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Introducao

O Laboratério Virtual de Quimica Cead-UFV surge como uma mudanga de paradigmas
na Quimica, pois postula que o ambiente virtual pode ser uma ferramenta poderosa para o
desenvolvimento do aluno quando associado fortemente aos laboratdrios presenciais.

Diferentemente ao senso comum, o Laboratério Virtual de Quimica nado foi proposto
para substituir o laboratério presencial, mas exatamente o contrario: potencializar a experiéncia
presencial.

A potencializacdo da experiéncia presencial ocorrerd uma vez que o aluno pode se
familiarizar com uma dada situagdo experimental (por exemplo uma pratica experimental) no
ambiente virtual, se acostumando com as etapas necessarias, revendo o roteiro, pensando nos
resultados obtidos, errando e corrigindo-se ou mesmo testando varias possibilidades. Ao ir ao
laboratdrio presencial, ja terd mais convivéncia com o problema a ser estudado e estara se
restringindo a uma situacdo particular e podera se preocupar com aspectos ndo apresentados
no ambiente virtual (ou mesmo com a transposicdo eventualmente ocorrida), com o
desenvolvimento das habilidades mecanicas necessarias a pratica experimental, etc.

O Laboratdrio Virtual de Quimica Cead-UFV também surge como uma mudanca de
paradigmas em relagdo a outras ferramentas virtuais, onde as prdticas ou demonstragdes de
fenbmenos ndo consideram a variabilidade natural, a incertezas das medidas e o préprio ruido,
fortemente dependente do tempo. Essa posicdo e muito diferente de praticas/jogos virtuais
gue atuam meramente como uma calculadora animada, onde a um conjunto de parametros de
entrada fornecem necessariamente sempre o mesmo resultado, embora isso ndo represente a
realidade experimental, onde incontdveis detalhes (pardmetros de entrada ndo conhecidos)
podem alterar os valores obtidos, que sdo estimados a partir de recursos estatisticos.

A experiéncia que o grupo do CEAD/UFV e DEQ (Depto Quimica) /UFV com a construcdo
da primeira versdo desse projeto foi muito importante para identificar os varios problemas
existentes na sua construgao

Desta maneira, baseado em uma analise critica realizada pelo grupo atual em relagdo a
experiéncia anterior, elencou-se os principais problemas e definiu-se maneiras para suas
resolucbes



Tabela 1 - Problemas Identificados em uma tentativa anterior de criar o laboratério virtual

Problemas Identificados

Observacgao

Estrutura computacional pouco
robusta

As praticas foram desenvolvidas a partir de modelos simples, de maneira que, para cada fase de
implementacao de recursos, era necessdria a reprogramacao da pratica

Projetos individualizados por pratica

Embora o laboratdrio Virtual seja formado por diversos mddulos que se comunicam entre si, essa
caracteristica ndo foi aproveitada, de maneira que, para cada pratica, um novo conjunto de programacao
era construido, com um pequeno uso de mddulos ja construidos.

Varias linguagens computacionais

No primeiro projeto optou-se por permitir que cada programador desenvolvesse cada pratica usando
conceitos de programacao diferentes, dificultando a comunicacdo e o desenvolvimento

Dificuldade de comunicacdo entre o
grupo de programacdo, grupo de
guimica e grupo de recursos visuais

Aliados aos problemas na parte de programacao, também houveram muitos problemas com a obtencao de
dados e redacdo e testes das praticas propostas.

A comunicacdo entre as duas equipes foi muito deficitaria, causando o uso de um tempo enorme para
reprogramacao.

Ainclusdo do professor sem a presenca
de um programador ndo ocorreria de
maneira simples.

A rigidez da programacao tornou dificil a alteragdo das condi¢Ges do laboratdrio e assim, as praticas
propostas ndo permitem alteracdo simples pelo professor que optasse por utilizd-las, diminuindo de
maneira acentuada sua utilidade com ferramenta de apoio ao professor




NeoAlice 1.0

O laboratério virtual de Quimica NeoAlice 1.0 foi O objetivo foi o desenvolvido
estudantes para ensino superior (licenciatura, bacharelado em quimica e afins) para apoio aos
laboratérios presenciais de quimica.

Metodologia

O laboratério foi construido com linguagem Java Script e Boostrap e depositado na base
de desenvolvimento Git-Hub (https://github.com/ceadufv/laboratoriovirtual). Todo o contetdo
artistico do laboratdrio esta licenciado sob licenca creative commons "Attribution-
Noncommercial-Share Alike 3.0 Unported (CC BY-NC-SA 3.0)". A fim de contribuir para a melhor
utilizacdo do cddigo produzido software, todo o cédigo foi licenciado sob a licenca "GNU Affero
General Public License v3.00 “

Os desenvolvedores aprenderam as linguagens e procedimento computacionais
adequados diretamente no CEAD.

Foi desenvolvido um Roteiro de Programacdo para auxilio a todos envolvidos no
processo de producdo do laboratério Virtual de Quimica, principalmente para os
programadores. As principais acdes desejadas sdo apresentadas, assim como algumas rotinas a
serem implementadas (descritas em VBA). Ao longo do projeto esse roteiro podera ser alterado
conforme o desenvolvimento dos conceitos e dos problemas a serem detectados. Na parte final
do projeto, observou-se a necessidade do uso de uma ferramenta de gestao de desenvolvimento
de projeto de TI, tendo sido utilizadas ferramentas tipo Agile.

Ideias Iniciais da Conceituacdo de laboratdérios Virtuais de Quimica (VCL)

N3o é possivel falar de Laboratdrio Virtuais de Quimica (VCL) sem dizer explicita e
categoricamente que os mesmos ndo podem substituir a experiéncia presencial do universitario
em um Laboratérios de Quimica.

Ha alguns laboratdrios virtuais disponiveis, com interfaces graficas em diferentes niveis
de refinamento, com diferentes estratégias para seu uso, sendo o formato de jogo o mais
recorrente.

Pode-se dividir os VCL (i) para alunos do ensino médio ou fundamental e (ii) graduandos
e profissionais. Para os primeiros, o comportamento quimico ou um procedimento podem ndo
ser rigorosos, para que alguns conceitos ou ideias sejam transmitidas (devido a necessidade de
transposicdo de conhecimentos). Entretanto, para VCL para o ensino superior de Quimica
Analitica (U-VCL), o nivel de “realidade” aceitavel dever ser bastante elevado.

Para a criacdao do NeoAlice v1.0, um U-VCL, desenvolvemos a ideia de um ambiente
virtual formado por cinco partes:

(i) interface de liberdade limitada com o usuario;
(ii) uma realidade construida (BR, Builded-Reality);



(iii) estrutura de funcionamento dos instrumentos e vidrarias virtuais;
(iv) acesso pelo professor sobre as condicdes BR;
(v) acesso simples pelos programadores sobre a estrutura da BR.

A realidade construida (BR) é o conjunto de algoritmos que mimetizam a natureza tanto
quanto possivel, ou seja, dentro das condicdes de contorno, utilizando, para tanto, modelos
qguimicos e fisicos ab-initio, semi-empiricos ou mesmo empiricos.

Do ponto de vista computacional realidade construida pode ser interpretada como uma
Inteligéncia Artificial disponivel no ambiente, capaz de responder ao estimulos e interagdes do
aluno de acordo com um conjunto de parametros previamente estabelecidos que definem o
comportamento do ambiente. Esse conjunto de parametros pode ainda ser adaptado as
circunstancias de cada experimento, permitindo ao professor flexibilidade nas condi¢Ges dos
experimentos. A arquitetura geral do projeto deve permitir que os diversos mddulos da IA/BR
possam compartilhar informacGes de caracteristicas e estados entre si, simulando assim
possiveis interacdes entre os elementos do ambiente.

Dados Obtidos
Interface contendo
Solugdes el + Erros aditivos (bias).
Usuario + Variabilidade natural.
+ Erros aleatorios com
- distribuigao normal.
Natureza Ciéncias e Realidade Liberdade
Elevada Complexidade Tecnologias Construida Controlada
Realidade Construida Liberdade Controlada
+ simulagéo baseada modelos (empiricos, semi- + Liberdade em realizar agdes naoc previstas no roteiro
empiricos e ab /nitio) - Proibicédo de agdes inadequadas em um laboratoério
+ parametros obtidos experimentalmente presencial ou ndo previstas pela realidade construida
= pode ser aprimorada com o tempo* do NeoAlice.
" esforge j i

Figura 2 — Representacdo das ideias associadas ao conceito de Realidade Construida e Liberdade
Controlada.

Por exemplo, para o valor de pH de uma solucdo formada por uma mistura de sistemas
acido-base de Bronsted, na BR (Figura 2), e que ndo sera apresentado ao usudrio, estd vinculado
ao algoritmo para esse cdlculo, considerando o balango de carga, temperatura, coeficientes de
atividade, etc., além de incertezas nas concentragdes, nas constantes termodinamicas, etc. As
incertezas sao obtidas com a gera¢do de numeros aleatérios com distribuicdo de frequéncia
definida. O pHmetro, por outro lado, fard uma medida do pH da solugdo, interagindo com a BR,
mas considerando suas limitagGes (condi¢Ges de contorno), tais curvas analiticas (fun¢do de dois
ou trés pontos), modelo de comportamento do eletrodo combinado de vidro (baseado no
modelo semi-empirico de Nikolskyi), potencial de junc¢do, cinética de resposta do eletrodo de
vidro obtida empiricamente, além dos ruidos obtidos também com numeros aleatérios com
distribuicdo de frequéncia definida.

Acdes nas bancadas (Mistura de solugdes, etc.)
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Figura 1 — Diagrama esquemadtico do sistema de construcdo da realidade construida

A ideia de liberdade limitada envolve a possibilidade do usudrio realizar agdes nao
previstas em um roteiro prévio (podendo assim errar, ou mesmo alterar alguma condi¢do no
experimento), desde que estejam dentro do limite possivel da realidade construida, como por
exemplo, em uma realidade onde apenas os equilibrios acidos-base de Bronsted simultaneos
sdo permitidos, uma mistura de solugdes em que a formacdo de precipitado pode ocorrer ndo é
permitida por controle interno. O ambiente contém uma area de acesso ao professor para que,
de acordo com a proposta pedagégica, possa limitar agGes, automatizar algumas, definir as
solugBes e vidrarias disponiveis dentre outras opgdes.

Detalhes do Produto
O laboratdrio virtual esta disponivel em:

Link para o cddigo fonte e arquivos do Laboratério

https://github.com/ceadufv/laboratoriovirtual

Link para acesso ao Laboratério

HTTPS://SISTEMAS.CEAD.UFV.BR/CAPES/LABORATORIOVIRTUAL/

O acesso ao laboratdrio é controlado por senha, permitindo o acesso dos alunos
cadastrados acessarem diferentes disciplinas e perfis de laboratérios distintos e o professor
cadastrado, tanto aos laboratérios, quanto a uma area de gerenciamento das atividades dos
alunos em cada disciplina e perfil de laboratério. Além disso, o professor também tem acesso a
edicdo e criagdo de novas praticas. Na Figura 3 é apresentada uma série de telas para o acesso
do professor a edicdo de um perfil de laboratodrio.

Bem-vindo 3 NeaAlice
Laboratério Virtual de Quimica

UFV-2018 Administrar disciplinas
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Figura 3 — Sequéncia de telas para acesso a edicdo de uma pratica. Na imagem F hd um detalhe
do menu para o preparo das solugdes que estardao a disposicdo dos alunos em um perfil de
laboratério.

Cada perfil de laboratério permite que varias praticas distintas sejam realizadas. Para
tanto, apenas o roteiro da pratica é alterado. Por exemplo, varias praticas sobre distintos efeitos
tampao podem ser realizados apenas com a mudanga das solugdes e procedimento realizado.
O pHmetro, vidrarias, solugdes etc. disponiveis para acesso pelo aluno podem ser os mesmos.

Nesta versdao 1.0 foram desenvolvidas as bancadas para praticas envolvendo o uso de
pHmetro, diluicGes e espectrofotdmetro. Na Figura 1 é apresentado o layout da bancada do
pHmetro

Na Figura 1 é apresentado o layout da banca do pHmetro
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Figura 4 — Tela da bancada do pHmetro, com um frasco e um béquer retirados dos armarios.
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Figura 6 — Tela do Armario de vidrarias com aquelas disponibilizadas pelo professor para um
perfil de laboratério em particula.

Os algoritmos internos das vidrarias, pHmetro, e espectrofotémetro sdo desenvolvidos
para a melhor realidade construida possivel no momento. Entretanto, o professor pode diminuir
essa realidade alterando os parametros desses algoritmos. Apenas como ilustracdo, os
parametros para cada etapa de cdlculo do sinal analitico no pHmetro é apresentado na Figura 5

Situagdo Calculo pH exp Célculo Calculo Calculo
Experimental - parimetro ﬁ S ‘ et - rametre

+ Compostos M + Parametros Cch[ch.&lu.\\ (= Caracteristicas do + Sd(pHmetro) (+ Parametros da
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Figura 5 — Parametros utilizados em cada etapa do pHmetro.

Pequenas alteragdes e eliminagdo de bugs estao sendo realizados. O laboratdrio ira ser
testado com turmas de alunos da UFV assim que forem finalizadas essas alteragdes.

Conclusao

O projeto proposto é considerado por nés de enorme relevancia a sociedade, no sentido
em que, a partir de um conceito construido esse projeto e instrumentalizado por ele permitira
um avanco real no ensino pratico de quimica, assim como a integracdo de TICs com o ensino
presencial.

Etapas Futuras

Em futuros projetos, o NeoAlice 2.0 devera ter implementado



melhorias do ponto de vista de acesso, permitindo um nimero elevado de
usudrios simultaneamente

implementac¢do da realidade construida

implementagdo de algoritmo mais robusto para cdlculos quimicos, ampliando a
liberdade controlada ao aluno e assim permitindo um ndmero maior de tipos de
experimentos e conceitos quimicos envolvidos.

Implementacdo de novos instrumentos analiticos no laboratério, tais como HPLC,
cromatégrafo de gas, etc.

Ampliar a programacao para permitir a contribuicdo mundial ao projeto, de
maneira a haver uma melhoria continua, assim outros projetos abertos (Linux, R,
etc.)



