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CURCUMINE AS A NATURAL PH INDICATOR: AN EXPERIMENTAL THEORETICAL APPROACH FOR CHEMICAL
TEACHING. This paper proposes the development of a simple experiment with easily accessible and low cost materials, enabling its
practice with or without laboratory infrastructure, with feasibility for computational theoretical study. On the other hand, the objective

of the work is to develop a chemical experiment that demonstrates that the chromophore curcumin (natural indicator) is responsible
for indicating the acidity or basicity of a given solution. The experiment has different applicability, being useful in the approach of

different chemical contents, showing potential for multi and interdisciplinary approaches. Subjects such as tautomeric equilibrium,

chromophoric compounds, hydrogen potential, UV-Vis electron absorption spectra analysis and molecular modeling are explored.
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INTRODUCAO

A experimentagdo, no geral, € considerada como uma estratégia
de ensino fundamental no processo de ensino e da aprendizagem
das ciéncias nas institui¢des de ensino. Desse modo, a atividade
experimental € tratada pelos docentes como parte essencial no
que diz respeito a ser “um docente de ciéncias”. Tratando de uma
abordagem diferenciada de ensino e ambiente de aprendizagem,
a experimentacio pode e tem sido utilizada com uma gama de
possibilidades, fundamentadas no alcance de metas ou objetivos
dos professores, bem como das escolas e universidades.! Em 2015,
Cunha e colaboradores® relataram a sintese de dcidos 3-cumarina-
carboxilicos em experimento de graduacdo em quimica orgénica.
Em 2012, encontramos na literatura um artigo que descreve um
experimento de graduagdo para a sintese do aduto de Knoevenagel
do 4cido de Meldrum, usando dgua como solvente.?

A relevancia da experimenta¢do no ensino de quimica é
demonstrada pelo crescente nimero de publicagdes e citagdes
envolvendo o tema “experimentation in chemistry teaching”,* nos
mais diversos periddicos cientificos, como observado nos graficos
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A (nimero de publicacdes) e B (ndimero de citagdes) conforme
mostrados na Figura 1. A pesquisa foi realizada no banco de dados da
Scielo, Web Of Science, SciFinder e também no Portal de Periédicos
da CAPES.

A utilizacdo do conceito de pH no ensino de quimica,
especificamente no que diz respeito aos indicadores naturais de
pH € uma perspectiva que nos ultimos anos vem sendo relatada em
diversos trabalhos.™!° Devido a praticidade nas medi¢oes de pH,
esse tipo de abordagem pode ser facilmente aplicada em intimeras
aulas experimentais visando trabalhar diversas conteidos de
quimica. Estudos relacionados as praticas laboratoriais envolvendo a
utilizagdo de indicadores naturais ja foram realizados e demonstram
a relevancia da relacdo da experimentagdo e a possibilidade da
aprendizagem de conceitos quimicos.!!° Esses estudos normalmente
estdo fundamentados dentre outros fatores, na determinag¢do de pH
utilizando indicadores derivados de plantas, ndo havendo, no entanto,
nenhum estudo relacionado ao fato de demonstrar de forma simples
e diddtica quais sdo os compostos que ddo cores as plantas (os
croméforos), e quais sdo os responsaveis por essa indicagio observada
na forma de mudanca de colora¢do em meio 4cido, neutro ou basico.
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Figura 1. Niimero de publicagdes e citagoes envolvendo o tema “experimentation in chemistry teaching”
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No ambito da quimica dos produtos naturais, a Ctircuma (agafrao-
da-terra), condimento de cor amarelo derivado da Curcuma longa,
possui diversas propriedades relacionadas ao campo bioldgico,
tais como, atividades antioxidante, antitumoral, anti-inflamatdria,
antiviral, antibacteriana, antiflingica, antimaldrica, leishmanicida,
além de combater a doenga de Alzheimer e, potencialmente, o
HIV."” Estudos mostram que essas propriedades, além da coloragio
amarelada, estdo associadas a curcumina (1), composto majoritdrio
da Circuma,'®" que pode existir na forma dos tautdmeros (1a,
1b e 1c — Figura 2) em equilibrio, de modo que trabalhos tedricos
apontam a predomindncia da forma ceto-endlica (1a).?>* Outra
propriedade interessante da curcumina € a mudanga de coloracdo de
acordo com a acidez ou basicidade do meio. Existe a predominancia
da colorag@o avermelhada quando em solucdo bdsica, ou seja,
quando ocorre retirada de prétons dcidos da estrutura da curcumina;
e coloracdo amarelada quando em meio 4cido e neutro.*** Desse
modo, a curcumina, além de ser uma molécula biologicamente ativa
¢ um indicador natural de dcido-base, podendo ser aplicado em aulas
préticas tanto na educagdo bésica quanto no ensino superior.

Muitos produtos naturais produzem indicadores naturais de acidez
e basicidade.”® A curcumina é uma molécula de fécil acesso, tanto
pelo isolamento da matriz natural quanto pela sintese total. Possui
expressiva atividade em uma série de modelos biolégicos in vitro,
com as mais variadas aplica¢des.” Por outro lado, a curcumina, que
pode ser utilizada como um indicador de pH, apresenta uma coloragio
amarela em solugdo 4cida (pH < 7,4) e uma coloracéo vermelha em
solug@o bdsica (pH > 8,6).% Patil er al® utilizaram uma solugdo
extraida de rizomas de Curcuma longa (agafrao) como um indicador
de titulag@o. Os autores também fizeram um estudo comparativo entre
Curcuma longa, um indicador natural, com um indicador sintético,
por exemplo, a fenolftaleina e o laranjado de metila e obtiveram
resultados semelhantes. Outros trabalhos relevantes também destacam
as aplicagdes da curcumina como indicador de dcido e bases.**

De acordo com Fagundes et al.,** os pigmentos de agafrdo foram
usados para ensinar extragdo continua ou descontinua, destilacio a
vacuo ou sob pressdo atmosférica e cromatografia em camada fina
(TLC, do inglés thin-layer chromatography) em um curso introdutério
de laboratério de quimica organica. Além da extra¢do, uso como
indicador dcido-base e aplicagdes da curcumina, também ha relato
da determinacdo de espectro de absor¢do molecular de UV-Vis. Em
2018, Supharoek e colaboradores® empregaram reagentes de extrato
natural (acafrio) para determinagao de dcido acético apds uma reagio
de dcido-base em presenga de um indicador. O método foi aplicado
com sucesso para testar a concentragio de dcido acético em amostras
de vinagre de cozinha. No trabalho, os autores também relataram que a
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solucdo de agafrdo extraida absorveu a luz visivel a 420 nm. Uma cor
laranja e/ou marrom avermelhado foi obtida apds a mistura da solugio
de agafrdo (indicador) com a solucido de cal (base), que forneceu o
comprimento de onda mdximo a 455 nm. A absorvancia a 455 nm
diminuiu com o aumento da concentrag@o de dcido acético, porque
0 4cido acético reagiu com o fons hidréxidos na solugio, resultando
em uma alteragdo de pH, com a cor da solucio mista alterando de
laranja e/ou marrom avermelhado para amarelo.

Partindo desses pressupostos, o diferencial da proposta de
experimentagdo aqui apresentada estd na identificagdo dos croméforos
responsdveis por proporcionar as mudangas de cores em meio dcido
ou bdsico das solu¢des em que estido contidos e o uso de cdculos
computacionais para modelar o espectro UV-Vis da Curcumina
no equilibrio ceto-endlico. Portanto, o objetivo deste estudo ¢
desenvolver um experimento quimico que demonstre qual croméforo
curcumina (indicador natural) € responsdvel pela indicacio da acidez
ou basicidade de determinada solugao.

PARTE EXPERIMENTAL
Materiais e equipamentos

Para a realizagio do experimento foi necessario o uso de equipa-
mentos de prote¢do individual: luvas, éculos de seguranga e jaleco.
Como vidrarias e utensilios de laboratério foram utilizados: béquer,
tubo de ensaios, erlenmeyer, espatulas, pinca, balanga analitica, pipeta,
pisseta e bastdo de vidro. As substincias necessdrias para a preparagao
e uso do indicador foram: agafrdo, etanol, carvdo ativado, papel de
filtro, vinagre (4cido acético), dgua destilada e bicarbonato de sédio. As
amostras das solugdes 01 e 02, bem como das solucdes acida e basica
com adicdo do indicador foram analisadas por espectrofotometria de
absorcdo molecular no UV-Vis (Shimadzu — UV 1900) na regifo entre
350 a 700 nm para determinag@o do comprimento de onda de maxima
absor¢ao (A,,) das amostras, utilizando cubetas de quartzo.

Procedimentos

O experimento compreendeu quatro etapas, descritas a seguir.
Primeira etapa: preparacao do indicador acido-base

Em um béquer, preparou-se a solugdo do indicador 4cido-base.
Solubilizou-se 1 g de agafrdo em pé em 100 mL de etanol 70%.

Com o auxilio de um bastdo de vidro a solucdo do indicador foi
homogeneizada. Em seguida esta solucio foi dividida em duas partes,
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Figura 2. Estruturas da curcumina e suas formas tautoméricas

1c



Vol. 44, No. 2

solugdo 01 e solugdo 02, de 50 mL cada. A solugdo 01 foi reservada.
Adicionou-se carvao ativado a solu¢do 02 que posteriormente foi
agitada e na sequéncia deixada em repouso até que o carvdo em
solugdo decantasse. Em seguida, realizou-se uma filtracdo em papel
filtro para remocdo dos residuos insoldveis. Repetiu-se o processo
de adi¢@o do carvao ativado e posterior filtragdo, trés vezes até que
a solugdo 02 ficasse incolor.

Segunda etapa: teste do indicador acido-base

Por fim, utilizou-se vinagre (pH = 2) como solucdo 4cida, e
preparou-se a solugdo basica de bicarbonato de sédio comercial
(NaHCO, 0,5 mol L'! — pH = 9) para realizac@o do teste de indicacao
dcido-base. Apds o preparo de todas as solucdes, a pratica foi dividida
em duas partes, A e B.

Parte A: Teste de indica¢do utilizando gotas da solugdo 01,
adicionadas as solugdes dcida e bésica. Parte B: Teste de indicag@o
utilizando gotas da solu¢do 02, adicionadas as solucdes 4cida e bésica.
A Figura 3 ilustra o experimento.

Na Tabela 1, estdo listados alguns materiais convencionais e
alternativos que podem ser empregados também na realizacdo do
experimento.

Tabela 1. Materiais alternativos que podem ser usados no experimento

Materiais Convencionais Materiais alternativos

Tubos de ensaio Copos transparentes

Pipetas Pasteur Seringas ou conta-gotas
Espitulas / bastdo de vidro Colheres

Suco de limdo, d4cido muriatico,
refrigerante etc.

Solugdo dcida

Agua sanitdria, soda cdustica, sabao
em po, suco de abacaxi, leite mag-
nésia etc.

Solugido basica

Papel filtro Algodao, papel de filtro caseiro

Acafrdao em pé Tempero caseiro contendo acafrao

Etanol Alcool 70%

Carvio Ativado Carvio contido em pilhas alcalinas

tamanho C

Terceira etapa: espectrofotometria de absorcao molecular no
UV-Vis

Os espectros de absor¢ao molecular foram previamente obtidos
por espectrofotometria de acordo com o procedimento: utilizou-se as
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amostras das solugdes 07 e 02, bem como das solucdes dcida e bédsica
com adicdo do indicador. Enche-se uma cubeta (quartzo) com uma das
amostras e outra com a solucio de referéncia (branco). Em seguida,
registra e anota o espectro (Absorbancia x A (nm)), com resolucéo de
20 nm e na faixa de 350-700 nm. Nesta etapa, identificar no espectro
o comprimento de onda de mdxima absor¢ao.

Quarta etapa: calculo computacional

A metodologia computacional utilizada se baseia na teoria do
funcional de densidade (DFT, do inglés Density Functional Theory)
que utiliza funcionais de densidade eletrdnica como métodos de
aproximacao para resolver a equacgio de Schrodinger nao-relavistica
e independente do tempo para sistemas multi-eletrdnicos.* Para
modelar o espectro UV-Vis da Curcumina no equilibrio ceto-endlico,
foram realizados cdlculos de otimizacdo de geometria e frequéncia
com o funcional hibrido B3LYP (Becke 3-parameter Lee-Yang-
Parr)® e o conjunto de funcdes de base de Pople,*s* 6-31+g(d). A
modelagem computacional foi feita em solucéo aquosa com o método
de solvatagdo do continuo dielétrico SMD.* No entanto, célculos
de espectroscopia ndo utilizam sistemas em estado fundamental,
sendo necessdrio realizar cdlculos de estado excitado. Para isso,
a metodologia TD-DFT (TD, do inglés Time Dependent)*'** foi
empregada. Softwares de Quimica computacional como GaussView*
e Gaussian* foram utilizados na montagem das moléculas e nos
calculos. Outros programas, tais como WebMol e Gammes,* sdo
bastante versdteis para a modelagem de espectros de sistemas
organicos e inorginicos e sdo conhecidos no universo academico,
dentro do Ambito da Quimica Computacional.

Tratamento dos dados

Os espectros obtidos a partir do estudo teérico e dos dados
da espectroscopia de absor¢do eletronica UV-Vis foram gerados
utilizando o software OriginPro 8.

Contetidos aplicados e estratégias de ensino

As estratégias de ensino utilizadas foram a aula expositiva—
dialogada e a experimentacdo. Estas foram desenvolvivas nas aulas
da disciplina de Tépicos Especiais em Quimica na Pds-graduagdo
em Quimica durante um semestre. Os conteidos estudados durante
a aula expositiva-dialogada e experimental foram: acidos, bases,
indicadores, equilibrio i0nico da dgua (conceito de pH e escala de
pH), espectrometria de absorcdo eletronica (UV-Vis), equilibrio
tautomérico, formagdo do fon enolato; isomeria cis-trans, grupos
organicos cromoforos, propriedades fotoquimicas de compostos

Solugdes
N Solugdo 01 s
Solugdo Acida  Basica
de Ag¢afrio Parte A -
Carvio ativado i?—_ﬁ{ Parte B Hﬂ
Hl
Filtragio i‘“_;' -

Solugio 02

Figura 3. Esquema da preparagdo de solugdes para o teste de indicagdo de acidez e basicidade
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cromoforos, absortividade molar; lei de Beer-Lambert, rendimento
quantico; célculos de otimizagao molecular; estudo das contribuicdes
energéticas relativas das formas de ressonancia do croméforo e
deslocalizacao de elétrons T.

RESULTADOS E DISCUSSAO
Discutindo o experimento

A principio o uso da solugdo etandlica de agafrdo demonstrou
eficdcia na indicagdo de acidez e basicidade das solucdes (parte A). A
indicacao foi observada a partir da mudancga de coloragio das solugdes
apos adi¢do de gotas do indicador, em que a solug@o dcida (incolor)
tornou-se amarela e a solugdo basica (incolor) vermelha, conforme
descrito na literatura.”324 A curcumina é um croméforo orgénico de
origem natural, que apresenta em sua estrutura trés protons ionizdveis
dispostos nas porcdes fendlicas e endlica (Figura 4).

0 O 0
HsCO NN OCH,

0O O

@

Figura 4. Protons ionizdveis da Curcumina

O meio bdsico, com pH entre 8,5 e 10,5, promoveu a
desprotonagdo da curcumina favorecendo a forma endlica do
composto (Figura 5) que apresentou uma coloragio vermelha, como
observado durante a realiza¢do do experimento, com absor¢do
mdxima em aproximadamente 463 nm.?3247

Figura 5. Forma endlica da estrutura da Curcumina

Em meio 4cido, com pH entre 1 e 7, foi observado a cor amarela
em solugdo, indicando a preseng¢a majoritdria do equilibrio ceto-
endlico (Figura 6), no qual a curcumina apresenta em sua forma neutra
contendo os dois grupos OH fendlicos ndo ionizados.*>4¢

O segundo momento da experimentacio (parte B) propds
comprovar que a curcumina, croméforo presente na solucao
etandlica de acafrido € o agente indicador. Para tanto, fez-se uso
prévio do carvao ativado com o objetivo de retirar o croméforo da
solucdo indicadora. A eficiéncia deste procedimento foi observada
a partir da obtengd@o de uma solugdo incolor, uma vez que o p6 de
acafrdo utilizado forneceu coloracdo laranja quando em solucdo
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neutra inicial. Por fim, a mudanca de coloracdo caracteristica
do cromé6foro em meios dcidos e bdsicos ndo foi observada apds
adi¢do de gotas da solugdo 02, de forma que ambas as solugdes
permaneceram incolores.

Na parte B do experimento, hd comprovacio que a curcumina
¢é o agente indicador, destacando que compostos croméforos sdo
essenciais na prdtica da indica¢do de solucdes dcida e basica. A
indicag@o s6 ocorre com a presenca do cromoéforo pois as reacdes
de transferéncia de prétons entre tais compostos com o 4cido ou a
base sdo acompanhadas de modifica¢des estruturais que resultam na
alteracdo ou desaparecimento de grupos cromdforos, interferindo
diretamente na radiagdo eletromagnética que pode ser absorvida por
esses compostos e, consequentemente, na sua emissao.*’

A Figura 7 ilustra os reagentes e alguns dos materiais utilizados
no desenvolvimento do experimento.

Discutindo a espectroscopia de absorcao eletronica UV-Vis

Os estudantes podem observar a retirada do croméforo da solucéo
ndo apenas visualmente, mas sim a partir do enfoque quimico,
utilizando a técnica analitica de espectrofotometria de absorgao
molecular (UV-Vis). A andlise espectroscépica da solugdo 02 (sem
croméforo) ndo apresentou absorc¢io na faixa de comprimentos
de onda do visivel (Figura 8), diferindo da absor¢do UV-Vis das
solucdes que contém o croméforo: solugdo etandlica do po de agafrao
(solugdo 01), que apresentou coloracio laranja e absor¢do médxima
no comprimento de onda 420 nm.

Por outro lado, o croméforo em meio dcido, emitiu cor amarela
e apresentou absor¢do mdxima em 341 nm; enquanto o croméforo
em meio basico, na qual a solugdo possui cor vermelha, apresentou
absor¢ao maxima em 434 nm, como demonstrado na Figura 9.

Os comprimentos de ondas observados para as absorcdes
maximas das solugdes estudadas estdo de acordo com os dados
apresentados na literatura,** com absor¢des caracteristicas para o
croméforo curcumina.

A interacdo solvente-cromoféro pode interferir diretamente na
faixa de absorcdo apresentada pelo composto. Para o experimento
proposto, que fez uso de etanol como solvente, vale resaltar a
interacdo da curcumina em meio neutro com solventes polares, que
apresenta absor¢do mdxima caracteristica em 420 nm. Em geral,
quando em meio bdsico aquoso, a curcumina apresenta absor¢ao na
faixa de 300 a 500 nm com maximo em 463 nm.* Contudo, quando
a solugdo € constituida por um sistema dgua-etanol em meio basico
(pH ~ 9,13) a absor¢do maxima passa a ser 434 nm,*® como observado
no experimento com a andlise espectroscépica da solucdo etandlica
do croméforo em meio basico do experimento.

Em meio dcido e neutro, a curcumina apresenta coloracao amarela
e sua estrutura em equilibrio ceto-endlico, em que o tautomerismo
pode ser observado.”* A andlise espectroscépica realizada com a
solucdo etandlica do croméforo em meio dcido, utilizada durante o
experimento, apresentou absor¢ao na faixa entre 300 e 400 nm com
maximo em 341 nm. O comprimento de onda médximo observado
pode ser entendido a partir do estudo da conformagdo estrutural
dos possiveis isomeros da curcumina. O meio dcido pode favorecer
a estrutura B-dicetona da curcumina, uma vez que a estrutura do
cromoforo deixa de apresentar planaridade do isomero cis-endlico,

(0] O O (@)
H, “H H, “H
AN K4 —_— Ay / \ "
o S o o | o

CH, O O CH, CH, 0.0 CH,

Figura 6. Equilibrio ceto-endlico da curcumina
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Figura 7. Material utilizado no teste de indicacdo dcido-base: 1 — Vinagre (solugdo dcida); 2 — Solugdo de bicarbonato de sodio comercial (solugdo bdsica);
3 — Solugdo 01 (cromdforo); 4 - Carvdo ativado; 5 — Solugdo 02 (sem cromdforo); 6 — Solugdes dcidas e bdsicas (A e B com cromdforo e C e D sem cromdforo)
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Figura 8. Espectro de absorgdo eletronica UV-Vis das solugbes 01 (com
cromdforo) e 02 (sem cromdforo)
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Figura 9. Espectro de absor¢do eletronica UV-Vis das solugdes 01 e 02,

solugdes do cromdforo em meio dcido e em meio bdsico

e passa a possuir uma tor¢do angular caracteristica da forma mais
estavel para a B-dicetona (Figura 10), a qual pode ser observada a
quebra da longa conjugagdo de eletrons © do composto, ou seja, a

absor¢do maxima passa a ser localizada na regido do ultravioleta
préximo (380 a 200 nm).!
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Figura 10. Isomero E — [-dicetona da curcumina

Forma B-dicetona

Discutindo o estudo teérico dos espectros UV-Vis

Na modelagem computacional do equilibrio ceto-endlico do
cromofdro curcumina, verificamos uma boa concordancia com o
experimento, visto que na forma endlica (Figura 11) o comprimento
de absor¢do maxima fica em torno de 435,58 nm, enquanto que na
forma cetonica (Figura 12) o comprimento de absor¢cdo maxima é
deslocado para comprimento de onda menores.

De acordo com o modelo teérico hd comprovagio que o meio
acido favorece a forma cetdnica da curcumina, uma vez que no

Espectro de Absorgéo UV-VIS Tedrico
70000

__— Curcumina Endlica

60000

50000

40000 —

30000
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20000

T T T T T T T T 1
-100 0 100 200 300 400 500 600 700 800
Comprimento de onda de Absorgéo (nm)

Figura 11. Espectro UV-Vis tedrico da curcumina em sua forma endlica
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Espectro UV-VIS Tedrico
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Figura 12. Espectro UV-Vis tedrico da curcumina em sua forma cetonica

experimento o comprimento de absor¢do foi na faixa 300-400
nm, enquanto o valor da absor¢do mdxima observado no modelo
tedrico foi de 379,13 nm, o que estar em concordancia com a
faixa de absor¢do do experimento realizado em meio acido. O
mesmo ocorre com os resultados da modelagem computacional
para a forma endlica, onde pode-se observar que a mesma faixa de
abssorg¢do é contemplada no estudo tedrico e no estudo experimental,
confirmando a forma endlica da curcumina € majoritiria em pH
bésico.

A semelhanga entre os dois estudos, tedrico e experimental,
além de demonstrar confiabilidade do método computacional
empregado, indica a possibilidade de desenvolver abordagens
tedrico-experimentais para o estudo da espectroscopia dos
compostos organicos e/ou inorgdnicos, de maneira acessivel tanto
experimentalmente quanto computacionalmente, a fim de garantir a
abordagem de contetidos importantes da quimica organica, analitica,
inorganica e da fisico-quimica, de forma interativa com a interrelacao
de conhecimentos da quimica computacional, que tem sido pouco
explorada nos cursos de graduagdo em quimica.

Discutindo os contetidos abordados no experimento

A experimentacio no ensino de quimica, no geral, leva a trés tipos
basicos de resposta: a) a de aspecto epistemoldgico, a qual admite que a
experimentacdo serve para validar a teoria, revelando a visao tradicional
de ciéncias; b) a de aspecto cognitivo, a qual supdem que as atividades
experimentais podem simplificar o entendimento do assunto; c) e a de
aspecto moto-vocacional, a qual pressupde que as aulas praticas ajudam
a despertar o interesse e/ou curiosidade pelo estudo.

Mediante o exposto, diversos conteidos em diferentes dreas do
ensino de quimica foram abordados a partir do desenvolvimento
deste experimento, de modo a contribir com a melhoria do processo
de ensino e e da aprendizagem. Na quimica analitica: indicadores
acido-base e potencial hidrogenidnico; conhecimentos acerca
de técnicas e aparelhos analiticos, a exemplo espectrofometria
de absor¢do molecular (UV-Vis), para identificar a presenca do
croméforo em solucdo; e o uso do peagdmetro, na identificacio
precisa do pH das solugdes utilizadas. Na quimica organica:
equilibrio tautomérico, uma vez que a mudanca do pH do meio
interfere diretamente a estrutura majoritaria da curcumina em solugao;
formag@o do fon enolato; isomeria cis-trans, a partir da variagao de
conformagdes estruturais que a curcumina pode apresentar; grupos
organicos cromoforos; além de possibilitar a andlise de espectros de
absor¢ao molecular (UV-Vis) de composto orgdnico. Na quimica
inorganica: propriedades fotoquimicas de compostos croméforos,
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em meio neutro, acido e basico; absortividade molar; lei de Beer-
Lambert. Na fisico-quimica: rendimento quintico; cdlculos de
otimiza¢@o molecular; estudo das contribui¢des energéticas relativas
das formas de ressonancia do croméforo; andlise dos espectros de
absor¢do molecular (UV-Vis) das formas do croméforo em meio dcido
e basico para determinar se essa perda de planaridade e consequente
reducdo da deslocalizacdo de elétrons © na estrutura do composto
pode interferir na absorcdo e cores correspondentes a cada solugdo,
Gaussian 09, Gaussian 16, GaussView, Gamess ¢ WebMol.

Os conteddos citados sdo alguns exemplos da versatilidade
que o experimento proposto e desenvolvido apresentou, podendo
ser realizado individualmente pelas dreas especificas do ensino de
quimica. Contudo, a integralizagdo de tais dreas, a depender do
objetivo do professor, pode ser realizada fazendo uso do experimento
utilizando uma abordagem multi ou interdisciplinar. De toda forma,
o experimento € disposto ndo para encorajar a visdo de estudantes e
professores que entendem a experimentac¢do no ensino de quimica
de modo simplista como demonstracio empirica de teorias, mas para
exemplificar que a experimentacio € uma ferramenta multifacetada
e necessdria para o enriquecimento da aprendizagem nos cursos de
quimica.’*** Por outro lado, os resultados obtidos neste trabalho
demonstraram que com a utilizagdo de experimento no ensino de
quimica organica, foi observada uma maior aproximagao e interesse
dos estudantes pela disciplina, uma vez que se associou teoria e
prética, e estas com o cotidiano dos estudantes.

CONCLUSOES

O experimento proposto e desenvolvido além de ser utilizados
apenas materiais de facil acesso e baixo custo, ndo fez uso de
reagentes de alta toxicidade o que facilitou a limpeza e o descarte.
Apresentou de forma simples, a aplicacdo de um croméforo
natural, utilizado popularmente como tempero caseiro, como
indicador dcido-base e a comprovacio da sua eficiéncia, o qual é
responsdvel pela indica¢do. Ademais, pode ser realizado de forma a
correlacionar as diferentes areas da quimica ou de forma individual
pelas disciplinas, abordando dificuldades distintas a depender do
conteudo explorado.

A quimica computacional por sua vez se mostrou ser uma
ferramenta bastante Util para descrever propriedades quimicas
dos sistemas, uma vez que seu poder de predi¢do e elucidacdo de
fendmenos se tornam cada vez mais eficientes com o desenvolvimento
de computadores mais sofisticados e métodos mais exatos. A teoria do
funcional da densidade, mais especificamente o funcional B3LYP, o
modelo de solvatagdo implicita SMD e a metodologia TD-DFT para
célculos de espectros eletronicos apresentaram boa concordancia
com os dados experimentais nesse estudo e naqueles ja consolidados
na literatura. Por isso, a modelagem tedrica vinculada a pratica
experimental se apresenta como importante ferramenta no ensino de
graduag@o, pois possibilita a abordagem de conceitos das diversas
dreas da quimica através do uso de recursos da quimica conceitual,
pratica e computacional.

O experimento pode ser executado tanto em laboratérios como
demonstrado em salas de aula para uma abordagem sobre indicadores
acido-base, conceito de pH, inclusive como técnica para determinagao
de pK no ensino superior através de espectrofotometria de absor¢ao
molecular UV-visivel. Ao realizar o experimento de forma total ou
parcial, o estudante executa uma série de operagdes importantes na
quimica (tais como, extragdo, filtracio, medi¢ao de pH, espectroscopia
e interpretagdo dos resultados), as quais associadas ao conhecimento
recebido sobre propriedades dcido-base permitem sua compreensdo,
funcionando como um processo complementar no entendimento e
construc@o de conceitos.
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