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Descreve-se neste artigo um procedimento passo a passo para a constru¢ao de um modelo molecular de
tamanho grande a partir da reutilizagdo de garrafas PET de refrigerantes. Esse modelo molecular possui
medidas adequadas para apresentacoes em turmas médias e grandes e tem demonstrado excelente estabilidade
manipulativa e também ser uma ferramenta eficiente para atrair a atencao dos alunos. O modelo mostrou
versatilidade e pode ser usado para trabalhar um grande nimero de tépicos, como analise conformacional,
varios tipos de isomeria, geometria molecular, grupos funcionais, conceitos de ressonancia (teoria da ligacao

de valéncia) e teoria orbital molecular.
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s modelos moleculares sdo ferramentas tdteis como

auxilio e guia para ajudar os alunos no processo

de aprendizagem. Eles contribuem na visualiza-
cdo de alguns conceitos de dificil compreensdo. Existem
diferentes tipos de modelos moleculares, os quais sdo pro-
jetados com o foco direcionado
para um determinado conceito
que se deseja estudar (Francoeur,
1997; Charbonneau, 2013). Por
exemplo, se o principal interesse é
mostrar os raios de Van der Waals,
seriam necessarios modelos de
preenchimento de espaco. Para
abordar problemas de geometria
molecular ou de conformacido, recomenda-se a utilizacio
de modelos de bola e bastdo. Por outro lado, modelos de
estrutura de arame mais rigorosos podem ser usados para
enfatizar distancias e angulos de ligacdo. Existem modelos
alternativos com abordagem mista, mostrando, por exemplo,
a estrutura atomica e também incluindo a visualizagdo de
ligacdes . No caso especifico de ligagdes multiplas, elas ndo
sdo necessariamente representadas nos modelos moleculares
usuais, mas podem ser inferidas a partir da geometria de cada
atomo envolvido na ligagdo. Para uma representacdo mais
didética das ligagdes mt, alguns modelos usam conectores
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A visualizacdo da estrutura espacial e a
compreensao completa do porqué as
formas dessas moléculas sao afetadas por
arranjos eletrénicos geralmente sao dificeis
para os estudantes de quimica (Dori e
Barak, 2001).

diferentes para dtomos com geometria hibridada sp? ou sp,
e outros usam ligacdes dobradas (“banana-bonds”) para
atomos hibridados sp®.

A visualizacdo da estrutura espacial e a compreensao
completa do porqué as formas dessas moléculas sdo afetadas
por arranjos eletronicos geralmen-
te sdo dificeis para os estudantes
de quimica (Dori e Barak, 2001).
Modelos moleculares de tamanho
grande podem mostrar resultados
ainda melhores em relag@o a per-
cepgdo de um aluno trabalhando
no modo operacional concreto de
pensar (Battino, 1983). O uso de
modelos moleculares tangiveis e animagdes computadorizadas
ajuda a facilitar essa compreensdo e os alunos geralmente
acham mais fécil transformar representagdes 2D em 3D e vi-
ce-versa. A utilizagdo de uma dessas ferramentas nao descarta
ou substitui a outra. Em vez disso, o uso de ambas simultanea-
mente tem um efeito sinérgico e melhora significativamente a
percepcao do modelo e o entendimento da estrutura espacial
das moléculas orgénicas (Dori e Barak, 2001; Abraham et al.,
2010; Al-Balushi e Al-Hajri, 2014).

Varios materiais podem ser usados para construir modelos
moleculares tridimensionais. Para citar apenas alguns deles,

Quim. nova esc. — Sao Paulo-SF, BR
Vol. 45, N° 3, p. 181-186, AGOSTO 2023



destacam-se aqueles construidos com fios (Hernandez et al.,
1996), papel (He et al., 1990), impressoras 3D (Scalfani e
Vaid, 2014), tampas de garrafas (Siodtak, 2013), bolas de
isopor (Birk e Foster, 1989), canudos (Mak et al., 1997) e
baldes (Williams, 2005). Neste artigo, descreve-se a mon-
tagem de um kit de modelo molecular a partir de garrafas
PET e dois exemplos explorando seu uso. Embora esse mo-
delo tenha sido descrito anteriormente em outros trabalhos
(Mateus e Moreira, 2007; Passoni et al., 2012), aqui des-
creve-se um guia detalhado para sua construcio, incluindo
carbonos hibridizados sp? e outras modifica¢ées que nédo
sdo observadas nos trabalhos anteriores. O uso de materiais
recicldveis para construir ferramentas didaticas nao € apenas
barato, mas também uma prética ecoldgica. O compromisso
com o meio ambiente € destacado pelo uso de garrafas PET
em alguns procedimentos experimentais, como a sintese de
MOF e a despolimerizacdo de PET (Kaufman et al., 1999;
Roy et al., 2013).

Descricao da construcao e montagem

O bloco de construgdo para todos os dtomos € o topo de
uma garrafa PET de dois litros de refrigerante. A melhor
opgdo sdo as incolores e hemisféricas de formato arredon-
dado. Garrafas pontiagudas ou de tamanhos menores ou
maiores que as de dois litros ndo sdo ideais para a confecgio
dos modelos, pois ndo se consegue um encaixe adequado
entre elas para a constru¢do dos médulos. Os materiais e as
quantidades necessdrias para a montagem de um kit completo

sdo: tesoura, estilete, régua, tinta a 6leo nas cores preta,
azul e vermelha, pincel para pintura, furadeira com broca
ndmero 5, 63 rebites, alicate rebitador manual, 57 garrafas
PET, 4 tampas vermelhas, 1 tampa azul, 14 tampas brancas,
12 tampas pretas e 6 condutores elétricos flexiveis de PVC
(conduites) de 15 centimetros cada.

Corte as garrafas a cerca de 10 centimetros do topo com
um estilete e uma tesoura (Figuras la e 1b). Sdo necessdrias
quatro garrafas para construir um médulo representando um
atomo tetraédrico e trés para construir um médulo represen-
tando um dtomo planar trigonal. Pinte a parte interna das
pecas das garrafas cortadas com tinta a 6leo (Figuras 1c, 1d
e le) usando a convencgdo de cores CPK: preto para carbo-
no, vermelho para oxigénio, azul para nitrogénio e branco
para hidrogénio (Figura 1f) (Corey e Pauling, 1953). Deixe
secar e verifique se hé dreas que nio estejam completamente
cobertas pela tinta. Aplique uma segunda camada, se neces-
sério. Monte um atomo tetraédrico juntando quatro pegas,
colocando-as uma dentro da outra de forma que haja espagos
idénticos entre os bicos (Figuras 1g, 1h, 1i e 1j). Use uma
furadeira elétrica para perfurar o meio de cada uma das trés
partes superpostas e insira um rebite para configurar a es-
trutura (Figuras 1g, 1h e 1i). Quatro rebites sdo usados para
construir um atomo tetraédrico (Figura 1j) e trés para um
atomo planar trigonal (Figura 1k). As tampas brancas sdo
usadas para representar &tomos de hidrogénio e as coloridas
para caracterizar elétrons nio ligantes. As tampas também
sdo usadas para denotar ligagdes simples entre dois 4tomos.
Coloque duas tampas de cabeca para baixo, fure-as ao meio

Figura 1: Etapas para a construgao de modelos moleculares feitos de uma garrafa PET. (a) corte 10 cm do topo da garrafa; (b) a parte
da garrafa usada para construir os atomos; (c) materiais de pintura; (d) / (e) pintar o interior da garrafa; (f) garrafas pintadas e secas
usando a convengao de cores CPK; (g) perfurar um lado do tetraedro com a broca; (h) / (i) adigao do rebite no furo; (j) atomo tetraé-
drico pronto; (k) atomo planar trigonal pronto; (I) perfurar as tampas; (m) ligagdo simples pronta montada a partir das tampas unidas;
(n) um par de conduites elétricos flexiveis de PVC; (0) (cis) 2-buteno mostrando a representacéo de ligagdes simplesem C-Ce C
—H usando as tampas, bem como para ligagdes duplas em C = C usando os conduftes; (p) representagao do (cis) 2-buteno usando
atomos com hibridagoes sp® e sp?. Nesse caso, as ligagdes m podem ser inferidas diretamente a partir da geometria e hibridacao de
cada atomo de carbono envolvido na ligacéo.
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com furadeira elétrica e junte-as com um rebite (Figuras
11 e 1m). Do ponto de vista de conveniéncia e didatica, as
ligacdes duplas podem ser representadas por condutores
elétricos flexiveis de PVC (Figura 1n). Assim, uma ligacdo
dupla pode ser representada por duas pecas com cerca de
15 centimetros de conduite (Figura 10). Caso contrdrio, as
ligacdes poderiam ser inferidas diretamente da geometria
de cada atomo de carbono envolvido na ligacdo (Figura 1p).

Recomenda-se, para desenvolver atividades gerais, um
kit contendo no minimo: seis dtomos de carbono sp?, seis
atomos de carbono sp? dois dtomos de oxigénio sp*, um
dtomo de oxigénio sp?, um dtomo de nitrogénio sp®, quatro
tampas vermelhas, uma tampa azul, quatorze tampas brancas,
seis conectores pretos para conexdes simples e trés pares
de conduites para representar ligacdes duplas. A principal
vantagem desses modelos em relacdo aos comerciais € a
possibilidade de construcdo de diversos kits com baixo custo,
pois sdo feitos de materiais reutilizados e de facil obtengao.
Além disso, o uso desses modelos permite uma excelente
interacdo e visualizacdo pelos alunos, por serem leves, de
tamanho relativamente grande e apresentarem médulos com
grande estabilidade.

Os modelos se aplicam em todos os niveis de ensino e
podem ser construidos pelos proprios alunos na forma de
projetos. Como sugestio, pode-se reservar de uma a duas
semanas para a coleta das garrafas e dos materiais neces-
sdrios, uma semana para o corte e pintura das garrafas e
uma semana para a perfuracdo e rebitacdo dos moédulos,
totalizando de trés a quatro semanas de projeto. Segundo
Hageman (2010), o fato de os alunos construirem seus pro-
prios modelos moleculares e manipula-los pode contribuir de
forma significativa na compreensdo de conceitos quimicos
e bioquimicos, pois aumenta o envolvimento e o interesse
do aluno pelas atividades realizadas, além de desenvolver a
criatividade e habilidades manuais, resultando em melhor
aprendizado.

Como todo modelo, este também apresenta limitagdes.
No caso, podemos exemplificar a de ndo expressar proporcio-
nalmente o tamanho das ligacdes simples e duplas, uma vez
que as ligacdes duplas sdo menores que as simples. Conforme
pode ser visto na Figura lo, a ligacdo dupla representada
pelos conduites € maior que a ligacdo simples representada
pelas tampas. Esse fato se deu em funcdo de, ao conectar os
moédulos por meio das tampas para fazer as ligagdes sim-
ples, permite-se ao aluno gira-lo tal qual ocorre nos atomos
unidos por essas ligacdes. No entanto, ao realizar a ligagdo
dupla por meio de tampas, por exemplo, em um modulo
de carbono sp? (Figura 1k), a ligacéo fica representada da
mesma forma que uma ligacdo simples, ndo permitindo ao
aluno diferencia-las. Além disso, dessa maneira os mddulos
giram em torno da ligagc@o dupla, o que poderia induzir o
aluno a uma concepgdo erronea sobre a rigidez desse tipo
de ligac@o. A fim de contornar essa limitagdo, optou-se por
utilizar os conduites, pois dessa forma ndo € possivel girar
os médulos em torno do eixo das ligacdes duplas. Somado a
isso, 0 uso dos conduites em tamanhos maiores proporciona
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mais firmeza na montagem da estrutura molecular, o que ndo
se aplica ao usar conduites de tamanhos menores, 0s quais
se desmontavam ao serem manuseados. Outra vantagem
a ser destacada com o uso dos conduites € a possibilidade
de montar estruturas muito rigidas como, por exemplo, o
ciclopropeno.

Obviamente, hd muitos assuntos que poderiam ser
abordados usando esse modelo nas aulas de quimica. Dois
exemplos de conteido s@o apresentados abaixo para ilus-
trar e comparar o uso desse modelo molecular com outros
comerciais. Muitos outros tépicos podem ser trabalhados
com a ajuda de um modelo desse tipo. Cabe aos educadores
usar a criatividade para desenvolver novas possibilidades de
trabalho na sala de aula.

Exemplo de contetido: Andlise Conformacional

A andlise conformacional pode ser examinada conside-
rando os alcanos simples. A rotacdo sobre ligagdes simples C
— C pode ser facilmente realizada por esse modelo molecular.
Comparagdes entre conformagdes eclipsadas e escalonadas
de etano (Figura 2a), ou conformacdes de cadeira e barco
(Figuras 2b e 2c) de ciclo-hexano, foram bem compreendidas
pelos alunos. A substituicdo de dois hidrogénios em etano
por dois grupos metil para gerar n-butano (Figura 2d), que
agora permite vdrias disposicdes distintas entre esses grupos
maiores (antiperiplanar, anticlinal, sinclinal e sinperiplanar
de acordo com a nomenclatura de Klyne-Prelog), também
foi amplamente compreendida por eles. As Figuras 2e a 2h
mostram essas disposicdes grupais e os alunos foram capazes
de rastrear a rotacao em torno da ligagao C2 — C3 de butano,
fazendo facilmente uma correlacdo precisa entre conforma-
¢do, angulos diédricos e suas nomenclaturas. Vale ressaltar
que a maioria das questdes conformacionais explicadas
usando a proje¢do de Newman foi prontamente seguida pelos
estudantes que usavam esse modelo molecular. Eles também
mostraram uma clara percepc¢ao das posi¢des equatorial e
axial na conformacio cadeira do ciclohexano (Figura 2c) e o
impedimento estérico causado pelas interacdes 1,3-diaxiais.

Exemplo de contetido: Isomeria e Estereoquimica

Conceitos de isomeria, geometria molecular, grupos fun-
cionais, quiralidade e configuracdo absoluta sdo abordados
diretamente usando este modelo molecular. O conceito de
isomeria cis e trans pode ser introduzido usando exemplos
mostrados nas Figuras 3a e 3b, nos quais os alunos podem
interagir com estruturas montadas (por exemplo, girar,
traduzir, etc.) e ver por si mesmos que a liga¢do dupla C =
C ndo é capaz de girar. Os alunos também alcangaram total
compreensao usando esse modelo em tdpicos como isomeria
estrutural e estereoquimica de compostos organicos. A iso-
meria em cadeia (Figuras 3c e 3d), bem como a tautomeria
posicional, funcional, foram claramente percebidas pelos
alunos nas aulas. Exemplos trabalhados de vérios grupos fun-
cionais sdo exibidos nas Figuras 3e a 31 e o uso desse modelo
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Figura 2: Exemplos de modelo molecular de PET cobrindo anélise conformacional: (a) conformagoes eclipsadas e escalonadas de
etano; (b) conformacéo por barco de ciclohexano; (c) conformacao da cadeira de ciclohexano; (d) n-butano e suas diferentes con-
formagdes observadas através da ligagdo C2 — C3: (e) antiperiplanar; (f) anticlinal; (g) sinclinal; (h) sinperiplanar.

molecular torna a compreensiao desse topico mais interessan- hidrogénio, manipulando as estruturas. Da mesma forma, as
te e acessivel aos alunos. Eles foram capazes de identificar atribui¢des de quiralidade para moléculas orginicas foram
grupos funcionais e nomear compostos (Figuras 3e a 31), facilitadas pelo uso do modelo molecular quando ambos os
reconhecer varios tipos de isomeria e inferir propriedades enantidmeros foram mostrados e vistos ao longo de uma

moleculares, como polaridade e capacidade de ligagdo de ligacdo especifica no centro estereogénico (Figura 3m). Os

Figura 3. Exemplos de modelo molecular de PET cobrindo grupos organicos funcionais, isomeria e estereoquimica. Isomeria geomé-
trica exibida por (a) (trans) 2-buteno e (b) (cis) 2-buteno. Isomeria de cadeia exibida por (c) butano e (d) 2-metilpropano. Exemplos
trabalhados de grupos funcionais / compostos organicos considerados nas classes: (e) &cido acético; (f) 2-propanona; (g) acetaldeido;
(h) éter dietilico; (i) N, N-dimetilpropanamida; (j) trimetilamina; (k) acetato de etila e (I) etanol. Isomeria conformacional apresentada
pelos (m) isébmeros R e S do 1-aminoetanol.
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alunos foram capazes de identificar a prioridade de cada
substituinte no formalismo de Cahn-Ingold-Prelog (CIP) e
usd-lo para nomear os compostos corretamente. Mais uma
vez, eles manipularam as estruturas e compreenderam o
conceito de enantiomeros R e S, assim como a impossibili-
dade de interconversao e sobreposicdo desses enantiomeros.

Outros topicos comuns podem ser facilmente abordados
por esse modelo molecular, permitindo também o uso nas
aulas de quimica geral. A geometria de moléculas ou fons
simples, como nitroénio (Figura 4a), nitrito (Figura 4b) ou
tetrametilamonio (Figura 4c), pode ser avaliada por essa
ferramenta e usada para explicar arranjos lineares, curvados
ou piramidais. As formas candnicas do &nion nitrito podem
ser facilmente interconvertidas, abordando o conceito de
ressonancia (Figuras 4b e 4d). O professor também pode
enfatizar que dtomos de nitrogénio e oxigénio transportam
pares solitdrios de elétrons. Assim, o fon nitrito € uma
base de Lewis e € um nucleéfilo ambidentado em relac@o
a um eletréfilo, doando um par de elétrons de dtomos de
nitrogénio ou oxigénio. Se o professor pretende abordar
o conceito de orbitais moleculares, 0 mesmo anion nitrito
poderd ser montado usando um dtomo de nitrogénio sp’
e dois dtomos de oxigénio sp?. Nesse caso, as ligacdes
nt devem ser inferidas diretamente da geometria de cada
atomo envolvido no arranjo, como jd visto nos casos (trans)
e (cis) de 2-buteno.

Conclusao

Foi descrita a construg@o passo a passo de um modelo
molecular a partir de garrafas PET de refrigerante. Seu

tamanho grande permite que seja facilmente visualizado
por turmas numerosas e provou ser uma ferramenta eficiente
para atrair a atencdo dos alunos e facilitar a compreensdo de
conceitos abstratos na quimica. Na pratica, esses modelos
mostraram versatilidade e podem ser usados para trabalhar
um ndmero de tépicos bem diversificados. Uma vez mon-
tados, os modelos mostraram excelente estabilidade ao ser
manipulado pelos alunos. O uso desses modelos portateis nas
aulas de quimica enfatiza os conceitos 3D para os alunos e
facilita o vinculo entre as representagdes 2D e 3D. A repre-
senta¢do de ligacao dupla pode ser feita por duas estratégias
diferentes, dependendo da escolha do professor: (i) uma
representacdo diddtica usando conduites elétricos flexiveis
como conectores (“representacdo de ligacdo dobrada”); ou
(ii) inferido a partir da geometria e hibridacdo dos dtomos
conectados. Finalmente, o uso de materiais reciclaveis para
construir ferramentas didaticas ndo € apenas de ficil acesso,
mas também uma prética ecoldgica que deve ser amplamente
recomendada.
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Figura 4: Exemplos de modelo molecular de PET cobrindo a geometria molecular e o conceito de ressonancia: (a) fon nitrénio; (b) fon
nitrito; (c) fon tetrametilamdnio; e (d) a outra forma candnica de ion nitrito.
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Abstract: Molecular model construction from PET bottles: a proposal for chemistry teaching. This article describes a step-by-step procedure for constructing
a large size molecular model from PET bottles. This molecular model is suitable for medium and large classroom presentations and has demonstrated excellent
manipulative stability as well as being an efficient tool to attract students’ attention. The model has shown versatility and can be used in the teaching of a large
number of topics such as conformational analysis, various types of isomerism, molecular geometry, functional groups, resonance concepts (valence bonding

theory) and molecular orbital theory.
Keywords: conformational analysis, stereochemistry, molecular structure.
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