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Resumo: Com o intuito de facilitar a aprendizagem e minimizar as
dificuldades no entendimento de parAmetros quimicos conformacionais, foi
proposta a construgao virtual de uma série de estruturas carbdnicas, tanto
homogéneas quanto heterogéneas, com diferentes padroes de substituicao
nas cadeias laterais. Apos otimizadas virtualmente quanto a sua energia,
as estruturas foram arquivadas para composicao de um banco de dados
energético-conformacional a ser empregado em aulas praticas de quimica
e biogquimica.

Palavras - chave: Conformacao. Configuragao. Projecac de Newman.
Biomoléculas.

Abstract: In order to facilitate learning and minimize difficulties in
understanding chemical conformational parameters was proposed to
construct a series of virtual carbonic structures, both homogenous as
heterogeneous, with different substitution patterns in the side chains.
After virtually optimized regarding the energy, the structures were archived
to compose an energetical-conformational database useful to be used in
practical classes of chemistry and biochemistry.

Key-words: Conformation.  Configuration.  Newman  Projection.
Biomolecules.
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INTRODUCAO

0 ensino de alguns aspeclos quimicos e bioquimicos refle-
renles especialmenle a confliguracao e conformacgao mo-
leculares tem se mostrado bastante complexo e de dificil
enlendimento por parle dos alunos, A lileratura cada vez
mais tem apontado a ulilizagao do ambiente computacional
para tentar lacilitar o enlendimento desles aspeclos, es-
pecialmenle porgue permile a visualizacao molecular em
Lrés dimensoes e, consequentemente, melhora a qualidade
do ensino dos aspeclos inerenles a conliguracao e confor-
magao (BARREIRO, 2001; BARREIRO, 1997; FERREIRA,
2008; KLIER, 2012; RAUPPE, 2008; RIBEIRO, 2005). Con-
siderando a disponibilidade de inimeros soflwares para
ensino de modelagem molecular no mercado, o PcModel
moslra-se como uma ferramenta 4lil e de facil manipula-
¢ao, especialmentle, para alunos de graduacao envolvidos
em disciplinas que conlemplem conleddos de quimica or-
ganica e bioguimica (SILVA, 2006). A importancia do uso
dos compuladores e das novas lecnologias na educagao
deve-se hoje nao somenle ao impaclo desla [erramenla na
nossa sociedade e as novas exigéncias sociais e cullurais
que se impoe, mas lambém ao surgimento da Tecnologia
FEducativa (RIBEIRO, 2003; SANTOS, 2001). Eles come-
caram a ser utilizados no contexto educalivo a parlir do
rompimento com o paradigma lradicional e surgimenlo do
construtivismo, que enfatiza a participagao e experimenta-
¢ao do sujeilo na construcgao de seu proprio conhecimento,
alraves de suas inleracoes. Com isso, a capacidade do pro-
fessor € o conleddo dos livros constituem uma condigao ne-
cessaria mas nao suliciente para garanlir a aprendizagem,
pois ela envolve um processo de assimilacao e construgao
de conhecimenlos e habilidades, de natureza individual e
intransferivel (FERREIRA, 2008; FREITAS, 1998; RAUPE,
2008; RIBEIRO, 2003: SANTOS. 2001).

0s eleilos do compulador na escola dependem de di-
versos latores, contudo, a generalidade da invesligagao
aponla para a possibilidade de desenvolvimenlo de novas
compeléncias cognilivas. entre elas: maior responsabilida-
de dos alunos pelo trabalho, cooperagao e novas relagoes
professor-aluno. Assim, o computador constitui-se em uma
[erramenta poderosa que pode (e deve) ler lodas as suas
polencialidades ulilizadas com proposilos educacionais,
proporcionando ao professor a possibilidade de enrique-
cer sua pratica pedagdgica com recursos mullimidia, lais
como jogos educacionais, videos, animacoes, graficos e ou-
tros materiais que possibilitem ao aluno aprender de for-
ma prazerasa. calivante, diverlida e motivadora (RAUPP,
2008). Nesle senlido, 0s jogos educacionais podem ser um
elemento catalisador, capaz de contribuir para o "processo
de resgale do inleresse do aprendiz, na lentlaliva de me-

Ihorar sua vinculagao afeliva com as siluagoes de apren-
dizagem”. A vinculacao aleliva exerce um papel lundamen-
lal, pois cansado de, muilas vezes, lenlar e nao alcancar
resullados salisfalorios no chamado “lempo” da escola, o
aluno experimenta sentimentos de insatisfagao constan-
les, 08 quais funcionam como bloqueadores nos avangos
qualitalivos de aprendizagem, além de elelivamentle ser
ulilizado como [erramenta em projetos de pesquisa cienti-
lica (ANDREL 2003; BARREIRO, 2001; BARREIRO, 1997;
MARQUES, 2010; KLIER, 2012a). Nesle sentido, os sol-
lwares especilicos para modelagem molecular, entre esses
0 PcModel, constituem importante ferramenta facilitadora
de aprendizagem quimica, haja visto o nimero de cilacoes
enfatizando sua ulilizagao Lanto na lundamentagao do en-
sino médio quanlo ensino superior. Além disso. o desen-
volvimenlo historico da quimica compulacional possibililou
que indmeros softwares fossem desenvolvidos, sendo que
um dos seus maiores desenvolvedores, Pople, [oi agracia-
do com o Nobel de QQuimica em 1998, exalamenle por sua
contribuicao ao desenvolvimento de mélodos compulacio-
nais, o que levou a evenlual popularizacao dos mesmos
(FREITAS, 1998). Ainda estamos explorando a polencia-
lidade desles softwares no ensino de quimica, mas resul-
lados preliminares indicam que existem definitivos ganhos
em aprendizagem. que ocorrem devido a formacao de uma
idfade entre o compulador e o aluno e da evenlual criacao
de uma percepcao cogniliva onde o sislema simbélico da
quimica pode ser manipulado e assimilado pelo estudanle.
Assim, o compulador € ulilizado como ferramenla para se
adquirir uma "linguagem” quimica, que se revela polencial-
menke poderosa para que o esludanle seja capaz de re-
solver siluagoes/problemas quimicos. Dessa forma, o uso
crescente desles softwares em sala de aula deve ser en-
corajado, nao apenas pelo seu impaclo no aprendizado de
conceilos e representacdes quimicas € bioquimicas, mas
pela eliciéncia da [erramenta como preparacao do eslu-
danle para um futuro profissional onde a quimica compu-
lacional eslara cada vez mais presente.

OBJETIVO

Utilizando o soltware PcModel, obler uma labela com-
paraliva de energias olimizadas para subsliluinles polares
e apolares inseridos em cadeias organicas homogéneas
e helerogéneas que, quando aplicada em aulas pralicas,
alendam aos seguinles objelivos especilicos:

- facilitar o entendimento de configuragoes € confor-
magoes em projecac de newmann;

- simular rotacoes em diedros especilicos a [im de
comparar conformagoes mais € menos esldveis em
estruturas diferenles;
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- idenlilicar possibilidades de inleragoes inlramolecu-
lares que possam eslabilizar uma molécula diminuin-
do sua energia;

- prever a ordem de grandeza de repulsao elelronica
presente em interacoes do lipo 1.53-diaxiais;

- associar a estahilidade conlormacional ¢ a pos-
sibilidade de interacao inlermolecular aplicada a
biomoléculas.

METODOLOGIA

Foi empregado o software PchModel para construgao
molecular de cada uma das cadeias carbonicas homogéne-
as e helerogéneas, ciladas a seguir (ligura 1). Oblidas as
cadeias, cada uma loi submeltida a um padrao de substitui-
¢ao com os subsliluinles em R e R,

A B C D
“1\,—-\& Rm“f\“z ﬂ:-\ﬁ,ﬁa“x RJ‘\.E/“\.R!

Subs tituinies propestos s

1 | CHiCHa EI":“ICH-&DH Ecr.g:rwccmk
[T l'fL /Jl( DCOCH
DAk @S ®

Figura 1 - Cadeias carbdnicas (A,B,CeD) e
substiuintes propostos (1 a 24)

As cadeias proposlas conlemplam estruluras homogé-
neas € estruturas helerogéneas oxigenadas, sulluradas
e nilrogenadas, A, B, C e D respeclivamenle. 08 subs-
Lituintes abrangem oilo grupos de substituinles distinlos
derivados de alcanos, cicloalcanos. aromaticos e bicicloal-
canos. Cada grupo de subsliluinles possui trés derivados
da mesma estrulura basica. uma nao substituida e duas
substituidas por hidroxila e carboximelila. Cada uma das
cadeias gerou um total de 576 estruturas, considerando
0% 24 subsliluintes combinados entre si, lolalizando 2504
estruluras distintas que foram analisadas. As projecoes de
Newmann [oram idealizadas ao lon2o do eixo das ligagoes

C-C na cadeia A, C-O na cadeia B, G-5 na cadeia C e C-N
na cadeia D. Como banco de dados [linal, loram gerados 18
valores dislinlos de energia para cada uma das estruluras
geradas, pois consideramos na simulagao um giro comple-
lo das ligagdes ciladas sobre seu praprio eixo, analisado a
cada 207 de giro, o que lolalizou 41472 valores de energia
labelados. A utilizacao do soltware, bem como a minimi-
zacao de energia foram [eilos segundo dados da lileratura
(SILVA, 2006: KLIER, 2012; KLIER, 2012a).

RESULTADOS E DISCUSSAO

As energias minimizadas foram descrilas de [orma
que losse possivel avaliar os subsliluinles em R, eR,de
cada cadeia proposla (ligura 1), em cada giro parcial de
20% componente do giro complelo de 360°, o que resulla
em 18 valores de energia para cada estrulura, conforme
labelas 1 ¢ 2.

Tabela 1 - Energias da cadeia A com substituintes
1a24 e angulos de 20° a 180"

Valoras de er am K obfidos para cs analogos da cadeia A com os
substituintes 1 a 24
Substituinte Angulo de giro no diedrnoe
em R, o R,
Flig 40° - 80" 100t | 120 | 140" | fe0” | 180
gl fd404 |GR5E | G072 |HS4R | 7235 |E10E | 7150 |5497 | 7473
102 1008 18247 | 7283 | 7540 (6827 |0700 |8744 |7 le33n
&3 2362 121,78 12062 12100 | 2207 12324 12229 |20
1o4d 1000 T8 | 7445 [HE70 [G5E |
15 1226 11124 110239 (1047 (1166 11262 (1174 11005 o203
186 2862 | 2387 19783 12295 2416 12608 §2416 |2240 {5168
107 1095 1076 [ 1064 (1065 (1078 | 1088 1061 11054
1ed 14.00 11 1140 (1277 11360 L1254 [ 1085 [1015
168 2B08 (2640 [ 2542 |284f 238 |27 18 |26 51 |2470 2303
1010 1121 (9374 | 8413 |pes7 [a9s3 (082 [aars |a22e 17475
1e11 1334 | 11.50 11058 11080 | 1208 | 1796 | 12.01 10%% | D604
1012 2670 | 2416 |26 4R | 2610 | | 2208
1eld 1861 113 12.90 EI& 1440 | 1331 | 14,34 1Zg£ agg&
int ZAR] 191 2051 A4 (2241 12268 (2207 |20
1] g L 3e64 13563 13581 r 37565 13705 135236 13450
B 1568 | 1405 | 1306 | 1331 | 1460 | 1548 | 14 12 B 13
] _}42_%1&;__‘_12 8113 14 56 1106 20
] 28,92 68 | | 259 7.2 2012 | 2 2551 12476
a9 2408 22 12128 12148 12078 12366 12071 12100 12030
220 2350 166 | | 2092 |22 2340 |2245 12045 1974
] | 34.8% 13387 | 3471 3547 | 3628 | | G293
o 2827 |28 43 | 2573 12701 12780 | 2602 (2598 2480
5 b17] 30,59 12962
& ﬁ'ﬁ“ : '@'g’l' 4441 14343 ﬁti;ﬁ:

Tabela 2 - Energias da cadeia A com substituintes
1a24 edngulos de 200° a 360°

Valores de gia em Kcallmol obtidos para os andlogos da cadeia A com os
subsfituintes 1a 24 '
Substituinte Angulo de giro no diedro
em Ry e Ry J
Z00° | Z20° | 240° | 280° | 280° | 300° | 320° | 340° | 380
ied RTe7 [ 7233 (@183 17355 |E0ss | 5036 IS8R0 [BER3 |9 784
ie 201 Ias3s To7as lanary 17610 | 7.460 | 1154

B 07 2235 [2320 12245 12116 | 2127 [ 2217 [2394 12489

Y 7001 |8 8721 [7447 | 1140

(<] ] 11.68 67 111.81 10,

s 51 2421 14 |24 22 Iﬁfﬁ"ﬂ'ﬁ_ ﬁﬁi
ie? 1082 11079 (1069 11060 11060 11071 1060 (1099 14109
188 1107 (1274 (1362 [1263 [1140 [1181 (1282 [1443 15857
1g 2470 | 2664 |2746 12670 |a528 12800 |26

B EsoR |a9930 10687 [1003 |a7A9 [ &601 9631 (1136 (1243

) 10, | 1208 11302 11214 | 1085 11170 | 1350

Yy 2370 12654 12638 12675 12400 12443 12541 12804 |2705
1813 12 14.39 EEE | 1450 11337 [1364 11524 | 1702 |86
loild 20 | 2216 | (2223 12094 [ 2133 [ 2266 | | 2613
118 3548 [a712 | A733 |a602 13649 [a7.p0 (4028 (4139
1816 1200 (1460 (1584 [1489 11339 (1384 (1517 [1720 |[1829
1a1? 1240 (41379 [ {464 14370 11280 [ 1270 | 1420 [4800 )47 42
1e18 3299 [ 2871 |286/6 |2808 |2624 (2657 |2782 (3000 [3119

2287 12152 (2178 12327 26 52
1a20 2082 T2a2q Toaqd I2oae 2088 12147 [21.00 %ﬁ 2470

B 78 13577 [3636 135 34,18

: M A AT B A0 M DL LN T B BT BT

2 28 | 3080 12075 | 120,90 13130 13254

B 4187 14360 [a438 14340 14215 4215 |42 4499 4616
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A parlir dos dados exemplificados nas labela 1 e 2,
¢ possivel observar que cada cadeia proposla avaliada
com 08 24 subslituintes em I{I e R_, gerou 48 labelas
iguais as exemplificadas, ou seja, um banco de dados
[inal com 192 tabelas. Com a delinigao dos substituintes
variaveis quanlo a sua massa molar, foi possivel esla-
belecer um padrao de eslabilidade dentre as estruturas
avaliadas. considerando que sao possiveis qualro con-
[ormacoes padrao nas projecoes de newmann a partir
do dngulo de giro entre os subsliluintes - sinperiplanar.
sinclinal, anliclinal e anliperiplanar. Eslas conforma-
coes sao oblidas em momentos distintos no giro do dngu-
lo diedro em cada cadeia proposla, conforme observado
na figura 2. que apresenta um modelo grafico oblido no
PcModel para o bulano. Observa-se que os ponlos iden-
lificados 1 e 7 relerem-se a conlormacao sinperiplanar.,
com proximidade maxima entre os substiluinles, sen-
do 0° ou 360°, os ponlos 2 € 6 referem-se & conlorma-
¢ao sinclinal, com 60° e 300° de giro, 08 ponlos 3 e O
referem-se & conlormacao anticlinal, com 120° e 240°
de giro. € o ponlo 4 relere-se a conlormacao anliperi-
planar, com 180° de giro e disldncia maxima entre os
subsliluintes.

Figura 2 - “Print screen” da tela do software PcModel
localizando as conformagdes em projegdo de
newmann segundo dngulo de giro

Tomando como exemplo as conlormagoes geradas
pelo substituinte 1 em R, (figura 1) combinado com 08
24 subslituinles possiveis em K,. sempre na conlor-
macao de maior repulsao eletrdnica enlre os mesmos.
conlormacao sinperiplanar, podemos obler um perfil de
correlacao de energia e massa molar dos substituintes
no grafico 1.

Grafico 1 - Energias das conformagoes geradas pelo
substituinte 1 em R, e os substituintes 1 a24 em R,
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Ao avaliarmos os padroes de variacao da energia lolal
dentre os compostos oblidos, € possivel observar um pa-
drao homogéneo de variagao crescente, quando confronta-
mos as energias dentro dos oilo palamares crescenles de
massa molar, excelo nos subslituintes de 7 a 9. Ou seja,
como lemos oilo padroes estrulurais de subsliluintes, com
Lrés variagoes constantes e crescentes de massa molar em
cada um deles, era esperado que numa condigao conforma-
cional anliperiplanar as inleracoes repulsivas enlre gru-
pos volumosos elevassem os padroes de energia como [oi
obhservado. Porém, nos substiluintes 7, 8 e 9, eslas varia-
¢oes de energia foram bem superiores aos demais padroes
moleculares, possivelmente pela exisléncia de um carbono
quaterndrio na estrutura do substituinle. Esle aumenla
consideravelmente a compressao eslérica e, consequen-
lemente, a repulsao eletronica envolvida no subslituinte,
especialmente em funcao dos rolameros possiveis em uma
mesma conformacao, como pode ser observado na figura 3.

Figura 3 - Rotameros da conformagaoe sinperiplanar
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Como pode ser observado na figura 3, um giro de 180
graus na ligacao melileno-carbono qualernario do subsli-
tuinte 7, aumenta significalivamente a repulsao eletronica
enlre o8 grupamentos vizinhos, o que contribui para uma
variacao ainda maior de energia nestas estruturas, uma vez
que com as ligacoes entre carbonos vizinhos eclipsadas, a
conformacao sinperiplanar possui maior energia Lotal.
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A fim de avaliarmos a influéncia estrutural da insercao
de helernalomos nas cadeias propostas, avaliamos as qua-
Lro cadelas com subslituinles iguais em R1 e I{! na con-
[ormacao mais estavel antiperiplanar. numa conlormacao
estrutural que podemos considerar simétrica quanto a vizi-
nhanga nos carbonos substituidos. Os resultados de ener-
gia oblidos para cada uma das cadeias pode ser observado
no grafico 2. Mesmo na conformacao antiperiplanar si-
meélrica, Lanto os subslituintes 7 e 9 como os subsliluinles
17 a 19 apresentaram substancial aumento da energia da
eslrulura linal gerada. Os subslituinles 7 e 9 apresenla-
ram maiores variacoes nas cadeias helerociclicas, B, C e
D, lembrando que em estruturas simélricas, lanlo K, quan-
lo R, estarao substiluidos com grupamentos qualernarios
sendo um deles contendo o grupo funcional carboximelila.
Entretanto, nao se observou aumenlos signilicalivos na
energia das cadeias com o subslituinle 8, lambém qualer-
nario funcionalizado com o grupo funcional hidroxila. Tal
comporlamenlo provavelmentle seja devido a exisléncia de
inleracao intramolecular por ligagao de hidrogénio entre
a [ungao hidroxila; doadora de inleracao por ligacao de
hidrogénio, e os elélrons livres do helerodlomo: aceplor
de ligacao de hidrogénio, inleracao esla que estabiliza a
molécula diminuindo sua energia lolal.

Ja os substiluintes 17. 18 e 19 correspondem respec-
Livamenle aos grupamenlos para-hidroxifenil, para-car-
boximelillenil e naftil. Mesmo em uma conformacao leori-
camente favoravel eslericamenle, é possivel observar que
Lais grupamentos sao capazes de allerar

Grafico 2 - Energias das cadeias propostas
na conformagao sinperiplanar simeétrica
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drasticamente o perfil energélico-molecular sem distin-
cao da cadeia principal. Tal variacao se deve lambém mais
provavelmente & existéncia de roldmeros. que aproximam
as cadeias lalerais aumentando a repulsao eletrdnica, es-
pecialmenle, nos subsliluintes 18 e 19, gralico 2. Porém.
lais rolameros nao sao observados nos subslituintes 20,

21, 22, 23 e 24, Possivelmenle, o [alo de serem planos,
sislema monoaromalico-paracarboximelil [uncionalizado
no subslituinte 18 e sistema biaroméalico nao [uncionaliza-
do no subslituinte 19, sejam o0s "limiles” de volume molar
que possibilitem giros livres dos roldmeros em relacio a
cadeia principal promovendo variagao de energia lotal,
conforme [igura 4.

COCH;

H;C0CO 2

Figura 4 - Rotamero da cadeia C com substituinte
18 (1) e rotimero da cadeia D substituinte 19 (2)

CONCLUSAO

Um banco de dados com as cadeias homogéneas e he-
lerogéneas fol oblido a partir dos dados gerados pelo sol-
tware. Tais informagoes complementam o entendimento da
quimica e podem ser empregadas para o estudo da mesma.
Formas de inleragao e ensino de conformagoes moleculares,
aproveitando-se de recursos Lecnoldgicos sio estimuladas.
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