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Resumo

A disponibilizacdo de micro-computadores com apreciaveis capacidades graficas
tem motivado o desenvolvimento de aplicagdes gréficas tridimensionais para visualizar
e interpretar informacdo complexa tanto na investigacdo cientifica como no ensino das
ciéncias. Exemplo disso € um ambiente virtual sobre moléculas de &gua que esta a ser
desenvolvido em colaboracdo entre o Instituto Politécnico da Guarda, o Departamento
de Fisica da Universidade de Coimbra, o Exploratério Infante D. Henrique e o Centro
de Computacdo Grafica, também em Coimbra.

Uma parte desse ambiente da énfase a visualizacdo de conceitos de mecanica
guantica como orbitais moleculares e densidades electrénicas da agua.

Uma razdo que motivou o0 desenvolvimento deste trabalho foi o facto de a
bibliografia € 0 novo conhecimento da realidade do ensino da Fisica e da Quimica
apontar para situagdes de insucesso na aprendizagem dos alunos que se relaciona com a
formacao de modelos conceptuais incorrectos relativos ao mundo microscépico.

Abstract

The ready to use of microcomputers with appreciable graphics capabilities has
motivated the development of graphical 3D applications for displaying and interprets
complex information as much in scientific research as in science's teaching. One
example that is a virtual environment about water molecules that is being developed in
cooperation between the Instituto Politécnico da Guarda, the Departamento de Fisica
da Universidade de Coimbra, the Exploratério Infante D. Henrique and the Centro de
Computacéo Gréfica, also at Coimbra.

A portion of this environment gives emphasis to quantum mechanics concepts
visualization as molecular orbitals and electron densities of water.

One reason that has caused the development of this project it was the fact of the
bibliography and the new knowledge of teaching of Physics and Chemistry point at



difficulties in student's apprenticeship with the wrong concept models formation about
the microscopic world.
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Introducéo

O recurso a utilizagdo de gréficos tridimensionais para visualizar e interpretar
informagdo tem vindo a crescer na investigagdo e no ensino das ciéncias. A razéo
principal de tal interesse é o facto de ser mais facil compreender certos conceitos a
partir de modelos tridimensionais do que a partir da leitura de nimeros ou férmulas. E
muito frequente, por exemplo, os aunos desenvolverem conceitos errados pela
impossibilidade de associarem os conceitos que |hes sG0 ministrados na sala de aula
com modelos adequados [Cle82, Min82, Mcd84, Sty98]. Assim, os métodos gréaficos
imersivos no ensino, como o0s que sdo disponibilizados através de tecnologias de
realidade virtual, s8o cada vez mais reconhecidos como Uteis na formacéo de modelos
conceptuais correctos [Ded95, TFI6].

Até ha pouco, a utilizacdo de meios computacionais no ensino restringia-se a
representagbes bidimensionais [Dis87, Den96, Tao97]. Contudo, a realidade virtual
permite uma nova vertente na exploragdo desta nova tecnologia - o grafismo
tridimensional e imersivo [FT98]. Com esse objectivo, o Instituto Politécnico da Guarda
esta a desenvolver, em colaboracdo com o Departamento de Fisica da Universidade de
Coimbra, o Exploratério Infante D. Henriqgue e o Centro de Computacdo Gréfica,
também em Coimbra, um ambiente virtual sobre a estrutura da agua. Para além de
incorporar outros conceitos, a componente essencial da aplicacdo estarelacionada com a
visualizacdo de contelidos basicos de mecanica quantica. Por exemplo, € possivel
"vigiar" através das orbitais moleculares da agua, analisar diversas densidades
electronicas e mesmo "experimentar" provocar a excitagdo de sistemas atdmicos.

Objectivos e Descrigao Geral

Desde os anos 60 que a utilizacdo de préticas inovadoras, nomeadamente com o
recurso as tecnologias computacionais, tém vindo a ser aplicadas no ensino das ciéncias
e em particular da Fisica [Tei96]. A redlidade virtual tem sido apontada como um
poderoso instrumento de ensino e treino porque, entre outras razdes, permite uma
experiéncia vivida na primeira pessoa, a imersdo num ambiente, a interacgdo com
modelos tridimensionais, e uma experiéncia multisensorial [BB73, Eri93, Kal93].

No entanto, subsistem ainda problemas relacionados com o uso desta tecnologia no
ensino e aprendizagem. Por um lado, hd que ver de facto até que ponto as
representacfes tridimensionais tém uma mais valia em relacdo as bidimensionais. Por
outro lado, h& que testar o desempenho de dispositivos de interface, como os capacetes
de visualizag&o e as luvas de dados [Wic92].

Desta forma sentiu-se a necessidade de conceber um ambiente virtual tendo por
objectivos:

» Permitir aos estudantes explorarem alguns conceitos microscopicos e abstractos de
mecanica quantica, que sdo ensinados nas aulas, mas para 0s quais ndo existem

modelos de referéncia acessiveis [Sty96]. Tomando-se por objecto de estudo a



molécula de &gua, os aspectos abordados no trabalho contemplam o estudo da sua
geometria (Figura 1), das orbitais moleculares (Figuras 2) e densidades electronicas
(Figura 3). Dado que uma das matérias basicas na mecanica quantica é o estudo das
fungbes de onda do hidrogénio, achou-se também conveniente enquadrar este
assunto no ambiente virtual (Figura 4). Entre outras acgdes, € possivel, por exemplo,
"explorar" cada uma das orbitais (Figura 4-a) e analisar a sobreposi¢céo das mesmas
(Figurad bec).

Contribuir para uma analise mais pormenorizada do uso da realidade virtual na
educacdo. Existe algum optimismo relativamente as potencialidades que esta
tecnologia oferece mas é necessario provar a sua utilidade.

Figura 1 - Representacdo da molécula da dgua do tipo ball and stick. A esfera ver melha
representa o oxigénio e as duas esfer as brancas o hidrogénio.

3) b)

Figura 2 - Representacéo dasterceira (a) e quarta (b) orbitais moleculares da agua.



a) b)
) 9
Figura 3 - Representacdes da densidade electr 6nica da molécula de agua. Asfiguras a), b),

¢) ed) representam super ficies de igual densidade cor respondentes a valor es decr escentes
da densidade.

b)
Figura 4 - Representacgdo tridimensional das orbitais atébmica 3p do atomo de hidrogénio:
a) orbital 3px; b) sobreposicao das orbitais atdmicas 3px e 3py; c) sobreposi¢ao das
orbitais 3px, 3py e 3pz. A cor azul corresponde a parte negativa da funcdo de onda e a cor
vermelha a parte positiva.



Configuracéo do Sistema de RV

A plataforma de desenvolvimento do ambiente virtual € formada por um PC com
processador Pentium I e com uma placa gréafica aceleradora 3D. Para a navegacdo e
imersdo no ambiente virtual, é utilizado um capacete de visualizacéo V6 da Virtual
Research, uma luva de dados (Cyberglove) da Virtual Technologies, e ainda um sensor
magnético de posicdo, Polhemus Isotrack I, para dois receptores.

Em relacdo ao software, € utilizado o WorldToolkit (da Sense8), que permite o
desenvolvimento e programacdo dos cendrios. Relativamente a concepcdo dos modelos
tridimensionais foram usados dois tipos de software: 0 PC Gamess [Gam], que permite
efectuar os célculos das orbitais, densidades electronicas, optimizacdo da geometria da
molécula de &gua, etc. e o Molden [Mol] para a representacdo tridimensional dos
modelos.

Conclusdes

A utilizagdo de gréficos tridimensionais parece ser uma ferramenta eficaz para a
visualizagcdo e compreensdo de informagdo complexa e/ou abstracta. A possibilidade de
imersdo e interaccd com esses modelos graficos, em ambientes virtuais, parece
promissora mas terd de ser ainda devidamente explorada em contextos pedagogicos
especificos.
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