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Introducéo

O ensino de Quimica, por vezes, enfrenta dificuldades para lidar com situacdes distantes
da realidade dos estudantes. As func¢des organicas, em especial, esbarram em barreiras como a
abstracdo, a carga horéria insuficiente e, em alguns casos, o desinteresse (Chaves; Soares;
Protti, 2025). Apesar disso, com o avanco tecnoldgico, surgiram novas maneiras de atrair a
atencdo dos estudantes. Metodologias que incorporam as Tecnologias da Informacdo e
Comunicacéo (TIC) rompem a rotina sequencial, promovem maior engajamento e ampliam o
repertério de estratégias. A literatura apresenta diversas formas de utilizar a tecnologia.
Entretanto, € necessario avaliar as competéncias dos estudantes e as condi¢bes da escola antes
de desenvolver qualquer pratica (NIC.br, 2024).

Os alunos dos Institutos Federais (IFs), por exemplo, que cursam o Técnico Integrado
em Informatica juntamente com o ensino meédio, desenvolvem habilidades em &reas mais
especificas da tecnologia, como programacdo. Aprendem, desde o 1° ano do ensino médio,
nogdes de ldgica e, consequentemente, linguagens de programacgdo. Além disso, os campi
dispdem de recursos que atendem as necessidades. (IFNMG, 2025).

E comum que o contetdo de fungdes organicas seja apresentado no 3° ano do ensino
médio. Em paralelo, os estudantes do curso Técnico em Informéatica ja possuem maior
familiaridade com linguagens de programacao; especificamente, ja no primeiro ano, aprendem
os fundamentos de Python, considerada por muitos uma linguagem educacional devido a sua
organizacao, simplicidade e carater universal (Tulchak; Marchuk, 2016).

De acordo com os PCNs, a interdisciplinaridade constitui principio central (Brasil,
1999). Ainda assim, permanecem fragilidades na integracdo entre a formacéo geral e a técnico-
profissional, como PPCs produzidos de forma isolada, pouca comunicacdo entre docentes e
uma articulacao entre nacleos que exige planejamento deliberado, em vez de ser tomada como
espontanea (Silva; Mafra, 2024). Em alguns campi, a separacao entre o ensino técnico e 0 médio
regular persiste, 0 que evidencia a necessidade de praticas integradoras e de gestdo curricular
colaborativa.

O ensino de fungbes organicas no 3° ano do ensino médio costuma ser desafiador.
Frequentemente, as fungdes séo trabalhadas de forma isolada e, posteriormente, os estudantes
precisam reconhecer, em uma mesma molécula, a presenca simultanea de diferentes funcoes
guimicas. Neste contexto, 0 uso de recursos tecnoldgicos torna-se extremamente relevante.

Diante disso, evidencia-se a necessidade de uma integracdo mais efetiva entre os
conteldos basicos e técnicos, tornando as aulas menos monoétonas, mais significativas. O
presente trabalho tem como objetivo aproveitar a estrutura do Ensino Médio Téecnico dos (IFs),
articulando os conhecimentos técnicos dos estudantes do 3° ano do curso Técnico em
Informatica ao uso de uma ferramenta que auxilie no ensino de func¢des organicas, reduzindo
as dificuldades na compreenséo das func¢des organicas e promovendo a interdisciplinaridade.

A integracdo entre quimica e computacdo vem de décadas e tornou mais robusto o
estudo em escala atbmica, hoje, quimica computacional e modelagem molecular permitem
prever geometria, energias, reatividade e conformacfes por métodos quanticos e classicos
(Jensen, 2017; Leach, 2009). Diante da explosdo de compostos conhecidos, surgiram notagoes
formais para representar estruturas no computador, viabilizando seu armazenamento e
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manipulacdo digital tarefa central da quimioinformatica e etapa inicial da quimica
computacional, que converte estruturas para formatos legiveis por maquina (Gasteiger e Engel,
2003). Entre as notacOes lineares classicas, destaca-se SMILES (Simplified Molecular Input
Line Entry System), proposta por David Weininger, por ser compacta, simples e facil de
aprender, baseada em poucas regras (Gasteiger e Engel, 2003).

Em termos préticos, para trabalhar essas representagdes emprega-se uma linguagem de
computacédo, por exemplo, Python, desenvolvedores criaram scripts utilizando essa notacdo e
assim conseguem desde uma simples visualizacdo de uma molécula a célculos complexos de
reacOes, como € o caso da biblioteca RDKit, um projeto aberto amplamente adotado que
interpreta SMILES e gera visualizagcGes moleculares em poucas linhas de codigo (Landrum,
2023).

Inspirado nesses recursos, 0s proximos topicos deste trabalho apresentardo a integracdo
entre a linguagem de programacdo Python e a Quimica Organica, empregando o RDKit para
aplicar cores e estilos personalizados e evidenciar regies de interesse, neste caso as fungdes
organicas. Além disso, o RDKit permite definir cores especificas para cada atomo e ligacéo por
meio de um dicionario que associa 0s respectivos indices a valores RGB, tornando a
visualizacdo mais clara e intuitiva (RDKit Developers, 2025). Dessa forma, as cores sdo
diretamente correlacionadas a cada funcgdo organica presente na estrutura.

Material e Métodos

A pesquisa foi desenvolvida no Instituto Federal do Norte de Minas Gerais (IFNMG) -
Campus Salinas, com 60 estudantes do 3° ano do Ensino Médio Técnico em Informatica,
distribuidos em duas turmas. O estudo adotou abordagem mista (qualitativa e quantitativa),
conforme Creswell e Clark (2013), e configurou-se como pesquisa-a¢ao, segundo Thiollent
(2011). As atividades foram realizadas no laboratério de informaética da instituicdo, em dez
encontros de 50 minutos cada.

A abordagem pedagdgica foi organizada em trés etapas experimentais, estruturadas
segundo as classes de compostos organicos: (I) hidrocarbonetos; (11) fungdes oxigenadas; e (111)
funcBes nitrogenadas, além de outras func@es, executadas em paralelo ao conteudo ministrado
pelo professor responsavel. Como ferramenta principal, adaptou-se um script em linguagem
Python utilizando a biblioteca de quimioinformatica RDKit, cuja I6gica esta descrita na (Figura
1). Utilizou-se o Google Colab como ambiente de desenvolvimento, escolhido por sua
acessibilidade e gratuidade.

Figura 1: Logica do cédigo a ser usado.

< |
1-Propanol —> CH3CH2CH20H —> CCC[OH] — C[OHl — RGB — /V

Nomeclatura Formula Notagao 0 FUNGAD COR
IUPAC Condensada SMILES SMARTS ATRIBUIDA
Interpretador

RDkit no PYTHON
Fonte: Acervo do Autor, 2025.

Estrutura com
destague na
fungao organica

Em termos gerais, a molécula é fornecida em SMILES, por exemplo, o 1-propanol como
“CCC[OH]” e o RDKit a transforma em um objeto com atomos e ligagdes. As fungdes
organicas que se deseja destacar sdo descritas por padrdes SMARTS como “C[OH]” para o
grupo alcool. O RDK:it percorre a estrutura, encontra as correspondéncias e identifica os atomos
envolvidos. Para cada ocorréncia, aplica-se uma cor definida no cédigo, convertendo os valores
RGB convencionais (0-255) para o formato normalizado (0-1). Com isso, 0 médulo de desenho
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“rdMolDraw2D” gera a imagem da molécula, j& com as regides que batem com os SMARTS
realgadas nas cores escolhidas.
A primeira etapa instrumentalizou os alunos na representacao molecular computacional

por meio da notacdo SMILES; com hidrocarbonetos, trabalhou-se a nomenclatura de alcanos,
alcenos e alcinos.

Na segunda etapa, com foco em compostos oxigenados, os estudantes foram desafiados
a destacar visualmente os grupos funcionais com cores padronizadas definidas por eles. Para
isso, propuseram-se tarefas como a montagem de uma molécula a partir de sua formula
condensada ou de seu nome IUPAC. Selecionaram-se moléculas especificas da classe, contendo
até trés funcdes, de acordo com o grau de dificuldade e sua relevancia bioldgica.

A terceira e Ultima etapa ampliou o escopo para funcdes nitrogenadas e moléculas mais
complexas, introduzindo conceitos de isomeria. Os desafios dessa fase simularam um processo
de sintese pelo qual um composto passa, partindo de uma molécula inicial, realizando rearranjos
e evoluindo até o produto final.

Para a coleta de dados, aplicou-se aos alunos um questionario online (Google Forms),
individualmente, para avaliar o interesse, a percepcdo de aprendizagem e obter sugestdes. A
analise quantitativa baseou-se no desempenho nos desafios, considerando a capacidade de
identificacdo dos grupos funcionais.

Resultados e Discussao

A aplicacdo da metodologia que integra Quimica Organica e programacdo Python gerou
resultados efetivos na aprendizagem dos alunos. Durante as etapas, a abordagem permitiu uma
experiéncia de aprendizado visual e interativa.

Na primeira etapa, realizada no laboratério de informética, os alunos foram capacitados
no uso da notacdo SMILES e do codigo inicial, para isso foi trabalhado os hidrocarbonetos. A
atividade central consistiu em diferenciar a cadeia principal das ramificagbes. Com SMILES,
eles visualizam como inserir ramificacdes na cadeia principal: na notacdo, ramificacdes sao
indicadas por parénteses, sempre respeitando a valéncia dos 4&tomos ao redor. O desafio dessa
etapa foi a progressdo de substituintes (Figura 2), conduzida de forma gradual, permitindo
explorar um grande ndmero de combinacGes e diferentes ramificagdes. Ao final, os alunos
souberam representar diversos tipos de hidrocarbonetos e compreender, por analogia, como a
estrutura varia com a adi¢do de carbonos e ligacdes, caracterizando alcanos, alcenos, alcinos e
compostos ciclicos e assim influenciando no seu nome IUPAC.
Figura 2: Estudo dos Hidrocarbonetos no computador.

QO #esse

m rdkit import Chem m rdkit import Chem from rdkit import Chem
om rdkit.Chem import Draw from rdkit.Chem import Draw from rdkit.Chem import Draw

smiles = smiles = smiles = 'CC

mol = Chem.MolFromSmiles(smiles mol = Chem.MolFromSmiles(smiles mol = Chem.MolFromSmiles(smiles
img = Draw.MolToImage(mol img = Draw.MolToImage(mol i"‘S = Draw.MolToImage (mol

display(img display(img display(img

(1]

o~ | e S XX

Fonte: Acervo do Autor, 2025.

Na segunda etapa, introduziu-se o realce por cores de grupos funcionais. Ao analisar o
acido salicilico (Figura 3), a ferramenta evidenciou um erro conceitual recorrente: a confusao
entre fenol, alcool e, por vezes, enol. A classifica¢do da hidroxila depende do tipo de carbono
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ao qual ela esta ligada: quando o oxigénio se liga a carbono sp? alifatico, trata-se de alcool;
ligado a carbono aromatico do anel (sp?), tem-se fenol; e quando a hidroxila esta diretamente
ligada a um carbono de dupla C=C (sp? vinilico), obtém-se um enol. Na notacdo SMILES isso
fica transparente: no fenol ndo ha necessidade de “=" porque a ligagdo ao anel aromatico ¢é
indicada pelos atomos minusculos (por exemplo, clccceclO); ja nos endis a dupla é explicita
com “=" ¢ o oxigénio se liga ao proprio carbono insaturado (por exemplo, C=CO); em alco0is
simples o carbono ¢ saturado (por exemplo, CCO). Importa notar que a presenca de “=" so
caracteriza enol quando a hidroxila esta presa ao carbono da dupla; assim, C=CCO descreve
um &lcool alilico, ndo um enol.

Outro equivoco sanado foi distinguir hidroxila “(OH)” de carbonila “(C=0)": no 4cido
salicilico coexistem um grupo carboxilico “O=C(0)” e uma hidroxila fendlica, o destaque por
cores ajuda a evitar confuses. Além disso, em SMILES os hidrogénios sdo, em geral,
implicitos; escrever “[OH]” ¢ opcional e usado quando se deseja explicitar o hidrogénio ou
estados especiais. Com isso, em algumas vezes 0 cAdigo apresentava o erro e destacava tanto a
hidroxila quanto a carbonila da mesma cor, entdo explicitava o hidrogénio com o “[OH]”. A
escolha das cores fica a critério dos alunos; porém, para estimular as habilidades de
programacdo, a cor usada em cada situacdo deve ser definida no cddigo. Desse modo, a leitura
correta das formulas exige articular a visualizacdo computacional com o conhecimento teérico
trabalhado em sala, tornando visiveis nuances conceituais que costumam passar despercebidas.

Figura 3: Desafio etapa 2: destacar as fungdes presentes e atribuir cores.

# Definir a molécula (modifique o SMILES aqui

smi = "C1=CC=C(C(=C1)C(=0)0)0" OH

mol = Chem.MolFromSmiles(smi

# Definir as fungdes e suas SMARTS
funcoes_smarts = {

"Ac. carb": "C(=0)0",

* W

Fonte: Acervo do Autor, 2025.

Na terceira etapa, os alunos aplicaram o conhecimento adquirido em moléculas com
maior complexidade, como a adrenalina, que possui conformacdes Opticas. Em um dos desafios
os alunos foram desafiados a partir da L-tirosina chegar a molécula da adrenalina (figura 4).
Este exercicio introduziu a estereoquimica por meio das notacbes em SMILES com novos
caracteres como 0 uso de um "@" para a cunha frente do plano e o uso de dois "@@" para
destacar a cunha para tras do plano, assim explorando conceitos essenciais para diferenciar
isbmeros com distintas atividades bioldgicas, essa etapa mostrou aos alunos a importancia das
fungdes organicas nas nossas vidas e como a simples troca, retirada ou adicdo de uma funcéo
impacta na sua atividade.
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Figura 4: Sintese da Adrenalina, desafio da terceira etapa.

1. L-Tirosina J

SMILES: ‘N[C@@H](Cc1cec(O)ect)C(=0)0
oH

2. L-3,4-Diidroxifenilalanina (L-DOPA) r el

SMILES: ‘NIC@@H])(Cc1cc(0)c(0)ec1)C(=0)0 M / —OH
OH

2. L-3,4-Diidroxifenilalanina (L-DOPA)
SMILES: ‘N[C@@H)(Cc1cc(0)e(0)ec)C(=0)0 .‘

4 N—.
o
4. Norepinefrina s o
SMILES: ‘CNCIC@H)(0)c1cc(0)c(O)cct
/

WO
5. Adrenalina -
SMILES: CC(NC)C@H)(O)c1ec{O)c(O)ect </ e

Fonte: Acervo do Autor, 2025.

Também na terceira etapa, em um outro desafio, com moléculas como a maitotoxina e
a ciclosporina (figura 5), os alunos inicialmente se intimidaram com a extenséo das notacoes
SMILES, assim como o tamanho da estrutura quando as plotaram sem os destaques. Contudo,
logo perceberam que as fungdes se repetiam, desenvolvendo uma estratégia de identificagdo
por padrdes. Esta atividade demonstrou a percepc¢do visual dos alunos, que assim como a
notacdo computacional um composto constituido de um arranjo grande com muitas funces as
representacdes possuem padrdes que 0s caracterizam e se repetem ao longo da cadeia.

Em moléculas grandes, as variagdes de grupos funcionais ao longo da cadeia tornam-se
especialmente (teis para o ensino. Em sala de aula, os alunos costumam estudar cada funcao
isoladamente; quando se deparam com estruturas que reinem cinco ou mais funcgdes, muitos
acabam se perdendo. Nesse contexto, o uso de ferramentas computacionais mostra-se
especialmente vantajoso, pois torna objetiva a identificacdo de cada grupo funcional.

A carbonila de uma cetona por exemplo ¢ escrita como “C(=0)”, e a acetona pode ser
representada por “CC(=0)C”, evidenciando que o carbono carbonilico esté ligado a dois atomos
de carbono. Ja na amida “C(=0O)N”, a diferenca em relag@o a cetona ¢ a presenca do nitrogénio
ligado ao carbono da carbonila, algo indicado explicitamente pela notacédo, que usa as siglas da
tabela periddica (C, N, O).

Figura 5: Estrutura da ciclosporina e maitotoxina com destaque nas suas fungdes presentes.

Foeoeciteany

Fonte: Acervo do Autor, 2025.

Na ciclosporina, estudada no laboratorio, o motivo estrutural predominante é a ligagdo
peptidica, uma amida que une os aminoacidos. Onze aminoacidos conectados por ligacdes
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amida; em SMILES, essa funcdo aparece como C(=O)N. Com isso, os alunos consolidam o
conceito que caracteriza uma amida. J& na maitotoxina, apresenta uma sequéncia de anéis de
éter fundidos que se repete ao longo da cadeia. Em SMILES, o padréo de éter aparece de forma
recorrente como “COC”. Assim como na identificagdo de amidas na ciclosporina, a linguagem
computacional deixa claro as diferentes fun¢des organicas.

Cada etapa favoreceu a construcdo do conhecimento sobre funcgdes organicas,
respeitando o percurso de aprendizagem dos estudantes. A selecdo das moléculas considerou
as dificuldades diagnosticadas nas aulas tradicionais, o nivel de escolaridade e os conteidos
previamente abordados. Desse modo, a ferramenta assume carater personalizado em cada
turma.

Os resultados do questionario aplicado resultaram em 31 participantes, que confirmou
a percepcao positiva. Mais de 90% dos alunos (figura 6) avaliaram a metodologia como "mais

eficaz" ou "muito mais eficaz" que os métodos tradicionais.
Figura 6: Comparando a outros métodos.

Comparado a métodos tradicionais (ex: livros), como vocé avalia o uso de programagao para
aprender quimica organica?

31 respostas
@ Muito mais eficaz
41,9% @® Um pouco mais eficaz
Igualmente eficaz
@ Menos eficaz

Fonte: Acervo do Autor, 2025.

Quase 75% consideraram a integracdo entre programacdo e quimica "muito conectada"

ou "conectada" (figura 7).
Figura 7: Nivel de interacdo

Como vocé avalia a integragao entre programagao e o contetdo de quimica organica?
31 respostas

@ Desconectada
@ Pouco conectada

Conectada
@ Muito conectada

Fonte: Acervo do Autor, 2025.

Os comentarios qualitativos refor¢aram esses dados, os alunos registraram comentarios
sobre a experiéncia de utilizar a ferramenta durante as aulas. As observacdes compartilhadas
revelam percepgOes variadas e detalhadas sobre a atividade: A metodologia de ensino foi
muito boa™.

"Eu acho que foi bom, porque acabamos por sair da rotina™ - Este comentario
ressalta o valor da diversificagdo metodoldgica, conceito fundamental em pedagogia ativa. A
quebra da rotina tradicional de ensino pode aumentar a motivacdo e engajamento.
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"Foi melhor para meu entendimento em quimica e no codigo em python™ - Este
depoimento evidencia beneficio bidirecional: melhoria tanto na compreensdo quimica quanto
em habilidades computacionais.

Conclusodes

Este trabalho demonstrou que a utilizacdo de conhecimentos prévios em programagao
Python, especificamente com a biblioteca RDKit, € uma metodologia eficaz e contextualizada
para o0 ensino de funcdes organicas no Ensino Médio Técnico em Informatica. A abordagem
interdisciplinar permitiu reduzir a abstracdo dos conceitos quimicos, tornando o aprendizado
mais visual, interativo e significativo.

Os objetivos especificos foram alcancados, pois 0s alunos foram capazes de identificar
funcGes em moléculas com uma elevada complexidade, superando dificuldades comuns, como
a diferenciacdo de grupos funcionais préximos e a compreensdo de arranjos espaciais. A
avaliacdo do desempenho durante as aulas e o questionario final indicaram um alto nivel de
aproveitamento e de interesse dos estudantes, que avaliaram a ferramenta positivamente.

A metodologia ndo s6 auxiliou na compreensdo dos conteddos de Quimica Organica,
mas também desenvolveu habilidades em programacdo de forma integrada, mostrando o
potencial de conectar a base curricular comum ao ensino técnico. Conclui-se que a proposta
tem grande potencial para aumentar o engajamento dos alunos e pode servir como um modelo
para outras instituicbes que buscam inovar e promover uma educacdo tecnoldgica e
interdisciplinar, além disso, pensando na reprodutividade deste trabalho o cddigo usado e as
atividades foram disponibilizadas na plataforma "GitHub" de forma gratuita tanto para
colaboracdo quanto para o uso em reprodugdes, o acesso € por meio do link:
https://github.com/Lab-de-Quimica-Computacional-do-IENMG.
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