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Resumo

O presente trabalho tem como principal objetivo relatar as possibilidades de interagcao entre as areas de
quimica e programagao computacional. Em ambas as areas os estudantes apresentam dificuldades de
aprendizado, pois envolvem raciocinio logico e exigem habilidades matematicas para estruturar e propor
solugdes de problemas. Apenas trés sugestdes de atividades quimicas com abordagem computacionais
sdo apresentadas, porém, a depender da criatividade dos professores, outras podem ser geradas. A
primeira envolve a construgcao de graficos para mostrar tendéncias na tabela periédica, a segunda, o
estabelecimento de um algoritmo de deciséo sobre o tipo de combustivel economicamente mais vantajoso
e a terceira, de uma funcao para determinacdo do numero de diluicdes centesimais necessarias para
obtencédo de uma solugdo homeopatica. A abordagem computacional pode tornar a aprendizagem em
quimica orientada de forma ativa e pode-se iniciar ja na educacéao basica, visando formagéo de cidadaos
competentes para atuar na sociedade moderna.

Palavras-Chave: linguagem de programacéo, quimica computacional, analise de dados

Abstract

The main purpose of this work was to describe the ways of interaction between the chemistry and
computational programming fields. Both are fields in which the students present learning difficulties since
they imply logical reasoning and require mathematical skills in order to structure and propose solutions to
problems. Only three suggestions of chemistry-related activities with computational approach are
presented, however, according to teacher's creativity, others might be generated. The first one involves
plotting patterns of the periodic table, the second one, the construction of an algorithm to choose the most
economical fuel and the third, the writing of a function to calculate the number of dilutions to reach a
homeopathic solution. The computational approach might make the chemistry learning active-oriented and
might start yet at basic education level aiming at the formation of competent citizens to partake in modern
societies.
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INTRODUCAO

As areas de conhecimento da quimica e da
tecnologia de informacdo e comunicagdo séo
extremamente importantes para a sociedade
moderna. Esforgos para o desenvolvimento destas
duas areas sdo indispensaveis para melhora da
qualidade de vida e desenvolvimento econdémico
sustentavel. Afinal, vive-se na era de uma sociedade
informacional e a busca por métodos mais eficientes -
que minimizem o consumo de energia e evitem o
desperdicio, ou exaustido, de recursos naturais - de
producdo de alimentos, medicamentos e diversos
materiais Uteis na construgdo civil e na industria
eletrénica, deve ser atualmente uma questao central
em termos de progresso econdmico. Além disto, visto
que decisdes atuais serdo pautadas em
conhecimentos cientificos e tecnolégicos, a educacgao
basica, ndo somente a superior, nestas duas areas de
conhecimento sera primordial para formacgédo de
cidadaos participativos (AFFELDT etal., 2017).

Dentro das competéncias na area de
tecnologia de informacgao e comunicagéao, encontra-se
a capacidade transmitir para o computador, ou seja,
ensina-lo, através de l6gica de programacao a tarefa
de solucionar um problema. O computador é uma
maquina que precisa receber instrucdes estruturadas,
chamadas de algoritmos, para executar tarefas. Este
processo nao é facil, pois além da interpretacéo e
reconhecimento do problema, deve-se utilizar uma
linguagem de programacéao especifica. Tanto para
estudantes da educacéo basica quanto para os da
educacao superior, quimica e légica de programacao
sdo duas disciplinas impopulares devido a
dificuldades de aprendizado (LEAL, 2014; STUCKEY
e HOFSTEIN, 2013). Em comum exigem raciocinio
l6gico, capacidade de abstracdo, interpretacdo e
solucdo de problemas. Estes parecem estar
relacionados somente ao ensino de programacao de
computadores, porém, na area da quimica, o

planejamento de um novo experimento que envolve a
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descricdo da ordem das etapas de execucgao,
concepgédo dos fenémenos possiveis, calculos de
concentragcbes e quantidades de reagentes
necessarios, e a previsao de resultados, representa
um exercicio que envolve todos aqueles requisitos

citados.
LOGICADE PROGRAMACAO

Devido ao acelerado crescimento tecnologico
e computacional, e almejando acompanhar a mesma
tendéncia dos paises desenvolvidos, Franca e
Tedesco (2015) comentaram a necessidade da
introdugao do pensamento computacional no curriculo
do ensino basico nacional. Estes autores imaginaram
dois cenarios em que esta proposta poderia ser
atendida: inserir o pensamento computacional como
uma nova disciplina obrigatéria, abordando os
fundamentos da computacgéo nas diferentes séries do
ensino basico, ou promover o seu ensino dentro das
disciplinas tradicionais ja existentes. Ainda
mencionaram a respeito da necessidade da formacgéao
de professores para o desenvolvimento de atividades
que construam o pensamento computacional até
mesmo na auséncia de computadores.

Leal (2014) relata as dificuldades enfrentadas
por estudantes iniciantes para aprenderem a utilizar a
linguagem de programacao na solugéo de problemas.
Entre os motivos citados encontram-se a falta de
raciocinio légico, da capacidade de abstragcdo e
ensino basico em matematica deficiente. Em seu
trabalho, avaliou a aplicagcdo do ensino por meio de
padrbes com posterior uso de jogos com materiais
concretos, visando melhorar a habilidade dos
estudantes em reconhecer qual abordagem
computacional é apropriada para solucionar
determinado problema. Seu estudo englobou
estudantes matriculados na primeira série do curso
técnico de informatica integrado ao ensino médio, do
Instituo Federal do Mato Grosso campus Barra do
Gargas. Os resultados mostraram maior motivagéo e
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realce da capacidade de reconhecer padrées de
l6gica de programacdo durante os processos de
criacao e aplicacao dos jogos concretos.

Com objetivo de ensinar l6gica matematica
através de légica computacional, e avaliar esta forma
de ensino, Pereira et al. (2016) elaboraram uma
oficina de programacédo, com duragcéo de 3 meses,
utilizando Scratch, um software livre muito utilizado
para ensinar l6gica de programacéo para iniciantes. A
oficina foi ministrada paralelamente ao ensino formal
de matematica pelo professor da escola. Foi realizado
acompanhamento continuo dos estudantes
participantes e verificou-se que estes apresentaram
melhor rendimento em matematica em relagcdo ao
bimestre anterior ao treinamento, enquanto os
estudantes que né&o participaram obtiveram
rendimento similar, ndo apresentando melhoras
notaveis. Os autores inferiram que o treinamento,
como ferramenta completar, pode ter provocado o
impacto positivo no ensino de matematica. Diante do
exposto, parece que o ensino de programacéao
computacional e o ensino de matematica podem-se
entrelacar positivamente na aprendizagem do aluno.

Como dito anteriormente, ndo somente a
aprendizagem de programac¢ao computacional e
matematica, requerem capacidade de abstracdo e
raciocinio légico. A quimica também inclui todos estes
processos. Porém, a literatura nacional ainda carece
de trabalhos interdisciplinares entre quimica e logica
de programacéo, ou programagao computacional.

QUIMICAE LOGICA DE PROGRAMAGCAO

Em trabalhos envolvendo experimentos
quimicos, ha a necessidade de coleta, analise e
interpretacdo de dados numéricos. Para execugéo
destas tarefas os quimicos estdo acostumados a
utilizar planilhas como do Excel, por exemplo.
Raramente utilizam algum software de programacéao
orientado a objeto para analise de seus resultados. Os

softwares comumente utilizados podem nao
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apresentar ferramentas adequadas para extragédo de
informacbes desejadas e, entdo, surge-se a
necessidade de programar para solucionar este
problema. Por este motivo, Weiss (2017) descreve um
curso de computacéo cientifica para estudantes de
nivel superior em quimica que aborda solugbes de
problemas desta area utilizando Phyton.

Ha um tempo, Kantardjieff, Hardinger e Willis
(1999) ja recomendavam a introdugao de computagéo
quimica no inicio do curriculo do curso de nivel
superior em quimica. Os autores alegaram que a
pratica dos cientistas envolve constante exploragéo
de dados, com criacdo de novas representacdes e a
busca por novas conexdes para melhor entender a
ciéncia, desta maneira, com a disponibilizacdo de
ferramentas computacionais, os estudantes poderiam
apresentar aprendizagem mais significativas uma vez
que executariam suas proprias investigacoes
quimicas.

Na décima primeira edi¢do do livro de fisico-
quimica, dos autores Atkins, de Paula e Keeler (2018),
ha varios problemas propostos que requerem a
utilizagcdo de ferramentas computacionais para a
resolugdo. H4 um ramo dentro da area de quimica,
chamado quimiometria, que extensivamente utiliza
métodos matematicos, estatisticos e computacionais
para explorar a enorme quantidade de dados gerados
pelos instrumentos modernos (FERREIRA, 2015). No
artigo Why should chemistry students learn to code?
(CROPPER, 2017), ha mengé&o de varias atividades
no ramo da quimica que envolve programacao, dentre
elas, elucidagbes espectroscopicas e predicbes de
estruturas moleculares.

Desta maneira, atualmente, percebe-se a
crescente necessidade de promover a inser¢cao de
competéncias ligadas a logica de programacao nos
profissionais atrelados a area quimica. Esta insergéo,
na visdo do autor deste artigo, em que conceitos
quimicos poderiam ser expandidos e explorados
computacionalmente, poderia ja ocorrer no nivel

basico de ensino. Concernente a esta ideia
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Loganathan et al. (2019) mencionaram, no trabalho
com estudantes da educacdo basica utilizando o
Scratch, que a introdugcdao de programacéo
computacional no ensino de quimica pode ser capaz
de estimular interesse e tornar a aprendizagem
significativa.

No contexto em que instituicdbes de ensino
oferecem cursos técnicos de informatica integrados
ao ensino médio, como é o caso do Instituto Federal do
Mato Grosso campus Olegario Baldo, no municipio de
Caceres - MT, ou, com atendéncia em se inserir l6gica
de programacao na educagdo basica, em qualquer
outra escola, o ensino de quimica utilizando
linguagem computacional, poderia reforcar a
aprendizagem nesta disciplina e, como sugerido no
trabalho de Pereira et al. (2016), afetaria também o de
matematica. Além disto, pode-se imaginar o cenario
em que os professores de matematica, quimica, fisica
e légica de programacéo estivessem trabalhando de
maneira integrada e interdisciplinar. Neste cenario os
estudantes seriam expostos rotineiramente a um
amplo espectro de exemplos e situagbes, com
diversos formas de utilizacdo dos padrbes de
programacao, o que aumentaria o repertério de
experiéncias passadas tornando-o capaz de
programar autonomamente em face de um novo
problema.

Para deixar evidente a existéncia da interagéo
entre o ensino de quimica e o de programacgéo
computacional, a seguir sdo descritas trés
abordagens computacionais relacionadas a area da
quimica, que podem ser realizadas no ensino médio.
Para estas atividades, os estudantes deveriam ser
previamente instruidos quanto a linguagem de
programacéo utilizada.

A primeira se refere a exploragdo de uma
tabela de dados contendo valores das propriedades
dos elementos que constituem a tabela periddica. Esta
atividade envolve a construcdo de representacbes
graficas das propriedades, raio atémico, energia de
ionizacdo e eletronegatividade. A partir destas
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representacdes o estudante pode ser conduzido a
construir as tendéncias das propriedades ao longo das
duas dimensbes da tabela peridédicas e com
arrazoamentos provocados pelo professor explicar
estes comportamentos com base na variacdo da
carga nuclear efetiva e do numero de camadas.

As duas ultimas atividades foram pensadas a
partir de duas questdes, uma sobre consumo de
combustiveis, extraida do ENEM - Exame Nacional do
Ensino Médio (ENEM, 2018), e outra sobre diluicdo
sequencial, extraida da prova de vestibular da
FUVEST - Fundacado Universitaria para Vestibular
(FUVEST, 2020). A questdo sobre consumo de
combustiveis envolveu conceitos de termoquimica e
densidade, ministrados normalmente na segunda
série do ensino médio, e foi resolvida analiticamente.
Apods sua resolugdo, apresentou-se a criagdo de um
outro problema que foi abordado como uma regra de
decisdo para compra de combustiveis e este foi
explorado computacionalmente, com posterior
sugestao de pesquisa para os estudantes. Na terceira
atividade, mostrou-se a resolugdo analitica da
questao sobre diluicdo sequencial com posterior
exploracao computacional do problema.

Todos os codigos foram gerados no software
livre R (THE R PROJECT, 2021), que é uma
linguagem de programacao estatistica e de
representacao grafica, utilizando como ambiente de
desenvolvimento integrado Rstudio (SHARE, 2023).
Para aprendizagem da linguagem R pode-se realizar a
leitura de Guide to Programming and Algorithms Using
R(ERGUL, 2013).

TABELA PERIODICA

No ensino da tabela periddica, as tendéncias
das trés propriedades dos elementos séo
abordadas: raio atdmico, energia de ionizacédo e
eletronegatividade. Comumente os alunos aprendem
sobre este topico de maneira passiva em que o
professor, ap6s desenhar a tabela periddica no
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quadro, insere setas indicando o aumento ou a
diminuicao destas propriedades ao longo dos grupos
e periodos. Depois arrazoam sobre estas tendéncias,
buscando conexdes entre elas, considerando o
aumento da carga nuclear efetiva ao longo de um
mesmo periodo percorrendo os diferentes grupos e o
aumento do numero de camadas ao longo de um
mesmo grupo percorrendo os diferentes periodos.

Porém, buscando uma abordagem ativa, o
professor, ao invés de expor daquela maneira o
conteudo, poderia conduzir os estudantes a explorar
os dados daquelas propriedades através de manuseio
e construcédo de representagdes graficas. Afinal, os
cientistas para compreenderem algum conceito estao
sempre analisando dados, procurando novas
conexdes e buscando representar os resultados de
diferentes maneiras KANTARDJIEFF, HARDINGER e
WILLIS, 1999).

No R ha um pacote denominado
'PeriodicTable' que contém dados dos elementos da
tabela periddica. Depois de carregar a biblioteca,
pode-se utilizar estes dados para construcao de
representacdes graficas que indicarao o
comportamento do raio atdmico, da energia de
ionizacéo e da eletronegatividade ao longo de grupos
e periodos da tabela. A sequéncia de codigos, que
gera no final as representagées graficas dos valores
médios de cada propriedade em cada grupo,
encontra-se na Figura 1.

AFigura 2 mostra qual é o valor médio de cada
propriedade em cada grupo. A propriedade raio
atdbmico apresenta tendéncia geral de diminuir
enquanto as outras propriedades tendem a aumentar
ao longo dos grupos.

Ap6s a construcao e andlise das
representagdes graficas os estudantes podem
identificar como varia cada propriedade da esquerda
para a direita na tabela perioédica. Entdo, o professor
ajuda a interconectar as tendéncias das trés
propriedades com o aumento da carga nuclear efetiva

que ocorre ao longo de um mesmo periodo
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percorrendo-se 0s grupos.

A sequéncia de codigos utilizada para
construgao das representagdes graficas dos valores
médios das propriedades em cada periodo esta na
Figura 3 e a Figura 4 mostra as representacdes

graficas obtidas.

#Carregamento dos dados da tabelaperiodica
library("Periodic Table")

data(periodicTable)

tabela <- periodicTable

#R ¢do de dadosii
tabela <- tabela[-c(1,98:117),]

#R ¢dode valores

tab_raio <- tabela[is.na(tabela$rcov) == FALSE, ]
tab_ionizag&o <- tabela[is.na(tabela$|P) == FALSE,]
tab_eletr <- tabelais.na(tabela$Eneg) == FALSE, ]

#Calculo dos valores médios em cada grupo

rm_g <- tapply(tab_raio$rcov, tab_raio$group, mean)

iom_g <- tapply(tab_ionizagdo$!P, tab_ionizagdo$group, mean)
elm_g <- tapply(tab_eletr$Eneg, tab_eletr$group, mean)

#Remogao dos grupos indicados de 19 a 32, estes se referem aos actinideos e lantanideos
rm_g <- rm_g[-c(19:32)]

iom_g <- iom_g[-c(19:32)]

elm_g <- elm_g[-c(18:31)] #remogdo dos gases nobrestambém

#Geracdo dos gréficos

par(mfrow=c(1,3)) ‘

plot(1:18, rm_g, xlab = "grupos", ylab = "raio A", cex.lab = 1.5, cex.axis = 1.5,
pch =20, col ="red’, cex=3)

plot(1:18, iom_g, xlab = "grupos", ylab = "Energia de lonizacdo eV", cex.lab= 1.5, cex.axis=1.5,
pch =20, col = 'green’, cex=3)

plot(1:18, elm_g, xlab = "grupos", ylab = "Eletronegatividade", cex.lab= 1.5, cex.axis = 1.5,
pch =20, col = 'blue’, cex=3)

Figura 1. Sequéncia de coédigos em R para produzir
representagdes graficas dos valores médios das
propriedades em cada grupo.
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Figura 2. Valo[es médios das propriedades raio atémico
(em angstrom, A), energia de ionizag&o (em eletronvolt, eV)
e eletronegatividade (sem unidade).

Com estes graficos, pode-se perguntar aos
estudantes como variam cada uma das propriedades
ao descer as linhas da tabela periodica. E, entéo,
conduzir os estudantes a considerarem que, embora a
carga nuclear dos elementos aumente, 0 numero de
camadas também aumenta e isto explica as

tendéncias mostradas naFigura 4.
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#Calculo dos valores médios das propriedades emcadaperiodo
rm_p <- tapply(tab_raio$rcov, tab_raio$period, mean)

iom_p <- tapply(tab_ionizagéo$IP, tab_ionizag&o$period, mean)
elm_p < tapply(tab_eletr$Eneg, tab_eletrSperiod, mean)

#Geragdo dos graficos

par(mfrow=c(1,3)) )

plot(1:7,rm_p, xlab = "periodos”, ylah = "raio A", cexlab=1.5, cex.axis =15,
pch=20, col = 'red', cex=3)

plot(1:7,iom_p, xlab = "periodos" ylab = "Energia de lonizagdo eV", cex.lab= 1.5, cex.axis = 1.5,
pch=20, col ='green’, cex=3)

plot(1:7, elm_p, xlab = "periodos", ylab = "Eletronegatividade", cex.lab=1.5, cex.axis = 1.5,
pch=20, col = 'blue’, cex=3)

Figura 3. Sequéncia de codigos em R para gerar as
representacdes graficas dos valores médios das
propriedades em cada periodo.

Neste tipo de atividade proposta, os
estudantes aprendem sobre as tendéncias de
maneira mais aprofundada, pois nédo seriam
entregues de maneira passiva, antes teriam que
investigar através de representacdes graficas, cuja
construcao envolve organizagcéo de dados da tabela e

calculos de valores médios, utilizando linguagem de

programacao.
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Figura 4. Valores médios das propriedades em cada
periodo.

As representacbes das Figuras 2 e 4 foram
obtidas a partir do célculo de valores médios para
conduzir os estudantes a determinacédo do
comportamento geral das propriedades ao longo das
duas dimensbes da tabela periddica, porém é possivel
representar graficamente os valores de cada
propriedade considerando os numeros atémicos no
eixo X, ao invés dos grupos e periodos. Esta maneira

nao foi explorada neste trabalho.
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ENEM-2018 - CONSUMO DE COMBUSTIVEIS.

O problema de quimica a seguir € uma questao
do Exame Nacional do Ensino Médio de 2018 (ENEM,
2018), figura 5, e envolve a estimativa do consumo de
etanol a partir de informacgdes a respeito do consumo
de gasolina e dados fisico-quimicos dos dois tipos de
combustiveis. Sera apresentado primeiramente sua
resolucéo analitica e, depois, com a exploragdo mais
aprofundada, mostrado a criagdo de um problema
cuja solucao apresenta padréo de selecéo, utilizando
0s comandos logico Ife Else. Sua ideia pode gerar até
um projeto de desenvolvimento de um aplicativo de
celular para decisao sobre o tipo de combustivel

comprar no momento do abastecimento.

(ENEM-2018) O carro flex & uma realidade no Brasil. Estes veiculos
sdo equipados com motor que tem a capacidade de funcionar com
mais de um tipo de combustivel. No entanto, as pessoas que tém
este tipo de veiculo, na hora do abastecimento, tém sempre a
duvida: alcool ou gasolina? Para avaliar o consumo desses
combustiveis, realizou-se um percurso com um veiculo flex,
consumindo 40 litros de gasolina e no percurso de volta utilizou-se
etanol. Foi considerado o mesmo consumo de energia tanto no
percurso de ida quanto no de volta.

O quadro resume alguns dados aproximados sobre esses
combustiveis.

Combustivel Densidade (g mL-') Calor de combustio (kcal g-)
Etanol 0,8 -6
Gasolina 0,7 -10

O volume de etanol combustivel, em um litro, consumido
no percurso de volta € mais proximo de:

A)27 B)32 C)37 D)58 E)67

Figura 5. Questao sobre consumo de combustivel
(ENEM, 2018).

RESOLUGAOANALITICA

Esta questao deve ser resolvida seguindo-se a
consideracado no enunciado de que a quantidade de
energia consumida na ida é igual a da volta:
Eida = Evora: Utilizando os valores das propriedades,
densidade (d em g/ mL) e calor de combustdo (Q em
kcalg / g), assim como o volume de combustivel (V em
L) combustivel. Como no caminho de ida utilizou-se
gasolina e no de volta seria utilizado etanol, e visto que
a mesma quantidade de energia esta envolvida
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nos dois percursos, tem-se que: d, xV, xQ, = d. xV, xQ,
Deseja-se determinar o volume de etanol no caminho

de volta, V.. Isolando este termo, obtém-se:

Ve= (:j: 32) x Vg Apos substituigdo dos valores de
densidade e de calor de combustdo dos dois
combustiveis (ndo sendo necessaria preocupacao
com unidades dentro do paréntese, visto que serao
canceladas), tem-se: Ve = 1,46 xV;. Substituindo, o
valor de volume de gasolina, 40 L, determina-se o

resultado final; Ve = 58,4 L.

Criagdo de outro problema para explorar
computacionalmente.

Na resolugcdo do problema anterior foi
determinada uma relagao entre o volume de gasolina
consumida e o volume de etanol que seria consumido
para percorrer a mesma distancia no caminho de
volta, V. = 1,46 x V..

partir de dados fisico-quimicos (densidades e calores

Esta relacédo foi estimada a

de combustdo dos dois tipos de combustiveis) e a
partir da medida experimental (de acordo com o relato
do enunciado do exercicio) do volume de gasolina
gasto no percurso de ida. Aquela relagdao pode ser

=)

escrita desta maneira: :T = 1,46. E sua interpretacédo
pode ser a seguinte: quegpara uma mesma distancia a
ser percorrida o consumo de etanol é 1,46 vezes maior
em relagcdo ao consumo de gasolina. Porém, esta
relacdo é valida somente para o carro citado no
enunciado do problema. Esta razdo volumétrica pode
variar a depender do tipo de marca, uso e
envelhecimento de um veiculo. Desta maneira, cada
proprietario de veiculo deveria esporadicamente
determinar experimentalmente esta razao, pois o seu
conhecimento, como sera descrito adiante, sera
importante para estabelecer uma regra de deciséo
para compra de combustiveis ao abastecer um veiculo
flex.

Para decidir sobre a compra de um
combustivel deve-se pensar no custo, qual apresenta

menor custo por Km rodado. O custo de cada

RQI - 1° semestre 2023

combustivel depende de duas variaveis, do preco na
bomba do posto e do consumo volumétrico:
C. = p.xV.. Expressando a razdo entre os custos
dos dois tipos de combustivel, gasolina e etanol, tem-

Ce Pe

seque: .- =

X E—Z . Nestarazao de custos, arazao
de precos, z—: refere-se a caracteristica do posto de
abastecimento e razdo de consumo de combustiveis,

z—:, se refere a caracteristica de um determinado
veiculo.

Com estarazao de custos, pode-se estabelecer
uma regra de decisédo, com padréo de selecéo, para
compra de combustivel. Se g—: < 1, recomenda-se
comprar etanol (pois representa menor custo), caso
contrario, com esta raz&o igual ou maior do que 1,
aconselha-se a comprar gasolina. Para avaliar arazao
de custos, precisam-se das razdes de preco (posto de
gasolina) e de consumo (veiculo flex) entre os dois
tipos de combustiveis. No entanto, o dado comumente
encontrado para indicar o consumo de combustiveis é
a distancia percorrida em quilémetros / litro de
combustivel. Por exemplo, um automével com a
performance de 10 Km /L de gasolina. Isto quer dizer
que o automoével consume 1 L daquele combustivel
para percorrer 10 Km. Portanto, a raz&o caracteristica
do veiculo pode ser expressa em termos destes

. v, s
dados, visto que: Fﬂ = 5_5

em que S se refere a
distancia percorridagpor ?itro de combustivel, este
podendo ser gasolina ou etanol.

Considerando a raz&o de custos, a regra de
decisdo a ser implementada computacionalmente

sera:

Pe [55]

— ol <1
Se LJFMD Sedyeioule |+ COMPpre etanol.
caso contrario, compre gasolina.

Na figura 6 esta o cédigo que cria uma funcao
para implementacdo desta regra de decisdo no R,
considerando que sera utilizada em um cenario em
que o proprietario ja sabe arazao caracteristica de seu

automovel, [E]

Selyeiculo

, apartir de consulta nainternet,
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leitura do painel ou medida experimental em que
oproprietario determina os valoresde S, ou§,,
seguindo as etapas: completa o tanque, registra a
quilometragem inicial (di), percorre uma distancia
qualquer, volta ao posto para completar o tanque
novamente, registra o volume de combustivel inserido

(Vt), a quilometragem final (df) e determina
g - gfdi
R ¥

avaliagao da regra sera efetuada quando da chegada

para cada tipo de combustivel. A

do automovel no posto.

regra <- function(pe, pg, r_veiculo){
r_posto <-pe/ pg
if (r_posto*r_veiculo< 1) {

return (paste("Compre Etanol!"))

elsef

return (paste("Compre Gasolina!"))

}

Figura 6. Cddigo de criagéo da funcédo “regra”.

Um teste com a fungéo, considerando que em
um determinado posto o prego da gasolina seja 6,90
reais / L e do etanol, 4,50 reais / L, e que a razéo
caracteristica do veiculo seja a mesma da encontrada
na questao do ENEM, 1,46. Arecomendacéo é:

> regra(pe = 4.50, pg = 6.90, r_veiculo = 1.46)
[1] "Compre Etanol!"

Agora supondo que o etanol esteja mais caro
em outro posto, com preco de 5,90 reais, a
recomendacdo muda

> regra(pe = 5.90, pg = 6.90, r_veiculo = 1.46)

[1] "Compre Gasolina!"

Com maior nivel de abstragédo poderia se
propor a construgcdo de uma tabela informativa
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indicando a recomendagao, de etanol ou gasolina,
para cada par posto/veiculo.

Para a execucao desta atividade os
estudantes devem realizar pesquisa com
levantamento de dados para determinacao da
caracteristica de diferentes postos (precos de etanol e
gasolina) da cidade em que moram e da caracteristica
de diferentes veiculos (distancia percorrida por cada
litro de etanol e gasolina), que pode ser encontrada na
internet em sites especializados em automoéveis. Na
Figura 7 estdo os codigos empregados para
construcao da tabela informativa. A fungéo “regra2” é
uma modificagdo da “regra” da Figura 6. Naquela os
parédmetros de entrada sao os pregcos dos dois
combustiveis (para determinagédo da razao
caracteristica dos postos) e as distancias que cada
veiculo percorre por litro etanol e gasolina (para
determinagéo darazao caracteristica dos veiculos).

Os objetos de entrada “posto” e “veiculo” na
funcédo “criar_tabela” sdo matrizes com duas colunas.
No caso do objeto “posto”, cada linha se refere aos
diferentes postos e as colunas correspondem aos
valores do prego de etanol e gasolina. No objeto
“veiculo”, cada linha, a uma marca de veiculo e as
colunas, as distancias percorridas por litro de etanol e
de gasolina.

#Regrade decisédo
regra2 <- function(pe, pg, se, sg) {
r_posto <- pelpg
r_veiculo <- sg/se
if (r_posto* r_veiculo< 1) {
return (paste("Etanol"))
}
else {
return (paste("Gasolina"))
}
}

#Fungdo para geragdo databela informativa
criar_tabela <- function(posto, veiculo){
M <- matrix(0, nrow(posto), nrow(veiculo))
for (i in 1:nrow(posto)){
for (j in 1:nrow(veiculo)){
MIi, j] <- regra2(postoli, 1], postol[i, 2], veiculo[j, 1], veiculo[j, 2])
}
}

colnames(M) <- rownames(veiculo)
rownames(M) <- rownames(posto)
return (as.data.frame(M))

Figura 7. Codigos para criacdo da funcdo de regra de
decisao, ‘regra2”, e da fungdo que gera a tabela informativa
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#Geracgdo da matriz posto
posto <- matrix(0, 10, 2)
posto[,1] <- rmnorm(10, 3.50, 1)
posto[,2] <- rnorm(10, 6.90, 2)
colnames(posto) <- c("pe", "pg")
rownames(posto) <- ¢(1:10)
posto <- round(posto, 2)

#Geracdo da matriz veiculos

veiculos <- matrix(0, 6, 2)

veiculos[, 1] <- rmorm(8, 8, 2)

veiculos[, 2] <- rnorm(6, 12, 2)
rownames(veiculos)<- c("A","B", "C","D", "E", "F")
colnames(veiculos) <- c("se" ”sg )

veiculos <- round(veiculos, 2)

Figura 8. Coddigos utilizados para gerar matrizes de
com valores caracteristicos de postos de abastecimento
e de veiculos.

Para testar a funcéo “criar_tabela” foram
geradas duas matrizes de entrada, contendo valores
para determinacdo das razbes caracteristicas dos
postos e dos veiculos.

Os dados ndo sao resultantes de pesquisa,
foram gerados aleatoriamente, considerando
distribuigbes normais, somente para aplicagao teste
da funcdo. Na Figura 8 estao os codigos utilizados
para geracao das duas matrizes. Foram gerados
valores para 10 (1-10) postos diferentes e 6 veiculos
diferentes (A-F).

> posto
Pe  PE
4.28 7.14
3.24 6.67
2.52 2.84

1

2

3 = veiculos

4 3.16 6.29 se sg
5 3.49 7.48 A 10.61 12.38
6 3.68 B.45 B 8.33 12.01
7 4.67 9.34 C 7.80 14.47
8 3.25 6.36 D 8.44 11.29
o 3.83 B.63 E 5.76 9.92
10 3.33 4.90 F 7.16 10.78

Figura 9. Valores aleatoriamente gerados dos dados
caracteristicos de postos de abastecimento e de veiculos

Com a aplicagédo da funcgéo “criar_tabela
considerando os dados de entrada da Figura 9, tem-se
arecomendacao para cada par posto (linhas) / veiculo

(colunas). Por exemplo, para um carro de marca D
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abastecer no posto 7, o combustivel recomendado é
gasolina. Ver Figura 10. A pratica desta atividade
proposta visa provocar o desenvolvimento de
habilidades que transcende a area da quimica. A
capacidade de construir e analisar tabelas encontra-

se em todas as areas de conhecimento.

> criar_tabela(posto, veiculos)
A B e D E F

1 etanol etanol etanol etanol etanol etanol
2 etanol etanol etanol etanol etanol etanol
3 etanol etanol etanol etanol etanol etanol
4 gasolina gasolina gasolina gasolina gasclina gasolina
5 etanol etanol etanol etanol etanol etanol
6 etanol etanol etanol etanol etanol etanol
7 gasolina etanol gasoclina gasoclina etanol gasolina
8 gasolina etanol gasolina gasoclina etanol etanol
9 etanol etanol etanol etanol etanol etanol
10 etanol etanol etanol etanol etanol etanol

Figura 10. Tabela informativa criada com aplicagéo da
fungéo “criar_tabela”.

FUVEST - 2020 — PROBLEMA DE DILUIGAO
SEQUENCIAL.

O segundo problema é uma questdo do
vestibular da FUVEST, de 2020 (FUVEST, 2020), e
envolve conceitos de mol, concentragdo molar e
diluigdo, normalmente ensinados no segundo ano do
ensino médio.

(FUVEST/2020) Os chamades “remédios homeopaticos” sdo produzidos
seguindo a farmacotécnica homeopatica, que se baseia em diluicdes
sequenciais de determinados compostos naturais. A dosagem utilizada desses
produtos é da ordem de poucos mL. Uma das técnicas de diluicéo
homeopdtica € chamada de diluicdo centesimal (CH), ou seja, uma parte da
solugcdo € diluida em 99 partes de solvente e a solugdo resultante &
homogeneizada (ver esquema).

10mL 1,0mL 1,0mL 1,0mL 10mL
/T;./——\‘

w n vezes
¥ & & W >
& M B O Py
®@ 00 @ &
Solugdo 99mL 99mL 99mL 99 mL

de partida

Alguns desses produtos homeopaticos sdo produzidos com até 200 diluicSes
centesimais sequenciais (200CH). Considerando uma selugéo de partida de
100 mL com concentragdo 1 mol/L de principio ativo, a partir de qual diluigée
centesimal a solugéo passa a néo ter, em média, nem mesmo uma molécula
do principio ativo?

a) 122 diluicéio (12CH) b) 242 diluig&io (24CH)

d) 99° diluigdo (99CH) &) 2007 diluigio (200CH)

¢) 512 diluigéio (51CH)

Figura 11. Quest&o sobre diluigdo sequencial ecentesimal
da FUVEST de 2020.
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Videos no youtube (SUGA, 2020; SANTIAGO,
2020) mostraram a resolucdo deste problema
considerando a alteracdo na quantidade de soluto,
nao expressa em mol, apdés cada etapa de diluigéo.
Porém nenhum deles reconheceram, ou
mencionaram, que esta questdo tem estrutura de
progressdo geomeétrica. A resolucao de Santiago
(2020) se aproximou desta abordagem, mas sem
reconhecimento explicito da conexdo com aquele
tépico da matematica. Conduzir os estudantes a
reconhecerem esta estrutura, aumentaria seu
entendimento ndo sé sobre quimica, mas também
sobre matematica.

O reconhecimento de padrdes pode favorecer
a aprendizagem de assuntos que a priori parecem
complexos e desconexos, mas que, na verdade,
possuem mesma estrutura.

A captura de um padrao implica na habilidade
de reconhecer que aquele pode ser aplicado na
solugédo de um dado problema. Padrbes precisam de
riquezas de conexdes que realgam o0 seu reuso em
contextos diferentes (MULLER, HABERMAN e
AVERBUCH, 2004).

E este tipo de ideia que Leal (2014) buscou
para melhorar a aprendizagem de lbgica de
programacéo: fazer os estudantes reconhecerem os
mesmos padrbes, existentes em logica de
programacéao, em jogos com materiais concretos.

Novamente, havera apresentacdo da
resolucdo analitica e depois de uma solucgao
computacional, ambas abordando o conceito de
progressao geométrica.

RESOLUCAO ANALITICA

Como é informado a concentragdo molar e o
volume da solugéo inicial, determina-se nesta a
quantidade de soluto, ndo expressa em mol. Sabendo-
se esta quantidade inicial infere-se que esta diminuira
numa razdo de 0,01 a cada diluicdo, visto que a
retirara de 1 mL da solugdo anterior para perfazer
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100 mL da proxima implica na formacao de solugbes
100 vezes diluidas. Logo, deve-se determinar o
numero de diluicdo que tornara a quantidade de soluto
na solugdo menor do que 1, ou seja, nenhuma
molécula de principio ativo em solugéo.

Considerando N, a quantidade inicial de soluto,
expressa ndao em mol, e que esta quantidade sera
reduzida em uma raz&o de 0,01 a cada diluigéo, tem-
se que a quantidade de soluto ap6s n diluicdes sera
dada por: N=N, x 0,01" . A quantidade inicial , N, é
dada por N, = CpxVpxN, €M que C, © Vy
representam a concentragdo molar (1 mol / L) e o
volume (100 mL) da solugao inicial, e j, 0 numero de
Avogadro (6,02 x 10 / mol). Apos substituicao
destes valores e considerando a conversao de
unidade do volume inicialde mL paraln, = 6,02 x 1022

A quantidade de soluto presente em uma
solucéo apos realizagao de n diluigbes é, entédo, dada
por'N = 6,02 x 1022 x 0,012 [Entdo a tarefa agora e
encontrar o valor de n que primeiro torna o valor de N
menor do que 1. Este valor sera o numero de diluices
centesimais necessarias para tornar o principio ativo
inexistente no medicamente homeopatica.

Fazendo N = 1, determina-se o n da equacéo
anterior. O valor de n que torna N menor do que 1 sera
0 numero inteiro maior mais préximo. Seguindo estes
passos, isola-se o n, e aplica-se log dos dois lados:

1= 6,02x10*x0,01" > = 001" >

6,02 x 103

1 B ] - o
lcg(&m xiu!!)_ log(0,017) —>—23,78 = —2xn —

n=11,88
Portanto, o numero de diluicbes que primeiro

torna a quantidade de soluto inexistente & 12.

RESOLUGAO COMPUTACIONAL

Este problema pode ser resolvido
computacionalmente utilizando padrbes de selecao e
de repeticdo de meio lago, com uso dos comandos if,
else e while.
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#Estafun¢do apresenta somenteo niimero de diluigbes necessdrias
numdil1<- function(C0, VO, Va){

Na <-6.02* 10"23

NO <- Na * C0*V0/ 1000

if (NO < 1){

return ("principio ativo ja ausente")

}
else{
Nn<-2
n<-0
}
while(Nn >=1)
Nn <-NO * (Va/ V0)'n
n<-n+1
}

return (paste("nimero de diluig8es:", n-1))

Figura 12. Criagdo da fung&o “numdil1” que determina o
numero de diluicdes necessaria para que a quantidade de
soluto seja inexistente na solugédo

#Esta fungdo criauma matriz indicando a quantidade de soluto
apds certo numero de diluigbes

numdil2<- function(CO0, VO, Va}{
Na <-6.02* 10"23
NO <-Na * CO*V0/1000
if (NO < 1){

return ("principio ativo ja ausente")

}

else{
Nn <-2
M <-¢(0,0)
n<-0

}

while(Nn == 1){
Nn <- NO * (Va/ VO0)*n
M <- rbind(M, c(n, Nn})
n<n+1

}

M <-M[-1,]

colnames(M) <- ¢("diluicGes", "quantidade")
return (M)
}

Figura 13. Criagdo da fungao “numdil2” que gera uma
matriz indicando a quantidade de soluto apds certo
numero de diluicbes.

RQI - 1° semestre 2023

Como parametros de entrada, a concentragao
molar (em mol / L) e o volume da solugé&o inicial (em
mL), e a aliquota (em mL também) a ser retirada em
cada etapa de diluigdo. O termo “Va/V0” no cddigo
representa a razéo entre o volume da aliquota e o
volume da solugdo, e &€ a razdo da progressao
geométrica. No final, a fung¢éo criada retorna o valor do
numero de diluicdes necessarias para tornar a
quantidade de soluto inexistente e pode, ou nao exibir,
os valores de quantidade de soluto a cada dilui¢ao.
Para mostrar estas duas possibilidades, duas fungdes
foram criadas: “numdil1” e “numdil2”.

Considerando entdo uma solugéo inicial de
concentragdo igual a 1 mol /L, com volume de 100 mL
e volume de aliquota retirada a cada processo de
diluicadoigual a 1 mL, como no enunciado do problema,
e utilizando as fungées “numdil1” e “numdil2” (Figuras
12 e 13) obtém-se os retornos a seguir:

> numdil1(C0 =1, V0 =100, Va=1)

"numero de diluicdes: 12"

> numdil2(C0=1, VO =100,Va=1)
dilui¢Ses quantidade
6.02e+22
6.02e+20
6.02e+18
6.02e+16
6.02e+14
6.02e+12
6.02e+10
6.02e+08
6.02e+06
6.02e+04
10 6.02e+02
11 6.02e+00
12 6.02e-02

ook WMN-=20

Figura 14. Matriz de dados gerados com aplicacéo da
fungéo “numdil2”.

A primeira mostra a resposta direta, qual o
numero de diluicdes necessarias e a segunda, uma
tabela de dados mostrando qual é a quantidade de
soluto (coluna: quantidade) presente na solu¢ao apoés
cada etapa de diluigdo (coluna: dil).
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Observa-se na tabela que s6 a partir da décima
segunda diluicdo é que a quantidade de principio ativo
se tornamenordo que 1, indicando auséncia deste em
solucéo.

Estas fungbes, podem ser exploradas com mudancgas
no volume de aliquota retirada em cada etapa de
diluicao.

Comiisto, os estudantes perceberao que como
aumento do volume da aliquota acarretara maior
numero de etapas de diluicdo e a diminuicao resultara
em menor numero de etapas de diluicéo.
Arrazoamentos sobre este comportamento podem ser
provocados.

CONCLUSAO

Este trabalho teve como finalidade mostrar
possibilidades de interagdo entre as areas de quimica
e de légica de programacdo. Mas o numero de
atividades pode ser ilimitado, a depender da
criatividade do professor. A interagéo entre esta e a
matematica sugeriu impactos positivos na
aprendizagem de estudantes do ensino basico no
trabalho de Pereira et al. (2016). Sera que a inclusao
da abordagem computacional de problemas quimicos,
ndo poderia trazer mais uma forma de
reconhecimento de padrdes para melhor
compreensao de conceitos de ldgica de
programacgéo? Ou ainda, a educagao em quimica, por
sua vez, ndo poderia ser impactada, com resultados
positivos de melhora de aprendizagem, uma vez que a
adicao da abordagem computacional podera tornar os
estudantes mais ativos e criativos na busca por
solugdes de problemas? Habilidades computacionais
serdo cada vez mais requisitadas no mercado de
trabalho e decisdes complexas serao pautadas cada
vez mais em conhecimentos cientificos e
tecnolégicos, desta maneira, o ensino interdisciplinar
destas duas areas parece ser o caminho para
aquisicdo das competéncias necessarias para
atuacado em uma sociedade moderna.
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