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Utilizacao de softwares no ensino da modelagem
molecular

Use of software in the teaching of molecular modeling

RESUMO
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Universidade Tecnoldgica Federal utilizagdo das disciplinas citadas anteriormente requer partes especificas de cada uma para
do Parana, Curitiba, Parana, Brasil poder criar algo Util e que demonstre interesse aos alunos. Através da tecnologia visual, foi

possivel sincronizar as duas areas para visualizar um modelo 3D de processos quimicos e
Marcos Brown Gongalves L . R . X .
marcosb@utfpr.edu.br bioldgicos de forma educativa. O projeto teve como foco disseminar conhecimento por
Universidade Tecnologica Federal intermédio do Youtube para alunos tanto de ensino médio como de ensino superior das
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areas bioldgicas e da quimica a conhecerem a area. Este tutorial apresentou de forma

acessivel como compreender a a¢gdo de um farmaco que inativa o virus do HIV. Por meio do
projeto, conseguimos compartilhar o conhecimento do uso dos softwares para diferentes
areas cientificas que possam utilizar os farmacos em seus estudos e suas pesquisas.
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ABSTRACT

Developing an interest in something that involves chemistry and biology is not a simple task.
The use of the subjects mentioned above requires specific parts of each one in order to
create something useful and that shows interest to students. Through visual technology, it
was possible to synchronize the two areas to visualize a 3D model of chemical and biological
processes in an educational way. The project focused on disseminating knowledge through
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licenciado sob os termos da Licenca YouTube for students from both high school and higher education in the biological and
ﬁréf;‘;’g;‘;’r‘mons'm”b“‘9é° 4.0 chemical fields to get to know the area. This tutorial presented in an accessible way how to

understand the action of a drug that inactivates the HIV virus. Through the project, we were
able to share knowledge of the use of software for different scientific areas that can use the

drugs in their studies and research.
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INTRODUCAO

Uns dos topicos mais discutidos no meio educacional é sobre como tornar o
ensino-aprendizagem mais atrativo, envolvente e interessante. Também, o que
fazer para cativar mais o aluno para este se tornar o sujeito da construcdo do
conhecimento. De acordo com pedagogo, Paulo Sergio Garcia em seu artigo, ele
diz que “Uma das maiores vantagens da Internet é que ela é uma ferramenta que
fornece acesso a uma enorme quantidade de informag¢des que estdo disponiveis em
todo o mundo” (GARCIA. Paulo Sergio, 1998). A internet provou-se de grande
importancia nessa luta no compartilhamento de informacdes pelo seu facil acesso
aos mais diversos conteudos.

O YouTube, plataforma na qual sdo disponibilizados diferentes assuntos no
formato de video, é um excelente meio de transmitir o conhecimento. Com uma
conta no site, qualquer pessoa pode publicar seus videos, permitindo assim uma
maior inclusdo entre as pessoas que a frequentam. A motivacdo do projeto
Modelagem Molecular, visa a ampliacdo do acesso ao conteldo de mesmo nome
para os publicos de ensino médio e superior, por conta de o assunto ser pouco
conhecido mas de grande impacto na composicao de um ensino solido e agradavel.

No decorrer das décadas, o nUmero de pessoas com acesso a internet cresceu,
entretanto muitas pessoas ainda ndo possuem acesso a computadores, utilizando
apenas smartphones. O aprendizado na internet pode ser um ambiente novo para
os alunos menos favorecidos socialmente, por ser um assunto atual que requer um
conhecimento prévio de informatica, o processo de criacdo dos videos didaticos
foi criado com o intuito de facilitar a didatica, visto que algumas pessoas podem
nao ter uma absorgao tdo rapida do conteddo. Ao mesmo tempo que empregamos
uma abordagem simples, direta e objetiva.

O ensino dessas técnicas por video podera permitir uma visdo mais ampla
sobre o assunto e conseguira engajar os alunos a estudarem, principalmente aos
alunos do ensino médio, que ao ter um contato com contelddos mais avancgados,
poderdo se motivar a cursar o ensino superior em areas tecnoldgicas. Enquanto
aos alunos de ensino superior, terdo acesso ao conteudo que complementara as
disciplinas da graduacdo e pesquisas.

MATERIAL E METODOS

Para explorar o mundo microscépio e incentivar o conhecimento da
Modelagem Molecular, foi preciso escolher os softwares para trabalhar no projeto,
os programas utilizados para a construgdao do material foram: AutoDockTools,
AutoDockVina, Discovery Studio DS e Camtasia Studio. Cada programa possui uma
funcdo nos videos. O AutoDockTools é uma ferramenta para inspecionar o objeto
de maneira 3D. O AutoDockVina serve um intermédio que achard as menores
energias de ligacdo calculada para interligar dois arquivos, no caso do video foi
uma proteina e um farmaco. O Discovery Studio DS manipula livremente o objeto
gerado pela unido dos dois arquivos. Através dele é possivel observar todas as
posicoes de ligacOes e os mais diversos modelos visuais da molécula, até mesmo
em sua cadeia quimica em 2D.
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O primeiro passo a ser discutido foi como criar um video compreensivel
utilizando agdes simples do computador. Paraisso, cria-se primeiramente os slides,
cada passo do slide estava acompanhado de imagens que, levando em conta
AutoDockTools, AutoDockVina e Discovery Studio para facilitar a aprendizagem. O
programa para gravacao foi decidido por testes, foram utilizados o OBS Studio e o
Camtasia Studio. Contudo, o Camtasia apresentou melhores possibilidades de
edicdo e gravacdo.

Em seguida, foram elaborados slides para introduzir os programas ao publico
e auxiliar posteriormente nos videos de forma mais clara e complementar. Ao
mesmo tempo em que os slides servem para acompanhar, eles possuem mais
conteldo para caso alguém queira aprofundar-se mais em determinado assunto.
De maneira que muitos podem ficar perdidos ao acompanharem o video com os
slides em decorréncia de algumas ag¢Ges ndo usuais no computador, foram
empregadas imagens de cada local de acdo. A préxima fase foram as gravacoes,
foram separadas as filmagens em dois aspectos: programas e tépicos. A parte dos
programas, foi decidido que seria em ordem de utilizacdo, influenciando a ordem
dos videos. Em contrapartida, os tépicos influenciaram a ordem de explicacdao
dentro dos programas, dessa forma, cada um teve um préprio video e sua duracao
em média de 10 minutos para nao ficar tdo macante aos alunos, como visto na
Figura.

No ultimo video do tutorial, foi elaborado uma comparacao entre o resultado
ideal e os resultados obtidos de cada teste. Neste processo, cada aluno gerou um
arquivo que possui uma ligacdo com a proteina teste. Para a comparacao, foi
disponibilizado um arquivo exemplo de melhor interagdo para analisar a
discrepancia dos resultados. Por intermédio do modelo referente pode-se
observar as posicées que divergiram do resultado ideal. Apds equiparar os
resultados, o tutorial esta encerrado.

RESULTADOS E DISCUSSAO

Os resultados obtidos foram satisfatérios, grande parte do grupo de alunos da
graduacdo em biologia com seus professores, que assistiram os videos tutoriais
(Figura 1) deram o feedback. Dentro das respostas sobre o tutorial, surgiram
pequenas questdes sobre a postura em video, o ajuste de animacgdes e até mesmo
contribuicdes sobre pequenos detalhes, os quais serdo alterados futuramente.
Apesar de alguns relatos de problemas durantes as experiéncias, do qual o
processo de utilizacdo do programa AutoDockVina nao estava sendo executado,
conseguimos achar a causa do problema que era apenas caracteres extra no nome
da pagina. Apds responder a todos mediante e-mail, os alunos conquistaram éxito
na execugao desta etapa do tutorial. Dessa forma, poderemos futuramente ajustar
os videos para que nao permanec¢a nenhum equivoco no final do projeto. Apesar
do problema citado acima, grande parte das dificuldades foram resolvidas e desse
modo prossegui com os testes.
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Figura 1 — Canal do Youtube com os videos elaborados.
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Fonte: Autoria propria (2020).

Com todos os participantes prontos com seus arquivos gerados por
intermédio do tutorial, foi disponibilizado o arquivo para sobreposicdo com o
intuito de comparar os resultados (Figura 2) que cada um obteve, por meio desta
etapa. Ainda na Figura 2, podemos observar a cadeia amarela, que é o resultado
obtido, enquanto o roxo pertence ao fdrmaco em sua posicao real. Ao verificamos
gue quase todos obtiveram resultados semelhantes ao ideal -apenas poucas
divergéncias nas rotacdes em comparacao com o ideal- o resultado do tutorial foi
satisfatério, restando apenas os ajustes para os videos no final do projeto.

Posteriormente, foi marcada uma conferéncia com os alunos que
participaram dos testes. Nela, foi aprofundado o conhecimento dos softwares,
igualmente sobre uma explicacdo mais complexa da modelagem molecular, e suas
aplicacOes na ciéncia e no mercado de farmacos.

Figura 2 - Sobreposi¢cdo da HIV protease com o resultado obtido em
comparagao com o resultado aproximado em laboratério.

Fonte: Autoria propria (2020).
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CONCLUSOES

Por meio dos videos disponibilizados no YouTube, foi possivel compartilhar o
conhecimento do uso de programas de Modelagem 3D para todos os alunos que
tiverem interesse em conhecer sobre o conteuddo, principalmente nos
ensinamentos da Biologia e da Quimica. O aprendizado gerado pelo tutorial podera
proporcionar diferencial no futuro dos alunos da graduacdo, incentivando-os as
descobrirem novas areas de aplicacdes em seus estudos.
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