos a seguir o funcionamento do programa no servidor. A pagina
tipo hipertexto disponivel na internet disponibiliza um campo (Figura 1) onde o usuario
escreve a formula estrutural condensada de uma das estruturas reconhecidas pelo
programa até o momento.
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Figura 1. A figura representa um objeto molecular construido com o auxilio do
programa Construtor.

Para o desenvolvimento da interface grafica com o usuario, decidimos
disponibilizar a utilizagdo do programa através de uma pagina hipertexto na internet, ao
invés de disponibilizar o0 mesmo para ser baixado e instalado. Esta decisdo se baseia na
atual tendéncia de convergéncia de utilizacdo dos recursos disponibilizados na internet
através de navegadores de paginas hipertexto. Atualmente grande parte dos recursos
disponibilizados na internet ¢ acessada através de navegadores hipertexto, desde correio
eletronico, passando por acesso a contas bancérias, até jogos eletronicos
disponibilizados em formatos diversos. A maior vantagem deste tipo de
disponibilizacdo esta na facilidade de lancamento de versdes atualizadas do programa, o
que ndo requer que os usuarios baixem e instalem novas versdes, sendo necessario
apenas a mudanga no servidor. A Figura 1 representa a interface grafica da atual versao
do programa computacional Construtor, na qual acrescentamos op¢des de visualizagdo
do objeto molecular.

A principal filosofia presente no desenvolvimento do programa computacional
Construtor ¢ abrir mao da utilizagdo de um banco de dados para a disponibilizacdo de
estruturas moleculares para os usuarios. Ao invés disso, a idéia principal do programa é
montar o arquivo de estrutura molecular, otimizar geometricamente a estrutura e gerar
informacgdes para 200 quadros de movimentagdo molecular simulada, sob a demanda do
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usudrio. O tempo necessario para que estas etapas sejam concluidas, na atual versao do
programa construtor, ¢ de apenas trés segundos, para uma molécula com 20 4&tomos, em
um computador servidor tipo PC com processador AMD 2.0 GHz e 256 MB de
memoria RAM. O tempo de resposta ao usuario, naturalmente, dependera da velocidade
de conexdo com a internet.

O desenvolvimento do programa computacional Construtor envolve a utilizacao
de um pacote de programas de modelagem molecular [PONDER ¢ RICHARDS, 1987],
utilizados na otimizagdo da geometria molecular ¢ na simulacdo por dinamica
molecular. Este tipo de programa computacional tem sido desenvolvido por varios
grupos de pesquisa em muitos paises, os quais sdo disponibilizados gratuitamente na
internet na filosofia do software livre. A utilizacdo deste tipo de programa geralmente se
da em ambientes de pesquisa e ensino no nivel de pds-graduagdo, uma vez que exigem
conhecimento aprofundado de teorias quimicas, matematicas e computacionais. Além
disso, estes programas sdo geralmente utilizados em ambiente GNU/Linux, o que requer
conhecimentos especificos sobre a utilizagdo de programas computacionais a partir da
linha de comando, o que acrescenta conhecimentos especificos e gera barreiras para a
utilizacao de boa parte de usuarios cursando o Ensino Médio ou Superior de areas nao
especificas da computacdo. Dessa forma ¢ necessdrio o desenvolvimento de um
programa computacional que ofereca interface grafica e simplificada para que possa ser
utilizado por estudantes iniciantes em quimica.

3. Resultados

Obtivemos como resultado deste trabalho um programa computacional que ¢ utilizado
para construir objetos moleculares virtuais e tridimensionais a partir da formula
estrutural condensada, utilizando apenas um navegador hipertexto e acesso a internet. O
tempo de espera do usuario ¢ de 2 segundos, descontando-se o tempo de transporte pela
internet. Caso o usudrio disponha de acesso tipo banda larga este tempo sera minimo. O
programa foi escrito dentro da filosofia do software livre e estd disponivel para a
comunidade académica mediante comunicacao direta com os autores.

Testamos a usabilidade do programa computacional desenvolvido neste
trabalho. Adaptamos o programa computacional descrito neste trabalho em uma
seqliéncia de ensino para alunos do Ensino Médio. A seqiiéncia de ensino foi
desenvolvida em linguagem HTML com um total de nove paginas, a qual foi acessada
pelos estudantes através de navegadores hipertexto. Escolhemos como tema de estudo a
estrutura tridimensional dos hidrocarbonetos do petréleo. Trouxemos um grupo de
estudantes de Ensino Médio da E.E. “Jornalista David Nasser” (Governo do Estado de
Sao Paulo) para uma sala com 20 computadores e acesso a internet, € acompanhamos os
mesmos na realiza¢do das atividades propostas na seqiiéncia de ensino desenvolvida
para este fim.

Os estudantes trabalharam em duplas na realizagdao das atividades, num total de
35 alunos. Apds a realizagdo das atividades da seqiiéncia de ensino distribuimos um
questionario de avaliagdo com 11 questdes, onde os estudantes opinaram
anonimamente, entre outros assuntos, sobre a usabilidade do Construtor. Relatamos
abaixo os resultados da questdo namero cinco, de um total de 35 questiondrios
respondidos, que se referem especificamente a dificuldade ou facilidade de uso do
programa Construtor na opinido dos estudantes.
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Questao 5 — Especificamente sobre a operagdo do construtor, ou seja, a forma de
utiliza-lo, vocé o considera: (1 = muito dificil; 5 = muito facil)
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Figura 2. Grafico demonstrativo do resultado da questéo 5.

Nesta questdo requisitamos dos estudantes uma resposta em escala tipo Likert de
5 pontos (Figura 2), onde os mesmos atribuiram 1 para muito dificil e 5 para muito
facil. Como resultado 85,3% (29 respostas) dos estudantes opinou que o grau de
dificuldade de operacao do Construtor foi de normal (4) a muito facil (5).

A partir do resultado da questdo cinco podemos inferir que o programa
Construtor ndo apresenta dificuldade de uso para estudantes de Ensino Médio. Como
proximo passo de desenvolvimento, pretendemos introduzir neste programa a
possibilidade de visualizacdo do nome IUPAC (International Union of Pure And
Applied Chemistry) da molécula requerida pelo usudrio.
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