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Resumo: Neste artigo foi analisado o emprego de diagramas de energia de orbitais em livros didaticos
de Quimica Geral, utilizados no ensino universitario brasileiro ao longo do século XX. Para isso, 16 livros
publicados entre 1950 e 2001 foram selecionados, e a semidtica peirceana foi utilizada como referencial
de analise para o entendimento sobre diagramas. A analise revelou que o uso de diagramas de energia de
orbitais ocorre em diferentes contextos de aplica¢do e com diferentes objetivos. Do ponto de vista da
semiotica, os significados dos signos que compdem os diagramas, e as regras que orientam sua constru-
¢d0 e operagio, sdo previamente convencionados, fornecendo, assim, bases minimas a respeito de como
interpreta-los. Todavia, aspectos mais sutis se afastam dessa base minima e podem acarretar interpre-
tacoes nio pretendidas por seus autores. Tais concepcOes alternativas podem ser superadas através de
compreensoes mais elaboradas sobre a natureza e o papel das representagdes no ensino, fundamentadas
na semio6tica Peirceana.
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Abstract: In this paper the use of orbital energy diagrams in General Chemistry textbooks used in Bra-
zilian universities throughout the twentieth century was analyzed. Sixteen textbooks published between
1950 and 2001 were selected. C. S. Peirce’s semiotics was chosen to analyze the use of energy diagrams in
the textbooks. The analysis revealed that the use of orbital energy diagrams occurs in different contexts
and with different goals. From a semiotic point of view, the meanings of the signs that make up the
diagrams and the rules guiding their construction and operation are previously agreed, thus providing
the foundations for their interpretation. However, more subtle aspects deviate from such foundations
and may result in interpretations that were unintended by the textbooks authors. Such misconceptions
may be overcome by means of more elaborate insights into the nature and the role of representations
in teaching, such as those arising from Peircean semiotics.
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Introdugao

O emprego de diagramas no Ensino de Ciéncias tem sido investigado nas tltimas déca-
das por uma diversidade de autores (BAKKER; HOFFMANN, 2005; CHITTLEBOROUGH;
TREAGUST, 2008; GARCIA; PERALES, 2006; KRAGTEN; ADMIRAAL; RIJLAARSDAM,
2013; LOMBARDI; CABALLERO, 2012; LOWE, 1987; SOLAZ-PORTOLES, 1 996)chemicals.
Em linhas gerais, tais autores compreendem que o papel dos diagramas ¢ evidenciar relagoes entre
conceitos, sendo, assim, ferramentas importantes para: tornar ideias abstratas mais concretas;
integrar informacoes e facilitar o acesso a elas; pensar sobre ideias cientificas e comunica-las.

Diagramas se caracterizam por sua natureza complementar a linguagem puramente
textual, de carater serial, isto é, na qual as ideias seguem umas as outras de maneira regular, limi-
tando a manipulacio espacial. A linguagem textual é a preferida pelos professores para apresentar
os conceitos e também como forma de registro avaliativo. Os diagramas, por sua vez, podem
fornecer uma alternativa mais flexfvel em relagio a linguagem textual, por facilitar a apreciagao
de relagdes nio aparentes nessa ultima (GARCiA; PERALES, 2006; LOWE, 1987, 1990).

Se, por um lado, os diagramas podem ser extremamente efetivos na comunicagao
de ideias cientificas aos estudantes, por outro, podem levar a dificuldades na aprendizagem e
mesmo a concepgoes alternativas sobre os conceitos cientificos. Tais dificuldades decorrem,
muitas vezes, do fato de que os estudantes ndo estdo suficientemente cientes das regras e
convencdes utilizadas, do proposito e das limitagdes de cada diagrama, de como o diagrama
incorpora as informagoes relacionadas ao dominio cientifico que representa, de qual a relagao
entre a representacdo e o representado (signo/objeto) exibida pelo diagrama, e de como o
diagrama se articula com representacSes de outra natureza que tém em vista 0 mesmo objeto
ou conjunto de objetos (CHITTLEBOROUGH; TREAGUST, 2008; GARCIA; PERALES,
2006; KRAGTEN; ADMIRAAL; RIJLAARSDAM, 2013; LOMBARDI; CABALLERO, 2012;
SOLAZ-PORTOLES, 1996)chemicals.

No Ensino de Quimica, um exemplo de tais representagdes pode ser dado pelos
diagramas de energia de orbitais, os quais sio utilizados no ambito do ensino das teorias quanticas
sobre a estrutura da matéria e ligagdo quimica. Nos referidos contextos, os diagramas ilustram
visualmente o principio de construgao (ou principio Aufban), que consiste em ir acrescentando
os elétrons um a um nos niveis de energia a fim de se obter a configuragio eletronica de atomos,
ions e moléculas. Embora se conceba, comumente, que o principio de construgao é um funda-
mento puramente tedrico para a interpretagao eletronica da tabela periédica, seu papel na teoria
de Bohr e nas teorias quanticas subsequentes foi o de integrar resultados empiricos as teorias
da época. Tais desdobramentos permitiram interpretar espectros atémicos e, posteriormente,
espectros moleculares no ambito da teoria dos orbitais moleculares, e também proporcionaram
o refinamento e a redefini¢dao de conceitos como os de molécula e valéncia (PARK, 2001).

Do ponto de vista epistemolégico, os diagramas de energia de orbitais podem ser
compreendidos como ferramentas de raciocinio, pelo fato de possibilitarem informagoes sobre
a ligacdo, energias e reatividade quimica. Por exemplo, a estabilidade de moléculas é uma das
informages mais comuns extraidas dos diagramas de energia, dos quais se pode inferir também
propriedades espectrais, geometrias moleculares e caminhos de reaciao. Ao destacar tais aspectos
por meios relativamente simples, os diagramas contemplam propriedades fisicas e quimicas
significativas da pratica quimica. Os diagramas eliminam a necessidade de calculos explicitos
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ao se basearem no ordenamento relativo das energias dos orbitais, permitindo racionalizar fatos
quimicos particulares e generaliza-los para outros casos (WOODY, 2000, 2004).

Apesar de seu amplo emprego, ndo se identificam, na pesquisa em Ensino de Quimica,
investigacdes em torno dos diagramas de energia de orbitais, sob um ponto de vista filosofico e,
principalmente, educacional. Assim, pretende-se avaliar o emprego de tais diagramas em livros
didaticos, tendo em vista que os livros sdo importantes na tomada de decisdes curriculares, na
definicao de contetdos de ensino e de atividades desenvolvidas pelo professor em sala de aula
(MATUS; BENARROCH; NAPPA, 2011).

A analise aqui proposta adotarad como referencial a sewidtica peirceana. Esta escolha é
motivada, principalmente, pela constatacdo de que as pesquisas sobre diagramas citadas até
aqui, em sua maioria, ndo empregam um referencial epistemoldgico explicito e robusto para as
suas consideracdes a respeito da natureza e papel dos diagramas no ensino. Entendemos que o
referencial escolhido pode abranger varias compreensoes elencadas pela literatura, conferindo-
lhes coeréncia e, também, aprofundando tais compreensodes a respeito dos diagramas. Além
disso, acrescenta-se que o referencial semidtico tem sido cada vez mais utilizado para investigar
as representacoes empregadas patra construir e comunicar o conhecimento quimico no ambito da
Quimica e do Ensino de Quimica (ARAUJO NETO, 2012; GOIS; GIORDAN, 2007; SOUZA,
2012, WARTHA; REZENDE, 2011, 2015).

Semiotica e a teoria geral dos signos

Questdes relativas a representagdo tém sido enriquecidas com abordagens provenien-
tes da Semidbtica. Neste trabalho, adotamos o referencial desenvolvido por Chatles S. Peirce
(1839-1914), um dos pioneiros das teorias semidticas modernas. Peirce concebeu a Semidtica
no contexto de um amplo sistema filoséfico, do qual iremos nos ater a somente uma parte: a
teoria geral dos signos.

O processo de construcdo de significados na semidtica peirceana envolve sempre
trés componentes: objeto, signo e interpretante. O objeto pode ser classificado em objeto imediato e
objeto dinamico: o primeiro é representado pelo signo, o que resulta, por consequéncia, em uma
representacdo incompleta e somente de certos aspectos do objeto; o segundo é o objeto em
sua totalidade, o qual, por sua propria natureza, o signo nio pode exprimir, ou seria idéntico
ao préprio objeto, e ndo sua representacio (PEIRCE, 1972). No ambito de investigacGes da
Natureza, o objeto dindmico pode ser considerado como a realidade em toda a sua comple-
xidade, de maneira que a conhecemos apenas por meio de manifestacdes de suas qualidades,
as quais constituem os objetos imediatos para o cientista SOUZA, 2012). Peirce (1972, p. 95)
ainda esclarece que o objeto pode ser “perceptivel, apenas imaginavel ou mesmo insuscetivel
de ser imaginado em um determinado sentido”.

Por sua vez, o signo é aquilo que esta no lugar de um objeto ou varios objetos, sendo
o veiculo para comunicar a2 mente algo do exterior e transmitir significados (SANTAELLA,
1994, 2008). E pelo signo e por meio dele que conhecemos algo, a ponto de Peirce (1972, p. 143)
sustentar que “todo nosso pensamento e conhecimento se da por meio de signos”. O signo s6
pode representar o objeto de certo modo e numa certa capacidade. A incompletude do signo,
que representa apenas alguns aspectos do objeto dinamico, implica que ele sempre estd em falta
com esse objeto. Essa deficiéncia do signo gera, como consequéncia, a muatua complementaridade
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dos signos. Tendo em vista um mesmo objeto ou fend6meno, podemos representa-lo através de
diversos signos, cada qual privilegiando certos aspectos em detrimento de outros.

Finalmente, o signo da origem (ou pode dar origem) a um interpretante, sendo que este
termo nao deve ser confundido com o intérprete do signo, mas se refere ao processo relacional
que se gera na mente do intérprete (SANTAELLA, 2008). O interpretante pode ser entendido
ndo somente como um pensamento, “mas uma a¢do ou uma experiéncia”’, ou mesmo “mera
qualidade de sentimento” (PEIRCE, 1972, p. 142). Como esclarece Peirce (1972), o interpretante
¢ criado pelo signo, mas também ¢, de modo mediado e relativo, criado pelo objeto do signo. O
signo atua como mediador entre objeto e interpretante, estabelecendo-se uma relagio triadica
entre esses elementos. O processo de significacdo (semiose) é de natureza ininterrupta, pois,
como a completude do signo ¢ inatingivel, a natureza dos interpretantes serd semptre provisiria.
Cada interpretante gerado serd um novo signo e, portanto, capaz de gerar outros interpretan-
tes, evidenciando que a semiose, uma vez iniciada na mente do intérprete, pode prosseguir
indefinidamente.

A classificagdo dos signos: icones, indices e simbolos

Como destaca Queiroz (2007), a classificacao dos signos foi aprimorada durante toda
a vida de Peirce, e permanece até hoje em processo de reelaboragio por semioticistas e pes-
quisadores de areas afins. Neste trabalho, nos deteremos na classificacdo proposta por Peirce
(1972) conforme a relagdo do signo com o objeto, podendo assim colocar em discussdo o
estatuto ontolégico do objeto representado pelo signo, bem como o alcance epistemolégico
dessa relagio. Tal classificagdo resulta em trés categorias: icone, indice e sibolo.

Os icones representam por similaridade com o seu objeto e podem ser classificados
em imagem, diagrama e metafora. A imagem representa por similaridade no nivel da aparéncia;
o diagrama, por similaridade no nivel das relagies; e a metafora, por similaridade no nfvel do
significado (SANTAELLA; NOTH, 2008). A capacidade referencial de um icone reside em poder
ter alguma semelhanca com as qualidades do seu objeto. Essa potencialidade, expressa pelo
poder ter, revela um grau de ambiguidade do icone, pois sua referencialidade se apresenta como
uma sugestdo SANTAELLA, 2010). Portanto, nao hd uma conexao existencial obrigatéria entre
icone e objeto: um icone ainda seria significativo mesmo que seu objeto ndo existisse em um
sentido concreto (PEIRCE, 1972). Os diagramas, em particular, serdo abordados com mais
detalhes na proxima secio.

A segunda classe de signo, o indice, apresenta uma relagio de existéncia ou de correspon-
déncia de fato com o seu objeto, de maneira a chamar a atencdo do intérprete, visando alertd-lo
e conduzi-lo diretamente ao seu objeto (SANTAELLA, 2008). Signos de natureza indicial se
caracterizam por se referirem a individuais ou singulares; e sdo inequivocos quanto ao objeto
que eles apontam (PEIRCE, 1972). Uma fotografia constitui um exemplo de indice. Sua cone-
x40 com o objeto é de natureza existencial: a conexdo de fato entre signo e objeto ocorre pela
interacdo da luz refletida pelo objeto com a pelicula sensivel (o filme fotografico), conduzindo ao
registro, sob certos aspectos, do objeto. Caso ndo houvesse uma conexao fisica, o signo perderia
sua natureza indicial, o que implica que seu objeto é necessariamente um existente concreto.

A terceira categoria de signo, o simbolo, é entendido como “um signo cuja virtude esta
na generalidade da lei, regra, habito ou convencio de que ele é portador e a fun¢do como signo
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dependera precisamente dessa lei ou regra que determinara seu interpretante” (SANTAELLA,
2008, p. 132). Nesse sentido, o simbolo constitui sua natureza por meio de uma conexao com
o interpretante que deve estar previamente estabelecida no intérprete, seja como uma lei, regra
ou habito (PEIRCE, 1972; SANTAELLA, 1994). As palavras de um sistema linguistico sdo
exemplos de simbolos, pois se relacionam com seus objetos simbolicamente através de con-
vengdes sociais, culturais e historicas recebidas a priori pelos intérpretes, isto €, as palavras s6
se tornam signos simbolicos quando os intérpretes sdo levados pelas convengdes ou habitos a
interpretar de certo modo seus significados.

Por fim, ¢é preciso ressaltar que um signo “vem sempre com misturas de caracteres
iconicos, indiciais e simbolicos. Nenhum signo atual aparece em estado puro” (SANTAELLA,
2008, p. 27). Isso nio torna menos util a classificacdo apresentada para os signos, pois é possivel
inferir que um ou outro cardtet, isto ¢, iconico, indicial ou simbdlico, seja predominante em
determinado signo por meio da comparagio entre os signos investigados.

Diagramas: signos que representam relagées

Na semidtica peirceana, diagramas sdo considerados importantes nao apenas como
meio de representar, mas, fundamentalmente, meios de pensar, compreender e raciocinar
(BAKKER; HOFFMANN, 2005). Eles representam seus objetos através da similaridade nas
relagoes, o que faz deles icones. A natureza iconica dos diagramas deve ser compreendida para
além da compreensio trivial de um icone como signo que se refere ao seun objeto por virtude de simila-
ridade, mas também por sua operacionalidade: por meio da observagao ou manipula¢io direta do
diagrama, outras caracteristicas a respeito do objeto podem ser descobertas, as quais ndo foram
necessarias para determinar a sua construgio. E justamente essa propriedade de possibilitar
aprendizado adicional que distingue os icones dos signos simbélicos e indiciais puros (STJER-
NFELT, 2000). Nesse contexto, deixamos de considerar simples qualidades, cores, formas, etc.
do objeto (compreensdo ampla de {cone) e passamos a considerar as relacOes entre as partes
do objeto (diagramas como icones operacionais).

Todavia, para se constituir como um diagrama, um signo necessita, também, estabelecer
previamente tanto as convengoes envolvidas em sua construcdo quanto suas regras de operacao,
uma manifestacio tipicamente sizbdlica. Isso implica na determinacio de seu interpretante, que
explicita previamente como o signo e seus elementos devem ser interpretados. Assim, conforme
a particularidade das convengoes e regras envolvidas, modos muitos diferentes de interpretagiao
sa0 possiveis para os diagramas. O que se observa, entdo, ¢ a dupla determinacdo dos diagra-
mas: iconica e simbdlica (STJERNFELT, 2000). Essa compreensio nao exclui a possibilidade
da incorporagao de aspectos indiciais aos diagramas, mas enfatiza seus aspectos essenciais.

Para exemplificar tais consideragdes, podemos mencionar os mapas, diagramas que
sdo representacOes visuais de regiGes geograficas. Os mapas sdo construidos tendo em vista
um conjunto de convencdes e regras de operagio: cores, nimeros e outros simbolos possuem
significados particulares, que sdo explicitados por meio de legendas descritivas; assim como
a escala do mapa, que baliza as consideracdes a serem feitas, sendo, em alguma medida, uma
regra para operar sobre o mapa. Embora proporcionem uma série de informagdes iniciais aos
leitores, os mapas nao explicitam todas as informacdes passiveis de serem extraidas, de modo
que a partir deles podemos encontrar uma rota entre duas localidades ou reconhecer a forma das
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paisagens, por exemplo. Ou seja, o diagrama nos revela informag¢des que ndo foram necessarias
para sua construciao. Naturalmente, diferentes mapas podem nos trazer diferentes informagdes,
conforme as caracteristicas que definem a intencdo de cada um.

Tendo delineado a semidtica peirceana como referencial, detalharemos os critérios de
selecio, sistematizacio e analise dos diagramas de orbitais em livros didaticos de quimica geral,
conforme a metodologia descrita a seguir.

Metodologia

A selecdo dos livros de Quimica Geral utilizados ao longo do século XX no ensino
universitario brasileiro se baseou no trabalho de Souza e Porto (2012). Esses autores adotaram
como critério de selecdo a presenca simultanea nas seguintes bases de dados: os catalogos das
bibliotecas da Universidade de Sao Paulo (USP), da Universidade Federal do Rio de Janeiro
(UFR)), e do si#e Estante Virtual, acervo que retne sebos de todo o Brasil. As duas Universidades
foram escolhidas por serem pioneiras no ensino universitario de Quimica no Brasil, enquan-
to que a presenca em sebos é um indicio da difusdo das obras no pafs. Com esses critérios,
se chegou a uma relacdo de 31 livros didaticos de Quimica Geral. Desse total, selecionamos
apenas os livros que discutem o conceito de orbital, observando que isso ocorreu a partir de
1950 — resultando entdo em uma amostra de 16 livros que foi investigada. Na discussdo que
se segue, foram utilizadas letras maidsculas, em negtito, para identificar cada um dos livros. A
correspondéncia entre esse codigo e os respectivos livros é apresentada no Anexo A.

No que diz respeito a sistematiza¢do e analise dos dados, esta investigacdo se caracte-
riza por ser de natureza qualitativa, em que os referenciais apresentados até aqui proporcionam
critérios para selecionar, organizar e interpretar aspectos relevantes a respeito dos diagramas de
energia de orbitais presentes nos livros escolhidos (BOGDAN; BIKLEN, 1994).

Embora nosso interesse resida nos diagramas de energia de orbitais, empreendemos,
inicialmente, uma caracterizagdo das obras através da leitura de seus capitulos de apresentacio
e prefacios, com o intuito de identificar o publico ao qual o livro se destina, objetivos didati-
co-pedagdbgicos e outras informacgdes que pudessem influenciar diretamente ou indiretamente
na forma de apresentacdo dos diagramas de energia. O reconhecimento de tais informagoes
permite compreender, em termos mais amplos, o emprego dado pelos livros didaticos aos
diagramas de energia.

Ainda sob uma perspectiva panoramica, efetuamos uma leitura rapida de toda a extensao
da obra para identificar em quais capitulos os diagramas de energia sdo introduzidos, explicados
e utilizados. Ap6s isso, nossa analise se deteve, principalmente, nos capitulos em que eles sao
introduzidos e explicados pela primeira vez, pois em tais contextos era possivel observar maior
riqueza de detalhes. Ainda assim, sempre que se mostrou necessatio, recorremos a capitulos
posteriores para complementar nossas consideragoes.

Num segundo momento, buscamos caracterizar como os diagramas de energia de ot-
bitais sao apresentados pelos livros, em especial, tendo vista os seguintes critérios: importincia
atribuida a eles; abordagem adotada; em quais contextos sio utilizados e de que forma. Em
paralelo a caracterizacio, realizamos analises dos diagramas de acordo com a compreensio peir-
ceana, fundamentada na classificacdo dos signos em simbolo, icone e indice. Quando pertinentes,
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compreensdes mais amplas sobre os signos, em especial, a trfade objeto-signo-interpretante,
também foram incorporadas as analises.

Resultados e Discussao
Uma visdao geral dos diagramas de energia

Os diagramas de energia de orbitais foram observados em 13 dos 16 livros que discutem
o conceito de orbital selecionados nesta investigacio, ndo sendo exibidos apenas nos livros J,
M e O. Os diagramas sdo introduzidos e discutidos pela primeira vez em capitulos destinados a estrutura
da matéria, em especial na apresentacdo mecanico-quantica do atomo. Os diagramas aparecem
novamente nos capitulos sobre a /ligagio guimica — em especial, no ambito da hibridizacdo de or-
bitais, e na teoria de orbitais moleculares, em que os diagramas de energia de espécies atomicas
subsidiam a constru¢ao dos diagramas de orbitais moleculares. Nesse contexto, os diagramas
de energia nio recebem consideragdes tio aprofundadas como em capitulos iniciais, mas seu
emprego subsidia uma série de explica¢des, como veremos mais adiante.

A abordagem adotada pelos livros para os diagramas de energia ¢ essencialmente
qualitativa, nio se especificando, por exemplo: os valores numéricos das energias; sua ordem
de grandeza; que os niveis sio convencionalmente considerados menores que zero (valores
negativos de energia) quando n < . O objetivo principal dos diagramas ¢é apresentar o orde-
namento relativo ou qualitativo dos niveis de energia dos orbitais, tendo como referéncia um
eixo vertical que aponta em dire¢io ao aumento de energia.

A natureza qualitativa dos diagramas pode ser interpretada dentro de um contexto mais
amplo, fruto da abordagem adotada nos livros didaticos para a mecanica quantica e também
tendo em vista o publico ao qual se dirigiam. Quase a totalidade dos livros (15 de 16 obras) es-
clarece em seus prefacios que as obras sdo dirigidas a cursos introdutérios de Quimica, voltados
a estudantes de Quimica ou areas correlatas, ingressantes no primeiro ano do curso universitario.
Desse grupo, apenas o livro F exige conhecimentos anteriores em calculo diferencial e integral
dos estudantes. A nio exigéncia de conhecimento prévio sobre célculo diferencial e integral
nos demais livros resulta na adogio de uma abordagem gualitativa para a mecanica quantica e,
em consequéncia, também para os diagramas de energia. Mesmo no tnico livro que exige tais
conhecimentos, a abordagem nio se distingue substancialmente daquela encontrada nos demais.

Assim, os livros podem apresentar algumas equagdes matematicas da mecanica quantica,
mas ndo aprofundam o formalismo matematico no sentido de explicitar como obté-las, operar
com elas e emprega-las em explicagdes. O emprego dos diagramas de energia tem como um
dos seus objetivos eliminar a necessidade de calculos explicitos, amparando-se no fato que tais
representagdes requerem, como veremos mais adiante, o estabelecimento de um conjunto de
convencdes e regras para a sua manipulacdo que sao mais simples se comparadas as equagdes
matematicas. Além disso, as equagdes matematicas primam pelo rigor quantitativo — isto é, seu
uso visa obter dados passiveis de serem comparados, por exemplo, com dados experimentais;
enquanto o uso de diagramas objetiva explicitar relacdes de cunho qualitativo, em especial, as
diferencas de energia entre os orbitais.
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Estabelecendo convengdes e regras para os diagramas

O que se verifica nos livros de Quimica Geral é o estabelecimento de convengoes e
regras de operacdo minimas em torno dos diagramas de energia, o que ¢ feito antes da apresen-
tacao dos diagramas, ocorrendo, primeiramente, no ambito da discussdo dos nimeros quanticos.

Em geral, os livros analisados introduzem primeiro o que podemos denominar de
configuracgio eletronica parcial do atomo ou fon, fundamentada somente nos dois primeiros
nimeros quanticos: n (numero quantico principal) e £ (nimero quantico do momento angular).
Essa configuracio eletronica é expressa por trés elementos: um nimero natural, que varia 1 a 9,
referente ao numero quantico principal # que designa o nivel de energia (quanto maior o valor
de 7, maior a energia); seguido por uma letra, comumente s, p, d ou f, que designa um subnivel
de energia do nivel principal 7 e que se refere a0 numero quantico de momento angular {; e,
por fim, um nimero sobrescrito a essa letra, o qual expressa o numero de elétrons presentes
no subnivel. Essa configuracdo nio explicita a disposi¢ao dos elétrons de acordo com nimero
quantico magnético m, e também ndo evidencia se os elétrons estio emparelhados ou desem-
parelhados, o que € caractetizado pelo nimero quantico de spin m..

Com o intuito de contemplar os numeros quanticos m e m, uma parcela dos livros
didaticos (7 de 13 obras que apresentam os diagramas de energia) recorrem ao que chamam
simplesmente de diagramas de orbitais (Figura 1a). A importancia de tais diagramas ¢ justificada
pelos livros de Quimica Geral, ainda que nio explicitamente em todos os casos, pelo fato de
ilustrarem o arranjo dos elétrons nos atomos e fons, principalmente os de maior energia, os
elétrons de valéncia. Estes sdo de suma importancia na formacio da ligacao quimica, discutida
posteriormente pelos livros.

Figura 1. Exemplos de diagramas de orbitais (a) e de energia (b) em livros de Quimica Geral
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Fontes: (a) Brady e Humiston (1986); (b) Brown, Lemay Jr. e Bursten (1999).

Os elementos que constituem os signos “diagramas de orbitais” sio convencionados
de forma semelhante ao que ¢ feito para os diagramas de energia. Em geral, se observa uma
simples descri¢do dos signos, como no exemplo a seguir:
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Como geralmente interessa apenas o nimero de orbitais de uma subcamada,
¢ conveniente representa-los por traco e indicar sua popula¢io por flechas
com direcoes contratias, para mostrar os dois possiveis spins (Sec¢io 3.11).
[...] Cada par de flechas representa um par eletrénico que ocupa aquele ot-
bital particular; uma flecha isolada representa um elétron nao-emparelhado
em um orbital. (SIENKO; PLANE, 1977, p. 416).

A partir dos exemplos, podemos avaliar que as convengdes comunicam previamente
ao leitor os significados dos signos empregados na sua construcdo. Esses sighos — como no
caso das setas que tomam lugar dos elétrons, ou das linhas horizontais que tomam lugar dos
orbitais — néo se associam aos seus objetos por similaridade na aparéncia, mas por convengio.
No dmbito dos livros investigados, todos convencionam o significado dos signos que compoem
os diagramas, caracterizando sua manifestacdo simbdlica. A associacdo simbolica entre signo e
objeto permite que o tipo de simbolo empregado possa ser diferente, desde que seja estabe-
lecido previamente o significado do simbolo utilizado. De fato, embora as linhas horizontais
ou quadrados sejam utilizados pela maioria dos livros investigados, é possivel constatar outros
simbolos que tomam o lugar do orbital, como, por exemplo, parénteses e circunferéncias. Ndo
comunicar previamente o significado de um signo simbdlico, bem como qual é sua relagio
com o objeto, que nesse caso 7do esti no nivel de similaridade na aparéncia, pode resultar em
compreensdes nao pretendidas para o signo.

As obras ainda apresentam regras de operagio sobre os diagramas, como a regra de
Hund (os orbitais de mesma energia devem ser, primeiramente, semi-preenchidos, e somente
entdo totalmente preenchidos) e o principio de exclusio de Pauli (ndo mais que dois elétrons,
com spins opostos, podem ocupar um mesmo orbital). Tais regras se caracterizam como subsi-
dios para guiar a operacgdo sobre os diagramas, pois o preenchimento de um orbital, por exem-
plo, com dois elétrons de mesmo spin, embora possivel graficamente, estaria em discordancia
com os conhecimentos tedricos e experimentais. Ainda que estas regras ndo sejam de mesma
natureza que as convengles discutidas anteriormente, elas também devem ser previamente
comunicadas aos estudantes.

Finalmente, os diagramas de energia sdo introduzidos e incluem muitos dos elementos
representacionais contidos nos diagramas de orbitais. Entretanto, enquanto nestes ltimos os
diferentes orbitais sdo dispostos em paralelo, sem evidenciar que se referem a diferentes niveis
de energia (Figura la), nos diagramas de energia ha distingdo entre os niveis de energia por
meio de sua disposi¢do conforme um eixo vertical, o qual aponta o sentido em que a energia
aumenta (Figura 1b). Apesar disso, ao serem introduzidos os diagramas de energia, nio ocorre,
em geral, a explicitacdo do significado do eixo de energia, um signo nio presente nos diagramas
de orbitais, assim como da disposi¢ao dos orbitais na vertical, conforme suas diferentes energias.
HEsses novos elementos signicos sdo considerados autoevidentes quanto aos seus significados
nos livros analisados.

Como destacado na introdugio deste artigo, os diagramas de energia foram pensados
e empregados inicialmente para ilustrar o principio de construcdo (ou principio Aufbasn). Desse
modo, seria razoavel esperar que os diagramas de energia fossem utilizados amplamente pelos
livros tendo em vista esse fim. Contudo, poucos sio os livros (A, D, K e L) que o fazem: a
maioria (B, C, E, F, G, H, I, N e P) se restringe, inicialmente, a ilustrar os diferentes niveis de
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energia dos orbitais, sem representar os elétrons como setas. Como visto, o papel de ilustrar
o principio de construcio ¢ assumido pelos diagramas de orbitais, em geral apresentados antes
dos diagramas de energia.

De acordo com a perspectiva semiética da mutua complementaridade dos signos,
ainda que haja um conjunto de aspectos em comum numa gama de representagdes, 0s poucos
aspectos que distinguem uma representa¢ao da outra fazem com que cada uma delas tenha,
preferencialmente, um emprego particular. Assim, os livros recorrem a representagao que fornece
mais facilmente a informacao particular que lhes interessa comunicar: no caso da ilustracdo do
principio de construgio, isso € feito por meio dos diagramas de orbitais que, diferentemente
dos diagramas de energia, nao recorrem a um eixo vertical de energia e nao dispGem os orbitais
de acordo com suas energias. No particular momento em que os autores dos livros estdo inte-
ressados apenas na introdu¢io do modelo mecanico-quantico para os atomos, os diagramas de
orbitais sdo utilizados, visto ser seu objetivo fornecer o estado eletronico de atomos ou fons.
Em capitulos posteriores dos livros, como veremos mais adiante, os diagramas de energia sao
efetivamente empregados, em especial nos capitulos sobre a ligagdo quimica (Figura 2), tendo
em vista o interesse em salientar as diferentes energias dos orbitais. Diante disso, deve-se tor-
nar explicito no ensino que nio se trata de “melhores” ou “piores” representacOes, mas que a
adequacido de cada uma depende do objetivo pretendido, e que as representacoes podem ser
mutuamente complementares e proporcionar diferentes informagoes, cada qual a sua maneira,
a respeito do objeto em estudo.

As relagdes e operacionalidade dos diagramas

Na secdo anterior discutimos, principalmente, a manifestacao simbolica dos diagramas,
caracterizada por suas convencdes e regras de operacio. Porém, os diagramas se manifestam
também como icones que representam relagoes. Nos diagramas de orbitais, prioriza-se a re-
presentacdo da relacio entre o orbital e o elétron, em que o primeiro é representado por uma
linha horizontal ou retangulo, enquanto o segundo ¢é representado por uma seta. Tal relagdo
¢ articulada com o intuito de representar a configuracio eletronica de atomos e fons. Por sua
vez, nos diagramas de energia, ¢ estabelecida uma nova relacio, a saber, de como se d4 o orde-
namento de energia entre esses diferentes orbitais. Introduz-se, aqui, uma nova qualidade para
estabelecer essa relagdo: a energia associada a cada orbital que compde o 4tomo.

Embora tenha sido previamente comunicado aos estudantes que o nimero quantico
principal 7 indica as energias dos orbitais, os diferentes subniveis de um mesmo nivel podem ter
diferentes energias, as quais nao sio representadas nos diagramas de orbitais. Nesse sentido, os
diagramas de energia explicitam as energias dos subniveis de um nivel particular e, principalmente,
como se da a relagdo (ordenamento) dessas energias com os demais niveis e subniveis. Além
dos signos linhas e setas, acrescenta-se um novo signo: um eixo vertical, geralmente encimado
por uma seta, que aponta o sentido crescente da energia e que estabelece sua relagdo com a
representacdo dos orbitais na forma de quadrados ou linhas horizontais. As linhas horizontais,
ao estabelecerem sua relagdo com o eixo vertical de energia crescente, sugerem valores deter-
minados para as energias dos subniveis, ou seja, sua quantizagio.

Como destacam Bakker ¢ Hoffmann (2005), apoiados na semibtica peirceana, con-
ceitos abstratos ou gerais, como a ideia de uma energia associada aos orbitais, implicam que
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s6 podemos nos referir a eles por meio de signos e, por consequéncia, precisamos de signos
para pensar sobre eles. Nesse caso, os objetos dos quais as representagdes tomam o lugar nao
necessitam de existéncia concreta, ¢ podem ser apenas imaginaveis (hipotéticos). Assim, um
conceito abstrato, tal como a energia, torna-se “visivel” nos signos e nos usos dados a eles.
Quando direcionamos tais considera¢oes aos diagramas de energia, observamos que nio ¢ um
unico elemento signico que representa a energia, por exemplo, a consideragio apenas de uma
linha horizontal, mas o conjunto deles, a saber, a disposicao das linhas horizontais balizadas
por um eixo vertical. E esse conjunto que nos informa as diferentes energias dos orbitais ou,
mais precisamente, as energias relativas entre eles.

Os diagramas de energia, dada sua manifestacdo icOnica, caracterizam-se também por
sua gperacionalidade nos livros investigados, pela qual seu emprego ou manipulacio nos revelam
novas informacoes, as quais nao sdo dadas por suas convencdes e regras de operagio. Os pro-
prios diagramas de orbitais, antes dos diagramas de energia, estabelecem convencdes e regras de
opera¢gdes minimas que permitem determinar, para cada atomo ou fon, seu arranjo de elétrons,
possibilitando inferir sua reatividade quimica. Tais informagoes nao sao dadas a priori pelos dia-
gramas, mas, a0 CONtrario, sao possiveis a posteriori, por meio de sua manipula¢io, tendo em vista
um atomo ou fon especificos e seus elétrons correspondentes. Para além do que se apresenta
no diagrama, em termos da distribuicio dos elétrons, diferentes inferéncias podem ser feitas,
por exemplo, a respeito da reatividade do referido atomo ou fon, gerando informagdes que nao
estdo explicitas no diagrama. Tais inferéncias sao possiveis a partir do que se conhece expeti-
mentalmente em relacdo a reatividade de atomos ou fons com distribuicio eletronica semelhante
ou idéntica. Por exemplo, pode-se identificar, ao fim da distribuicdo eletronica para uma dada
espécie quimica, que seus orbitais de maior energia estdao totalmente ocupados. Nesse caso, a
inferéncia decorreria do que se observa a respeito da reatividade de outras espécies quimicas
que também possuem orbitais de maior energia totalmente preenchidos.

Ainda que tais consideracGes a respeito dos diagramas de orbitais sejam aplicaveis
também aos diagramas de energia, a operacionalidade destes s6 é observada no ambito dos
capitulos sobre ligacdo quimica. Nesses capitulos, a manipulacdo dos diagramas de energia é
central para o entendimento da hibridizacdo dos orbitais, indicando que os orbitais hibridos
formados possuem energias médias em relagdo aos orbitais que lhes deram origem, bem como
destacando o arranjo dos elétrons resultante. Ao apresentar a teoria de orbitais moleculares
(TOM), os diagramas de energia de espécies atdmicas sao a base para a construcio dos diagra-
mas de orbitais moleculares, permitindo identificar os novos arranjos eletronicos e as novas
ordenacoes relativas dos orbitais moleculares. Além disso, podemos observar, nos livros dida-
ticos, a operacio sobre os diagramas de energia no sentido de identificar a transi¢do eletronica
entre diferentes orbitais, revelando qual elétron e quais orbitais estdo envolvidos. Em cada um
destes casos, informagdes particulares s3o proporcionadas pelos diagramas de energias, cada
qual podendo ser apresentado com diferentes propésitos. A Figura 2 traz exemplos desses
diferentes empregos dos diagramas de energia.

Essa diversidade de informagoes que podem ser reveladas pelos diagramas de energia
corrobora a ideia de que sdo ferramentas de raciocinio, fornecendo informagdes sobre a energia, a
reatividade e a ligacio quimica (WOODY, 2000). Para se chegar a tais informagoes, ha a necessi-
dade de se construir os raciocinios que nos conduzem a elas. O raciocinio é realizado mediante a
operacao sobre os diagramas e na analise em torno do que se obtém apds a operacao. A analise
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vai além do diagrama, na medida em que recorre a conhecimentos tedricos e experimentais para
realizar inferéncias. As informagoes obtidas a partir dos diagramas no sio autoevidentes, mas
sao inferidas, de maneira que o emprego pleno dos diagramas requer a explicitagdo do que se
pode fazer com eles: quais informagdes sdao passiveis de ser extraidas; em quais contextos as
informagoes sdo pertinentes e em quais elas ndo sdo; como extrair essas informacdes; etc. Os
livros de Quimica Geral procuram mostrar essas possibilidades através da ap/icagio dos diagramas
de energia em diferentes contextos. Todavia, esse uso predominantemente ticito dos diagramas
pode ocultar aspectos importantes que nao sao esclarecidos somente pela sua aplicacao. Mais
adiante, exemplificamos isso ao abordar as representacdes de orbitais vazios e orbitais cheios.

Figura 2. Diferentes empregos para os diagramas de energia
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(a) explicar a formagio da ligagdo quimica no ambito da TOM; (b) explicar a transicio eletronica; (c) explicar a
hibridiza¢io dos otbitais.

Fontes: (a) Slabaugh e Parsons (1977); (b) Atkins e Jones (2001); (c) Kotz e Treichel Jr. (1998).

Podemos observar, ainda, que os diagramas de energia nos livros de Quimica Geral se
manifestam, em determinados contextos, como indices, em especial nas representacoes refe-
rentes as transi¢oes eletronicas (Figura 2b). Metade dos livros investigados (A, C, E, F, H, L,
M e N) utilizam os diagramas com essa finalidade em seus dltimos capitulos, em particular, no
ambito da discussdo dos metais de transi¢ao, com o intuito de explicar a diversidade de cores
que seus compostos podem exibir. Notadamente, a discussao desse topico ndo estd entre 0s
objetivos centrais dos livros de Quimica Geral. Em cursos de graduacido em Quimica e areas
correlatas, bem como na pratica quimica, os diagramas de energia sio amplamente empregados
no contexto das espectroscopias eletronicas (ultravioleta e visivel). Destaca-se que a utilizagdo
dos diagramas para identificar a transicao eletronica também ocorre na explicagao da hibridizacao
de orbitais, embora nio seja o principal objetivo nesse contexto. No caso da representagiao da
transicao eletronica, tal como a da Figura 2b, esta tem o objetivo de explicar um processo, 0s
efeitos de um evento de natureza factual, pois 7ndica que o elétron (objeto), ao absorver energia
na forma de um féton, “salta” de um orbital de menor energia para um de maior energia. A
seta que parte do orbital de menor energia e aponta para o de maior energia, na Figura 2b, tem
essa funcao indicial.
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A equivaléncia ontolégica entre orbitais vazios e orbitais cheios

A caracteristica dos diagramas de representar relagdes entre as partes do objeto (ou
objetos) pode provocar ideias (interpretantes) nio desejadas, quando ndo esclarecemos suficien-
temente os significados dos signos empregados e das relagdes representadas. Ao observarmos as
Figuras 1 e 2, notamos a sugestio de duas ontologias distintas ou, em outros termos, a sugestao
da existéncia de dois objetos aparentemente diferentes, dos quais as representagdes tomam lugar:
o orbital, representado por um quadrado ou linha horizontal, e o elétron, representado por
uma seta. Nesse contexto, os diagramas sugerem ao leitor a concepcio de que orbitais vazios,
representagdes sem o acréscimo de setas, sdo entidades preexistentes e, por consequéncia, reais.

Além disso, podemos observar o emprego corriqueiro e nao problematico de orbitais
vazios em diversos contextos nos quais se corrobora sua igualdade ontolégica com os orbitais
preenchidos. Ogilvie (1990) destaca que, na Quimica e em seu ensino, uma diversidade de feno-
menos fisicos e quimicos tem sido explicada por meio de orbitais vazios, como, por exemplo, a
estabilidade de compostos de transicao em termos da doacdo-n ou da retrodoac¢do em orbitais d.

De maneira geral, poucos dos livros analisados (E, F e N) apresentam esclarecimentos
quanto ao significado das representaces dos orbitais vazios, e qual sua relacdo tanto com os
orbitais preenchidos quanto com os elétrons. Conforme ja mencionamos, em termos semioti-
cos, um mesmo objeto pode ser representado por diferentes signos, assim como uma mesma
representacdo pode se referir a diferentes objetos. Além disso, os objetos podem ser somente
imaginaveis (hipotéticos). Contudo, na auséncia de esclarecimentos sobre o significado de certas
representagdes, bem como sobre possiveis relacdes entre elas, é natural considerar que signos
distintos se referem a objetos distintos. Ou seja, se os orbitais sdo representados por linhas
horizontais ou quadrados, e os elétrons sdao representados por setas, havera uma tendéncia a
considera-los como entidades distintas. Dai, a naturalizacio, isto é, o emprego nio problema-
tico, do conceito de orbital vazio se consolida, associado a concepg¢io de que o orbital ¢ uma
entidade independente do elétron.

Essa questio se torna ainda mais complexa quando se observa que o objetivo dos livros
de Quimica Geral, a0 representar simbolicamente o orbital nos diagramas de energia, é salientar
que, para cada orbital, ha uma energia associada. Dessa maneira, as representagdes simbdlicas
de orbitais vazios sugerem também a existéncia de nfveis de energia que sdo independentes
do elétron. Diante disso, ¢ importante esclarecer aos estudantes que, a partir de um mesmo
objeto, por exemplo, o elétron, suas qualidades podem dar lugar a diferentes representacoes e
serem articuladas entre si com uma dada finalidade. Nesse caso, o orbital visa destacar o compor-
tamento espacial do elétron, ao qual se associa uma energia especifica; e, ainda, orbitais vazios sao
representagdes que tomam lugar de estados potenciais do elétron, tendo em vista que signos nio
precisam se referir a existentes concretos, mas podem ser empregados para podermos pensar
em possibilidades que se atualizam em certas condi¢des.

Conclusées e implicagdes

Os livros de Quimica Geral do século XX investigados podem ser considerados repre-
sentativos das compreensdes partilhadas entre os quimicos a respeito dos diagramas de energia,
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tendo sido divulgadas para diversas geracdes de quimicos e professores de Quimica brasileiros.
Ainda que as obras investigadas tenham sido publicadas no século passado, os aspectos aqui
apontados se revelam atuais, e podem fornecer reflexdes quanto ao papel dos livros didaticos
de Quimica Geral utilizados na atualidade, no que se refere a compreensio dos diagramas de
energia por parte dos estudantes. Podem, também, proporcionar subsidios para a elaboragio
de estratégias para o ensino dos diagramas de energia, considerando sua importincia, poten-
cialidades e possiveis dificuldades inerentes ao seu emprego.

E possivel concluir que as obras investigadas fornecem uma base minima de informa-
¢Oes a respeito de como interpretar os diagramas: as convengoes e regras de operagio sobre os
diagramas sdo (a0 menos em parte) explicitadas aos estudantes, e seu propésito € indicado e
reforcado implicitamente através de sua aplicagio.

Apesar disso, outros aspectos sio pouco discutidos ou mesmo negligenciados pelos
livros: as limita¢des dos diagramas ndo sao apontadas aos estudantes, pois nao se destaca que os
diagramas visam representar um aspecto do objeto e, por consequéncia, fornecem informagoes
parciais a seu respeito; os objetivos que se tem em vista quando sdo empregados os diagramas
ndo sdo explicitados, recorrendo-se, apenas, a seu uso tacito; a relacio entre representagao
(signo) e representado (objeto) ndo € esclarecida, podendo levar a interpretagdes sobre o signo
ndo pretendidas pelos autores; ndo se empreende, em alguns momentos, a integracdo entre a
fundamentacio teorica e as representagdes que dela decorrem, o que pode conduzir a dificuldades
para sua compreensao. Por fim, ao abordar as informacdes passiveis de serem obtidas pelo uso
de diagramas somente por sua aplicacio em alguns contextos, os livros incorrem no perigo de
tomar tais informacoes como autoevidentes, e nao como inferidas e construidas por raciocinios.

A respeito do referencial adotado nesta analise, a semibtica peirceana se revela como
um fundamento tedrico fecundo nio apenas para os diagramas em particular, mas para repre-
sentacOes utilizadas em quimica de maneira geral. A trfade objeto-signo-interpretante, a clas-
sificacdo basica dos signos em icone, indice e simbolo, e a compreensio de diagramas oriunda
da semibtica podem subsidiar pesquisas futuras e proporcionar compreensdes mais sofisticadas
sobre as representacdes quimicas.

A compreensio do diagrama, bem como de qualquer representaciao, como tomando
lugar do objeto apenas sob certos aspectos e, portanto, nao sendo o préprio objeto, nos leva a
discutir, no contexto do ensino, que nio existe “a” melhor representacio, pois cada uma delas
seleciona um aspecto particular do objeto, e um conjunto de representacdes fornece uma visao
complementar a seu respeito. Nesse sentido, como destaca Souza (2012), a mitua complemen-
taridade dos signos faz com que as habilidades de manejo e compreensao dos diversos signos
empregados sejam cruciais para os que constroem o conhecimento quimico e, principalmente,
para os que ensinam esse conhecimento. Assim, devemos discutir os limites e possibilidades de
cada representacio, e as semelhancas e diferencas entre as representacdes de um mesmo objeto.

A analise também mostra que os signos empregados nos diagramas sdo necessarios
para tornar tangiveis conceitos abstratos, mas sua discussao explicita é necessaria para que nao
sejam tomados como concretos, como no caso dos orbitais vazios. Assim, o estabelecimento
prévio de convencdes e regras de operagio a respeito dos diagramas deve ser acompanhado de
discussoes do significado de tais representacdes, em especial, qual a relagio entre signo e objeto,
quais qualidades sdo selecionadas para a representacio, como elas se relacionam entre si, e qual
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a finalidade da selecdo de uma ou outra qualidade. Caso essas discussOes estejam ausentes, ou
ndo suficientemente detalhadas, podem levar ao desenvolvimento de concepgdes alternativas.

Esta investigacdo salienta a importancia da discussdo da natureza e do uso das re-
presentacdes no ensino, as quais, muitas vezes, sio empregadas de modo nio problematico.
Embora a pesquisa em Ensino de Ciéncias tenha se debrucado, nas tltimas décadas, sobre
a questdo das representacdes em geral, o papel dos diagramas, em geral, e dos diagramas de
energia, em particular, ainda carecem de mais investigacdes no Ensino de Quimica. Assim
sendo, propde-se como perspectiva para futuras pesquisas um olhar para como os estudantes
entendem os diagramas de energia — isto ¢, deslocar o foco dos livros didaticos, como foi feito
no presente trabalho, para seus leitores, os aprendizes. Em termos semiéticos, isso equivaleria
a deslocarmos a analise dos signos presentes nos livros em direcio aos nterpretantes provocados
por eles nos estudantes.
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