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1. INTRODUGAO

O presente trabalho estd compreendido no quadro de produtos
gerados pelo Projeto Especial Modelagem Molecular do
CETEM como uma das pesquisas de metodologias de ensino
direcionadas aos alunos da rede publica e privada de primeiro e
segundo graus, graduacdo e pods-graduagdo em Quimica e
areas afins.

Esse hipertexto constitui um instrumento de informggéo
multimidia, que expde conceitos da estrutura de materiais, a
nivel de pos-graduacéo, na area.

2. OBJETIVO

O objetivo do presente trabalho & constituir-se num mecanismo
de suporte tedrico a todos os pds-graduandos e pesquisadores
da area de materiais, quando da necessidade de relembrar
conceitos Uteis as aulas e pesquisas que possam recorrer as
técnicas de modelagem molecular.
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3. METODOLOGIA

A primeira etapa da metodologia empregada consistiu na
preparagéo do texto e definicdo de imagens afins. O texto foi
elaborado tomando por base o hipertexto: “Minerais: de Atomos
a Cristais” (1, 2, 3, 4). Foram acrescentados conceitos mais
profundos sobre os agentes da formacao estrutural molecular,
devido ao publico alvo n&o ser o.mesmo - estudantes do
segundo grau - mas sim, alunos de pés-graduacio. O texto
compreende quatro grandes grupos: Microestrutura da matéria,
Cristais, Determinac&o das Estruturas e Organica. O primeiro
grupo compreende conceitos elementares, sobre elementos
quimicos, atomos, moléculas e todas as suas interagbes. O
segundo grupo compreende conceitos sobre a estrutura e
formagéo de cristais. O terceiro grupo compreende as forgas e
ligagdes que atuam na formagado de uma dada estrutura. O
ultimo grupo compreende tabelas de orgénica para auxiliar as
pesquisas que utilizem também processos organicos no
tratamento de minérios. As imagens correlatas foram extraidas
de material bibliografico complementar (2, 5), passando por um
tratamento através da utilizagdo de um scanner de mesa (HP
ScandJet Il) e softwares de edigao de imagens (Paintbrush e
PhotoFinish).

A segunda etapa se constituiu da definicdo da arvore légica do
programa a ser criado (6, 7, 8). O hipertexto foi estruturado
logicamente, de forma que o usuario possa recorrer a diferentes
caminhos, ou ramificagées, de acordo com as suas duvidas e
necessidades especificas. A esse processo de procura,
denomina-se navegacgdo, na qual o usuario parte de palavras-
chave ou botdes para alcangar seu objetivo final.

A terceira etapa realizada foi a definicdo estrutural do
hipertexto. O mesmo & constituido por:

a) nos - grupos de informagdes, subdivididos em janelas
principais e janelas secundarias (Figura 1),

b) palavras-chave ou botbes - pontos que originam outros nos,
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c) links - ligagbes logicas entre os nds e botdes.
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Figura 1 - Janela principal com janela secundaria.
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Figura 2 - Janela principal com botao.
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Todos esses itens foram definidos e criados utilizando-se os
recursos do software gerador de hipertextos Folio Views 3.0.

A ultima etapa promoveu a programagado visual do hipertexto
“Estrutura de Materiais”. Apds a conclusdo das etapas
anteriores foram realizados os seguintes acertos: definico de
cores de tela e de fontes, definicdo das fontes; e tamanhos de
letras; e adequacao de imagens em tamanho e local.

4. RESULTADOS OBTIDOS

Este trabalho promove um mecanismo de suporte tedrico
compativel com a informagéo atual em processo mundial e com
0 uso cada vez maior da analise quimica computacional a
modelagem molecular.

Sua primeira versao esta finalizada, estando agora na fase de
transposicdo para o soffware Neobook, no qual serdo
implementados recursos multimidia de sons e animagdes.

5. CONCLUSAO

Percebeu-se o que o mundo moderno atual observou: a
importancia dos recursos da Multimidia e computagéo grafica
para uma assimilagdo mais rapida, atrativa e eficaz, de
conceitos anteriormente tedricos e, por isso mesmo, cansativos
e ineficazes para compreenséo total do tema proposto.

A pesquisa de novas metodologias de ensino na area de

materiais, mostra-se extremamente importante, uma vez que o
material disponivel & escasso e difuso.
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1. INTRODUGAO

A modelagem molecular € uma area da quimica que procura
visualizar as estruturas de determinadas espécies, analisando a
posi¢do no espago dos atomos que as compde, podendo com
isso compreender e prever certas propriedades fisicas e
quimicas dessas moléculas.

Fatores como distancias de ligagé&o, angulos de ligagéo,
angulos de torgdo, entre outros, podem ser traduzidos como
fungbes que ditam o comportamento da energia interna de
moléculas, cujos parametros dependem dos atomos que estao
ligados. O conjunto de tais informagbes compde um
determinado campo de forgas, que deve adaptar-se a cada
situacdo em particular. De posse de um campo de forgas, pode-
se moldar uma estrutura, visando minimizar a energia dos
diversos tipos de interagdes entre os atomos que a compde e
analisa-la, relacionando sua estrutura com propriedades que o
composto possa ter.

O gélio € um metal cujo interesse na industria eletro-eletrénica
se torna cada vez maior, devido as propriedades de um chip de
arseneto de galio, muito mais eficiente que os tradicionais de
silicio. Um método muito usado na obtengdo de galio & a
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