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E inegdvel a existéncia de uma excessiva
preocupagio, por parte de alunos e do-
centes, com a finalidade da Matematica —
principalmente em cursos onde a Mate-
mitica nio ¢ tida como a principal disci-
plina do curriculo. Aumentam ainda mais
essa Preocupagao as enormes dificulda-
des apresentadas pelos alunos na apren-
dizagem de conceitos relacionados a esta
disciplina. As preocupagdes iniciais estao
relacionadas com o Ensino de Matemdti-
ca em um curso de Quimica em nivel de
39 grau, no sentido de saber que a Mate-
matica ¢ necessaria para a formagio de
um qufmicn e, conseqlientemente, para
o desenvolvimento de suas diversas ati-
vidades profissionais.

Em virias insticuicoes de ensino em
nivel de 3¢ grau podemos notar a presen-
¢a do computador nas secretarias, nos la-
boratérios diddticos, acoplados ou nio a
sofisticadas aparelhagens, nas salas da ad-
ministracio e nas salas dos docentes. Po-
demos notar que a grande maioria dos
alunos ¢ docentes utilizam o computa-
dor na elaboragio de seus trabalhos aca-

démicos, quer seja apenas como simples

miquina de escrever, quer seja como uma

ferramenta indispensdvel para o desen-
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volvimento de projetos de pesquisas avan-
cadas, nas mais diversas dreas.
Observando mais de perto um aluno
usudrio do compurtador em suas ativida-
des, notamos que ele consegue manipu-
lar os programas ¢ obter resultados sem
grandes problemas. Particularmente em
relagio a programas que pressupdem a
compreensio de coneeitos matematicos
para sua utilizagio, como por exemplo os
|‘|'|'()[_’1|'ﬂ|nil.‘\ gl’ﬁﬁcnh. ()h.‘;(.‘l'\’;l]n“ﬁ (]UL’
mesmo aqueles com deficiéncia na apren-
dizagem desses conceitos conseguem
manipular tais programas com uma des-
treza que chega muitas vezes a surpreen-
der. Tal fato causa estranheza, no mini-
mo, uma vez que até mesmo a compre-
ensao e a utilizagio correta dos recursos
fornecidos pelo programa pressupoem a
L'nrnpr('t'llsﬂn dL‘ L'(]nﬁ.'L'i[U.‘C In“lrcinl'ﬂif(].\'.
Cabe entao perguntar: ¢ necessario
um conhecimento matemdtico para tra-
balhar com programas deste tipo? Se¢ a
resposta for afirmativa, que conhecimento
¢ esse? Quais os problemas (se é que
existem) que a falta desse conhecimento
podc acarretar para o usudrio? De que
maneira o conhecimento matemaitico

pode melhorar o desempenho do usud-
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rio na elaboragio de seu trabalho com o
auxilio do computador? E se a resposta
para a primeira questao for negativa,
como podemos entendé-la?

Este estudo busca fornecer pontos de
reflexao sobre alguns aspectos das ques-
toes levantadas, como parte de um pro-
jeto de pesquisa intitulado “Que Mate-
mdrica o quimico utiliza em suas diver-

- . - - Iu
sas atribuigoes?

A QUIMICA, A
MATEMATICA
E 0 COMPUTADOR

A Quimica

“A Quimica ¢ o estudo das proprie-
dades dos materiais ¢ das mudangas que
ocorrem com esses materiais” (Brown et
al, 1994). A Quimica é uma ciéncia ex-
perimental. Nos dias de hoje, usar expe-
riéncias para entender a natureza parece
ser consenso geral, mas isso ndo aconte-
cia antes do século XVI1I, quando rara-
mente eram usadas experiéncias. Os gre-
gos antigos, por exemplo, nao confiavam
em experiéncias para testar suas idéias.
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dgua evaporar, a cor das folhas mudar no
outono, o ferro enferrujar quando expos-
to a chuva, uma bateria gerar eletricida-
de, o resfriamento retardar a deteriora-
¢ao dos alimentos, estamos lidando com
o mundo macroscépico, o mundo dos
nossos sentidos cotidianos, A perspecti-
va da Quimica, ao procurar entender as
propriedades da matéria, envolve o mun-
do microscapico, o mundo dos dtomos ¢
moléculas. Assim, pode-se dizer que os
quimicos fazem suas observagoes no
mundo macroscépico mas pensam em
termos do mundo microscépico.

A interagao do homem com o mun-
do levanta questoes bisicas sobre os ma-
teriais ao nosso redor. Quais sio as com-
posicoes ¢ propriedades desses materiais?
Como podem interagir conosco ¢ com o
meio ambiente? Como, por que ¢ quan-
do esses materiais sofrem mudancas? Po-
demos ver a importincia de questoes
como estas imaginando-se que o materi-
al seja, por exemplo, um moderno
polimero envolvido na fabricagio de chips
de computador, um pigmento antigo uti-
lizado por pintores renascentistas ou um
material extraterrestre coletado durante
uma missio espacial. A Quimica fornece
respostas a essas questoes ¢ a uma infini-
dade de outras mais.

De acordo com Brown et al (1994),
embora dois cientistas diferentes rara-
mente vejam o mesmo problema exata-
mente da mesma maneira, existem dire-
trizes para a pritica da ciéncia que sao
conhecidas como mérodo cientifico. Es-
sas diretrizes sio as seguintes: comega
mos coletando informagoes ou dados
pela observagio e experiéncia, levando
em conta que este nio € o principal ob-

jetivo. O objetivo ¢ encontrar um padrio

ou sentido de ordem em nossas obser-
vagoes ¢ entender a origem dessa ordem.
O mérodo cientifico ¢ um conjunto de
regras gerais para resolver problemas que
envolvem fazer observagoes, buscar pa-
dries nas observagées, formular hipé-
teses para explicar as observagoes e tes-
tar estas hipoteses por meio de experi-
éncias adicionais.

Ao execurar as experiéncias, podem
surgir modelos que irdo conduzir a expli-
cagoes ou hipdteses que servirdo de gui-
as no planejamento de outras experiénci-
as. Eventualmente, podemos ser capazes
de juntar um grande nimero de observa-
gOes em termos de uma tinica declaragio
ou equagio chamada de lei cientifica.
Uma lei cientifica ¢ uma declaragio ver-
bal concisa ou uma equagio matemdrica
que resume uma variedade ampla de ob-
servagoes e experiéncias. Hd uma tendén-
cia natural em pensar nas leis da natureza
como regras bisicas sobre as quais a na-
tureza opera, Contudo, nio ¢ a matéria
que obedece as leis de natureza, mas sim
as leis da natureza que descrevem o com-
portamento da matéria.

Se uma hipétese ¢ suficientemente
geral ¢ ¢ continuamente efetiva na predi-
¢ao de fatos ainda nio observados, cla ¢
chamada de teoria ou modelo. Uma teo-
ria ¢ uma explicagio dos principios ge-
rais de certo fendémeno com evidéncia ou
fatos considerdveis para apoiar isto.

Neste artigo nao usaremos o ponto
de vista da Sociologia ¢ da Filosofia da
Ciéncia para discutir a nogio de Quimica
aqui explicitada. Apenas a usaremos em
nossa discussio para debatermos sobre
que Matemdtica o quimico utiliza em suas
atribuigoes. Em estudos futuros discuti-

remos a relevincia para o nosso trabalho
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dessa “definicio” do que ¢ Quimica.

A Matematica, a Quimica e o
computador

Coulson (1973), qu:md() revisou as
reagoes dos envolvidos no desenvolvi-
mento de idéias quimicas dos séculos
passados, observou que em 1878
Frankland escreveu: “Estou convencido
que o progresso da Quimica como uma
ciéncia exata depende muito da sua ali-
anga com a Matemdtica”. Esta visio niao
foi compartilhada por muitos quimicos
da época. Foi a partir do desenvolvimen-
to da teoria quintica, no ano de 1920, ¢
o0 conseqiiente impacto sobre a compre-
ensio da espectroscopia e da estrutura
eletronica, que os quimicos comegaram
a desenvolver as ferramentas matemitci-
cas relevantes para as necessidades da
Quimica. Auguste Comte (1798-1857) in
Philosophie Positive (1830), por exemplo,
dizia que: “Toda tentativa de usar méro-
dos matemiticos no estudo da Quimica
deve ser considerada profundamente ir-
racional e contriria ao espirito da Qui-
mica. Se a andlise matemdrica sempre
deve ocupar um lugar proeminente na
Quimica — uma aberragio que felizmen-
te ¢ quase impossivel — isso poderia ocasi-
onar uma ripida ¢ difundida degenera-
¢io desta ciéncia”.

Nos dias de hoje, parece que existe
uma maior consciéncia da importincia da
Matemadtica para a compreensio de
muitos aspectos importantes da Quimi-
ca. O Dr, Warren S. Warren (1994), pro-
tessor de Quimica da Universidade de
Princeton, Califérnia, afirma que [...]
“muitos aspectos importantes da Quimi-
ca podem apenas ser memorizados, nio

entendidos, sem uma simpatia pela Ma-



temdtica. Por exemplo, a mecinica
quintica permite-nos predizer a estrutu-
ra dos dtomos ¢ moléculas de uma ma-
neira bastante condizente com as evidén-
cias experimentais, mas sua légica incrin-
seca ndo pode ser entendida sem as equa-
¢oes”. Ou seja, a mecinica quantica ex-
plica muito bem os resultados experimen-
tais, mas essa explicagio sé pode ser en-
tendida através de equagoes.

O Dr Grahan Doggere (1997), pes-
quisador em Quimica tedrica e inorginica
no Departamento de Quimica da Univer-
sidade de York, considera que, apesar de
haver diferencas nas opinides a respeito
da importincia da Matemdrica, ¢ neces-
sdrio que o estudante de Quimica tenha
um bom conhecimento de aritmética e
dlgebra, fungdes de uma ou mais varid-
veis, cdleulo, nimeros complexos, dlge-
bra linear ¢ manipulagio de dados, levan-
do em conta que estes tdpicos fornecem
uma base para a compreensio de
termodinimica, espectroscopia e cinética.
Além disso, ele afirma que, como muito
da Quimica se reduz a algumas férmulas,
o desenvolvimento das habilidades ma-
temdricas prové os estudantes de Quimi-
ca com: a) habilidade de transferéncia
muito importante; b) formalismo para
unificar fatos isolados; ¢) modelos quan-
titativos de previsio.

Doggertt & Sutcliffe (1995), afirmam
que o estudo da Quimica, intimamente
envolvido com as sinteses ¢ reagoes de
um sempre crescente nimero de combi-
nagoes, estd relacionado basicamente com
a descoberta de modelos em que as pro-
priedades quimicas de tais combinagdes
estio inter-relacionadas. A Matemitica
fornece as ferramentas necessdrias para

construir modelos quantitativos que sdo

necessdrios para a predigao, elucidagao e
racionalizagio do fenémeno quimico.
Além disso, “sem a urdidura subjacente
da Matemitica, ¢ a trama da Fisica ¢ Bio-
logia, a Quimica seria reduzida a um vas-
to catilogo de fatos e observagoes apa-
rentemente sem conexio!”. E por causa
desta forte inter-relagio entre a Matemi-
tica e a Quimica (e Fisica) que somos
capazes de entender a estrutura molecular
de biomoléculas, tais como a insulina,
através da interpretagio dos resultados
obtidos por difragio de raio-X. Para com-
preender o comportamento quimico de
dtomos e moléculas é necessario compre-
ender a estrutura das moléculas.

Existem outros ramos da Quimica,
menos relacionados com a determinagao
de estruturas moleculares ¢ mais com a
coleta de dados por observagio de espé-
cies quimicas reagindo, em que o tempo
¢ a varidvel chave, nos quais os resulta-
dos podem apenas ser interpretados e
entendidos com a ajuda de um conheci-
mento da forma e solugio de tipos espe-
ciais de equagao diferencial. O objetivo
quimico, aqui, ¢ interpretar os resultados
observados em termos de um mecanis-
mo para a rea(;ﬁol e, para isso, € necessi-
rio colocar num grifico os dados na for-
ma sugerida pela teoria para reconhecer
a fungio que relaciona a concentragio de
espécies e o tempo. A existéncia de erros
presentes nos dados coletados acarrera
problemas associados com a manipula-
¢ao desses erros quando se tenta estabele-
cer uma relagdo quantitativa entre a
concentragio e o tempo. O proprio tra-
tamento dos problemas experimentados
neste tipo de situagio envolve compre-
ender as idéias de propagagio de erro e

estatistica — que implicam em usar as fer-

ramentas do Calculo Diferencial e Inte-
gral. Toda ciéncia experimental busca, de
uma forma ou de outra, estimar ¢ avaliar
as conseqiiéncias da propagagio do erro.
De acordo com Warren 8. Warren (1994)
a estatfstica representa um papel central
na Quimica, porque essencialmente nun-
ca vemos uma molécula se decompor, ou
duas moléculas colidirem. Na combus-
tio de 1 g de gds hidrogénio para formar
a dgua, 6x1023 dromos de hidrogénio
sofrem uma mudanga fundamental em
sua energia e estrutura eletronica, sendo
que as propriedades da mistura reativa
podem apenas ser entendidas em termos
de médias.

Nos dias de hoje, os cientistas neces-
sitam cada vez mais usar computadores
para propdsitos tais come: representar
graficamente, processar ¢ transformar
dados experimentais, investigar modelos
matematicos, preparar relatérios, docu-
mentos ¢ apresentagbes para comunica-
cies orais e/ou escritas. De acordo com
Levy, G. C. (1988), 0 uso do computador
na ciéncia experimental inclui aquisigio
de dados, controle das experiéncias, re-
dugio de dados primdrios e apoio
computacional aos resultados experimen-
tais. Para os cientistas tedricos, o com-
putador ¢ o velculo de aquisigio,
processamento e andlise de dados. Eles
utilizam o computador para desenvolver
novas idéias fundamentais. Levy afirma
ainda que o impacto do computador na
Quimica moderna ¢ profundo e afeta vir-
tualmente todos os aspectos dos estudos
experimentais ¢ tedricos.

Breneman, G. L. (1991) afirma que
os computadores sio importantes para
todas as drea da Quimica, incluindo fisi-

co-quimica, inorgnica, orginica, anali-
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tica ¢ bioquimica, e lista vdrias dreas que
justapoem essas dreas da Quimica de uma
perspectiva do computador:
(1) Anilise numérica — vdrios tipos de
tratamentos de dados, solugio de
equages, integragao, etc.
(2) Simulagio ¢ modelagem — vérios
envolvendo

sistemas quimicos

cinética, equilibrio, dindmica
molecular, etc.

(3) Automagao de laboratério e

quimiometria — real controle de tem-

po de aquisi¢io de dados, andlise ¢
apresentagao.

(4) Graficos = moléculas, orbitais, ou-

tras fungdes, grificos de apresentagio.

(5) Sistemas de informagio — teleco-

municagdes, extragio ¢ apresentagio

de informagio quimica de bancos de
dados.

(6) Programagio de computadores —

modificar e desenvolver todos os acima,

Quando o quimico trabalha com co-
leta de dados por observagio de espécies
reagindo, basicamente ele utiliza um pro-
grama grifico de computador para colo-
car esses dados em um grifico com o
objetivo de poder interpretar os resulta-
dos observados ¢, a partir dessa andlise,
tirar algumas conclusoes a respeito da si-
tuagio que estd sendo apresentada atra-
vés desses dados.

Podemos ver, a partir dos autores ana-
lisados, em particular quando as novas
tecnologias informdticas sao utilizadas,
que existe uma interagio da Quimica com
a Matemdrica. Apesar disso, permanece
ainda a seguinte pergunta: Como o qui-
mico, uma vez formado, utiliza a Mate-
mitica no seu dia-a-dia? Neste artigo ten-
taremos determinar qual ¢ a importincia

de se ter um conhecimento matemacico
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para utilizar um software grifico ¢ como
o estudante de Quimica utiliza esse co-
nhecimento para resolver problemas qui-
micos, mesmo dispondo de softwares

educacionais.

AQUESTAO A SER
PROBLEMATIZADA

Na pesquisa bibliogrifica, encontra-
mos poucos trabalhos que lidam com este
problema sob a ética do estudo propos-
to. Além disso, o que encontramos nio
esclarece o que de fato se deve saber
antes de utilizar um programa grifico.

Sendo assim, optamos por elaborar
um estudo exploratério junto a docen-
tes, alunos de graduagio e de pés-gra-
duagio do curso de Bacharelado em
Quimica ¢ Quimica Tecnoldgica da
UNESP de Araraquara, com o objetivo
de adquirir subsidios para tentar respon-
der as questdes propostas. Num primei-
ro momento foram feitas algumas ob-
servagdes junto a usudrios que utiliza-
vam, em suas atividades académicas, pro-
gramas que pressupunham um conheci-
mento matemdrico para sua manipulagio.
A grande maioria dos alunos observa-
dos trabalhava com um programa grifi-
co (Origini em suas vdrias versoes) de
cardter mais geral, e os demais com pro-
gramas mais especificos da sua drea de
atuagao. Restringimos nosso estudo ao
programa grifico, por ser o mais utiliza-
d[] em [Udﬂﬁ das :i]'[f:ls ql.lC C()l“p(—}cn‘] (4]
referido curso. Paralelamente, foram en-
trevistados alguns docentes de diversas
dreas para que pudéssemos contrastar os
resultados das observagoes iniciais, ela-
boradas de forma nao sistemdtica,

O estudo foi conduzido durante o

AND D

segundo semestre de 1997 ¢ o primeiro
semestre de 1998, [nicialmente, procura-
mos levantar junto & literatura especifica,
aos docentes, aos alunos de graduagio ¢
de pos, situagbes em que o computador
pudesse ser utilizado como ferramenta de
apoio. Foram selecionados dois exemplos.
O primeiro, extraido da literatura
pesquisada, ilustra as dificuldades que um
usudrio com caréncia de conhecimento
matemdtico pode ter em relagio & com-
preensio e utilizagio correta dos recur-
sos do programa. O segundo exemplo,
um problema selecionado junto a disci-
plina de Fisico-Quimica, descreve os er-
ros a que um usudrio de um programa
grifico estd sujeito por falta de um co-
nhecimento matematico adequado,

O estudo relacionado ao segundo
exemplo envolveu aproximadamente 107
alunos. Num primeiro momento, foi pe-
dido aos alunos que resolvessem o pro-
blema proposto utilizando papel
milimetrado e lipis; depois, numa segun-
da acividade, deveriam resolver o proble-
ma com a ajuda do computador. Para es-
sas atividades os alunos foram divididos
em pares.

Os dados coletados incluem obser-
vagoes escritas, anotacoes de entrevistas
feitas com os docentes das diversas dre-
as da Quimica e as solugoes dos proble-
mas, feitas pelos alunos, com e sem a aju-

da do compurador.

0S EXEMPLOS

Nesta secio sao apresentados os dois
exemplos citados anteriormente. O pri-
meiro exemplo, extraido da literatura
analisa o caso das fun¢oes sigmoidais que

aparecem com relativa freqiiéncia na



Quimica. Tais fungoes descrevem o cres-
cimento, ou variagio, de certas respostas
y em relagio ao tempo t, ou em relagio a
outra varidvel independente x. Essas fun-
goes se originaram, em geral, de equagdes
diferenciais relacionadas com fenémenos
biolégicos ou quimicos.

Uma fungio sigmoidal tem como ca-
racteristica principal o fato de ser cres-
cente em todo intervalo de variagio de t
(ou x), seu gréﬁcu nao possui pontos ex-
tremaos, mas apenas um ponto de inflexao,
e sempre existe uma assintota horizontal
representando um valor que limita o cres-
cimento da resposta y. Portanto, a forma
do grifico das fungbes sigmoidais ¢ de S
alongado, mas ¢ necessirio que os
parimetros satisfagam certas condigoes
para que isso ocorra. A derivada de uma
fungao sigmoidal ¢ crescente até o ponto
de inflexdo, onde atinge um médximo, isto
¢, a taxa de crescimento aumenta neste
intervalo ¢, a partir dai, a derivada ¢ de-
crescente e, portanto, a taxa de crescimen-
to diminui, aproximando-se assintotica-
mente de zero.

Observando uma situagido conereta,
onde um programa grafico ¢ utilizado,
procuramos analisar as diversas etapas
desse procedimento, do ponto de vista
pritico ¢ tedrico do desenvolvimento, le-
vando em conta o fato de termos 4 dis-
posigio um programa que ajusta facil-
mente uma curva sigmoidal a um con-
junto de dados qualquer. O programa
grifico utilizado foi o Origin 5.0.

Inicialmente, o usudrio do programa
parte de um conjunto de dados coletados
em laboratério, que neste exemplo sio
medidas de variagio da dureza (D) da liga
Cu-Al-Ag com o tempo (1), aquecida a

uma temperatura de 455°C.

TEMPO DUREZA

(MINUTOS) (HV)
2 249,1

4 256
8 255,6

15 256
25 253,1

40 257
60 259.8

90 265
130 2755
200 293,1
300 299,9
500 299.4

800 301

A partir dai utiliza-se a opgio “Plot” do
menu principal do programa Origin para
colocar esses dados em um sistema de co-
ordenadas cartesianas e obter
uma representagio grafica
para o conjunto de dados

Obtemos assim a se-
guinte representagio grafi-
ca para o conjunto de dados
iniciais: Figura 1.8

Nesta etapa, observa-se
que a imagem apresentada
pelo computador (ver figu-
ra 2), nio nos possibilita uma
boa visualizagio sobre que
tipo de curva melhor se ajus-
taria a esses dados. Nao po-
demos ver, por exemplo, o

ponto de inflexdo, porque

neste caso o ponto de ""}
inflexdo ocorre em um tem- fo0
po muito baixo. Assim, tor- 290
na-se necessario utilizar ™
uma escala logaritmica para é o |
visualizar melhor o com- Wy ST
.
portamento dos dados ¢ m_‘
poder escolher melhor uma ia

nhecimento matemdtico a respeito — no
caso, sobre escala logarftmica. Estd im-
plicito nesse conhecimento a escolha da
escala. Na figura 3 foi escolhida uma es-
cala log, isto ¢, de logaritmos na base 10.

A partir dessa imagem grifica jd se
pode ver a existéncia de um ponto de
inflexio, ¢ que os dados se ajustam a uma
curva em forma de S (sigmoidal). E ne-
cessdrio um certo cuidado com a leitura
do grifico, porque vocé tem uma “uni-
dade multiplicativa” e nao aditiva. Este
tipo de unidade tem como caracteristica
o fato de, em um segmento do eixo das

abscissas, ocorrer uma variagao de 1 a 10

Figura 1 - Janela do programa Origin, mostrando os dados
¢ a opeao do menu que ¢ utilizada para representar graficamente
esses dados.

Variagio da dureza D da liga Cu-AlAg
om ralagio ao tempo t (minulos) @ uma
tamparatura de 455°C

curva de ajuste. Para tomar
essa decisdo, parece neces-

sdrio que se tenha um co-
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200 10‘0 600 800
Tempo (t)

Figura 2 — Representagio grifica dos dados experimentais,

obtida através do Origin,
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e, em outro segmento de mesmo

e comprimento, os valores do tempo
il . serem de 10 a 100. Em outras pa-
ey g lavras, uma unidade de escala
- . logaritmica compreende uma vari-
a0 4 ' agio de duas poténcias consecutivas
20 1 A g de 10.

W] . O Programa Origin 5.0 ofere-
0 - - ce a alternativa de ajuste de uma

Tomsps 1) curva sigmoidal no menu.

i . Aqui podemos fazer algumas
Figura 3 — Representagio grifico dos dados, : y )
consideragoes importantes a respei-

utilizando uma escala logaritmica.

200 slr-tualuogutlc) fit to Data1_p
Chisgr 5,57129
ol Init(a1) 251,84
Final(n2) an,a8
80 Katysa(xn) 132,90
Power(p) 3,325
A Xatvze 87,59188
Xatvan 201,63491

Figura 4 — Ajuste de uma curva sigmoidal a0 conjunto de dados experimentais.,

Figura 5 — Uma das opgoes do menu principal do Origin, onde aparecem conceitos matemiticos.
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to do conhecimento matemitico relacio-
nado a utilizagio de um programa desta
natureza. A primeira estd relacionada com
a propria leitura que se faz dos resulta-
dos fornecidos pelo programa. Observe-
se que ao lado do grifico da curva ajus-
tada aparece uma janela onde sio mos-
trados os dados desse ajuste que, para uma
pessoa sem conhecimento matemdtico,
nio faria o menor sentido.

Outra consideragiio importante estd re-
lacionada ao fato de, nas opgoes do menu
principal, aparecerem conceitos matemd-
ticos (derivagio, integragio, ajuste linear,
polinomial, exponencial, sigmoidal...) que
também nio teriam o menor significado
para um usudrio que nio tivesse conheci-
mento de tais conceitos.

E muito comum entre os usudrios
deste programa ajustarem uma curva a
um conjunto de dados com esta nature-
za, utilizando a curva sigmoidal que apa-
rece numa das opgoes fornecidas pelo
software (ver figura 5), sem saber bem o
que estio fazendo. Na sigmoidal que apa-
rece no menu principal do software, niao
existe flexibilidade do ponto de inflexio,
ou seja, ele estd fixo a meia altura entre o
valor na origem e o valor assintético que
limita o crescimento dos valores de du-
reza. Assim, deixando os erros de lado,
faz-se necessdria uma discussio inicial so-
bre onde estd localizado o ponto de
inflexdo; para isso, a pessoa que estiver
usando o programa precisa ter um conhe-
cimento matemdtico especifico. Além dis-
so, dentro do programa, na opgio de and-
lise, existem outros ajustes nao-lineares
onde aparecem curvas sigmoidais nas
quais pode existir flexibilidade do ponto
de inflexao. O primeiro passo na utiliza-

¢ao do programa consiste em saber o que



sio essas diferentes sigmoidais, ou seja,
saber suas propriedades matematicas. O
préximo passo seria escolher uma das cur-
vas sigmoidais para ajustar os dados e,
para que se possa tomar essa decisao, mais
uma vez ¢ preciso um conhecimento ma-
tematico.

O segundo exemplo foi selecionado
junto a disciplina de Fisico-Quimica, en-
tre aqueles que tiveram o menor niimero
de acertos no decorrer das aulas. Trata-
se de um problema de cinética quimica: a
partir dos seguintes dados experimentais,
determine a energia de ativagio ¢ o fator

pré-exponencial de uma reagdo quimica.

k(min') | TEMPERATURA |TEMPERATURA
(°C) (oC)
16.01 20 293
24,8 30 303
36,9 4() 313
LR 50 323

Para resolver o problema, o aluno
deve saber que a constante de velocidade
5 (k) da reagio e a temperatura termo-
dinimica (T) se relacionam através da
equagio de Arrhenius

E,

RT

k=Ae

onde A ¢ o fator pré-exponencial, E

.

a energia de ativagao, T ¢ a temperatura

termodinimica e R = 8,314 J[K-1mol-1 ¢
a constante do gds.

A partir dai, o aluno deve lincarizar a
curva, aplicando logaritmo em ambos os
membros da equagio, e obter a equagio
InK = InA rl-iR—l— Para fazer isso ele de-
ve relacionar a linearizagio com o
logaritmo, utilizando corretamente as pro-
priedades de logaritmo. As soluges ob-

tidas pelos alunos mostram que a grande

maioria nio consegue linearizar a equa-
¢ao por falta de conhecimento matemd-
tico adequado.

A partir da equagio linearizada, o alu-
no deve relaciond-la com a equagio de
uma reta y = b + ax onde y = Ink, o coe-
- E /R, o coefici-
1/T. Aqui

observa-se outro tipo de dificuldade, re-

ficiente angular é a =

a4
ente linear é b = InA e x =

lacionada com a associagio da equagio
linearizada com a equagio de uma reta,

De acordo com um dos docentes respon-

UNTITLEL

sdveis pela disciplina de Fisico-Quimica
¢ os demais docentes entrevistados (e isto
foi confirmado quando este exemplo foi
trabalhado com os alunos das disciplinas
Cilculo Diferencial e Integral 1 e 2), os
alunos tém muita dificuldade em com-
preender esta mudanga de sistema de co-
ordenadas.

O aluno deve estar atento para o fato
de que E, serd calculado através do coe-
ficiente angular da reta de Ink contra 1/

T (temperatura em Kelvin) ¢ que A serd

28 T T T T T T T 1
000308 000310 0800HE 00030 BAIGH BHOUI OO 0003 006

m,

Figura 7 — Ajuste Linear aos dados feito pelo programa Origin,
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obtido do coeficiente linear dessa reta.

Ink(min™) | 1/T (K"
2,7732 1 0,00341
3,2108 | 0,00330
3,6082 | 0,00319
3,9796 | 0,00309

34 4

324 "

304

28

Através da resolugio do problema pe-
los alunos, observamos que, quando eles
utilizam papel e lipis, a maior dificulda-
de que enfrentam para tragar o grifico
estd relacionada com a escala, ou seja, com
a colocagio dos dados nos eixos coorde-
nados para que haja um melhor aprovei-

tamento do espago do papel (no caso, pa-

1T (k")

8 T T T T T T T 1
000308 000310 00036 000320 000325 000330 000335 000340 000345

x=0; y=15,7208333

-
L]
L
.

. iy T ye— T T
0goo0 00008 00010  00O1S 00020 00025

17 (k')

T
00030

-Q]g-jdr Bl:|u|T| 2|~ B0
1

For Help, pross F1

Figura 9 — O valor correto para o coeficiente linear da reta obtida pelo ajuste.
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pel milimetrado). Este fato nio ocorreu

quando o computador foi utilizado para

construir o grafico, pois o programa tem
| a opgao de, automaticamente, colocar a
escala correta de acordo com os dados.

A partir desses dados os alunos ob-
tém, através do programa Origin, a se-
guinte imagem grifica:

Para resolver o problema proposto,
com a ajuda do computador, o aluno ajus-
ta uma reta aos dados, usando a opgio de
ajuste linear do Origin, obtendo a repre-

sentagio grifica apresentada na figura 7.

H4 um erro muito comum observa-
do neste cdleulo, tanto com o papel e li-
pis quanto com o auxilio do computador
(e confirmado pelas entrevistas feitas com
os docentes). Para determinar o coefici-
ente linear, os alunos nio excrapolam até
o x = 0, usando o valor de y correspon-
dente ao primeiro valor de x da escala
(ver figura 8), o que acarreta um erro no
cdleulo de A da ordem de aproximada-
mente 100.000 vezes.

O procedimento utilizado pelos alu-
nos para determinar o valor de A foi o
seguinte:

4,157

e H157 rln A Ase =
63,87
obtendo entdo, um valor incorreto
para a constante A. E importante ressal-
far que este erro 0correl tanto com o uso
de papel ¢ lipis quanto com o uso do
computador. Para obter o valor correto
de A, ¢ necessdrio que os alunos saibam
que o intercepto (coeficiente linear)
corresponde 4 abscissa zero do sistema
de coordenadas (ver figura 9). Prolongan-

do a reta obtida até que ela cruze o eixo

das ordenadas, obtém-se o valor correto
m,, .= 15,7 para o coeficiente linear da

‘ reta.
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42 - Paraneter Ualue Error
P a 15, 75702 0,07267
; . ] -9803,10036  22,30749
38 4
[ s [ "
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32 4 L]
30
28 Yo
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Figura 10 — Janela adicional onde se observa os resultados do ajuste.

= 15,7, os

alunos urtilizam a equivaléncia y = In x

E de posse do valor m

linear

v

&> x =¢ , para obter o valor correto do

fator pré—cxptmcncin[ A

5.7

L E I T Pouy e

m

linear

65,8 x 10’ (aproximadamente)

Para o cilculo da energia de ativagao
(Ea), que depende do valor do coeficien-
te angular da reta ajustada, os alunos pro-
cedem da seguinte maneira: a partir da
reta obtida pelo ajuste (figura 9), eles es-
colhem dois pontos e calculam o coefici-
ente angular através da relagio m = Ay/
Ax = -3978,18. A partir daf, utilizam a
relagio — E /R = -3978,18 onde R
8,314 para determinar o valor de E
3,3x10.

Um aluno com conhecimento melhor

de Matemitica seria capaz de interpretar
os resultados fornecidos pelo Origin em

uma janela adicional (ver figura 10), onde

poderia observar que o coeficiente linear
¢ 15,757 e nao 4,157. Além disso, esta mes-
ma janela fornece também o valor do co-
eficiente angular da reta, facilitando os

cdleulos de A e de E.

DISCUSSAO_
E CONCLUSAO

O nosso estudo iniciou-se a partir de
observagoes feitas junto a alunos de gra-
duagio ¢ de pés-graduagio, que utiliza-
vam programas graficos na elaboragio de
seus trabalhos académicos efou cientcifi-
cos. As observagoes sugerem, e as entre-
vistas com alguns docentes confirmam,
que bem orientados tecnicamente, mes-
mo os alunos com problemas conceituais
consegtiem manipular um programa grd-
fico como o Origin (que pressupoe um
conhecimento matemitico) sem grandes
problemas, dando a impressio de que um
conhecimento matemdtico para sua utili-

zagdo nao ¢ necessario.

EnucagAO MATEMATICA EM REVISTA, NUMERO

Os exemplos escudados parecem
mostrar exatamente o contrdrio. O pri-
meiro exemplo, onde trabalhamos com
as fungoes sigmoidais, mostra que, para
tomar decisoes acertadas, o usudrio de um
programa da natureza do Onigin deverd
ter compreensio dos conceitos matemad-
ticos envolvidos, caso contririo poderd
incorrer em erros que prejudicario toda
a andlise dos dados, uma vez que nio es-
taria levando em consideragio os erros
do ajuste ¢, conseqiientemente, nao po-
deria obter precisio nos seus resultados
e conclusoes. Assim, o conhecimento
matemdtico ajuda a compreender e utili-
zar de maneira correta as opgdes que o
programa oferece, minimizando os erros
na tomada de decisoes, e com isto per-
mite tirar o miximo de proveito de toda
a potencialidade de um programa desta
natureza. Resumindo, tem-se um progra-
ma poderoso a disposigio e, por falta de
conhecimento matematico adequado, nio
se tira proveito de toda a sua
potencialidade.

O segundo exemplo ilustra a impor-
tincia de se ter conhecimento matemati-
co para resolver um problema quimico,
desde a fase inicial, relacionada 4 tomada
de decisoes sobre a estratégia a ser em-
pregada para resolver o problema, passan-
do pela utilizagio do computador na
obtengio dos resultados, até a andlise,
compreensio, interpretagio e possivel
correcio dos resultados obtidos. Ou seja,
a simples utilizagio do programa nio ¢
suficiente para que o aluno consiga re-
solver o problema de maneira correta, L
necessdrio que ele tenha conhecimento
dos conceitos matemdricos envolvidos na
resolugao do problema,

Ainda em relagio ao segundo proble-
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ma, um outro aspecto observado ¢ o fato
de que, quando o aluno resolve o proble-
ma usando o compurador, ele transfere os
mesmos procedimentos utilizados com o
papel ¢ lipis, deixando de lado os recursos
que o programa oferece. Isto se deve, tal-
vez, ao desconhecimento desses recursos,
fato que ndo serd discutido neste artigo.
As dificuldades apresentadas pelos alu-

nos na resolugao do problema de Cinética
Quimica apresentado (ver exemplo 2), es-
tao relacionadas com a compreensao dos
seguintes conceitos:

* Escalas (escolha, leitura)

¢ Equagio de Reta

* coeficiente linear (interpretagio geo-

métrica)

* coeficiente angular (interpretagio ge-

ométrica)

* Linearizagio de uma curva

* Logaritmo

Com a claboragio deste estudo, con-

seguimos obter subsidios iniciais para de-
senvolver as disciplinas de Cdlculo Diferen-
cial e Integral do curso de Bacharelado
em Quimica e Quimica Tecnoldgica da
UNESP de Araraquara. Em relagao ao
conteddo programdtico, o estudo mostrou

que uma énfase muito maior deve ser dada

com escalas, grifico de fungoes, logaritmo
¢ exponencial, equagio de reta, coeficien-
te angular ¢ linear de uma reta (compre-
ensio e interpretagio grifica), e este fato
serd de grande valia na reestruturagio do
curriculo de Matematica.

Pudemos ver ainda, com este estudo,
que a utilizagio de um programa gréfico
como apoio tecnolégico poderd ser feita
com maior eficiéncia ¢ com a certeza de
melhores resultados se o usudrio do pro-
grama possuir um conhecimento matemd-
tico adequado. Além disso, parece que mui-
tos problemas que atualmente sao resolvi-
dos pelos alunos de Quimica com papel ¢
lipis poderiam ser feitos com a utilizagio
do computador, de maneira mais eficiente
¢ com menor chance de erros.

Os estudos realizados até agora indicam
que a resposta inicial a nossa pergun-
ta — E necessdrio um conhecimento mate-
mdtico para utilizar um software grdfico? —
necessita ser expandida. Se por um lado, os
exemplos aqui apresentados (um extra-
ido de um trabalho de monografia e o
outro de nosso estudo exploratério) indi-
cam que ¢ necessdrio certo conhecimento
matemitico para utilizar um programa gri-

fico, ndo ¢ possivel ainda precisar o esco-

fato se faz no cotidiano do mundo do tra-
balho. Este ¢ o tema de pesquisas que ora

se encontram em desenvolvimento.

1 Este artigo ¢ fruto de um projeto de pesquisa de-
senvolvido pela primeira autora e faz parte de um pro-
jeto maior denominado “Pensamento Matemdtico,
Fungoes, Computadores e outros Meios de Comuni-
cagio”, financiado pelo CNPQ/FAPEST ¢ que ¢ de-
senvolvido pelo GPIMEM (Grupo de Pesquisa em
Informitica, ourras Midias ¢ Educagio Matemdtica)
da UNESP-Rio Claro, coordenado pelo segundo au-
tor, Embora Mdnica Vilarreal, Jussara de Loiola Ara-
tjo (estudantes do Programa de Pés-Graduagio em
Educagio Matematica da UNESP e membros do
GPIMEM, Rio Claro) ¢ Romeu Magnani (professor
do Instituto de Quimica de Araraquara — UNESP)
nio sejam responsdveis pelas opinides defendidas
neste artigo, agradecemos os comentdrios em versies
preliminares do mesmo,

2 Do ponto de vista pritico, o mecanismo de uma
reagao estd relacionado a descrever as etapas pelas quais
os reagentes passam a produto, reconhecer a etapa
mais lenta do processo — que ¢ a que determina a ve-
locidade global do processo, conhecer as etapas inter-
medidrias (possibilidade de interferir na reagio, se ne-
cessdrio).

3 O Origin ¢ um programa que permite a0 ustidrio
fazer andlise de dados e elaborar grificos em duas ou
trés dimensoes, a pardr de uma planilha ou da expres
sdo analitica da fungio.

4 Trabalho de monografia intitulado “Estudo de Fun-
goes Sigmoidais de Crescimento Aplicadas a Cinética
de Formagio e Transformagio de Fase em Ligas & Base
de Cobre”, 1993, apresentado por Marco Roberto
Guerreiro, sob orientagio do Prof. Dr. Romeu
Magnani.

5 O nome “constante de velocidade” para k, surge do
fato de k ser a constante de proporcionalidade na equa-
¢io v = k [A][B] onde v ¢ a velocidade de uma reagiio
A+ B—=C+ D, [A] ¢[B] sio as concentragoes de A

ao aprendizado de conceitos relacionados
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