Dos Ques aos Porques No EnsiNo DA Quimica

Victor M. S. GiL*

Reconhecido que um ambiente de interrogagdo, procura e questionamento, é condigéo
indispensdvel a uma verdadeira educagéo em ciéncia — alids, dando cumprimento & curio-
sidade esponténea da infancia — cedo se impde distinguir os “qués” (incluindo o “quando”,
o “quanto”, o “onde”, o “quem”, ...) dos “para qués”, dos “comos”, dos “porqués” e, even-
tualmente, dos “e se”, que desempenham um papel central no avanco do conhecimento do
mundo através da ciéncia. Tal como sucede com processos e conteddos, ou competéncias e
conhecimento, “porqués” e “qués” estdo, normalmente, enlacados, neste caso em cascatas
de aprendizagem conceptual em que a resposta a uma primeira pergunta gera nova pergun-
ta, e assim sucessivamente. Isto é assim no caso especifico da Quimica, culminando na invo-
cacdo de dois conceitos fundamentais — energia e probabilidade — por sua vez intfimamente
enleados, quer na Mecénica Qudntica, quer na Termodindmica e na Cinética Quimica.

E, também, importante distinguir entre “porqués fundamentais” e “porqués operacionais”,
aqui tomados no sentido de “como se sabe, como se justifica, como se interpreta...”. Exem-
plos em Quimica: aplicagdo de tabelas de dados, uso do principio de Le Chatelier, corre-
lagdes electroquimicas. E, também, essa distingdo que permite evitar atribuir capacidade
explicativa a modelos teéricos que, ndo sendo na verdade explicativos, possuem um elevado
poder preditivo, por isso muito Uteis. SGo exemplos populares modelos de ligagdo quimica
e de geometria molecular.

Tudo isto tem subjacente uma taxonomia de perguntas, aqui ilustrada com exemplos da

Quimica.

A CurlosiDADE No TopPo

Qualquer que seja a posicdo assu-
mida ou a pratica havida quanto aos
métodos e contextos de ensino e aos
processos de aprendizagem em cién-
cia, a existéncia de um ambiente de
indagacdo — “inquiry-based learning”
— constitui uma condicéo indispensa-
vel a uma verdadeira educacdo em
ciéncia, ou, se quisermos, a uma ver-
dadeira literacia cientifica que, apoia-
da na erudicdo, adquira a dimenséo
de cultura e cidadania.

Trata-se de um espirito de interroga-
¢do, procura e questionamento, genu-
ino e adequado a cada idade, semi-
guiado e construido sobre a resposta
primordial a curiosidade genética da
crianga que, brincando, € um pequeno
investigador “sob tutela”, sobretudo
na busca de afectos e emocgdes. Esta
preocupacdo permeia algumas publi-
cagoes recentes a que o autor esta
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associado no ambito da educacao e
comunicacgao em ciéncia [1, 2].

Suavizados os afrontamentos entre
as variadas metodologias de ensino-
aprendizagem [3] — das essencial-
mente transmissivas, ao dito “ensino
por pesquisa” (numa férmula recente,
rica e ambiciosa) [4], passando por al-
gumas interpretagdes abusivas e uto-
picas da chamada “aprendizagem por
descoberta”, pelas abordagens CTS
(por vezes obsessivamente pragmati-
cas), enfim, com mais ou menos con-
sideragbes construtivistas ou socio-
construtivistas — é ainda mais urgente
desenhar e p6r em pratica mecanis-
mos que contrariem o escandalo que
é o decrescimento generalizado da
curiosidade da maioria das criangas e
jovens ao longo do percurso escolar.

Ha muito que se justifica um movi-
mento pro-curiosidade que aproxime
escolas e familias e que concentre
o empenhamento de especialistas,
fundagdes, empresas, administragao
central e local, ...

PERGUNTAS EM CASCATA

A curiosidade — desinteressada ou
com objectivo pratico a vista — expri-
me-se através de diferentes tipos de
perguntas. Sao os “qués” (incluindo
0 “guando”, o “quanto”, o “onde”, o
“‘quem”, ...), os “para qués”, os “co-
mos”, 0s “porqués” e, eventualmente,
0s “e se”, 0s quais desempenham um
papel central no avanco do conheci-
mento do mundo através da ciéncia.

Aprender, desde cedo, a distinguir
estes diferentes tipos de perguntas
corresponde a desenvolver capacida-
des reflexivas e meta-cognitivas que
s6 pode reforcar a qualidade da edu-
cacgdo, ajudando a disciplinar a curio-
sidade mais ou menos espontanea.
Por exemplo, enquanto os “comos”
visam, sobretudo, a origem do conhe-
cimento e a primeira compreensao e
interpretagdo dos “qués”, sdo os “por-
gués” que abrem a porta a explicacéo
e que, juntamente com os “e se”, fa-
zem avancgar a compreensao e a cria-
tividade.
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Ora, tal como ndo ha processos sem
contetdos, nem competéncias sem
conhecimento, também n&o ha “por-
qués” sem “qués” (e o inverso tam-
bém é verdadeiro), frequentemente
enlagados em cascatas de aprendiza-
gem conceptual em que a resposta a
uma primeira pergunta gera nova per-
gunta, e assim sucessivamente. Isto é
assim no caso especifico da Quimica,
culminando na invocacao de dois con-
ceitos fundamentais — energia e pro-
babilidade — por sua vez intimamente
enleados, quer na Mecanica Quantica,
guer na Termodinamica e na Cinética
Quimica.

Recorde-se que a Quimica desen-
volve-se sobretudo a volta de “qués”,
“comos” e “porqués” sobre a nature-
za, propriedades e transformacdes da
matéria, interpretadas em termos de
atomos e suas associagoes. Eis al-
guns exemplos:

“QUES”

Qual é o metal menos denso?

Qual é o atomo maior?

Quais os elementos halogéneos?
Qual é o &tomo mais leve?

O que sao gases nobres?

Quem descobriu o0 oxigénio?

Quando foi descoberto o fosforo?
Quantos grupos tem a Tabela Peri6-
dica?

“COMOS”

Como se sabe que o silicio é um se-
micondutor?

Como é que pode haver &tomos mais
pesados mas mais pequenos que ou-
tros?

Como é que o oxigénio e o enxofre
pertencem ao mesmo grupo da Ta-
bela Periddica, surgindo em estados
fisicos diferentes?

“PORQUES”

Por que razdo o sddio reage vivamen-
te com a agua?

Porque é que o hélio é menos denso
que o ar?
Porque é
tivo?
Porque é que os a&tomos mais leves
sdo semelhantes se tiverem nimeros
atémicos que difiram de 8?

que 0 néon é pouco reac-

“E SE”

E se as moléculas de agua se tornas-
sem lineares, com os atomos todos
em linha?
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Figura 1 - Um exemplo de cascata de "qués”,

A Figura 1 mostra uma cascata de
perguntas a volta de um exemplo sim-
ples: a cor azul das solugdes aquosas
de sulfato de cobre [5]. Depois do fac-
to, surge o primeiro “porqué” — que
apela a razdo mais proxima — seguido
do primeiro “como” — que clama por
experimentacdo — mais um “porqué”
— em busca da primeira razao a nivel
sub-microscépico — mais observagéo,
uma derivacdo especulativa com um
“e se”, um novo “porqué” mais profun-
do, mais um “como” fundamental que
termina na Mecanica Quantica. Mas
néo é o fim, ja que a Mecanica Quan-
tica encerra “porqués” ainda mais fun-
damentais.

Igualmente se desaguaria ha Mecéani-
ca Quéantica, tivesse o problema inicial
sido sobre a solubilidade do sulfato de

" on

comos” e "porqués”

cobre em agua em comparacéo, por
exemplo, com a do sulfato de bario.
Neste caso, as fases intermédias da
cascata envolveriam o conceito de
probabilidade, relacionado com entro-
pia e a 22 Lei da Termodinamica, as-
sociado aos conceitos de energia de
rede e energia de hidratagéo.

Uma TaxoNomia DE PERGUNTAS

Segundo a literatura [6-15], as per-
guntas podem ser organizadas em
duas grandes classes:

A. Perguntas de indole cognitiva,
gue requerem uma resposta, fo-
cadas em conhecimento: Que,
Quem, Quando, Onde, Como,
Quanto, Quantos, Porqué...

B. Perguntas de indole n&o-cogni-
tiva, que procuram autorizagao,
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apontam para um comportamento A2. Processamento de informa- A4.Organizacdo e reflexao so-

ndo-verbal, exprimem uma opi- ¢ao (descricdo, comparacao, bre todo o processo de pro-
nido, etc.: Posso entrar? Pode integracdo, reconciliacdo, cor- cura de sentido (por ex. Em
passar a agua? Quem diria? etc. relagdo, procura de padroes, que ponto estamos? Que tipos
relacbes causa-efeito, previ- de perguntas estamos a consi-
Por sua vez, as perguntas A podem ser sdo, generalizagdo, aplicagéo, derar?).
divididas em vérias categorias: resolucdo de problemas). As categorias Al, A2 e A3 podem, ain-
L . N A3.Pensamento critico e criati- da, ser sub-divididas como se ilustram
Al.Aquisicdo de informacéo ~ o, .
) . vo (colocagdo de hipoteses, nas Tabelas 1, 2 e 3. Na categoria A3,
(simples ou complexa, qualita- ~ L . . .
) o especulagdo, explicagdo, vali- distinguem-se duas importantes sub-
tiva ou quantitativa). ~ o .
dacéo de explicacéo). categorias,comosemostranaTabela3.

Tabela 1 - Sub-divisdes da categoria Al

A1. Aquisic¢éo de informagéo

A1.1 Questées fechadas, de resposta breve

No equilibrio, a massa de produtos é igual & massa de reagentes.

Questdes de verdadeiro/falso, sim/ndo ou oA + Bb @ cC + dD

disjuntivas Verdadeiro ou Falso?

Em igualdade de condigées, qual é mais soldvel em dgua: cloreto de sédio ou carbonato de célcio?

Quem descobriu o oxigénio?

Quando foi descoberto o fésforo?

Questées focadas em seres, objectos, tempo,

locai Quantos grupos tem a Tabela Periédica?
ocais, ...

Onde (em que pafs) nasceu Henri Le Chatelier?

Quais os elementos halogéneos?

Qual é o metal menos denso?
Qual é o dtomo maior?
Questées focadas num atributo

Qual é o dtomo mais leve?

Quantas vezes a molécula Ny ¢ mais pesada que Hp?

A1.2 Questdes abertas, de resposta mais elaborada

~ . Qual é a principal causa das chuvas dcidas?
Questées focadas na causa préxima ou
consequéncia de um evento ou acgdo . o _ L
Qual o efeito do aumento de temperatura no estado de equilibrio de uma reacgdo exotérmica?

~ . ~ Como se pode usar o efeito de iGo-comum para diminuir a solubilidade do carbonato de célcio?
Questées sobre a ocorréncia ou ndo

ocorréncia de um determinado evento/acg@o L B .
Que condigées favorecem a corrosdo metdlica?

O que sGo gases nobres?

Questées que apelam a uma clarificagdo,

. _ A
semelhancas/diferencas, definicdo, . Qual a diferenga entre reaccdo extensa e reaccéo rapida?

Porque é que se atribui o valor 7 ao pH da dgua, a 25°C?

Questdes que tm a ver com aplicagdes

- Para que servem os catalisadores, se eles ndo alteram as constantes de equilibrio?
praticas

Questées que apelam a uma opinido

Que acha da reciclagem das latas de aluminio?
fundamentada

Tabela 2 - Sub-divisées da categoria A2

A2. Processamento de informagéo

Qual a splubilidade do fluoreto de célcio (Ks = 3,9 x 10-1 ]) em dgua e numa solucdo aquosa com 0,010
mol.dm™ de ido célcio?

A2.1 Questées que apelam a célculo,

evidéncia ou deferminacao experimental Como se sabe, por via experimental, que a constante de acidez do écido acético é 1,8 x 10-52

Como se sabe que o silicio ¢ um semicondutor?

— continua —
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— continuagao —

A2.2 Questdes que visam comparagdo,
correlacéo, deducdo

Que reactividade se pode prever para o metal alcalino césio por comparagdo com o comportamento dos
outros metais alcalinos em posicdo superior na Tabela Periédica?

Como se interpreta o facto de o ouro ser menos oxidével que o ferro em termos de potenciais de eléctrodo?

Como se justifica o efeito da pressdo no equilibrio de sintese do amonfaco a partir de nitrogénio e hidrogénio,
em termos do principio de Le Chatelier?

A2.3 Questdes que buscam a aplicacéo de
modelos tedricos

Que alteragdo de cor se pode prever para uma solugdo aquosa de sulfato de cobre por adigdo de amoniaco
com base no modelo do campo cristalino?

Que geometria se prevé para a molécula de diéxido de nitrogénio, com base no modelo da repulséo de pares
de electrées de valéncia?

A2.4 Questées que apelam & aplicacdo de
tabelas de valores

Qual dos 4cidos etandico e benzdico é mais fraco? Justifique a resposta.

Qual dos sais carbonato de chumbo e sulfato de chumbo é mais soltvel em dgua? Justifique a resposta.

A2.5 Questdes sobre conflitos com o
conhecimento prévio, intuicdo ou senso
comum

Como é que pode haver Gtomos mais pesados mas mais pequenos que outros?

Como é que o oxigénio e o enxofre pertencem ao mesmo grupo da Tabela Peri¢dica, surgindo em estados
fisicos diferentes?

Como é que a adigdo de um gds inerte ao sistema em equilibrio
N2(g) + 3Ha(g) < 2NH3(g)

ndo aumenta a proporcdo de amoniaco, como resultado de um aumento de pressdo total (com Ve T
constantes)?

Como ¢ possivel que a solubilidade do sulfato de cobre em dgua seja a mesma, quer se use o sal em bloco
ou em p62 Néo é verdade que a dissolucéo é mais répida se estiver moido?

CuSO4(s) = CuZt(ag) + SO42-(aq)

Como se compreende que o carbonato de cdlcio seja menos soldvel em dgua do que o cloreto de sédio,
quando as interaccdes moléculas de solvente/ides do soluto sdo mais fortes no primeiro caso?

Tabela 3 - Sub-divisGes da categoria A3

A3. Pensamento critico e criativo

A3.1 Questdes que visam as explicagdes

Por que razéo o sédio reage vivamente com a dgua?
Porque é que o hélio é menos denso que o ar?
Porque é que o néon é pouco reactivo?

Porque é que os dtomos mais leves sdo semelhantes se tiverem nGmeros atémicos que difiram de 82

Como se explica que o fluoreto de hidrogénio seja um écido fraco, ao passo que o cloreto de hidrogénio é
um dcido forte?

Porque é que o sulfato de magnésio é um sal muito solGvel em dgua quando o carbonato de magnésio é
pouco soltvel?

A3.2 Questées especulativas

E se, em HCI, o isétopo de cloro passar a ser Cl-37 em vez de CI-35 em todas as moléculas, isso alteraria
a acidez da substancia?

E se, na molécula de paracetamol, o grupo OH for substituido por um grupo SH, o que acontecerd as suas
propriedades como analgésico?

Porques FunpAaMENTAIS E PORQUES
OPERACIONAIS

Na actividade geradora de compreen-
sdo mais profunda, é ndo s6 impor-
tante identificar as diferentes catego-
rias de perguntas como, no caso dos
“porqués”, distinguir entre “porqués
operacionais” e “porqués fundamen-
tais”. Aqueles séo, aqui, tomados no
sentido de “como se sabe, como se
justifica, como se interpreta...”, reque-
rendo respostas iniciadas, ndo por um
“porque”, que daria a ilusdo de uma
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explicacdo ou de uma relagdo causal,
mas por expressdes como “em con-
formidade com”, mais apropriadas a
respostas associadas a aplicagéo de
tabelas de dados (por exemplo, cons-
tantes de acidez), a deducdo de um
caso particular a partir de um principio
geral (por exemplo, o principio de Le
Chatelier), a correlagao de factos e/ou
variaveis (por exemplo, potenciais de
eléctrodo) [16].

* Porque é que o acido acético (etanoi-
co) é mais fraco que o acido benzéico?

Invocar diferentes constantes de aci-
dez ndo proporciona, obviamente,
uma explicagdo. Pouco mais é do que
uma tautologia. Podia ser aceitavel
fosse a pergunta “Como é que se pode
saber qual dos acidos é mais fraco?”.
A resposta a pergunta original passa,
oportunamente, pela Termodinamica
aliada a consideragdes estruturais.

Retomam-se alguns dos exemplos da
seccao anterior.

* Porque é que o sulfato de magné-
sio € um sal muito sollvel em agua
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enquanto o carbonato de magnésio é
pouco solavel?

Semelhantemente, invocar constan-
tes produto de solubilidade pouco
mais é do que uma tautologia, embo-
ra, novamente, com uma referéncia
quantitativa. Em vez de uma resposta
“porque o produto de solubilidade do
carbonato € menor”, apenas podemos
dizer, por exemplo, “de acordo com
um menor produto de solubilidade no
caso do carbonato”, enquanto consi-
deracgbes de entropia e energia ndo se
tornam acessiveis.

* Porque é que o rendimento da sintese
do amoniaco N,(g) + 3H,(g)<>2NH,(g)
€ maior quando se comprime a mistu-
ra gasosa?

A explicagdo nao esta, € claro, na apli-
cacdo do principio de Le Chatelier:
embora este seja uma generalizagéo
suportada, quer pela experiéncia,
quer pela teoria, o exemplo acima néo
é mais do que um caso particular cuja
explicagdo ndo é obtida por mera de-
ducéo do principio geral. Pode mes-
mo envolver-se o cociente da reac¢do
e comparar com a constante de equi-
librio, mas, novamente, a resposta
passa pela Termodindmica aliada a
consideragdes estruturais.

* Por que razdo o sddio reage viva-
mente com a agua?

Invocar potenciais de eléctrodo é Uutil
mas constitui apenas uma correlagcdo
e ndo uma explicagdo, ja que ndo ha
uma relacdo de causa-efeito entre o
potencial de eléctrodo apropriado e
a extensdo da reaccdo: estdo ambos
relacionados com o valor AG®, em Ter-
modinamica.

Também o uso de tabelas de entalpias
de formacgéo é uma forma expedita de
calcular o AH® de uma reaccéo (lei de
Hess), mas ndo proporciona uma ex-
plicagdo, nem do sinal, nem do valor
desta grandeza.

MobEeLos PRrebiTivos E ExPLICACAO

E, também, a frequente confuséo
entre “porqués” fundamentais e ope-
racionais que conduz & atribuicdo de
capacidade explicativa a modelos
tedricos que, ndo sendo na verdade
explicativos, possuem um elevado
poder preditivo e uma forma de obter
conforto intelectual adicional, por isso
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muito Uteis. Uma capacidade de pre-
digdo correcta € uma condigdo neces-
séria para validar uma teoria, mas néo
suficiente.

Sé&o bons exemplos, em Quimica, po-
pulares modelos de ligagdo quimica e
de geometria molecular.

a. Ligacdo covalente e modelo de
Lewis

Considere-se, como exemplo, a frase
vulgarmente utilizada “Em moléculas
covalentes, os atomos partilham elec-
trdes de forma a adquirirem a estru-
tura electronica de um gas raro”. Dai
férmulas correctas como:

H-H H-F| [F-F|

mas, IN=N| §=§

Além, por exemplo, de

g N

VRN 4RN
H H HHH
E, no entanto ...
CRITICA 1

i) Em F — F, ndo séo partilhados s6
2 x 1 electrbes ... mas 2 x 7 elec-
trdes de valéncia!

i) Em NZ, todos os 2 x 5 = 10 elec-
troes de valéncia sao partilhados!

iii) O que sucede é que, na complexi-
dade das situagdes, os electrbes
partilhados néo tém todos um efei-
to favoravel a ligacdo: na lingua-
gem das Orbitais Moleculares, ha
electrdes de valéncia ligantes e ou-
tros anti-ligantes. E o balanco que
importa: ordem de ligacdo 1 em F2
e ordem de ligagdo 3 em N2.

CRITICA 2

i) Estabilidade de &atomo de gas
raro é relativa a ganho, perda ou
partilha de electrdes (por exem-
plo, preferéncia de Ne + Ne sobre
Nez): atomos inertes.

ii) Estabilidade deF eN, é relativa a
F + F ou N + N, respectivamente,
e ndo a espécies inertes: N, é re-
lativamente estavel mas F2 € muito
reactivo.

b. Regra do octeto

Uma extensdo do modelo de Lewis
€ a possibilidade de escrita expedita

de formulas de estrutura com base na
regra do octeto (a&tomos do 2° perio-
do da Tabela Periddica; dubleto, para
H): distribuir o nimero total de tracos
(metade do total de electrbes de va-
Iéncia) a volta dos simbolos atémicos
— 1 para H e 4 tragos para C, N, O ou
F (assemelhando-se, respectivamen-
te, a He e a Ne).

Um dos desenvolvimentos do modelo
prende-se com a nogédo de ordens de
ligacdo fraccionérias e estruturas hi-
bridas (por exemplo, O, e C.H,).

Trata-se, na verdade, de um modelo
simples, muito eficaz do ponto de vis-
ta da capacidade preditiva, mas com
muito pequenacapacidade explicativa.

c. A antiga nocdo de valéncia

Uma forma simples de racionalizar e
prever ordens de ligagdo em casos
simples, a um nivel introdutorio, € usar
a analogia. Considere-se o seguinte
modelo analdgico relacionado com
a antiga nogcdo de valéncia e partin-
do da existéncia de ligagdes simples
guando estao implicados atomos de
hidrogénio:

= O atomo O na molécula H,O esta
ligado a 2 atomos, ao passo que
em O, esta ligado s¢ a 1; entdo, a
ligagdo em O, deve “valer” por duas,
isto é, O=0.

O atomo N na molecula NH, esta li-
gado a 3 atomos, ao passo que em
N, esta ligado s6 a 1; entéo, a liga-
¢do em N, deve valer por trés, isto €,
N=N.

O atomo C na molécula CH, (e em
C,H,) esta ligado a 4 atomos, ao
passo que em C H, estéa ligado a 2;
entdo, a ligagdo carbono-carbono
em C,H, deve valer por trés, isto é
H-C=C-H. Da mesma forma, as liga-
¢bes carbono-oxigénio em CO, de-
vem valer por duas, isto €, O=C=0.
Em CO, por parte de O a ligacado
devia ser dupla e, por parte de C,
quadrupla; entdo C=0.

E claro que ndo ha uma dimens&o ex-
plicativa neste modelo, mas apenas
uma correcta capacidade de predi¢édo
com base analégica.

Relacionado com estas considera-
¢bes e com a regra do octeto, pode
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verificar-se (e demonstrar-se anali-
ticamente) [17] que, para qualquer
equacgao quimica acertada, em que
s6 estejam envolvidas espécies cuja
estrutura obedega a regra do octeto,
pode nado haver conservagdo do nu-
mero de ligacdes mas ha conserva-
¢do da soma das ordens de ligagédo ao
passar-se de reagentes a produtos. A
equacgao de sintese do amoniaco é
um bom exemplo.

d. Geometria molecular e modelo
RPEV (repulsdo de pares de elec-
troes de valéncia)

Com relagdes directas com a regra do
octeto na escrita de férmulas de estru-
tura, adquiriu grande popularidade o
chamado “modelo da repulsdo de pa-
res de electrdes de valéncia” (RPEV)
em previsdes qualitativas e semi-
quantitativas no campo da geometria
molecular [17-23]. Tal popularidade
decorre, ndo so6 da eficacia, como da
simplicidade operacional do modelo.

E, contudo, irénico que R. Gillespie,
0 autor mais responsavel pelo éxito
pragmético do modelo, tenha clamado
contra o incorrecto entendimento da
base fisica do modelo: segundo ele, a
repulsédo em causa néo é de natureza
coulombiana, como habitualmente é
ensinado ou, pelo menos, insinuado,
mas associada ao principio de Pauli,
isto € ao spin dos electrées e a anti-
simetria das fungdes de onda!

Mas pode, ainda, acrescentar-se: E as
repulsdes electrostaticas nao contam?
E as atracgdes? Afinal, s&o elas que
justificam a existéncia de moléculas!

Estas consideragdes ilustram o facto
de que, ndo obstante a eficacia do
modelo — tal como é simplista e prag-
maticamente utilizado na previsdo de
geometrias desconhecidas — o seu
teor explicativo ndo lhe corresponde.

Entdo, é uma ferramenta util para o
investigador e, no dmbito do ensino,
para o professor e, especialmente,
para o aluno, ndo na procura de ra-
zOes para as variadas geometrias das
moléculas (um problema de energia
molecular bastante complexo), mas
na resposta a perguntas como, por
exemplo, “Qual é a geometria do ido
nitrito?”. A pergunta “Porque é que o
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ido nitrito tem uma geometria angu-
lar?” s6 a um nivel muito avangado
pode ser encarada. Na aplicacdo do
modelo RPEV, portanto, no campo
dos “qués” e ndo dos “porqués”. Esta
€ uma razao por que se afigura prefe-
rivel falar de método e ndo de modelo.

Uma forma de evitar a confusdo en-
tre capacidade preditiva e capacidade
explicativa deste método podia ser a
de, assumidamente, imaginar que 0s

a) Admitir gue um par ndo-ligante
exige mais espaco, tal como
as ligagdes multiplas.

b) Admitir que numa ligacdo A—X,
maior electronegatividade de X
implica menor tamanho do par
A-X.

Com esta ferramenta, ndo s6 se pre-
véem correctamente  geometrias,
como mostra a Tabela 4, como se
acomodam pequenas diferengcas na

mesma molécula ou em moléculas
afins. Por exemplo,

tracos numa férmula de estrutura se

repelem — coisa que, evidentemente,

ndo tem sentido, mas funciona.

1) A diminuigdo do angulo de ligagao
de CH,, para NH, e para H,O pode
ser relacionada com a primeira
parte do ponto 3a) acima.

I1) O facto de o angulo HCH no eteno
ser menor do que o angulo HCC
pode relacionar-se com a segunda
parte de 3a).

Assim, para moléculas ou fragmentos
moleculares AXy,, nesta versao ainda
mais simplista do método, teriamos os
seguintes passos:

1. Considerar a férmula de estrutura
com n tracos a volta de A (repre-
sentando electres ligantes ou
ndo-ligantes), mas contando liga-
¢des multiplas como um unico.

O facto de o angulo HCH em CH,CI
ser menor do que em CH, prende-se

com 3b).
2. Apurar a geometria que maximiza

a separagao entre 0s n tragos que
efectivamente se consideram.

COINCIDENCIAS?

A eficacia preditiva de modelos clara-
mente insatisfatérios do ponto de vis-
ta da explicacéo ndo deixa de ser um

3. Prever pequenas diferengas na
geometria, com base em:

Tabela 4 — Previsdes de geometrias moleculares

n T’?9°s. Ilganic,e,s/ Geometria Exemplos
néo ligantes
n=2 2 ligantes Linear BeCl,, CO,, HCN
3 ligantes Triangular plana BCl,, H,CO, NO,
n=3
2 ligantes + 1 néo ligante Angular GeCl,, NO,
4 ligantes Tetraédrica CH,, SiC|4, NH,*, PO >
i 3 ligantes + 1 néo ligante Piramidal NH,, PF,, H,O*
n=
2 ligantes + 2 ndo ligantes Angular H,0
n=5 5 ligantes Bipiramidal trigonal PF,
n=6 6 ligantes Octaédrica SF,
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desafio que n&do pode ser ignorado.
Meras coincidéncias?

Se, por exemplo, a razdo de octeto
na regra com esse nome decorre de
os atomos do 2° periodo da Tabela
Periédica terem 4 orbitais de valéncia
e de o0 numero maximo de electrdes
por orbital ser 2, uma compreensdo
satisfatdria ndo dispensa recorrer, por
exemplo, & Teoria das Orbitais Mole-
culares.

Ja no caso do modelo RPEV, a situa-
¢do é bem mais complexa, como mos-
tram os estudos de R. Bader sobre a
topologia da densidade de carga elec-
tronica p(r) em moléculas [24].

Na verdade, Bader e colaboradores
[25] demonstraram que a interpretacdo
fisica da eficacia do modelo ndo tem a
ver com a topologia da densidade de
carga p(r) — em especial, as regides
onde p(r) € maxima ou minima — mas
com as correspondentes segundas
derivadas, isto €, o laplaciano de p(r).
Este corresponde a ideia de regides
onde a funcéo p(r) se diz “localmente
concentrada’. A energia total de uma
molécula é minimizada para a geo-
metria que maximiza as separagdes
entre tais regides definidas em termos
de V2 p(r). Para uma discuss@o mais
pormenorizada, ver [26].
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