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ABSTRACT

A program written in BASIC for IBM/PC compati-
ble microcomputers to project elementary cells in a pla-
ne is presented. The elementary simple, body-centered,
face-centered, tetrahedral and octaedral cells are accep-
ted as well as the definition of the reticular parameters.
One and two components cells may be shown. The ato-
mic radius and a perpective parameter are defined by
the user. The elementary cells may be tridimentionally
rotated with the aid of the keyboard and the cartesian
coordinates of the cell points may be listed. The Miller
indices of the vision axe are given in the case of the cubic
be used. ' ' "

INTRODUCAO

A representagdo de figuras tridimensionais sempre
apresenta sérias dificuldades para a maioria dos estu-
dantes que se defrontam com a defini¢do de estrutura
cristalina, de geometria molecular ou de geometria de

complexos. A procura ¢ a enumera¢io dos elementos de -

simetria € ainda mais complicada. Os modelos tridimen-
sionais e as proje¢des bidimensionais ajudam muito na
elucidacdo destes problemas. Atualmente, os micro-
computadores, ja largamente difundidos, oferecem um
recurso didatico extra no sentido de se visualizar mais
facilmente as projecOes de qualquer forma geométrica
bem como as alteragdes que ocorrem na proje¢do quan-
do a forma geométrica é examinada sob diferentes 4n-
gulos. A definicdo e a localizagdo dos elementos de si-
metria tais como eixos de rotagdo e planos de simetria
tornam-se assim quase que imediatas. A seguir sera
apresentado o uso de um programa, desenvolvido para
equipamenthos compativeis com os microcomputadores
IBM-PC, que permite gerar € projetar algumas formas
cristalinas simples.

INICIALIZACAO
O programa apresentado € inicializado pelo forneci-
mento das informagées sobre a manipulagdo das figuras

que aparecerdo na tela. Em seguida, o tipo de forma
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geométrica é escolhido entre as seguintes opgdes: corpo
simples, corpo centrado, face centrada, estrutura tetraé-
drica e estrutura octaédrica. Uma outra opgdo é a esco-
lha de estruturas constituidas por pontos idénticos (AA)
ou por 2 tipos de pontos (AB). No caso de se escolher
uma estrutura simples com opg¢do AB, ela sera do tipo
KCI ( que é uma estrutura ‘‘pseudo cubico simples’’).
Ao se escolher uma estrutura de face centrada com op-
¢do AB, automaticamente sera apresentada a estrutura
do tipo pechblenda (com a escolha dos parametros reti-
culares).

No presente programa, as figuras geométricas sdo ob-
tidas a partir de paralelepipedos de oito vértices onde
deverdo ser escolhidos os valores de trés dngulos ¢ ..
comprimentos de trés arestas' sendo que no caso do sis-
tema cubico, os pardmetros reticulares sdo automatica-
mente selecionados.

DESENVOLVIMENTO

A projecdo da figura é apresentada na tela onde as
particulas aparecem com um rdio que é inversamente
proporcional 4 sua distancia em relagdo ao observador.
Tanto a profundidade de campo como o raio das parti-
culas podem ser modificados a qualquer momento usan-
do-se a tecla <M>. A rotagido da figura geométrica é
efetuada através das teclas X, Y, Z (rotagdo de 10° no
sentido trigonométrico), A, B, C (rota¢do de 10° em
sentido oposto), 1, 2, 3 (rotagdo de 1° no sentido trigo-
nométrico) e 7, 8, 9 (rotagdo de 1° oposto). As novas
coordenadas sdo entdo calculadas e a figura geométrica
aparece na tela com a sua nova orientagdo. Através da
tecla <P> € possivel listar as coordenadas cartesianas
atuais de todos os &tomos da célula elementar. Afim de
facilitar a compreensio das projegdes, os indices de Mil-
ler da direcdo de observagdo sdo indicados no canto in-
ferior esquerdo da tela se a célula elementar escolhida
pertencer aos sistemas cibico simples, de corpo centra-
do ou de face centrada. Estes indices que poderdo apre-
sentar valores fracionarios sdo também os indices de
Miller dos planos reticulares paralelos ao plano da tela.
Caso se deseje reproduzir as figuras em uma impressora
basta pressionar simultaneamente as teclas <SHIFT> e



<PR SC> (ou o par de teclas definido pelo fabricante do
equipamento) apoés introduzir o utilitario GRAPHICS.
As figuras 1, 2 € 3 mostram uma proje¢do de um cubo
de face centrada, um cubo de face centrada visto pela
dire¢do {1 1 1] e a estrutura do KCl respectivamente. A
sequéncia de andlise de uma figura geométrica ¢ inter-
rompida apertando-se qualquer outra tecla reinician-
do-se o programa. O quadro 1 resume as opgdes dispo-
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Figura 1. Uma projecdo de um cubo de face centrada.
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Figura 2. Cubo de face centrada visto da dire¢do [111].

Figura 3. Estrutura do KCl.

Quadro 1
Opcoes do programa.

I. Opgdes iniciais.

— Estrutura: célula elementar simples, de corpo cen-
trado, de face centrada, tetraédrica ou octaédri-
ca.

— Células constituidas por atomos idénticos (AA)
ou diferentes (AB).

— Raio dos circulos.

— Profundidade de campo.

— Parametros reticulares.

II. Opgdes automaticas.

— Escolha do sistema cabico.

— Célula elementar simples com a op¢do AB resulta
em estrutura do tipo do KCI.

— Célula elementar de face centrada com a opg¢io
AB resulta em estruturas do tipo da pechblenda.

— Indicagdo na tela dos indices de Miller da diregio
de observacdo se a célula elementar for cubica
simples, de corpo centrado ou de face centrada.

II1.Opc¢oes de rotacéo.

— Teclas X, Y e Z: rotagdo de 10° em torno do eixo
correspondente.

— Teclas A, B e C: idem para rotagdes de —10°.

— Teclas 1, 2 e 3: idem para rotagdes de 1°.

— Teclas 7, 8 e 9: idem para rotagGes de —1°.

I1V.Outras opgoes.

— <M>: modificagdo do raio das particulas e do
pardmetro de profundidade de campo.

— <P>: impressdo na tela das coordenadas atuais
dos atomos da célula elementar.

— <...>: reinicia¢do do programa através da intro-
dugdo de qualquer outro simbolo.
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EXTENSAO DO PROGRAMA E TEMPO DE
RESPOSTA

Para maior rapidez, ¢ aconselhavel compilar o pro-
grama. Se a compilagdo for efetuada com o Microsoft
Basic Compiler grafico com as opgdes /E e /O usando
BASCOM.LIB? o programa executavel ocupara 51.072
bytes. Neste caso uma rotagdo com um sistema de 8
pontos demora 0,65s e com um sistema de 14 pontos
1,1s aproximadamente.

CONCLUSAO

A grande popularizagio dos computadores de uso
pessoal oferece novos recursos, entre os quais os recur-
sos graficos, que deverdo no futuro préximo modificar
radicalmente as técnicas de ensino. De fato, esta instru-
mentagdo coloca ao alcance do professor € a0 mesmo
tempo ao alcance dos seus estudantes uma ferramenta
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de grandes potencialidades que obriga ambas as partes a
participar ativamente da aprendizagem. Para o estudio-
s0, a procura pessoal de informag¢des é mais eficiente
que a sua absor¢do passiva. Deste modo, programas di-
daticos que se baseiam em representagdes graficas, co-
mo o apresentado aqui, sdo de grande utilidade didati-
ca. A adaptacdo deste programa a observacdo de estru-
turas moleculares sera apresentada brevemente bem co-
mo um programa apto a representar qualquer fungdo.

Os interessados poderdo solicitar o programa direta-
mente com o autor.
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ABSTRACT

The use of the micro-computer in education and re-
search is discussed. The representation of the basic
equations in CV, and the influence of the parameters on
the voltammograms, are discussed as an aid in graduate
studies. The basic principles underlying digital simula-
tion of cyclic voltammograms, using the explicit finite
difference method, for uncomplicated eletron transfers
are exposed. Programs for both applications are propo-
sed. Practical application of the method are presented.

1. INTRODUCAO
Recentemente, tem-se assistido a um esforgo, cada
* Bolsistas da FAPESP.
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vez maior, de introduzir a informatica, nos seus mais di-
versos aspectos, no cotidiano do ensino e da pesquisa
em quimica. Tal esfor¢o nio se tem limitado apenas ao
ensino universitario, tendo-se estendido também ao en-
sino do segundo grau. Um exemplo bem sucedido a ni-
vel mundial ¢ o da Frang¢a, que através de uma recicla-
gem do corpo docente, conseguiu sucessos apreciaveis
na informatiza¢do do ensino de segundo grau.

Obviamente, a comunidade cientifica brasileira n3o
podia ficar alheia a esta tendéncia mundial irreversivel.
Deste modo, varios grupos de pesquisa se langaram 4 ta-
refa de introduzir e divulgar a informatica na educagio
e pesquisa brasileira. Assim, entre outros, grupos de pes-
quisa sediados na UFRJ e no IQUSP" sio ativos na area
da automatizac¢io de técnicas de analise, desenvolvendo
tanto o ‘‘soft’” quanto o ‘‘hard’’.

Outros tém se dedicado ao desenvolvimento de pro-





