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1. APRESENTACAO

Este Produto Educacional consiste em uma sequéncia didatica desenvolvida
para o ensino de Regioquimica da Reacgédo de Substituicdo Aromatica Eletrofilica
(SAE) utilizando o software de modelagem molecular Arguslab. O material foi
elaborado a partir de pesquisa realizada no ambito do Mestrado Profissional em

Ensino de Ciéncias e Matematica da Universidade Luterana do Brasil.

A presente sequéncia didatica surgiu da necessidade de promover uma
abordagem inovadora para o ensino de conceitos abstratos da Quimica Orgéanica,
especialmente aqueles relacionados a reatividade de compostos aromaticos. A
dificuldade dos estudantes em visualizar estruturas moleculares tridimensionais e
compreender a distribuicdo eletrbnica nas moléculas motivou o desenvolvimento

desta proposta.

O ensino de Quimica com foco em pesquisa e desenvolvimento de tecnologia
tem sido uma meta perseguida no campo educacional, conforme apontam os
Parametros Curriculares Nacionais. No entanto, o ensino baseado no modelo de
transmissao ainda existe, com forte énfase na memorizagao de simbolos, estruturas
e formulas. Esta sequéncia didatica propde uma alternativa metodologica que utiliza

recursos computacionais para promover a aprendizagem significativa.

1.1 Delimitagao do Produto

Este produto educacional € uma sequéncia didatica composta por 12 encontros
de aproximadamente 30 minutos cada, totalizando 6 horas de atividades. As
atividades envolvem o uso do software Arguslab para modelagem molecular,
permitindo aos estudantes visualizar e manipular estruturas moleculares em trés

dimensdes, bem como analisar mapas de potencial eletrostatico.

O software Arguslab foi escolhido por ser gratuito, de facil instalagéo e possuir
funcionalidades adequadas ao nivel de ensino proposto, incluindo: construcdo de
moléculas em 3D, otimizagdo de geometria molecular, calculo de cargas parciais de
Mulliken e geragcado de mapas de potencial eletrostatico.



1.2 Publico-Alvo

Este material é destinado a:

+ Estudantes do 3° ano do Ensino Médio Regular
+ Estudantes do Curso Técnico em Quimica Integrado ao Ensino Médio
« Estudantes de graduagdo em Quimica (como material introdutorio)

E recomendavel que os estudantes ja4 possuam conhecimentos basicos de
Quimica Organica, incluindo fungdes orgénicas, nomenclatura de compostos

organicos e conceitos de polaridade molecular.

1.3 Objetivos do Produto Educacional

Objetivo Geral:

Promover a aprendizagem de conceitos relacionados a Regioquimica da
Reacado de Substituicdo Aromatica Eletrofilica por meio de atividades de modelagem

molecular computacional.

Objetivos Especificos:

» Desenvolver habilidades visuoespaciais nos estudantes através da

manipulagdo de modelos moleculares tridimensionais

* Promover a compreensao da distribuigao eletrdbnica em moléculas aromaticas

através de mapas de potencial eletrostatico

» Facilitar o entendimento dos conceitos de grupos ativadores e desativadores
em reacdes de SAE

» Possibilitar a visualizagdo das posi¢des orto, meta e para em anéis

aromaticos substituidos

+ Estimular o pensamento cientifico através da analise de dados

computacionais

+ Desenvolver competéncias relacionadas ao uso de tecnologias digitais no

estudo da Quimica






1.4 Justificativa Pedagodgica

O ensino de Quimica Organica tradicionalmente enfrenta desafios relacionados
a abstracao dos conceitos, especialmente quando se trata de estruturas moleculares
e reatividade quimica. A utilizacdo de recursos computacionais, como softwares de
modelagem molecular, tem se mostrado uma estratégia eficaz para superar essas
dificuldades, permitindo que os estudantes visualizem e manipulem estruturas

moleculares de forma interativa.

A habilidade visuoespacial é fundamental para a compreensao da Quimica.
Conforme aponta a literatura, esta habilidade envolve pensar em imagens, bem como
a capacidade de perceber, transformar e recriar diferentes aspectos do mundo visual
e espacial. Os softwares de modelagem molecular permitem o desenvolvimento

dessas habilidades através da manipulacdo de modelos tridimensionais.

A Teoria da Mediacdo Cognitiva (TMC) fundamenta esta proposta ao
reconhecer que o uso de tecnologias digitais pode promover ganhos cognitivos
significativos, especialmente quando aliado a estratégias pedagogicas adequadas. O
software Arguslab atua como um mecanismo externo de mediagdo hipercultural,
auxiliando os estudantes no processamento de informacdes complexas relacionadas

a estrutura e reatividade molecular.



2. FUNDAMENTAGAO TEORICA

2.1 Teoria da Mediagao Cognitiva (TMC)

A Teoria da Mediacdo Cognitiva (TMC), desenvolvida por Souza (2004),
fundamenta teoricamente esta sequéncia didatica. A TMC & uma teoria contextualista
e construtivista que estuda o processamento da informacgéo e a inteligéncia humana,
buscando compreender as mudangas cognitivas associadas ao uso de tecnologias de

informagao e comunicagao.

Segundo a TMC, a cognicdo humana consiste em um fenémeno de
processamento de informagdes que ocorre, em grande parte, fora do cérebro. O
processo pelo qual os seres humanos dependem de estruturas externas para

complementar o processamento de informagdes é denominado mediagao cognitiva.
A teoria propde quatro formas de mediacao:

+ Mediacgédo Psicofisica: relacionada as caracteristicas sensoriais e fisiologicas
* Mediacao Social: interacado entre individuos

* Mediacgdo Cultural: sistemas simbdlicos e artefatos culturais

+ Mediacao Hipercultural: uso de tecnologias da informagéao

No contexto desta sequéncia didatica, o software Arguslab atua como
mecanismo externo de mediagao hipercultural. Os estudantes desenvolvem drivers
(mecanismos internos) que permitem a interagao eficaz com o software, possibilitando
a compreensao de representagbes moleculares tridimensionais e propriedades

eletrébnicas.



2.2 Reacgao de Substituicao Aromatica Eletrofilica (SAE)

A Reacdo de Substituicdo Aromatica Eletrofilica € uma das reagcbes mais
importantes da Quimica Organica, caracteristica de compostos aromaticos como o
benzeno e seus derivados. Nesta reacdo, um atomo de hidrogénio do anel aromatico
€ substituido por um eletrdfilo.

Quando ja existe um substituinte no anel benzénico, a orientacdo do segundo
substituinte depende da natureza do grupo ja presente. Os substituintes s&o
classificados em:

Grupos Ativadores (orientadores orto/para):

S&o grupos que doam elétrons ao anel aromatico, aumentando a densidade
eletrbnica nas posigdes orto e para. Exemplos: -OH, -NH,, -OCHjs, -CH5;. Estes grupos

tornam o anel mais reativo que o benzeno.
Grupos Desativadores (orientadores meta):

S&o grupos que retiram elétrons do anel aromatico, deixando as posigdes meta
com maior densidade eletrénica relativa. Exemplos: -NO,, -COOH, -CN, -CO. Estes

grupos tornam o anel menos reativo que o benzeno.

Tradicionalmente, este conteudo € ensinado através de tabelas que os alunos
devem memorizar, sem uma compreensdo efetiva dos principios subjacentes. A
modelagem molecular permite visualizar a distribuicdo eletronica real através dos

mapas de potencial eletrostatico, tornando o aprendizado mais significativo.

2.3 Modelagem Molecular no Ensino de Quimica

A modelagem molecular computacional € uma ferramenta poderosa para o
ensino de Quimica, permitindo a visualizagdo de estruturas moleculares
tridimensionais, calculos de propriedades moleculares e analise de superficies de
potencial eletrostatico.

O Mapa de Potencial Eletrostatico (MPE) € uma representagdo visual da
distribuicdo de carga elétrica sobre a superficie molecular, utilizando cores para

indicar regides de maior ou menor densidade eletrénica. Convencionalmente:

« Cores azuis: indicam regides com baixa densidade eletrénica (d+)



+ Cores vermelhas: indicam regides com alta densidade eletronica (5-)

» Cores intermediarias (verde, amarelo): indicam regides de densidade

eletrbnica intermediaria

O software Arguslab € distribuido gratuitamente para plataforma Windows e
oferece recursos como: construgdo de moléculas em 3D, otimizagdo de geometria
molecular usando métodos semi-empiricos (AM1), calculo de cargas parciais de
Mulliken e geragcdo de mapas de potencial eletrostatico.



3. SEQUENCIA DIDATICA

3.1 Visao Geral das Atividades

A sequéncia didatica esta organizada em 12 encontros, cada um com duragéo
aproximada de 30 minutos, exceto o primeiro e o ultimo encontro que tém duracao de

60 minutos para aplicag&o dos testes diagnosticos.

Encontro Conteudo Proposto Tempo Apéndice
1 Pré-teste diagnostico 60 min AouB
2 Instalagao do software Arguslab 30 min -

3 I?rimeiros passos: interface e molécula da 30 min C
agua

4 Modelagem da molécula da aménia 30 min C

5 Otimizagao de geometria molecular 30 min G

6 Qélculo de ligagéo e angulo - molécula da 30 min D
agua

7 Célgu!o de ligagéo e angulo - molécula da 30 min F
amdnia

8 Modelagem do benzeno e MPE 30 min H

9 Modelagem do clorobenzeno e MPE 30 min I

10 Modelagem do fenol e MPE 30 min J

11 Modelagem do nitrobenzeno e MPE 30 min K

12 Pdés-teste e discusséo final 60 min AouB

MPE = Mapa de Potencial Eletrostatico

Nota: O Apéndice E (Calculo de Ligagdo e Angulo na Molécula da Agua) encontra-se

integrado ao Apéndice D.



3.2 Detalhamento dos Encontros
ENCONTRO 1: Aplicacédo do Pré-teste (60 min)

Objetivo: Diagnosticar os conhecimentos prévios dos estudantes sobre
geometria molecular, polaridade, aromaticidade e reagdes de substituicdo aromatica

eletrofilica.

Procedimento: Aplicar o questionario diagndstico (Apéndice A ou B)
individualmente. Os estudantes devem responder as questdes sem consulta a
materiais. O professor deve esclarecer apenas duvidas sobre o enunciado das
questoes.

ENCONTRO 2: Instalagado do Software Arguslab (30 min)
Objetivo: Instalar o software Arguslab nos computadores dos estudantes.

Procedimento: O Arguslab é gratuito e disponivel para Windows. Orientar os
estudantes durante o processo de instalagdo, verificando se todos conseguiram
instalar corretamente. Se a instalagao for feita previamente, utilizar este encontro para

uma introducgao teodrica sobre modelagem molecular.

ENCONTRO 3: Primeiros Passos no Software (30 min)

Objetivo: Familiarizar os estudantes com a interface do software e realizar a

primeira modelagem.

Conteudos: Interface do Arguslab, criagdo de arquivos, adicdo de atomos e

ligacdes, salvamento de arquivos, construgdo da molécula da agua.

Material de apoio: Apéndice C

ENCONTRO 4: Modelagem da Molécula da Aménia (30 min)

Objetivo: Construir a molécula da amoénia e observar sua geometria

tridimensional.



Conteudos: Teoria VSEPR, geometria piramidal trigonal, par de elétrons n&o-

ligante, representagao 2D versus 3D.

Material de apoio: Apéndice C

ENCONTRO 5: Otimizagcao de Geometria Molecular (30 min)

Objetivo: Compreender o conceito de otimizacdo de geometria e sua

importancia.

Conteudos: Otimizag&o de geometria, métodos semi-empiricos (AM1), energia

molecular, geometria de minima energia.

Material de apoio: Apéndice G



ENCONTROS 6 e 7: Calculos de Ligagio e Angulo (2 x 30 min)

Objetivo: Realizar medidas de comprimento de ligagao e angulos nas moléculas

da agua e da amodnia.

Conteudos: Comprimento de ligacdo (Angstréms), angulo de ligagdo (graus),

comparagao com dados experimentais, polaridade molecular.
Encontro 6: Molécula da agua (Apéndice D)
Encontro 7: Molécula da aménia (Apéndice F)

Discusséo sugerida: Por que o angulo de ligagdo na agua (~104,5°) € menor

que na aménia (~107°)?

ENCONTRO 8: Modelagem da Molécula do Benzeno (30 min)

Objetivo: Construir a molécula do benzeno e gerar seu Mapa de Potencial

Eletrostatico.

Conteudos: Estrutura do benzeno, ligagbes conjugadas e ressonancia,
aromaticidade, cargas parciais de Mulliken, Mapa de Potencial Eletrostatico.

Material de apoio: Apéndice H

Discussédo sugerida: Observar a distribuicdo uniforme de cargas no anel

benzénico e a simetria do MPE.

ENCONTROS 9, 10 e 11: Moléculas Aromaticas Substituidas (3 x 30 min)

Objetivo: Construir e analisar os MPEs de moléculas aromaticas com diferentes

substituintes, compreendendo a orientacdo em reagdes de SAE.

Encontro 9 - Clorobenzeno (Apéndice I):



Observar como o cloro afeta a distribuicdo eletronica no anel. O cloro € um caso
especial: desativa o anel mas orienta orto/para devido a doacido de elétrons por

ressonancia.

Encontro 10 - Fenol (Apéndice J):

Observar como o grupo hidroxila (-OH) doa elétrons ao anel, aumentando a
densidade eletronica nas posicdes orto e para. O fenol € um ativador forte.

Encontro 11 - Nitrobenzeno (Apéndice K):

Observar como o grupo nitro (-NO,) retira elétrons do anel, deixando as
posi¢cdes meta com maior densidade eletrénica relativa. O nitro € um desativador forte.



Discussdao Comparativa Sugerida:

« Comparar os MPEs das trés moléculas com o do benzeno
+ Identificar as regides de maior densidade eletrénica em cada caso
* Relacionar a distribuigédo eletrébnica com a orientagéo preferencial

« Discutir por que grupos doadores orientam orto/para e retiradores orientam

meta

ENCONTRO 12: Pés-teste e Discussao Final (60 min)

Objetivo: Avaliar o aprendizado e promover discussao sobre os conceitos
trabalhados.

Procedimento:

» Aplicar o pos-teste (mesmas questdes do pré-teste) - 40 minutos

» Discusséo final sobre as principais aprendizagens - 20 minutos

Questdes para discussao:

« O que é um Mapa de Potencial Eletrostatico e qual sua utilidade?
« Por que o grupo -OH orienta orto/para e o grupo -NO, orienta meta?

+ Como a modelagem molecular ajudou a compreender a reatividade de

compostos aromaticos?

* Quais foram as maiores dificuldades encontradas durante as atividades?



4. ORIENTAGOES AO PROFESSOR

4.1 Pré-requisitos

Antes de iniciar esta sequéncia didatica, é recomendavel que os estudantes

tenham conhecimentos basicos sobre:

Ligagdes quimicas (covalentes, idnicas)
Geometria molecular basica (teoria VSEPR)

Fungdes orgénicas (hidrocarbonetos aromaticos, alcoois, compostos

nitrogenados)
Conceitos de eletronegatividade e polaridade

Noc¢des basicas de informatica

4.2 Infraestrutura Necessaria

Laboratorio de informatica com computadores Windows (individual ou em

duplas)

Software Arguslab instalado (gratuito)

Projetor multimidia para demonstragdes do professor
Conexao com internet para download inicial do software

Impresséao dos roteiros (Apéndices) ou acesso digital aos mesmos

4.3 Adaptacoes Possiveis

Modalidade remota:

A sequéncia didatica foi originalmente aplicada de forma remota durante a

pandemia de Covid-19, demonstrando sua viabilidade em ambientes virtuais. Podem

ser utilizadas plataformas como Google Meet, Zoom ou Microsoft Teams para os

encontros sincronos.

Tempo:



Os encontros podem ser agrupados em aulas mais longas, caso haja
disponibilidade. Por exemplo, dois encontros de 30 minutos podem ser combinados

em uma aula de 60 minutos.

Nivel de ensino:

A sequéncia pode ser adaptada para o Ensino Superior, com aprofundamento

tedrico e inclusédo de calculos mais avancgados utilizando métodos ab initio.



4.4 Potencialidades e Limitagoes
Potencialidades:
» Desenvolvimento de habilidades visuoespaciais
* Aprendizagem ativa e centrada no estudante
* Visualizag&o concreta de conceitos abstratos
» Integracgéo entre teoria e pratica computacional
+ Promogao da alfabetizagdo digital

+ Compreensao da relagao entre estrutura e reatividade

Limitagoes:
* Necessidade de infraestrutura tecnologica adequada
» Curva de aprendizagem inicial do software
+ O Arguslab esta disponivel apenas para Windows
» Necessidade de tempo adicional para estudantes com dificuldades técnicas

* Dependéncia de computadores funcionando adequadamente

4.5 Sugestoes de Avaliagcao
Além do pré-teste e pds-teste, sugere-se:
+ Acompanhamento das atividades de modelagem (observagéao direta ou
captura de tela)
* Relatérios das atividades realizadas, com imagens das moléculas construidas
« Entrevistas individuais para identificar concepgdes e imagens mentais
+ Portfélio digital com as moléculas construidas e analises realizadas

« Apresentacédo oral dos resultados pelos estudantes



5. CONSIDERAGOES FINAIS

Este Produto Educacional foi desenvolvido com o objetivo de proporcionar uma
alternativa metodologica para o ensino da Regioquimica da Reacg&o de Substituicdo

Aromatica Eletrofilica, utilizando recursos de modelagem molecular computacional.

A aplicagao desta sequéncia didatica em pesquisa de mestrado demonstrou
que o uso do software Arguslab pode promover ganhos significativos na
aprendizagem de conceitos quimicos abstratos. Os estudantes que participaram
demonstraram evolugdo na compreensado da distribuicdo eletrébnica em moléculas

aromaticas e na relacéo entre estrutura e reatividade.

A fundamentagdo na Teoria da Mediacdo Cognitiva (TMC) mostrou-se
adequada para compreender 0s processos cognitivos envolvidos no uso da
modelagem molecular como ferramenta de ensino. O software atua como mecanismo
externo de mediacao hipercultural, permitindo aos estudantes desenvolver drivers

para a compreensao de representa¢cdes moleculares tridimensionais.

Esperamos que este material contribua para a pratica docente de professores
de Quimica, oferecendo uma alternativa inovadora e fundamentada teoricamente para
o ensino de reagdes organicas. A utilizacdo de tecnologias digitais no ensino de
Quimica pode tornar a aprendizagem mais significativa e preparar os estudantes para

um mundo cada vez mais tecnologico.

Este Produto Educacional é replicavel, podendo ser utilizado por outros
professores em diferentes contextos. Os materiais estdo disponiveis gratuitamente e
podem ser adaptados as necessidades especificas de cada turma.

Sugerimos que pesquisas futuras investiguem a aplicagdo desta sequéncia
didatica em diferentes contextos educacionais, bem como a utilizacdo de outros
softwares gratuitos de modelagem molecular, como o Avogadro, que oferece

funcionalidades similares e € multiplataforma.
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APENDICES

Os apéndices a seguir contém os materiais de apoio para aplicagdo da
sequéncia didatica, incluindo os instrumentos de avaliagéo (pré-teste e pos-teste) e
os roteiros detalhados de modelagem molecular.

Apéndice A — Pré-teste e Pos-teste (Experimento Piloto)

Instrumento utilizado no experimento piloto da pesquisa.

Apéndice B - Pré-teste e Pos-teste (Experimento Definitivo)

Instrumento utilizado no experimento definitivo, com questdes ajustadas.

Apéndice C - Iniciando o Arguslab

Roteiro para familiarizagdo com a interface do software.
Apéndice D - Construindo a Molécula da Agua e Calculos
Roteiro para construgdo da molécula da agua, incluindo calculos de ligagao e angulo.

Nota: Este apéndice incorpora o conteudo originalmente previsto para o Apéndice E.

Apéndice F - Calculo de Ligagdo e Angulo na Molécula da Aménia

Roteiro para medi¢des na molécula da aménia.

Apéndice G — Otimizando Geometria de uma Molécula



Roteiro para otimizagdo de geometria molecular.

Apéndice H — Construindo a Molécula do Benzeno

Roteiro completo incluindo MPE.

Apéndice | — Construindo a Molécula do Clorobenzeno

Roteiro completo incluindo MPE e analise de reatividade.

Apéndice J — Construindo a Molécula do Fenol

Roteiro completo incluindo MPE e analise de reatividade.

Apéndice K - Construindo a Molécula do Nitrobenzeno

Roteiro completo incluindo MPE e analise de reatividade.
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APENDICE A - Pré-teste e Pds-teste Experimento Piloto 1

PPGECIM < ULBRA

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

Questdes do Pré-teste e Pds-teste

Objetivo: Validagao do roteiro

Assunto: Reacgao de Substituicdo Eletrofilica Aromatica
Data:

Nome do aluno:

Observagéao: responda as questdes sem consultar qualquer material, e caso
nao saiba responder coloque o motivo. Por exemplo: nao tive este conteudo e n&o sei

responder; tive o conteudo e ndo lembro mais como responder.

1) Qual ou quais grupos abaixo séo eletrofilos?

( ) NH4*; CI;; NO2*; Br*

( ) Br*; OH- H*; CH3s*

( ) CHs*; H*; CI*; NO2*

( ) CI; Br; OH; I

2) Relacione as colunas para grupo ativador (orientador meta e para) e grupo
desativador (orientador meta)?

a) NHs; -CHs; -OCHs; -OH

b) —CO; -CN; -NOz; -COOH

() Sao os que orientam as substituigdes nas posigdes 3 e 5 em relagao

a eles, posigédo conhecida como meta
() Sao os substituintes que orientam as substituicbes nas posigcbes 2, 4

e 6 em relagao a eles, conhecidas como posi¢des orto e para.

3) Considere uma molécula com anel aromatico (Benzeno) e um grupo
genérico ligado ao anel. Ao reagir a molécula com um eletréfilo (E*), qual
as orientacdes possiveis do eletréfilo no anel? Identifique as posicoes

abaixo escrevendo 0s seus nomes.
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4) Com relagdo a molécula do Fenol, ao reagir com o eletréfilo NO*2 (grupo
nitro), qual a(s) possiveis orientacbes do grupo nitro no anel aromatico?

Identifique as posi¢des abaixo escrevendo os seus nomes.

5) Com relagdo a molécula do Nitrobenzeno, ao reagir com o eletrofilo NO*2
(grupo nitro), qual a(s) possiveis orientagdes do grupo nitro no anel

aromatico? Identifique as posigdes abaixo escrevendo os seus nomes.
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6) Com relagdo a molécula do Clorobenzeno, ao reagir com o eletréfilo NO*2

(grupo nitro), qual a(s) possiveis orientagdes do grupo nitro no anel

aromatico? Identifique as posigbes abaixo escrevendo os seus nomes.

7) Em relacao ao Mapa de Potencial Eletrostatico de uma Molécula, marque

a alternativa correta:

) Mostra a distribuigéo tridimensional de carga elétrica na molécula

) Mostra a distribuigdo dos 4tomos na molécula

) Através do Mapa de Potencial Eletrostatico podemos definir se uma
molécula é neutra ou negativa

) Mostra a geometria molecular da molécula

8) Qual a finalidade do Potencial Eletrostatico de uma molécula?

(

(

(

(

) O Potencial Eletrostatico mede a interagao das liga¢des entre os atomos
na molécula

) O Potencial Eletrostatico mede a interagdo de uma carga positiva com
nucleos e elétrons de uma molécula ao longo de uma superficie de
densidade eletrbnica

) O Potencial Eletrostatico mede a interagdo nucleo — nucleo entre os
atomos de uma molécula bem como a sua densidade eletrdnica

) O Potencial Eletrostatico mede a interagdo entre elétrons em uma

molécula
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APENDICE B - Pré-teste e Pds-teste Experimento Definitivo 2

©ULBRA

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

Nome:
Data:

Observagéao: responda as questdes sem consultar qualquer material, e caso

nao saiba responder deixe em branco.

1) Facga o desenho da molécula da ambnia usando a representacao 2D e 3D?

a) Representagéo 2D

b) Representagao 3D
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2) Represente a molécula da agua e da aménia nas suas respectivas

geometrias e responda se a molécula é polar ou apolar?

a) Representacao da molécula da agua

Tipo de geometria:
A molécula é:
( ) Molécula apolar

( ) Molécula polar

b) Representacao da molécula da aménia

Tipo de Geometria:
A molécula é:
( ) Molécula apolar

( ) Molécula polar
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3) Represente a molécula do Benzeno desenhando as duas representagdes
com as ligagdes conjugadas e um desenho com as ligagbes duplas

tracejadas. A molécula do Benzeno é aromatica ou ndo-aromatica?

a) Ligacobes duplas conjugadas

b) Ligagdes duplas conjugadas

c) Ligagao tracejada
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d) Molécula apolar ou polar? Justifique?

4) Qual a finalidade do Potencial Eletrostatico de uma molécula?

() O Mapa de Potencial Eletrostatico mede a interagdo das ligagbes

entre os atomos na molécula.

() Mostra a distribuicao tridimensional de carga elétrica na molécula. O
potencial eletrostatico mede a interagdo de uma carga positiva com
nucleos e elétrons de uma molécula ao longo de uma superficie de
densidade eletrdnica.

() Define a geometria molecular da molécula.

5) Represente a molécula da agua e esboce o Mapa de Potencial

Eletrostatico?
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Qual dos grupos abaixo sao eletrofilos?
) NH4*; CI;; NO2*; Br*
) Brt; OH- H*; CHs*
) CHs*; H*; CI*; NO2*
) CI;; Br; OH; I

Relacione as colunas para grupo ativador (orientador meta e para) e grupo
desativador (orientador meta)?

NH3; -CHs; -OCH3s; -OH

—CO; -CN; -NO2; -COOH

) S&o os que orientam as substituicdes nas posicoes 3 € 5 em relagao a
eles, posigao conhecida como meta

) Sao os substituintes que orientam as substituicdes nas posicdes 2, 4 e 6

em relacdo a eles, conhecidas como posicdes orto e para.

Com relagéao a molécula do Fenol, qual o nome da posi¢gao nos Carbonos

2, 3 e 6? Escreva o nome nos retangulos abaixo.
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9) Represente a reagao entre o eletréfilo NO2* (grupo nitro) com os seguintes
compostos: Fenol, Nitrobenzeno e Clorobenzeno. Fornega as estruturas

dos reagentes, o eletréfilo e o(s) produtos da reagao.

a) Fenol mais grupo nitro

b) Nitrobenzeno mais grupo nitro
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c) Clorobenzeno mais grupo nitro

10)Escreva, no espaco abaixo, tudo que vocé sabe sobre modelagem
molecular, como se estivesse explicando para um colega. Para tanto,

utilize graficos, tabelas, imagens, equacgdes, tudo que vocé desejar.
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APENDICE C - Iniciando Arguslab 3

OOODO
PPGECIM < ULBRA

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

Nome:
Data:
Exercicio 1

Iniciando o Arguslab

1) Tela inicial do Arguslab

File Help
B2

Atoms | Rings | Amino Acids |

Periodic Table.

Geometry.

Curent Atom

[67 [c [Cabon

2) Clicar na opgao File na Barra de Menus

3) Clicar na opgao New na Barra de Menus
[@ File Edit View Calculation Sufaces Monitor Label Settings Tools Window Help
P SEE B Y oY GRR| LDDD|e % HRBHX P
PO E R Lol E[—2 33

Atoms | Rings | Amino Acids |

| C ltetrahedral)1 812
Fdlaiis i ALY

Curent Atom

FE B

4) Iniciar a construgdo da molécula.
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Exercicio 2

Como salvar um arquivo no Arguslab
1) Na caixa de dialogo File selecione a opgao Save As (salvar como)
2) Dé um nome para o arquivo, por exemplo, Agua.ag|

3) Escolha a pasta

4) Salve na opgao ArgusLab Files (*.agl):

Nome: Agua.agl

Tipo: [ArgusLab Files (*.agl)
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Exercicio 3

Como abrir um arquivo no Arguslab

1) Na caixa de dialogo File selecione a opgao Open (abrir)
2) Selecione a pasta onde o arquivo foi salvo, o tipo de arquivo, 0 nome do
arquivo e clique em abrir:
' HD-EG5 (F)
1 Agua.agl

Nome: Agua.agl

[ArgusLab Files (*.agl,*.xml) v




Exercicio 4

Construindo a molécula da agua no Arguslab

1) Clicar na opgao File na Barra de Ferramentas:

199

File Help
B &

Atoms | Rings | Amino Acids |

[E] 1] o] ¢ 5|
o] o el
11
o] 2]

Periodic Tabl.

2) Clicar na op¢ao New na Barra de Ferramentas:

@ File Edit View Calculation Surfaces

Atoms | Rings | Amino Acids |

[Elf
P
BB
o[ un
HE

Periodic Table.

[l
S| [G]][
=[ES[IT
J

I+ ELLL
beb
l=l=lz]e

tor Label Settings Tools Window Help
P EEE ® v orGREK|LDODD
GO E R[]l |

=

, C [tetrahedral]1 812
oz tetrahedrall 212
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3) Clicar na opgao Tabela Periddica:

Periodic Table >
EETmEhy Current Selection
E’::apredf ied At Num. Symbol Name
AR A B o e
Group
| Vi
Hlu m v v vl Vil pe
L | Be B|lc|n[o] F|[ne|
Na| Ma| B 1vB VB VIB VIIB Vil B IB A|S|P|S|alA
K|Ca|Sc| T V|G |Mn|Fe|Co| Ni |Cu|Zn|Ga|Ge| As| Se| Br | Kr
Rb | Sr Y| Zr|Nb|Mo| Tc|Ru|Rh| Pd| Ag|Cd| In | Sn| Sb| Te | Xe
Cs|Ba|la| H | Ta| W|Re|Os| Ir Pt | AulHg| M| Pb| Bi | Po| At | Rn
Fr | Ra| Ac
Ce| Pr{Nd|Pm|Sm| Eu|Gd| Tb| Dy|Ho| Er | Tm| Yb| Lu
Th|Pa| U |Np|Pu|Am|Cm| Bk| Cf | Es| Fm| Md| No | Lr

OK I Cancel I Help I

4) Clicar no botéo‘ na Barra de Ferramentas ou selecione Modo de
Sele¢do no menu Editar. O mouse permanecera no modo selecdo até
vocé altera-lo

5) Na Tabela Periddica selecione o atomo de Oxigénio:

Periodic Table >
Geometry Current Selection
h’::apredf ied At Num. Symbol Name
e A B P oo
Group
I Vil
al m v v vl VIl e
L | Be B|lc|n[o] F|ne|
Na | Mag| e 1vB vB VIB VIIB Vil IB 1IB Al Si P S Cl | Ar
K|Ca|Sc| T V|G |Mnhn|Fe|Co| Ni |[Cu|Zn|Ga|Ge| As| Se| Br | Kr
Rb | Sr Y| Z|Nb|Mo| Tc|Ru|Rh| Pd| Ag|Cd| In | Sn| Sb| Te I Xe
Cs|Ba|la|H | Ta| W|Re|Os| Ir Pt | AulHg| M| Pb| Bi | Po| At | Rn
Fr | Ra| Ac
Ce| Pr{Nd|Pm|Sm| Eu|Gd| Tb| Dy|Ho| Er | Tm| Yb| Lu
Th|Pa| U |Np|Pu|Am|Cm| Bk| Cf | Es| Fm| Md| No | Lr

oK Cancel | Help




6) Clique em OK e ap6s com o botao direito do mouse clique na tela:

Geometry
unspecified
linear
trigonal planar T
tetrahedral

Current Atom

/8_ ID |nygen

7) Clicar no botao S na Barra de Ferramentas
8) Selecionar a Tabela Periddica

9) Selecionar o atomo de Hidrogénio

10)Clicar em OK

11)Com o botéo direito do mouse e clique duas vezes na tela:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
DeEBE|s2@d Y OXGRK|LDODD o %X HEIXJ L
PO KR |2l B|—[3 3 3

Atoms | Rings | Amino Acids |

Curent Atom

,17 ’T [Hydmgen

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

DEEE| DB/ Y 0¥ GRK L0002 %X HRBHXU L
oK |R[Lof =2 3 3

Atoms | Rings | Amino Acids |

: [

J
[e]

o

=

e lo |~ [=[]
JLlElEl]=
lel=[2]~
EISEE

Periodic Table.

Geometry
[unspecified
s

Current Atom

[T A [Hydrogen

201
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12)Assim temos os atomos que formam a molécula da agua, um Oxigénio e

dois Hidrogénios

13) Préximo passo € a adigao das ligagdes quimicas

14)Adicionando Ligagbes Quimicas com o botdo esquerdo do mouse: clicar

~ ra . ~ . . ~ Lol
com o botéo esquerdo no atomo de Hidrogénio, selecionar a opgéo |_|

vinculagdo automatica ativa/desativa na Barra de Ferramentas e depois

com o botdo esquerdo clicar no atomo de Oxigénio. Apods repetir o

processo para o segundo atomo de Hidrogénio:

@ File Edit View Calculation

BB

Atoms | Rings | Amino Acids |

Geomety

[unspecified
s —

Current Atom

F F Hydrogen

Surfaces

2

Monitor

3

9

Label Settings Tools Window Help
B Yy oY GEK LDDOD
PO KR S =

4

® % X |H

173

N

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

D 2EE

Atoms | Rings | Amino Acids |

[unspecified
=
-—

Cunent Atom

F F Hydrogen

15)Salve o arquivo.

16)Selecione a opgao Label no menu e clique em All Atoms:

3

sB@B YooY GRK 100G

PO R Sl 30

® % W

H b
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Monitor = Label Settings Tools Window Help
P Selected Atoms g
i G Selected Atoms 0° =4
All Atoms i

3

Atom Label Settings...

Remove S

Remove All Labels

17)Clique no botédo otimizar geometria na Barra de Ferramentas M ou no
menu Calculation. Exibira a caixa de dialogo Otimizar Geometria:

18)Na caixa do grupo Hamiltoniano no canto superior esquerdo da caixa de
didlogo clique no botdo de opgcao AM1

19)Ap0ds clique em OK

Geometry Optimization -

Hamiltonian
OM &AM
T PM3
" MNDO

MM UFF
¢ AMBER

Print

I Molecular Orbitals
I” Basis Set

™ Parameters

I ALL AD Integrals

Molecule
Name
MNet Charge

Valence Electrons

Hartree-Fock SCF
Max. Iterations |200
Conv. 10 - o kcal/mol

* RHF [closed shell)
¢ UHF [open shell)

I Restart SCF from restart file.

Calculate Properties

I Dipole Moments
I Mulliken Charges
I ZDO Charges

I wiberg Bond Order

IAgua
=

—

Geometry Search

Gradient Conv. 10 kcal/mol/&ng

Maximum Steps Taken |100

Line Search
" Steepest Descent
* BFGS

MM Non-bonded Interactions

Cutoff Start | 2.00C Angs.
Cutoff End ,m Angs.
Rebuild NB [20 steps
list every
UFF
-

-
Recalc every

20 Steps

K
Cancel

Help

Qe

Start

I Update Hydrogens
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20)Salve o arquivo.
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Exercicio 5

Como deletar ligacdes no Arguslab

1) Como o botao esquerdo do mouse clique sobre a ligagao desejada:

2) Com o botdo direito do mouse clique na opg¢ao Delete Bond (deletar

ligagéo):

Set Render Mode
Bond Info...
Set Bond Distance...

Delete Bond
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3) Para desfazer a operacgao clique na op¢ao Edit na Barra de Ferramentas

€ na opgao Undo:

@ File [Edit) View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

B|= Undo ez N} R0 0|0 % ¥|H B EN B
Redo Culey

+ |

Atoms. C Ctrl+C

Paste Ctrl+V

Hide Unselected Ctrl+U
Hide Selected Ctrl+)
Invert Selection Ctrl+]
Show All Ctri+L
Select All Ctrl+A

Translate Mode
Add Atom.. >

ui Zoom Mode
Rotate Z-axis Mode
Selection Mode
Add Atoms Mode... »

Auto Bonds are Off

Clean Geometry Ctrl+G

4) Clique na ligagao com o botdo esquerdo do mouse para retirar a selegao:
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Exercicio 6

Como deletar atomos no Arguslab

1) Com o botdo esquerdo do mouse selecione o atomo desejado:

2) Clique com o botao direito do mouse sobre o atomo desejado, e selecione

Delete Atom:

Change Atom
Convert Hydrogen to Group
Set Render Mode

Atom Info...
Atom Color

Set Coordinates...
Set Formal Charge...

Set Atom Name...
iral Center

Delete Atom
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3) Para desfazer a operacgao clique na opgao Edit na Barra de Ferramentas

€ na opgao Undo:

[Edit] View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
+ oY ) I 5
Undo iz B g 000 % |HBHK g

Redo Ctrl+Y

Ct
Cop, Ctrl+C
Paste Ctrl+V

Hide Unselected Ctrl+U
Hide Selected Ctrl+)
Invert Selection Ctrl+1
Show All Ctrl+L
Select All CtrieA
Select Neighbors

Translate Mode
Add Atom... >
i Zoom Mode

Rotate Z-axis Mode

Selection Mode
Add Atoms Mode... >

Auto Bonds are Off

Clean Geometry Ctrl+G

4) Clique no atomo com o botao esquerdo do mouse para retirar a selegao:
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APENDICE D - Iniciando Arguslab 4

OOODO
PPGECIM < ULBRA

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

Nome:

Data:

Exercicio 1
Iniciando o Arguslab

Construindo a molécula da Amdnia no Arguslab

1) Clicar na opgao File na Barra de Ferramentas:

File Help
B =
i

Atoms | Rings | Amino Acids |
I o [
PJ SJ C\J NaJMgJ
<[ o] = 1 v

o ] ) |
/]

Periodic Table.

Current it Atom
[67 [ [camon

2) Clicar na opgao New na Barra de Ferramentas:
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

P EHEE B Y OFYGER|LOODD|o % |[HPBH X L

PO KR L/ =3 33

Atoms | Rings | Amino Acids |

[E] 1] o] 7| 3]
nEEEE

| € ftetrahedral)1 812
FdlaiiL L ILLLS

Current Atom

FE o
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3) Clicar na opgao Tabela Periddica:

Periodic Table =<

Geometry Current Selection

At Num. Symbol Name
)'\"' I7 IN INitrogen

unspecified
linear
trigonal planar

tetrahedral
Group
I Vi
H 1 m v v Vi Vil He
Li Be B = N o F Ne
Na| Mg| B IvB VB VIB VIIB Vil IB 1B i Si P i c | A
[|lcalsc|m| v]ocr|m|refco|ma]cu|zn|ca]ce]rs]se]er|w
Rb| sr| v |z |no|Mo| Te|Ru|Rh| Pd| Ag| cd| In|sn|sb| Te| 1 | xe
= [ [t R R = T S = I T e [ T [
Fr Ra | Ac
[l [ = = e ol [ = e [ ]
[ I 5 [ 5 [ o i [ = | = | S s [

oK | Cancel I Help |

4) Clicar no botao S na Barra de Ferramentas ou selecione Modo de
Selecdo no menu Editar. O mouse permanecera no modo selegao até
vocé altera-lo

5) Na Tabela Periodica selecione o atomo de Nitrogénio e escolha a

especificacao tetrahedral:

Periodic Table

Geometry Current Selection

At Num. Symbol Name
)'\"' |7 I~ |Nitrogen

unspecified
linear

trigonal planar
tetrahedral

2
0
g
a2
78 <
2| [0
2l 2
9[22
MEIGE
222
A
2
b
0
¥
o
5 [2l-[2e
¥

(== [ ol [ [ = == [l [ [ =
T [ [ [ e e T T e = T = T T

oK | Cancel | Help |

:

6) Clique em OK e apds com o botao direito do mouse clique na tela:

Periodic Table...

Geometry

Il_mspeciﬁed N (tetrahedral)
inear -

trigonal planar r

tetrahedral

L

Current Atom

[7_ ,N— Nitrogen
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7) Clicar no botéo S na Barra de Ferramentas

8) Selecionar a Tabela Periédica

9) Selecionar o atomo de Hidrogénio escolhendo a opgao S
10)Clicar em OK

11)Com o botéo direito do mouse clicar trés vezes na tela:

PleE@BE|/ 2@ Y o F GER|LOD0DO|o %X HpBHIXJ P
Plo IR/ E|— 3 330

Atoms | Rings | Amino Acids |

u
Periodic Table.

Geomelry

[unspeciied
s |
—

Curent Atom

F ]T Hydrogen

PEEHE| Y@ Y 0¥ GRK L0002 % HEBIXU L
o (R E|—2 33

Atoms | Rings | Amino Acids |

lele |z =[]
[E3 3 S 3
[zlsl=]=
s =1z ]~
lzl<lzle

o
g
-4

eriodic Table.

Geomety

unspeciied

-—

Current Atom

F ]T Hydrogen

12) Assim temos os atomos que formam a molécula da amdnia, um
Nitrogénio e trés Hidrogénios
13) Proximo passo € a adigao das ligagdes quimicas

14)Adicionando Ligagbes Quimicas com o botdo esquerdo do mouse: clicar

~ - . ~ . . ~ Dud
com o botdo esquerdo no atomo de Hidrogénio, selecionar a opgéo U
vinculagdo automatica ativa/desativa na Barra de Ferramentas e depois
com o botdo esquerdo clicar no atomo de Nitrogénio. Apds repetir o

processo para o segundo e terceiro atomo de Hidrogénio:
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D EEE| DB Y OFGRK LOO0OD 0% HRBHX L
PO KR Lo B|—=[3 3 3

Atoms | Rings | Amino Acids |

Curent Atom

[ A [ydogen

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
B SEE $2B Y oY GRK LODDOB| %M HRBHXJ p
Plor ¥|R Lo/ =3 3 3

Atoms | Rings | Amino Acids |

I I3 e [ s

ol o]
a\ Il
+| o] [w]

|El=
lo]=

ﬂ‘m
g
==
g
=

le|e | =[]
ENELS

Periodic Table.

Current Atom

F ’Hi Hydrogen

DIZEE Y 2@B|Y 0 ¥ GRK L0000 %M HPBHK L
blor ¥R Llof B|[—~|3 3 3

Atoms | Rings | Amino Acids |

[€] 1) o] ¢
o] ] el
REEk
o] | | ]
)

Periodic Table.

Geometry

[unspeciied
s —

Current Atom

[ [F [Hydiogen

v

15)Clique no botao otimizar geometria na Barra de Ferramentas @‘ Exibira

a caixa de dialogo Otimizar Geometria:
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16)Na caixa do grupo Hamiltoniano no canto superior esquerdo da caixa de

dialogo clique no botdo de opcao AM1

17) Apés clique em OK

Geometry Optimization

Hamiltonian

QM & amMi
7 PM3
¢ MNDO

MM uFF
" AMBER

Print

™" Molecular Orbitals
[ Basis Set

7 Parameters

I ALL A0 Integrals

Molecule
Name
Met Charge

Valence Electrons

Geometry

Hartree-Fock SCF

Max. Iterations |200
Conv. 10~ 1" kealmol

* RHF [closed shell)
" UHF [open shell)

-

Calculate Properties

I Dipole Moments
I Mulliken Charges
I ZDO Charges

I wiberg Bond Order

IAmDnia
0 =

—

unspecified
linear

tetrahedral

Current Atom

R

IN itrogen

Geometry Search

_,1—

Gradient Conv. 10

OK

kcal/mol/ang Cancel

Maximum Steps Taken [100 Help

Line Search
" Steepest Descent
* BFGS

MM Non-bonded Interactions

IC Angs.

Cutoff Start

Cutoff End

Rebuild NB |20

list every S
UFF

-

10.001 Angs.

Recalc every

20 Steps

L,

Start

-

I Update Hydrogens
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APENDICE E - Calculo de Ligagdo e Angulo na Molécula da Agua 5

p—

PPGECIM S ULBRA

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

Nome:
Data:

Exercicio 1

Calcular a distancia entre atomos da molécula da agua no Arguslab

5) Abra o arquivo da molécula da agua com a geometria otimizada.

Yo

« e

6) Selecione a opgao S na Barra de Ferramentas, aperte a tecla Ctrl

(control) no teclado e mantenha a tecla pressionada. Apds selecione dois

atomos com o botao esquerdo do mouse:

PleEE | y2@ Y oFXGRIK LDDE o %X HBHIXU[A P
PO KR Lo/ =|—|3 330

Atoms | Rings | Amino Acids |

Cunient Atom

FE

7) Selecione a opgao distancia entre dois atomos 2 na Barra de

Ferramentas ou monitor no menu e escolha a opc¢éo Distance:
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ices  Monitor Label Settings Tools Window Help

@ Distance |

<
Angle f
" Torsion
Remove Bump Monitor(s
Remove Hydrogen Bond Monitor(s
Remove Selected Monitor(s

Remove All Monitors

®1

’ 0.30013\

8) O valor da distancia entre os atomos sera exibido em Angstroms, na cor

verde.

9) Salve o arquivo.
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Exercicio 2

Calcular o angulo entre 4tomos da molécula da agua no Arguslab

1) Abra o arquivo da molécula da agua com a geometria otimizada.

&1

F 0.30013\

2) Selecione a opgéao S na Barra de Ferramentas, aperte a tecla Ctrl
(control) no teclado e mantenha a tecla pressionada. Apos selecione trés

atomos com o botao esquerdo do mouse:

i' 0.960124 .

3) Selecione a opgao angulo entre trés atomos

792

na Barra de Ferramentas
ou monitor na barra menu e clique em Angle:

:s  Monitor Label Settings Tools Window Help

Distance 1
0 ‘ <

Angle £
o — T

lorsion

Remove Bump Monitor(s

Remove Hydrogen Bond Monitor(s

Remove Selected Monitor(s

Remove All Monitors
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&1

D.5001T2
(u/\

103.52

4) O valor do angulo entre os atomos sera exibido em Angstroms, na cor
verde.

5) Salve o arquivo.
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APENDICE F - Calculo de Ligagéo e Angulo na Molécula da Aménia 6

©ULBRA

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

Exercicio 1
Nome:
Data:

OO
PPGECIM

Calcular a distancia entre atomos da molécula da aménia no Arguslab

1) Abra o arquivo da molécula da amoénia e otimize a geometria escolhendo

a opgao AM1.

Geometry Optimization

Hamiltonian

OM & A1

° PM3

~ MNDO
MM UFF

~ AMBER
Print

I Molecular Orbitals
™" Basis Set

I Parameters

I ALL A0 Integrals

Molecule
Name
MNet Charge

Valence Electrons

Geometry

Hartree-Fock SCF

Max. Iterations |200

— |10

Conv. 10 kecal/mol

7 RHF [closed shell)
¢ UHF [open shell)

—

Calculate Properties

I Dipole Moments

I Mulliken Charges
I”" ZDO0 Charges

I “wiberg Bond Order

|Amnnia

_—

unspecified
linear
trigonal planar

tetrahedral

Current Atom

R

|N itrogen

Geometry Search

_’1_

kecal/mol/éng

Maximum Steps Taken |100

Gradient Conv. 10

Line Search
¢ Steepest Descent
" BFGS

MM Non-bonded Interactions

Cutoff Start | S.00C Angs.
Cutoff End | 10.001 Angs.
Rebuild NE [50
list every Steps
UFF
=

Recalc every

20 Steps

X

Cancel
Help
Start

—

I Update Hydrogens
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2) Selecione a opgao Label no menu e clique em All Atoms:

Monitor Label Settings Tools Window Help

\t_" G Selected Atoms 0° },:
All Atoms i
A

Atom Label Settings...

Remove Selectec

Remove All Labels

Geometry

unspecified

Current Atom

|1_ IH lHydlogen

3) Selecione a opgéo S na Barra de Ferramentas, aperte a tecla ctrl
(control) no teclado e mantenha a tecla pressionada. Apds selecione dois

atomos com o botao esquerdo do mouse:

\ .
Current Atom

,1_ |H |Hydrogen

Geometry

unspecified

4) Selecione a opcao distdncia entre dois atomos “?  ha Barra de

Ferramentas ou clique em monitor na barra de menu e clique em Distance.



es  Monitor Label Settings Tools Window

D
Geometry
unspecified
*—

Current Atom

[1_ ,H_ Hydrogen

Distance

Remove Bump Monitor(s

Remove Hydrogen Bond Monitor(s

220

Help

<

\“975776

5) O valor da distancia entre os atomos sera exibido em Angstroms, na cor

verde.
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Exercicio 2
Calcular o angulo entre 4tomos da molécula da aménia no Arguslab

. - N
1) Selecione a opgéo na Barra de Ferramentas, aperte a tecla ctrl
(control) no teclado e mantenha a tecla pressionada. Apos selecione trés
atomos com o botao esquerdo do mouse:

Geometry

unspecified
linear
trigonal planar L

Current Atom

l?_ |N lNitrogen

3 l’
2) Selecione a opcao angulo entre trés atomos b na Barra de Ferramentas

ou clique em monitor na barra de menu e clique em Angle:

es Monitor Label Settings Tools Window Help

0 e
P
Remove Bump Monitor(s
Remove Hydrogen Bond Monitor(s
Geometry
unspecified
linear
trigonal planar o
tetrahedral

Current Atom

[?_ ’N— Nitrogen

3) O valor do angulo entre os atomos sera exibido em Angstroms, na cor
verde.

4) Salve o arquivo.



222

APENDICE G - Otimizando Geometria de uma Molécula 7

©ULBRA

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

PPGECIM

Nome:
Data:
Exercicio 1

Otimizar a Geometria de uma molécula no Arguslab

1) Clique no botédo otimizar geometria na Barra de Ferramentas @ ou no
menu Calculation. Exibira a caixa de dialogo Otimizar Geometria:

2) Na caixa do grupo Hamiltoniano no canto superior esquerdo da caixa de
didlogo clique no botdo de opcdo AM1

3) Apos clique em OK

Geometry Optimization -

Hamiltonian

OM & amMi
7 PM3
" MNDO

MM UFF
¢ AMBER

Print

I Molecular Orbitals
I” Basis Set

™ Parameters
I ALL A0 Integrals

Molecule
Name
MNet Charge

Valence Electrons

Hartree-Fock SCF
Max. Iterations |200
Conv. 10 10 keal/mol

7 RHF [closed shell)
7 UHF [open shell)

™" Restart SCF from restart file.

Calculate Properties

I Dipole Moments
I Mulliken Charges
I ZDO0 Charges

I wiberg Bond Order

l.é.gua
0 =

—

Geometry Search

= '1_
Gradient Conv. 10

K

kecal/moliang Cancel

Maximum Steps Taken W Help

Line Search

¢ Steepest Descent

¢ BFGS

el

Start

MM Non-bonded Interactions

Cutoff Start

S.00C Angs.

Cutoff End | 10.001 Angs.
Rebuild NB 50
list every h steps

UFF
-

Recalc every

20 Steps

—

I Update Hydrogens
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4) Clique no botao Save \E| na Barra de Ferramentas para salvar a estrutura
final.

5) Salve o arquivo.



APENDICE H - Construindo Molécula Benzeno no Arguslab 8

OO0 P®
PPGECIM

Exercicio 1

Nome:
Data:

© ULBRA

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

Construindo a molécula do Benzeno no Arguslab

1) Clicar na opgéo File na Barra de Ferramentas:

224

File Help
B2

Atoms | Rings | Amino Acids |

Periodic Table.

Geometry.

Curent Atom

[67 [c [Cabon

2) Clicar na opgao New na Barra de Ferramentas:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

P EEE B Y 0¥ GER

PO KR |2l

Atoms | Rings | Amino Acids |

H
=z

1151

nEEEE

i

Current Atom

FE o

?

> 3

3

10000 %X HBH 5,

| € ftetrahedral)1 812
FdlaiiL L ILLLS
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3) Clicar no botéao na Barra de Ferramentas. O mouse permanecera no

J

modo selecdo até vocé altera-lo

4) Selecione a opc¢do Rings fings e apos a opgao Benzeno:

@ Arguslab

File Help

Y

=

Ator | Amino Acids |

olo[3[8|¢[] § <
selolsiD
oelilop

5) Com o botao direito do mouse clique na tela:

@ Arguslab

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

P SEE| 2@ Y oY GEK|LDODD|o %X HEBHX U L
PO KN Aol =3 330

Atoms  Rings | Amino Acids |

©lolo
wl=[al
o eoa)
&9al)
SIS
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6) Selecione novamente na Barra de Ferramentas e com o botao

esquerdo do mouse clique na tela fora da molécula:

B Argustab
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

B EEE B YOrGRE|LODOD|o %X | HBHRX L
PO KR Lo/ e|—3 33D

Atoms Rings | Amino Acids |

]alol
wl=[a
o oofan
&alo

7) Feche o arquivo clicando na caixa de dialogo File e selecione a opgao Save
As

8) Dé o nome para o arquivo de Benzeno.ag|

9) Escolha a pasta

10)Salve na opgéao ArgusLab Files (*.agl):

r
@ Open a Molecule l&
T
@\/9‘\_,, » Computador » HD-EG5 (F:) » vl#, |'[ Pesquisar #HD-£G5 (F yeol

Organizar ¥ Nova pasta

=] Documentos = Nome =

e=| Imagens LINK
@' Mdsicas

Livros para Curso Técnico em Quimica
B videos

MESTRADO ENSING CIENCIAS E MATEMATICA
Modelagem Exercicios
PROFESSOR PROFISSAO DO FUTURO
REACOES ORGANICAS
REVISAQ BIBLIOGRAFICA
SELECAO PPGECIM
TECNOLOGIA INFORMA(;JE\O COMUNICACJE\O
Teoria do Caos
TRILHAS LETRAMENTO DIGITAL
j_ Benzeno.agl

w || k4 " »

*& Grupo doméstico

1M Computador

m

.’;, Disco Local (C:)

m

= Disco Local (D:)
= HD-EG5 (F)

€l Rede

Nome: Benzeno.agl - [ArgusLab Files (*.agl,*.xml) vJ

‘ Abrir | i Cancelar ‘

Nome: Benzeno.agl

Arguslab Files (*.agl,*.xml)
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Exercicio 2
Otimizar a Geometria da molécula do Benzeno no Arguslab

1) Na caixa de dialogo File selecione a opgédo Open

2) Selecione a pasta onde o arquivo foi salvo, o tipo de arquivo, 0 nome do

arquivo e clique em abrir:

| by HD-EGS(F) |

l Benzeno.agl

Nome: Benzeno.ag|

ArgusLab Files (*.agl,*xml)

‘o Open a Molecule . ‘ ‘ B | o
@O"‘J » Computador » HD-EG5 (F) » - I 9 l ' Pesquisar HD-EGS5 (F:) el l
Organizar v Nova pasta =~ [0l @

5] Documentos 3 Nome . Data de modificag... *
5‘ ;;“?g_e"s IL LINK 04/08/2020 23:07
= ’USICBS | . Livros para Curso Técnico em Quimica 07/08/2020 17:34
i Videos |\ MESTRADO ENSINO CIENCIAS E MATEMATICA 15/07/2020 18:45
@G o .. Modelagem Exercicios 09/08/2020 16:21
rupo doméstico |, PROFESSOR PROFISSAO DO FUTURO 31/07/2020 18:56 =
- c |\ REAGCOES ORGANICAS 07/08/2020 10:32
! 2" cl')'_"p”tl_adml o |2 |\ REVISAO BIBLIOGRAFICA 09/08/2020 21:08
- Df“° L°°a| (D‘) | SELECAO PPGECIM 11/07/2020 17:14 L
= H';‘:G:‘: () |, TECNOLOGIA INFORMAGAO COMUNICAGCAO 25/07/2020 10:16
= HD-EG5 () |. Teoria do Caos 09/08/2020 16:21
P |, TRILHAS LETRAMENTO DIGITAL 04/08/2020 19:30
W Rede | & Benzeno.agl 09/08/2020 21:20 =
- < n | »
Nome: Benzeno.agl - [ArgusLab Files (*.agl,*.xml) v]
[ Abrir ] [ Cancelar ]
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3) Com o arquivo aberto, selecione a opgao Label e apds a opgao All Atoms
na Barra de Ferramentas:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
PleEBE| 2@ Y 0o GRR|(L B 0B|0% X HERHER Q| S12%W LA
blo ¥R L/ (=833 0

Atoms | Rings | Amino Acids |

o= 1=
[ [=lele

Fe
Periodic Table...

Geomely

unspecified
linear
trigonal planar o

Current Atom

ol ol =

lele |~ |+ [3]
(5 [ol-|=

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Settings Tools Window Help

R S EHE|S @Y 0 & G Seocedion o X |H BH R QAW LS
All Atoms

T AL TN R

Atoms | Rings | Amino Acids | Remove Selected Labels
Remove All Labels

El
E]
E

7lelo
EE
=<1z >

lelle |~ |-
v|gle|o|=
X
e

Geometry

Unspecified
linear
trigonal planar o

Current Atom

R

4) Clique na opgao All Atoms para numerar os atomos da molécula:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
PlBEE| 2@ Yoy GRRILODDD e % HBHXI|[A12%LA
boX ¥R Lo/ [—~|383380

Atoms | Rings | Amino Acids |

10 o] ] s
e
e ] V]
o] e ] ]
e

Periodic Table...

Geometry

unspecified
linear
trigonal planar s

Current Atom

FE

<
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5) Clique no botédo Otimizar Geometria na Barra de Ferramentas - Exibira
a caixa de dialogo Otimizar Geometria. Na caixa do grupo Hamiltoniano no
canto superior esquerdo da caixa de dialogo clique no botdo de opgao
AM1.
Charges:

Escolha as opgdes Dipole Moment, Muliken Charges e ZDO

I Molecular Orbitals
I~ Basis Set

I¥ Dipole Moments
I Mulliken Charges

Cutoff Start I 2.00C Angs.

— Hamiltonian — Hartree-Fock SCF — Geometry Search
aM & a1 Max. Iterations [200 i -
-~ PM3 Gradient Conv. 10 kecal/mol/&ng Cancel I
< MNDO Conv. 10 - |1 o kecal/mol Mazimum Steps Taken |1 oo Help I
" RHF [closed shell) IS e oy —
MM~ UFF © UHF [open shell) ’V ‘& Gl Pt _ st |
© AMBER I Restart SCF from restart file. ~ BFGS
— Print — Calculate Properties — MM MNon-bonded Interactions ——

10001 sngs.

IZO steps

I¥ ZDO Charges Cutoff End

I wiberg Bond Order

I~ Parameters

I ALL AO Integrals Rebuild NB

list every
— Molecul —UFF
Name IBenzeno I~ Calc. GEg Charges
= T Update Selected Atoms
NetCharge |0 =1 Recalc every I Update Hydrogens

Yalence Electrons I3U IZU Steps

6) ApOs cligue em OK. Um calculo de AM1 sera executado e vocé devera ver
a geometria da molécula mudar a medida que o progresso do calculo for

exibido na metade inferior da janela da molécula:

0.000060 4.0000e-001

9 -31.246756 -9.0989e-008 0.000158
Geometry optimization converged !!
Calculating Properties
Calculation Finished
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7) Selecione a opgao Resultado de Calculos na Barra de Ferramentas e

abra o arquivo. Salve o arquivo como Nitrobenzeno.out.txt.

g
8) Para Centralizar a molécula na tela clique na opgdo ”~ na Barra de

Ferramentas:

9 -31.246756 -9.0989e-008 0.000158 0.000060 4.0000e-001
Geometry optimization converged !!
Calculating Properties
Calculation Finished

9) Clique no botao Save na Barra de Ferramentas para salvar a estrutura

final.



231

Exercicio 3
Coloque as cargas parciais sobre os atomos de carbono na molécula do

Benzeno

1) Abra o arquivo texto Benzeno.out.txt
2) Importe os dados das Cargas de Muliken, faga um Print Scren da tela onde

se encontram os valores das cargas:

Mulliken Atomic Charges
LR R 2 2 2 22 2 2 22 2 2 2 2 2 2 2 2 272 2]

-0.1916
-0.1916
-0.1916
-0.1916
-0.1916
-0.1916
.1916
.1916
.1916
.1916
.1916
.1916

Woo~Naun s wWwN =
ITITITITINANANNANN

OO0OO0O0OO00O

3) Preencha as lacunas dos respectivos carbonos com o valor da carga:
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Exercicio 4
Construindo o mapa de densidade eletrbnica do Benzeno no Arguslab

1) Na caixa de dialogo File selecione a opgédo Open
2) Selecione a pasta onde o arquivo foi salvo, o tipo de arquivo, o nome do

arquivo e clique em abrir:

| beg HD-EGS(F) |

l Benzeno.agl

Nome: Benzeno.agl

[ArgusLab Files (*.agl,*.xml) v

@ Open a Molecule . ‘ ‘ - g
@O"‘J » Computador » HD-EG5 (F:) » - I +5 l ' Pesquisar HD-EGS5 (F:) el l
Organizar v Nova pasta =~ [0l @
5] Documentos v Nome . Data de modificag... *

3‘ L“??ens | LINK 04/08/2020 23:07
vsicas | . Livros para Curse Técnice em Quimica 07/08/2020 17:34

Vid > ;
B videos | MESTRADO ENSINO CIENCIAS E MATEMATICA 15/07/2020 18:45

‘\! Rede

*@ Grupo doméstico

1% Computador
& Disco Local (C:)
¢ Disco Local (D:)
= HD-EG5 (F)

. Modelagem Exercicios

. PROFESSOR PROFISSAO DO FUTURO

. REACOES ORGANICAS

. REVISAO BIBLIOGRAFICA

. SELEGAO PPGECIM

. TECNOLOGIA INFORMACAGC COMUNICACAO
. Teoria do Caos

|. TRILHAS LETRAMENTO DIGITAL

m

’
)
)
s
)
s
)
s
)
)

09/08/2020 16:21
31/07/2020 18:56
07/08/2020 10:32
09/08/2020 21:08
11/07/2020 17:14
25/07/2020 10:16
09/08/2020 16:21
04/08/2020 19:30

m

Benzeno.agl
(i g

09/08/2020 21:20

-~

- < "

Nome: Benzeno.agl v

»

[ArgusLab Files (*.agl,"xml)

-]

(

Abrir

] [ Cancelar ]
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3) Selecione a opgao 3 Quick Plot EPP — mapped density surface na Barra

de Ferramentas. Aguarde alguns segundos até a conclus&o do calculo de

potencial. A molécula de Benzeno ficara com o seguinte aspecto:

4) Com o botao direito do mouse clique sobre a molécula e apés escolha a

opc¢ao Modify Surface:

Modify Surface...

Show Color Map

Surface Info...

Remove Surface
Hide Surface
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Surface Name IEspmapped densit 0K I
Contour Value |0.030000 Cancel |

~ Render Style
* Opaque
 Translucent
 Mesh
Dot

@ Translucent
© Mesh
Dot

6) Clique novamente com o botdo direito do mouse na molécula e apds

escolha a op¢ao Modify Surface:



235

7) Selecione a opgao Mesh:

8) Selecione a opgao File na Barra de Ferramentas e clique em Save. Apds

feche o arquivo.
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APENDICE | - Construindo Molécula Clorobenzeno no Arguslab 9

OOO0ODPO
PPGECIM < ULBRA

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

Exercicio 1
Nome:

Data:
Construindo a molécula do Clorobenzeno no Arguslab

1) Clicar na opgéo File na Barra de Ferramentas:

File Help
B2

Atoms | Rings | Amino Acids |

Periodic Table.

Geometry.

unspeciied

i

tigonal planar )\
tetrahedral

Curent Atom

[67 [c [Cabon

2) Clicar na opgao New na Barra de Ferramentas:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

P EHEE B Y OFYGER|LOODD|o % |[HPBH X L
PO KRN Lo/ El—3 33

Atoms | Rings | Amino Acids |

[E] 2] o] ¢ 1
s ] el

| € ftetrahedral)1 812
FdlaiiL L ILLLS

unspecified

I

tigonal planar )\
tetrahedral

Current Atom

FE o

3) Clicar no botao na Barra de Ferramentas. O mouse permanecera no

modo selecdo até vocé altera-lo
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4) Selecione a opcdo Rings Fings | e apds a opcéo @ Benzeno:

@ Arguslab
File Help —
B | =

5) Com o botdo direito do mouse clique na tela:

® Arguslab
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

PEEE| 2@ Y oY GREK|LDOODD|e % HBHX U L
PO KN Ao/ |— |3 330

Atoms  Rings | Amino Acids |

>0/ ol
=0}
oo o
&olo]

6) Selecione novamente na Barra de Ferramentas e com o botéo

esquerdo do mouse clique na tela fora da molécula:

B Arguslab
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

P EEE B YOYGRK|LODOD|o %X HBHX P
PO KR ol (=3 33

Atoms  Rings | Amino Acids |




238

7) Com o botao esquerdo do mouse clique na ligagao Carbono - Hidrogénio:

B Arguslab

@ File Edit View Calculation

Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

PsEE| @ Y 0o Yy GERE L 0002 % | HEBH X L
PO X|R Al =|—|8 3 30

Atoms

B ArgusLab

Rings | Amino Acids |

©]olol
=0l
S
R
B

8) Clique com o botao direito do mouse sobre a ligacao selecionada:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

FEHE| D@

¥ O X GEK|LODD|e %¥ | HBH X L

PO KR S/ E|—(3 330

Atoms.

Rings | Amino Acids |

>]oof
SEE
oo ol
R
ol

9) Clique na opg¢ao Delet Bond:

@ Argusiab
@ File Edit View Calculation
= & @&

Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

Y 0¥ GRIE| L 000 |0 %X | HEBH X p

o ¥R Lo/ =3 3 30
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10)Cligue com o botdo direito do mouse sobre o atomo de Hidrogénio
selecionado:

@ Arguslab
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
P ZEBE B Y 0 Yy GER|L DD Do %X |HEBHI X e

PlOoX ¥R Lo/ E[—3 33
Atoms  Rings | Amino Acids |

Change Atom

> 0] o] Comet kgt G
EI ﬂ g‘ Atom Info...

<] o] o) e
&9 0l O . S
o —
N J m

11=Cliﬂue na oBgéo Delet Atom:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
BleadB @ Y O Y GREK 1L 00D o %¥ | HEBHX =
PlOC KR Lo/ E[—|3 33O

Atoms  Rings | Amino Acids |

: o :
12)Selecione novamente na Barra de Ferramentas, selecione a Tabela

periodica, e apds clique no atomo de Cloro com a opgéo S e clique em OK:

Periodic Table

__ 4 s @ % M |H B H X >
Sooneth) Curent Selection
umoneched ANum Symbol  Name
o 7~ @ [ooine
Group
| i
Hl N m v v Vi Vil ge
| Be B[c|n|ofF[ne
Na|Mg| B IVB VB VIB VIIB il BB A|S|P|S|alA
K| Ca] se| | v | cr | M| Fe | o i | cu 0| Ga | Ge | s | se | e | ¢
Rb| Sr| Y|2Zr[Nb|Mo| Tc|Ru|Rh|Pd| Ag|Cd| In|Sn| Sb| Te| I | Xe
Cs|Ba|la| Hf | Ta| W|Re|Os| Ir | Pt | AulHg| T [ Pb| Bi [ Po| A | Rn
Fr|Ra| Ac

Ce | Pr | Nd| Pm| sm| EuGd| Tb| Dy| Ho| & | Tm| o Lu
Th| Pa| U [ No| Pul am| cm| 8| of | Es [ Fm| Ma| No| L |

ok | cancel | Hep |

! T

Cunent Atorn

ol =
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13)Com o botéo direito do mouse clique no local do atomo de Hidrogénio que

foi deletado:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
P EEE B|lY O GRK LODO|[0 % HEBHX b
PO KR Sl (=3 330

Atoms | Rings | Amino Acids |

[e] n] o] Le] si]
I3 e = ]
6] o] 1] v]
i re| co] ]
=
Peiiodic Table

Geomelry

unspecified
s
-—

Current Atom

[i7" [o [Chiorine

o
o
&

o

F-3

&

=

5

@
=
<

z

BB E

N
5

14)Para inserir a ligagao entre o atomo de Cloro e o Carbono: selecione a

< | : o o | ~ - : :
opgao e clique na opcéao vinculagdo automatica ativa/desativa
na Barra de Ferramentas. Apds clique sobre o atomo de Cloro e Carbono,

a ligacao é inserida:

® Arguslab
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
. NN T o N
PEEE s Y OFYGRRER LODD|o % HEBHX U >

PlOoK ¥R Ll B|—[3 330
Atoms | Rings | Amino Acids |
[c] ] o] e] 5]
0] e v
o] 1] v
[Pl o] ]

Periodic Table.

Geometry

unspecified
xt’
—

Current Atomn

[7 [o [Choine

o
E3

[=]

=

&

=

F |

w
=
<

@
=z

lelelx|=
ENEN NS

15)Salve o arquivo clicando na caixa de dialogo File e selecione a opgéo Save
As

16)Dé o nome para o arquivo de Clorobenzeno.ag|

17)Escolha a pasta

18)Salve na opc¢ao ArgusLab Files (*.agl):



Organizar v Nova pasta

)

J Mdsicas
B¥ videos

*@ Grupo doméstico
L Computador
&L Disco Local (C:)
¢ Disco Local (D:)

= HD-EGS (F:)

dh Rede

-~

-~

Nome

|, ARTIGOS ENPEC E ENEC

| ATIVIDADES no GOOGLE SALA de AULA
|, AULAS DE CURRICULO

| Curriculo

|, DOCUMENTOS PESSOAIS E VIDEOS

|, ESCOLA AFFONSO WOLF 2020

|, FOTOS E VIDESO

| INGLES

|/ LICENCIATURA QUIMICA

Ju LINK
< | " ]

Data de modificag... *

23/07/2020 13:56
05/08/2020 09:31
13/07/2020 09:32
09/07/2020 14:47
06/08/2020 19:49
07/08/2020 10:31
28/01/2020 12:46
31/07/2020 18:49
23/04/2020 23:08
04/08/2020 23:07 -~

Nome: Clorobenzeno.agl

Tipo: [ArgusLab Files (*.agl)

@ Ocultar pastas

I Salvar

l [ Cancelar ]

Nome: { Clorobenzeno.agl

Tipo: | ArgusLab Files (*.agl)




Exercicio 2

Otimizar a Geometria da molécula do Clorobenzeno Arguslab

1) Na caixa de dialogo File selecione a opgéao Open
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2) Selecione a pasta onde o arquivo foi salvo, o tipo de arquivo, 0 nome do

arquivo e clique em abrir:

a HD-EG5 (F:)
i Clorobenzeno.agl

Nome: F:\Clorobenzeno.agl|

IArgusLab Files (*.agl,*xml) v
@ Open a Molecule -
@vvh_., » Computador » HD-EGS5 (F:) » ~ [ 42 || Pesquisa e
Organizar ~ Nova pasta
5| Documentos - Nome - a0

e=| Imagens
3 Mudsicas
B¥ videos
*& Grupo doméstico
% Computador
";, Disco Local (C:)
¢ = Disco Local (D:)

= HD-EG5 (F:)

€l Rede

m

Nome:

LICENCIATURA QUIMICA

LINK

Livros para Curso Técnico em Quimica
MESTRADO ENSINO CIENCIAS E MATEMATICA
PROFESSOR PROFISSAO DO FUTURO

REACOES ORGANICAS

REVISAO BIBLIOGRAFICA

SELECAO PPGECIM

TECNOLOGIA INFORMACAO COMUNICACAC
Teoria do Caos

TRILHAS LETRAMENTO DIGITAL

j_ Clorobenzeno.agl

T

F:\Clorocbenzeno.agl - [ArgusLab Files (*.agl,*.xml)

l

Cancelar ]

3) Com o arquivo aberto, selecione a opgao Label e apds a opgao All Atoms

na Barra de Ferramentas:

@ ArgusLab - [FClorol

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

BledE B Y O GER|LOD B[ %¥ | HBI X B

FEHER Lo/ = —|8 3

Atoms | Rings | Amino Acids |

Geometry

unspecified
—

Current Atom

7 [@ Chiorine.

3
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@ ArgusLab - [F\Clorobenzeno.
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor

Dl EBE B Y 0¥ G
O KR Lo/ [=]3 §

Setti Tools Window Help

bo ¥ B B 1 % =

All Atoms

Atom Label Settings...

Atoms | Rings | Amino Acids |

[E] x| o] ¢| 5]
a6 e
] el 0
o] ]

o

le |~
2.

le
[z

Periodic Table.

Geometry

ified
;l;gpec\ e
— -—

Current Atom

Eallcal

4) Clique na opgao All Atoms para numerar os atomos da molécula:

@ ArguslLab - [F:\Clorobenzeno.

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
P B B Y OFXYGRERRE 10000 %¥ HEBHX b
PO KRN Lo/ =|—[3 3 3

Atoms | Rings | Amino Acids |
Bl ElE]
El
=

B
=l<le

@
&

Bl S
lelzle]s
ElE

Periodic Table.

Geometry

Current Atom

[i7" [er [Chiorine

5) Clique no botao Otimizar Geometria na Barra de Ferramentas @ Exibira
a caixa de dialogo Otimizar Geometria. Na caixa do grupo Hamiltoniano no
canto superior esquerdo da caixa de dialogo clique no botdo de opgéo

AM1. Escolha as opg¢bes Dipole Moment, Muliken Charges e ZDO
Charges:



Geometry Optimization

Hamiltonian
amM = Aapdl
7 PM3

< MNDO

MM UFF
 AMBER

Print

I Molecular Orbitals
I~ Basis Set

I Parameters

I~ ALL A0 Integrals

Molecule
MName
MNet Charge

“alence Electrons

Hartree-Fock SCF
Max. Iterations |200

Conv. 10~ 1" | kcalmol
= RHF [closed shell)

 UHF (open shell)

I”" Restart SCF from restart file.

Calculate Properties
¥ Dipole Moments

¥ Mulliken Charges
¥ ZDO Charges

I wiberg Bond Order

|Clorobenzenc

Geometry Search
= ,17
Gradient Conv. 10 keal/moliting

kM aximum Steps Taken |100

Line Search
¢ Steepest Descent
<~ BFGS

MM Non-bonded Interactions

Cutoff Start | 2.00C Angs.
Cutoff End [ 10.001 Angs.
Rebuild NB [Z0 e
list every
UFF
=

—
Recalc every

20 Steps

I~ Update Hydrogens

6) Apos cligue em OK. Um calculo de AM1 sera executado e vocé devera ver

a geometria da molécula mudar a medida que o progresso do calculo for

exibido na metade inferior da janela da molécula:

7) Selecione a opgao Resultado de Calculos na Barra de Ferramentas e

abra o arquivo. Salve o arquivo como Clorobenzeno.out.txt.

g’

8) Para Centralizar a molécula na tela clique na opgao

Ferramentas:

na Barra de
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,,,,,,,,,,,
e =] ®| Yy 0 F GER| L 000
+o K | Lo/ —|2 3 0

9) Clique no botao Save E' na Barra de Ferramentas para salvar a estrutura

final.
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Exercicio 3
Coloque as cargas parciais sobre os atomos de carbono na molécula do

Clorobenzeno

1) Abra o arquivo texto Clorobenzeno.out.txt
2) Importe os dados das Cargas de Muliken, faga um Print Scren da tela onde

se encontram os valores das cargas:

MulTliken Atomic Charges

-0.0808
-0.177
-0.1835
-0.177
-0.1834
-0.1919
0.2129
0.1998
0.2129
0.1999
0.1981
-0.0298

~TITITITITITNNNNNN

=
N
(g

3) Preencha as lacunas dos respectivos carbonos com o valor da carga:
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Exercicio 4

Construindo o mapa de densidade eletrénica do Clorobenzeno no Arguslab

1) Na caixa de dialogo File selecione a opgédo Open
2) Selecione a pasta onde o arquivo foi salvo, o tipo de arquivo, 0 nome do

arquivo e clique em abrir:

¢« HD-EG5 (F)
j_ Clorobenzeno.agl

Nome: F:\Clorobenzeno.ag||

‘ArgusLab Files (*.agl,*.xml) v

@ Open a Molecule &
&> )~[cs » Computador » HD-EGS (F) » ~ [ 49 ||| Pesquisar HD-£G5 (7 =
Organizar « Nova pasta E— il @

<| Documentos ar Nome - Data de modificag. it

ERLensgens LICENCIATURA QUIMICA 23/04/20

LINK
Livros para Cursc Técnico em Quimica
MESTRADO ENSING CIENCIAS E MATEMATICA 5
PROFESSOR PROFISSAC DO FUTURO 3 2020
REACOES ORGANICAS

L REVISAO BIBLIOGRAFICA

i SELECAQ PPGECIM
TECNOLOGIA INFORMAGCAO COMUNICAGAC
Teoria do Caos
TRILHAS LETRAMENTO DIGITAL

j_ Clorobenzeno.agl

@' Mdasicas

E Videos
*& Grupo doméstico

/™ Computador
.‘;. Disco Local (C:)
= Disco Local (D:)
= HD-EGS5 (F:)

€ Rede

8/2020 21:16

-~ < T »

Nome: F:\Clorobenzeno.agl - [ArgusLab Files (*.agl,*.xml) v]

[ Abrir | [ cancelar |
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-

de Ferramentas. Aguarde alguns segundos até a concluséo do calculo de

3) Selecione a opgéao Quick Plot EPP — mapped density surface na Barra

potencial. A molécula de Clorobenzeno ficara com o seguinte aspecto:

Esp-mapped density [Clorobenzeno B Esp: 0-Clorobenzeno B EleDen: 0]

4) Com o botao direito do mouse clique sobre a molécula e apds escolha a

opgao Modify Surface:

[Esp-mapped density [Clorobenzeno B Esp: 0-Clorobenzeno B EleDen: 0]

0.0500-> 0.0409
0.0409-> 0.0318
0.0318 -> 0.0227

0.0227 -> 0.0136

Modify Surface...
Show Color Map

0.0136-> 0.0045

0.0045 -> -0.0045

Surface Info...

-0.0045-> -0.0136 Remove Surface
Hide Surface

-0.0136 -> -0.0227

-0.0227 -> -0.0318

-0.0318 -> -0.0409

-0.0409 -> -0.0500
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Esp-mapped density [Clorobenzeno B Esp: 0-Clorobenzeno B EleDen: 0]

0.0500 -> 0.0409
0.0409-> 0.0318

0.0318 -> 0.0227

0.0227 -> 0.0136

0.0136 -> 0.0045 Modify Surface !E
0.0045 -> -0.0045 ) Surface Name \Esp-mapned densit 0K

-0.0045 -> -0.0136 Contour Value |0.030000 Cancel

-0.0136 -> -0.0227 Render Style

@ Opaque
-0.0227 -> -0.0318 CATrankicant
" Mesh

" Dot

-0.0318 -> -0.0409

-0.0409 -> -0.0500

5) Altere o valor de contorno para 0.020000 e escolha a opgao Translucent:

Esp-mapped density [Clorobenzeno B Esp: 0-Clorobenzeno B EleDen: ()

6) Clique novamente com o botao direito do mouse na molécula e apds

escolha a opgao Modify Surface:



sp-mapped density [Clorobenzeno B Esp: 0-Clorobenzeno B EleDen:

0.0500 -> 0.0409
0.0409 -> 0.0318
0.0318-> 0.0227
0.0227 -> 0.0136
0.0136-> 0.0045

0.0045 -> -0.0045 Modify Surface

-0.0045-> -0.0136 Surface Name [E$D'maDD€d densitt 0K

-0.0136 -> -0.0227 . Contour Value [0020000 Cancel

-0.0227 -> -0.0318 X nder Style

" Dpaque
& Translucent
" Mesh

" Dat

-0.0318 -> -0.0409

-0.0409 -> -0.0500

7) Selecione a opgao Mesh:

0.0500-> 0.0409
0.0409-> 0.0318
0.0318 -> 0.0227
0.0227 -> 0.0136
0.0136 -> 0.0045
0.0045 -> -0.0045

-0.0045 -> -0.0136

-0.0136 -> -0.0227

-0.0227 -> -0.0318

-0.0318 -> -0.0409

-0.0409 -> -0.0500

8) Selecione a opcao File na Barra de Ferramentas e clique em Save.

feche o arquivo.

250
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APENDICE J - Construindo Molécula Fenol no Arguslab 10

OOO0ODPO
PPGECIM < ULBRA

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

Exercicio 1

Nome:

Data:

Construindo a molécula do Fenol no Arguslab

1) Clicar na opgéo File na Barra de Ferramentas:

File Help
B2

Atoms | Rings | Amino Acids |

Periodic Table.

Geometry.

unspeciied

i

tigonal planar )\
tetrahedral

Curent Atom

[67 [c [Cabon

2) Clicar na opgao New na Barra de Ferramentas:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

P EHEE B Y OFYGER|LOODD|o % |[HPBH X L
PO KRN Lo/ El—3 33

Atoms | Rings | Amino Acids |

[E] 2] o] ¢ 1
s ] el

| € ftetrahedral)1 812
FdlaiiL L ILLLS

unspecified

I

tigonal planar )\
tetrahedral

Current Atom

FE o

. Y .
3) Clicar no botao na Barra de Ferramentas. O mouse permanecera no

modo selecao até vocé altera-lo
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J

4) Selecione a opgdo Rings  fings e apos a opgao Benzeno:

5) Com o botao direito do mouse clique na tela:

@ Argusiab

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
. = ~ s oaw | . o .
REEBE| 2@ Y 0FGRK| LDODD| o % HBHESRC L

PO EN I/ E—(2 330

Atoms Rings | Amino Acids |

5lojol
[ =[al
o] e
&alo

: R <
6) Selecione novamente na Barra de Ferramentas e com o botao

esquerdo do mouse clique na tela fora da molécula:
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B Argusiab
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

P leEE B Y OYGRK| LODOD|o % [HBHX b
PO KR L= 2 330

Atoms Rings | Amino Acids |

ol Bl8lt[
ASEANE
olltlob

7) Com o botdo esquerdo do mouse clique na ligagdo Carbono - Hidrogénio:

B Argustab
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

P SEHE |y 2@ Y 0¥ GREK (L 000 e %M HEBHJ 7
oK IR Ll == |2 33O

Atoms  Rings | Amino Acids |

> 0] o]
|| Q|
0 o0 a0
&9 0l &
| |

8) Clique com o botéo direito do mouse sobre a ligagao selecionada:

B Argusiab

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
= = w v | . . .
B eEHE $B@ Y oYy GREK L 000 @%» HBIX pe

PO KR Lo/ B[=[3 3 31

Atoms Rings | Amino Acids |

>lo/o
wl=[al
0| afan
&al)
ol
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9) Clique na opgao Delete Bond:

@ Arguslab
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

B EEE By 0 GRK|[L D0 0|2 %x[HRBHX L
PO ¥R L/ (=3 330

Atoms  Rings | Amino Acids |

lolol
=0l
o) 2]
& olol
BIES

10)Cligue com o botdo direito do mouse sobre o atomo de Hidrogénio

selecionado:
@ Arguslab
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
R leEE B Y 0¥ GER|L DD Do %X |[HEBI X N
bt R s/ e|—|2 330

Atoms  Rings | Amino Acids |

Change Atom

> 0] o] e
| =| 0
s e
&9 0l &
kviivike] - I
Q| |

11)Clique na opgao Delet Atom:

B Arguslab

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
P EREE B Y 0¥ GREK|L 00D 0|0 %¥ HBH X ps
oK KR Lo/ =2 3 3

Atoms  Rings | Amino Acids |

o[B8 ¢
ElsdsiHnyn}
oll§lolo
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12)Selecione novamente S na Barra de Ferramentas, selecione a Tabela
periddica, e apoés clique no atomo de Oxigénio com a opgéao unspecified e
clique em OK:

Periodic Table

L - S sasrimE , v ™
jGeoraety Current Selection
[ ANum. Symbol  Nam
st F N Mo
Group
1 il
E " m v v vVl e
L | Be Blc|n|oF|ne
Na|Mg| 1B IVB VB VIB VIB Vil BB A|Si|P|S|CfA
K| ca|se| | V| o[ M| Fe| ol ni|culzn|Ga|Ge| s | se| B[ ke
Ro| sr| Y|z |Nb|Mo| Te|Ru|Rn| Pd| Ag| cd| In | snsb| Te| 1 [Xe
Cs|Ba| 2| H| Ta| W[Re|Os| i [ Pt| Au[Ho| T |Po| Bi|Pof A R0
Fr |Ra| Ac

Ce| Pr | Na| Pm| Sm| Eu|Gd| To | Dy| Ho| Er | Tm| Y6 | u |
Th| Pa| U [ Ne| Pu| Am|cm| Bic| of | Es | Fm|Md| No | Lr

ok | cencel | e |

PleEE B Y OV GREK L0000 e % HBHX b
GO R Ll =3 330

Atoms | Fings | Amino Acids |

Periodic Table.

Geometry

unspecified
s —

Current Atomn

F F Hydrogen
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13)Selecione na Barra de Ferramentas, selecione a Tabela Periddica, e

apos cliqgue no atomo de Hidrogénio opcao S e clique em OK:

PlEEE B Y O GEK|LDO0DD|e % ¥ HBHX L
PO KR S|l =3 3 31

Atoms | Rings | Amino Acids |

Periodic Table...

Geometry

[unspeciied
s
—

Current Atom

/1_ ’H_ Hydrogen

14)Para inserir a ligagado entre o atomo de Oxigénio e o de Carbono: selecione

a opcao e clique na opcéo vinculagao automatica ativa/desativa
na Barra de Ferramentas. Apds clique sobre o atomo Oxigénio e Carbono,
a ligacao € inserida:

P EsEB B Y OYGRER(LODODD|e % ¥ HRBIX L
blo¥ (R Lol E|—]2 3 3¢

Atoms | Rings | Amino Acids |

N [ o [

1 [ [
5 [
EIEE

o
o
-3
5
=
&

©
=
<

lele|=|=
ENEN Y

Periodic Table.

Geomelry

mS

Current Atom

[1_ ,H_ Hydrogen

15)Para inserir a ligacdo entre o atomo de Oxigénio e o de Hidrogénio:

selecione a opgéao e clique na opcao vinculagdo automatica
ativa/desativa na Barra de Ferramentas. Apds clique sobre o atomo

Oxigénio e Hidrogénio, a ligagao € inserida:
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BlEEE B Y O GRK L DDO|o%¥ HBIX L
oy ¥R L/ e|=]2 330

Atoms | Rings | Amino Acids |

[ e o = =i
[ ] = ]
=l =
] =
=]
Periodic Table.

Geomely

unspeciied
s |
—

Current Atom

F |T Hydrogen

o

15

3 =]
=
&
=
g | e

=
<

B
o

L2 e |~ | = [=]

5

16)Feche o arquivo clicando na caixa de dialogo File e selecione a opgdo Save
As

17)Dé o nome para o arquivo de Fenol.agl

18)Escolha a pasta

19)Salve na opgéao ArgusLab Files (*.agl):
@ Open a Molecule l&

@‘\/‘v’k_w » Computador » HD-EG5 (F:) »

Organizar v Nova pasta

<] Documentos - Nome

&= Imagens
—, Mdsicas
E Videos
*& Grupo doméstico
4 1M Computador
;4 Disco Local (C:)
= Disco Local (D)

= HD-EGS5 (F)

€l Rede

m

<

Nome:

LINK

Livros para Cursc Técnico em Quimica
MESTRADO ENSINO CIENCIAS E MATEMATICA
Meodelagem Exercicios

PROFESSOR PROFISSAO DO FUTURO

REACOES ORGANICAS

REVISAO BIBLIOGRAFICA

SELECAO PPGECIM

TECNOLOGIA INFORMA@AO COMUNICAQ.E\O
Teoria do Caos

TRILHAS LETRAMENTO DIGITAL
l Fenol.agl

T

Fenol.agl -

[ArgusLab Files (*.agl,*.xml) - l

[ Abrir | ‘ Cancelar I

Nome: Fenol.agl

ArgusLab Files (*.agl,*xml)




Exercicio 2

Otimizar a Geometria da molécula do Fenol no Arguslab

1) Na caixa de dialogo File selecione a opgédo Open
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2) Selecione a pasta onde o arquivo foi salvo, o tipo de arquivo, 0 nome do

arquivo e clique em abrir:

> s HD-EG5 (F:)

j_ Fenol.agl

Nome: Fenol.agl

| ArgusLab Files (*agl,"aml) v

23—

@ Open a Molecule . ‘ ‘ -
@Q"u » Computador » HD-EG5 (F:) » ~ | 5 ||| Pesquisar HD-£GS (7 o |
Organizar v Nova pasta 4= ~ 1 @
> @ Documentos - Nome - Data de modificag... -
v % Imfsfens . LINK 04/08/2020 23:07
2 o) isE=s B | Livros para Curso Técnico em Quimica 07/08/2020 17:34
’ |, MESTRADO ENSINO CIENCIAS E MATEMATICA 15/07/2020 18:45
.. Modelagem Exercicios 09/08/2020 16:21
> Esti ~
JEIERAI I |. PROFESSOR PROFISSAO DO FUTURO 31/07/2020 18:56
- J |. REACOES ORGANICAS 07/08/2020 10:32
a0 | ~ -
. *ﬂ' ‘[’)’f‘p”'f °'I < |2 |. REVISAO BIBLIOGRAFICA 09/08/2020 17:26
> - Df5°° L°‘a| (D') |\ SELECAO PPGECIM LEOZ/20208 714 =
| = H';‘:G:‘: CD) | ). TECNOLOGIA INFORMAGAO COMUNICACAO 25/07/2020 10:16
> - -
== (F) |, Teoria do Caos 09/08/2020 16:21
P |, TRILHAS LETRAMENTO DIGITAL 04/08/2020 19:30
> -
¥ Rede | i Fenolagl 09/08/2020 18:43 g
~ < 1 ] >
Nome: Fenol.agl - [ArgusLab Files (*.agl,*.xml) v]

(

Abrir

] [

Cancelar ]
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3) Com o arquivo aberto, selecione a opgao Label e apds a opgao All Atoms

na Barra de Ferramentas:
PlOL K| Lo/ =|—]3 3
Atoms | Rings | Amino Acids |

EEEE

El
El

=]

lele|~|=

ENEN N
G ENER
l=l<|2]e

Periodic Table...

Geometry

unspecified

linear

tiigonal planar
 tetrahedral

Current Atom

Gl =

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor [[abel] Settings Tools Window Help
B EE B Y 0¥ G LT Po X |H b2 X b
All Atoms t
N 77 < q
POK K[ Lo =3 §

Atoms | Rings | Amino Acids | Rem Labels

Atom Label Settings..

Periodic Table..

Geomety

unspecified

linear
lanar Lo

Current Atom

e

4) Clique na opgao All Atoms para numerar os atomos da molécula:
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@ File Edt View Calculation Sufaces Monitor Lsbel Settings Tools Window Help

- STorD
=& BlY 0¥ GRK
PO ¥R o E|—|3 3 30

Atoms | Rings | Amino Acids |

[e] ] o] ¢l s
o | e wg
o] 1 v]
ol

1000 @ %X HBIX P

=
&
=

5

@
=
<

lellell~ | =]
ENEN N

Peiiodic Table...

Geomelry

Current Atom

el =

5) Clique no botao Otimizar Geometria na Barra de Ferramentas @ Exibira
a caixa de didlogo Otimizar Geometria. Na caixa do grupo Hamiltoniano no
canto superior esquerdo da caixa de dialogo clique no botdo de opgéo
AM1. Escolha as opg¢bdes Dipole Moment, Muliken Charges e ZDO
Charges:

Geometry Optimization - & - | =

Hamiltonian

amM &AM
 PM3
< MNDO
MM UFF
— AMBER
Print
I~ Molecular Orbitals

Basis Set
Parameters

—
o
I ALL A0 Integrals

Molecule
Name

MNet Charge

“Yalence Electrons

Hartree-Fock SCF

Max. Iterations |200

1o kcal/mol

Conwv. 10
= RHF [closed shell)
 UHF [open shell)

I”” Restart SCF from restart file.

Calculate Properties
¥ Dipole Moments
¥ Mulliken Charges
¥ ZDO Charges

I~ wiberg Bond Order

|Clorebenzena

Geometry Search
-
Gradient Conv. 10 kcal/mol/fng

M aximum Steps Taken |100

Line Search

" Steepest Descent
= BFGS

k4 Non-bonded Interactions
Cutoff Start 2.00C Angs.
Cutoff End | 10.001 Angs.
Rebuild NE [0
list every S=Es
UFF

-
—

Fecalc every

Steps

Cancel
Help
Start

I Update Hydrogens

6) ApOs cligue em OK. Um calculo de AM1 sera executado e vocé devera ver
a geometria da molécula mudar a medida que o progresso do calculo for

exibido na metade inferior da janela da molécula:
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7) Selecione a opgao Resultado de Calculos na Barra de Ferramentas e
abra o arquivo. Salve o arquivo como Fenol.out.txt.

ETRd
8) Para Centralizar a molécula na tela clique na opgdo ~~ na Barra de

Ferramentas:

9) Clique no botao Save E' na Barra de Ferramentas para salvar a estrutura

final.
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Exercicio 3

Coloque as cargas parciais sobre os atomos de carbono na molécula do Fenol

1) Abra o arquivo texto Fenol.out.txt
2) Importe os dados das Cargas de Muliken, faga um Print Scren da tela onde

se encontram os valores das cargas:

MulTliken Atomic Charges

1 C 0.0728
2 C -0.2720
3 C -0.1503
4 C -0.2108
5 C -0.1586
6 C -0.2260
7 H 0.1938
8 H 0.1940
9 H 0.2163
10 H 0.1961
11 H 0.1954
12 0 -0.3074
13 H 0.2568

3) Preencha as lacunas dos respectivos carbonos com o valor da carga:
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Exercicio 4
Construindo o mapa de densidade eletrdnica do Fenol no Arguslab

1) Na caixa de dialogo File selecione a opgédo Open

2) Selecione a pasta onde o arquivo foi salvo, o tipo de arquivo, 0 nome do

arquivo e clique em abrir:

P HD-EGS5 (F:)
l Fenol.agl

Nome: Fenol.agl

[ArgusLab Files (*.agl,*xml) v

@ Open a Molecule ' » -
@k'/vllJ » Computador ») HD-EG5 () » < [ %2 | [ Pesquis:

Organizar Nova pasta

> ;;\ Documentos ~ Nome -

?\ il;‘n.ag-ens | LINK

;E V‘:sn:as . Livros para Curso Técnico em Quimica

faeos | MESTRADO ENSING CIENCIAS E MATEMATICA
o . Modelagem Exercicios

)G . PROFESSOR PROFISSAO DO FUTURO

- Y . REACOES ORGANICAS

a0 ~ -

s ‘[’)'_"p”tf °'| o |2 | REVISAO BIBLIOGRAFICA

e Dfs“’ L°ca| (D') | SELECAO PPGECIM

e H';‘:G:‘: CD) | TECNOLOGIA INFORMACAO COMUNICACAC

= | = F) . Teoria do Caos
G Red | TRILHAS LETRAMENTO DIGITAL 0

¥ Rede | i Fenolagl 09/08/2020 18:43 m

-~ < " »
Nome: Fenol.agl - [ArgusLab Files (*.agl,*.xml) V]
[ Abrir ] [ Cancelar ]

3) Selecione a opgéao 3 Quick Plot EPP — mapped density surface na
Barra de Ferramentas. Aguarde alguns segundos até a conclusao do

calculo de potencial. A molécula do Fenol ficara com o seguinte aspecto:
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4) Com o botao direito do mouse clique sobre a molécula e apds escolha a

opgao Modify Surface:

Modify Surface...
Show Color Map

Surface Info...

Remove Surface
Hide Surface

Surface Name |Ew-mapped density
Contour Value IB.DZOBDO Cancel

Render Style
" Opaque
& Translucent
" Mesh
" Dot
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6) Clique novamente com o botdo direito do mouse na molécula e apds
escolha a opg¢ao Modify Surface:
7) Selecione a opgao Mesh:

8) Selecione a opgao File na Barra de Ferramentas e clique em Save. Apos

feche o arquivo.
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APENDICE K - Construindo Molécula Nitrobenzeno no Arguslab 11

OOO0ODPO
PPGECIM < ULBRA

UNIVERSIDADE LUTERANA DO BRASIL

Exercicio 1
Nome:

Data:
Construindo a molécula do Nitrobenzeno no Arguslab

1) Clicar na opgéo File na Barra de Ferramentas:

File Help
B2

Atoms | Rings | Amino Acids |

Periodic Table.

Geometry.

unspeciied

i

tigonal planar )\
tetrahedral

Curent Atom

[67 [c [Cabon

2) Clicar na opgao New na Barra de Ferramentas:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

P EHEE B Y OFYGER|LOODD|o % |[HPBH X L
PO KRN Lo/ El—3 33

Atoms | Rings | Amino Acids |

[E] 2] o] ¢ 1
s ] el

| € ftetrahedral)1 812
FdlaiiL L ILLLS

unspecified

I

tigonal planar )\
tetrahedral

Current Atom

FE o

3) Clicar no botao na Barra de Ferramentas. O mouse permanecera no

modo selecdo até vocé altera-lo
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J

4) Selecione a opcdo Rings Fings | e apds a opcéo Benzeno:
@ Arguslab
Fil gHeIp —— ——— ———
B =

5) Com o botéo direito do mouse clique na tela:

® Arguslab
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

DEEE|[yR@d Y oF GEK|(LOD 0D e %¥|[HBH X U L
PO KRN I/ E|—|3 3 3

Atoms  Rings | Amino Acids |

>0/ o]
=0}
oo oo
&{olo]

: o\ ~
6) Selecione novamente na Barra de Ferramentas e com o botéo

esquerdo do mouse clique na tela fora da molécula:

@ Arguslab,
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
Pl EEE B Y oY GRE| LDDD|o % HBHX L

GO KR S/ B|—|3 33

Atoms  Rings | Amino Acids |

>lojo
wl=[a
0| fam
#olé
o]
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7) Com o botao esquerdo do mouse clique na ligagao Carbono - Hidrogénio:

B Arguslab

@ File Edit View Calculation

Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

PsEE| @ Y 0o Yy GERE L 0002 % | HEBH X L
PO X|R Al =|—|8 3 30

Atoms

B ArgusLab

Rings | Amino Acids |

©]olol
=0l
S
R
B

8) Clique com o botao direito do mouse sobre a ligacao selecionada:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

FEHE| D@

¥ O X GEK|LODD|e %¥ | HBH X L

PO KR S/ E|—(3 330

Atoms.

Rings | Amino Acids |

>]oof
SEE
oo ol
R
ol

9) Clique na opg¢ao Delet Bond:

@ Argusiab
@ File Edit View Calculation
= & @&

Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help

Y 0¥ GRIE| L 000 |0 %X | HEBH X p

o ¥R Lo/ =3 3 30
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10)Cligue com o botdo direito do mouse sobre o atomo de Hidrogénio
selecionado:

B Arguslab

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
DS EE B|lY 0o ¥y GER L DODD0DO|e % H
PO E|R Lo/ |[—|3 33

2 H % L

Atoms  Rings | Amino Acids |

Change Atom
2alks] o
EI ﬂ g‘ Atom Info...
<] o] o) e
&9 0l O ; S
o —
N J m

11=Cliﬂue na oggéo Delet Atom:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
BleaB @ Y O Y GRERK L0002 %¥ | HRBHX =
PO KR Lo/ E=[—|3 330

Atoms  Rings | Amino Acids |

>] 0] O

12)Selecione novamente s na Barra de Ferramentas, selecione a Tabela
periodica, e apods clique no atomo de Nitrogénio com a opgéo unspecified
e clique em OK:

Periodic Table

__ 4 s @ % ¥ | H B CN I
ey Current Selection
finear um. Symbol  Name
st g N [Nerogen
Group
]
[A] v Vil
L | Be
Na|Mg| B IVB VB VIB VIB Vi
K| ca|se| | v| o M| Fe|co|
Rb| Sr| Y| Zr|Nb|Mo| Tc|Ru|Rh
Cs | BaLa| H| Ta| w|Re[Os| ir
Fr| Ra| Ac
Ce| Pr | Na| Pm| sm|
ThPal uNe|Pul
oK
U )

Current Atom

i ol = —
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13)Com o botéo direito do mouse clique no local do atomo de Hidrogénio que
foi deletado. Ainda com o botao direito do mouse clique no atomo de
Nitrogénio, escolha a opgdo Chang Atom, clique em N (sp?) e apos clique

em N2 trigonal non-aromatic:

Change Atom H[s]

Convert Hydrogen to Group » C[sp2]

Set Render Mode C[sp3], C_3 tetrahedral
N_2 trigonal, non-aromatic N [sp2]

N_R trigonal, aromatic N [sp3], N_3 tetrahedral

ATOMTCOTor 0 [sp2]

Set Coordinates... 0 [sp3]

Set Formal Charge... F[s], F_ fluorine

Set Atom Name... Cl[s], CI chlorine
Invert Chiral Center N [none]

Delete Atom Periodic Table...

14)Clicar no botéo s na Barra de Ferramentas. Escolha a opcédo Tabela
Periddica, clique no Atomo de Oxigénio, selecione a opcdo unspeciefied e
cligue em OK. Na tela dé dois cliques para inserir dois Oxigénios e formar
0 grupo nitro (NO?):
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15)Para inserir a ligagao entre o atomo de Nitrogénio e o Carbono: selecione

a opgao e clique na opcéao vinculagao automatica ativa/desativa
na Barra de Ferramentas. Apds clique sobre o atomo de Nitrogénio e

Carbono, a ligagao € inserida:
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16)Para inserir a ligagdo entre o atomo de Nitrogénio e os de Oxigénio:

selecione a opgao e clique na opgao vinculacdo automatica

ativa/desativa na Barra de Ferramentas. Apos clique sobre o atomo de

Nitrogénio e Oxigénio, a ligagao é inserida:

17) Feche o arquivo clicando na caixa de dialogo File e selecione a opgéao
Save As

18)Dé o nome para o arquivo de Nitrobenzeno.ag|

19)Escolha a pasta

20)Salve na opgao ArgusLab Files (*.agl):



@ Savea ecule
Pesquisar HD-£G3 (%)
Organizar Nova pasta == -~ @
J Musicas e Nome - Data de modificag... =
B¥ videos

*@ Grupo doméstico

o Cemputador
&L, Disco Local (C)
= Disco Local (D:)
= HD-EGS5 (F)

ﬁ Rede

-~

<

|\ ARTIGOS ENPEC E ENEC

|\ ATIVIDADES no GOOGLE SALA de AULA
|, AULAS DE CURRICULO

. Curriculo

/. DOCUMENTOS PESSOAIS E VIDEOS

|\ ESCOLA AFFONSO WOLF 2020

|, FOTOS E VIDESO

. INGLES

. LICENCIATURA QUIMICA

Ll LINK

| " ]

23/07/2020 13:56
05/08/2020 09:31
13/07/2020 09:32
09/07/2020 14:47
06/08/2020 19:49
07/08/2020 10:31
28/01/2020 12:46
31/07/2020 18:49
23/04/2020 23:08
04/08/2020 23:07 -~

Nome: l Nitrecbenzeno.agl

Tipo: [ArgusLab Files (*.agl)

@ Ocultar pastas

l Salvar

] [ Cancelar ]

Nome: { Nitrobenzeno.agl

Tipo: | ArgusLab Files (*.agl)
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Exercicio 2

Otimizar a Geometria da molécula do Nitrobenzenono Arguslab

1) Na caixa de dialogoFile selecione a opgédo Open
2) Selecione a pasta onde o arquivo foi salvo, o tipo de arquivo, 0 nome do

arquivo e clique em abrir:

¢ HD-EG5 (F:)
j_ Nitrobenzeno.agl

Nome: Nitrobenzeno.agl

IArgusLab Files (*.agl,*.xml) v

@ Open a Molecule [-&_
&3 )=[cs » Computador » HD-EGS (F) » ~ [ 2 ||| Pesquisar HD-£G5 (F £
Organizar ¥ Nova pasta g== v il 9

2
n Nome

Bibliot
a4 Bibliotecas LINK

Livros para Curso Técnico em Quimica
MESTRADO ENSINO CIENCIAS E MATEMATICA
Modelagem Exercicios
PROFESSOR PROFISSAO DO FUTURO
= REACOES ORGANICAS
REVISAO BIBLIOGRAFICA
SELECAO PPGECIM
TECNOLOGIA INFORMAGAO COMUNICACAO
Teoria do Caos
TRILHAS LETRAMENTO DIGITAL
l Nitrobenzeno.agl

-~ < " »

<] Documentos
&= Imagens
@' Mdsicas

B videos

*& Grupo doméstico

m

1% Computador
v‘;u Disco Local (C:)
= Disco Local (D:)
= HD-EG5 (F:)

Nome: Nitrobenzeno.agl - [ArgusLab Files (*.agl,*.xml) VJ

[ Abir | [ cancelar |

3) Com o arquivo aberto, selecione a opgao Label e apds a opgao All Atoms

na Barra de Ferramentas:
@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor [Label] Settings Tools Window Help
== B|Y 0 ¥ G  SelectedAtoms Po ¥ |H B H & L
All Atoms 3
PlOK R Llof =3 {

Atom Label Settings..

Atoms | Rings | Amino Acids

Remove Selected Labels

[ 8] 0] ] 5]
e[| o el
ol ] v
o v ] ]
B

Periodic Table.

unspecified

linear
minr\a\ i\anal o

Cunent Atom

R o
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4) Clique na opgao All Atoms para numerar os atomos da molécula:

@ File Edit View Calculation Surfaces Monitor Label Settings Tools Window Help
. A |
B Y oryGRK| LDDGB

330

=]
PO KR Lol =3
Atoms | Rings | Amino Acids |

I =l

B

c|]|
==

Periodic Table...

Geometry

Flf

Current Atom

ol

= l<lz =

-
@
o
15

[=llell=ll=1[=]
lolzlele|=

linear
trigonal planar
tetrahedral

o, W
9 % M

5) Clique no botao Otimizar Geometria na Barra de Ferramentas M Exibira

a caixa de dialogo Otimizar Geometria. Na caixa do grupo Hamiltoniano no

canto superior esquerdo da caixa de dialogo clique no botdo de opcéao

AM1. Escolha as opg¢des Dipole Moment, Muliken Charges e ZDO

Charges:

Geometry Optimization .

- - —e5—

Hartree-Fock SCF

Max. Iterations |200

Hamiltonian
amM = Aapdl

e
—
—

Basis Set
Parameters

ALL A0 Integrals

Folecule

T PM3
< MNDOD Conv. 10~ 1'% | kcalmol
= RHF [closed shell)
MM UFF ¢ UHF [open shell)
< AMBER I~ Restart SCF from restart file.
Print Calculate Properties
I Molecular Orbitals ¥ Dipole Moments

¥ Mulliken Charges
¥ ZDO Charges
I~ ‘wiberg Bond Order

Name [Clorobenzenc
MNet Charge o =
“alence Elections |36

Geometry Search

Cancel
Help
Start

-1
Gradient Convw. 10 kcal/moliang

Maximum Steps Taken [100

Line Search
" Steepest Descent

=~ BFGS

MM Non-bonded Interactions

Cutoff Start | 5.00C Angs.
Cutoff End [ 10.001 Angs.
Rebuild NEB [0
list every [207 " steps
UFF

—
—
Recalc every I Update Hydrogens

20  Steps

6) Apos cligue em OK. Um calculo de AM1 sera executado e vocé devera ver

a geometria da molécula mudar a medida que o progresso do calculo for

exibido na metade inferior da janela da molécula:
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74 -61.784627 -5.7553e-008 0.000168 0.000067 4.0000e-001
Geometry optimization converged !!

7) Selecione a opgao Resultado de Calculos na Barra de Ferramentas e

abra o arquivo. Salve o arquivo como Nitrobenzeno.out.txt.
e
/‘0"\

8) Para Centralizar a molécula na tela clique na opgéao na Barra de

Ferramentas:

74 -61.784627 -5.7553e-008 0.000168 0.000067 4.0000e-001
Geometry optimization converged !!

9) Clique no botao Save E' na Barra de Ferramentas para salvar a estrutura

final.



277

Exercicio 3
Coloque as cargas parciais sobre os atomos de carbono na molécula do

Nitrobenzeno

1) Abra o arquivo texto Nitrobenzeno.out.txt
2) Importe os dados das Cargas de Muliken, faga um Print Scren da tela onde

se encontram os valores das cargas:

MulTiken Atomic Charges

-0.1256
-0.1255
-0.2033
-0.1255
-0.2033
-0.1532
.2434
. 2147
.2434
. 2147
.2095
. 5122
.3508
. 3508

oOOzxxIxTxTINNNNNN

COO0OO0COO0O0OO0O

3) Preencha as lacunas dos respectivos carbonos com o valor da carga:
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Construindo o mapa de densidade eletrénica do Nitrobenzeno no Arguslab

1) Na caixa de dialogo File selecione a opgéao Open

2) Selecione a pasta onde o arquivo foi salvo, o tipo de arquivo, 0 nome do

arquivo e clique em abrir:

P HD-EG5 (F:)

l Nitrobenzeno.agl

Nome: Nitrobenzeno.agl

[ArgusLab Files (*.agl,*.xml) v

X

@ Open a Molecule . r 5
@\J"u » Computador » HD-EGS5 (F:) » - I 5 | l Pesquisar HD-EGS5 (F:) pel
Organizar v Nova pasta =~ [0l @
i Nome . Data de modificag...
w4 Bibliotecas P | LINK 04/08/2020 23:07
= ID°C"""E"t°S | Livros para Curso Técnico em Quimica 07/08/2020 17:34
? S | MESTRADO ENSINO CIENCIAS E MATEMATICA 15/07/
@ Misicas | Modelagem Exercicios 09/08/2020 16:21
B8 videos | PROFESSOR PROFISSAO DO FUTURO 31/07/2020 18:56 -
L |E . REACOES ORGANICAS 07/08/2020 10:32
L ETEE TS | REVISAO BIBLIOGRAFICA 09/08/2020 13:42
- | SELECAO PPGECIM 11/07/2020 17:14 :
. '}‘,,C:T’p“tfdml c | TECNOLOGIA INFORMACAO COMUNICACAO 25/07/2020 10:16
& Disco Local () | Teoria do Caos 09/08/2020 16:21

¢ a Disco Local (D:) | | . TRILHAS LETRAMENTO DIGITAL

04/08

/2020 19:30

=2, HD-EGD () ‘ l Nitrobenzeno.agl

09/08/

2020 16:16

- < | 1
-~

Nome: Nitrobenzeno.agl - [ArgusLab Files (*.agl,*.xml) v]

| Abrir

J |

Cancelar ]

3

3) Selecione a opgéao

Quick Plot EPP — mapped density surface na Barra

de Ferramentas. Aguarde alguns segundos até a concluséo do calculo de

potencial. A molécula de Nitrobenzenobenzeno ficara com o seguinte

aspecto:
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4) Com o botéo direito do mouse clique sobre a molécula e apos escolha a
opc¢ao Modify Surface:
5) Altere o valor de contorno para 0.010000 e escolha a opgao Translucent:

Surface Name |Esp-mapped der

Contour Value |0.01 0000
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6) Clique novamente com o botdo direito do mouse na molécula e apds
escolha a op¢ao Modify Surface:

7) Selecione a opgao Mesh:

8) Selecione a opgao File na Barra de Ferramentas e clique em Save. Apds

feche o arquivo.



