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

EDUCACAO

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-



gramas de cunho didatico, como é o caso de trabalho re-
centemente publicado nesta revista®.

Cientes das imensas potencialidades que o micro-
computador apresenta para melhorar o nivel educacio-
nal no pais, os 4rgdos governamentais, tanto a nivel Fe-
deral quanto Estadual, tém contribuido na divulgag¢do
do equipamento e seus periféricos através da concessdo
de auxilios & pesquisa. Indo mais além, a Universidade
de Sao Paulo adotou, em 1985, um plano ambicioso vi-
sando adquirir um nimero bastante elevado de micros,
como Apple, o IBMPC e o IBM-PCTX compativeis,
tornando-se assim uma das primeiras universidades bra-
sileiras com um razoavel grau de informatizagio.

E um principio universalmente aceito que para se po-
der aspirar a um bom nivel de ensino, deve existir um
balango apropriado entre a teoria e a pratica. Este alme-
jado balango esbarra, na maioria das universidades bra-
sileiras, na insuficiéncia ou mesmo inexisténcia dos
equipamentos necessarios a viabiliza¢do de aulas prati-
cas, especialmente quando se trata de técnicas mais
avanc¢adas. Um exemplo tipico na area da Quimica Ana-
litica € o dos métodos eletroquimicos, como a polaro-
grafia e a voltametria ciclica, onde a maioria esmagado-
ra dos Departamentos de Quimica ndo possui o0 equipa-
mento necessario (voltametria ciclica), ou os possuem
em numero insuficiente, ou entdo modelos com tecnolo-
gia ultrapassada (polarografia). Tal situa¢do se torna
extremamente alarmante quando se considera que a teo-
ria fundamental de ambos os métodos foi firmemente
estabelecida hi dezenas de anos, sendo atualmente de
uso rotineiro, como é testemunhado pelas centenas de
trabalhos publicados anualmente em revistas dedicadas
a Eletroanalitica e Eletroquimica.

Neste caso, a adogdo de programas de simula¢do em
muito pode contribuir para diminuir a influéncia negati-
va exercida sobre o aluno pela auséncia de aulas prati-
cas. :

Também para o pesquisador, um programa de simu-
lagdo é de grande valia. De fato, a visualiza¢do no video
da influéncia exercida pelos diversos pardmetros fisico-
quimicos sobre o comportamento da curva experimen-
tal, em muito colabora para nele desenvolver um ‘‘fee-
ling”’ para as potencialidades do método.

Convictos da grande utilidade do micro-computador,
especialmente devido a sua enorme facilidade de intera-
¢do homem-maquina, desenvolvemos dois programas,
sendo um especialmente destinado ao ensino e outro de-
monstrando o uso de um método de simulagdo visando
aplicagbes de pesquisa.

I1. O USO DO MICRO-COMPUTADOR COMO
AUXILIO NO ENSINO DE GRADUACAO:
REPRESENTACAO DE VOLTAMOGRAMAS
cicLicos

I1.1. Fundamentos Teoéricos

Basicamente, um experimento de voltametria ciclica,
V.C., consiste em aplicar a um eletrodo de trabalho, por

exemplo uma gota de mercurio pendente mergulhada
numa solug¢do contendo um material eletro-ativo, uma
varia¢do linear do potencial em fung¢do do tempo em
forma de um tridngulo. A variagdo do potencial por
unidade de tempo, conhecida como velocidade de varre-
dura, v, pode ser de alguns milivolts por segundo até al-
guns milhares de volts por segundo. A resposta a pertur-
bagdo, ou seja, a curva i=f(E) é entdo registrada num
registrador XY (até v 200 mV.s™") ou, para velocida-
des de varredura elevadas, num sistema de registro com
tempo de resposta apropriado.

A resolugdo das equagdes tedricas, para um numero
apreciavel de mecanismos eletrédicos basicos, foi apre-
sentada por Nicholson e Shain® no seu agora classico
trabalho: ‘‘Theory of Stationary Electrode Polaro-
graphy: Single Scan and Cyclic Methods Applied to Re-
versible, Irreversible and Kinetic Systems’’. Assim, a
equacdo que permite calcular a corrente em fun¢io do
potencial é°:

a) para uma transferéncia eletrénica reversivel:
i=nFA (aD,,}V2C§, (1)1 X(at) + nFAD_,C2 (1/1)é(at) m

b) para uma transferéncia eletrdnica irreversivel:
i=nFA C§, (bDg,m) Vs X(bt) + nFAD,C8,(1/1,)é(bt) V)]

onde: n = namero de elétrons transferidos; F = cons-
tante de Faraday; A = area do eletrodo; D, = coefi-
ciente de difusdo do Ox; C¥, = concentracgdo no seio da
solucdo do material eletro-ativo; r, = raio da gota; a =
nFv/RT; b = an,Fv/RT; v = velocidade de varredura;
X (at) e X(bt) sdo as respectivas fungdes corrente; ¢(at) e
$(bt) sdo os respectivos fatores de corregdo para a esferi-
cidade da gota.

A primeira parcela do lado direito das equagdes (1) e

. (2) correspondem as correntes para um eletrodo plano,

enquanto que o segundo termo do lado direito sdo as
corre¢des que levam em consideracdo a esfericidade da
gota. Os valores das fung¢des corrente em fun¢do de uma
escala apropriada* do potencial se encontram tabeladas
no trabalho original de Nicholson e Shain.

Do exposto, verifica-se que, para o mecanismo eletr6-
dico considerado, a morfologia dos voltamogramas ci-
clicos é influenciada por uma série de parametros: n, A,
Céx Doxs D, k,, @, E° e v. A utilidade do micro-
computador no ensino deste método consiste na facili-
dade em apresentar visualmente a forma como estes di-
versos pardmetros atuam sobre a morfologia da curva
i=f(E). Em conseqtiéncia, também facilita ao aluno o
processo de assimilagdo destas informagdes, que mesmo
um especialista, por vezes, leva um tempo consideravel
para assimilar.

* Para um processo reversivel, a escala do potencial usada é:
(E — E,,)n. Ja para um processo irreversivel, a escala de potencial
apropriada € (E — E°)an, + (RT/E)In (nD,b)2k,, onde k &€ a
constante de transferéncia heterogénea de carga.
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. 11.2. 'O Programa

O diagrama de fluxo do programa € mostrado
abaixo*. Na confec¢do do programa, optou-se por uma
grande flexibilidade de modo que o operador pode ob-
servar, simultaneamente, varios V.C.s na tela,
permitindo-lhe uma comparacéo da influéncia de varios
parametros, ou entdo de varios valores numéricos de um
mesmo parametro. Para que a comparacao seja feita so-

. bre uma mesma escala, a primeira figura desenhada ¢
normalizada a fim de ocupar o maior espago grafico
possivel. Os mesmos fatores de escala usados nesta nor-
maliza¢do sdo entdo utilizados nas figuras que porven-
tura sejam tracadas subseqiientemente (ver fluxograma
I). Foi incluido também no programa uma op¢do para
executar a comparagdo de um V.C. tedrico com um ex-
perimental. Esta comparagéo ¢é atil quando todos os pa-
rametros, menos um, sdo conhecidos, possibilitando,

; quando a curva tedrica se sobrepde a experimental, a
determinagio do pardmetro desconhecido.

Entrar N,A,CoV,Dox
(o iy}

Caicuiar o corrente
em cada potenciol

normabzor

Alterar
NACq ,V ou Dox
(& ng ou ks )

r

FIM

Tragar o VC expti.
soore o fedrico

imprimir
N,A, stc

I1.3. Algumas Aplicacoes

Recentemente, o uso do programa foi introduzido nas
aulas tedricas do curso de Quimica Analitica Instrumen-
tal II, lecionado aos alunos do 5° semestre desta Facul-
dade. ApOs as aulas tedricas de Voltametria Ciclica, é
facultado ao aluno o acesso ao micro. Visto que o pro-

* Uma listagem do programa, escrito para maquinas com capacidade
modesta de memoria, se encontra a disposi¢io dos interessados.
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grama é auto-explicativo, gasta-se apenas o tempo ne-
cessario para o aluno aprender os comandos mais ele-
mentares de operagdo do micro ¢ de carregamento do
programa. Em vista do pouco tempo de duragdo da ex-
periéncia, nio é possivel fazer uma avalia¢do mais pro-
funda da melhoria na aprendizagem do aluno. No en-
tanto, a pratica do uso do micro-computador tem en-
contrado uma boa receptividade por parte do aluno.
Talvez uma boa indica¢do do grande auxilio que o mi-
cro pode prestar no ensino de graduagdo € o ato dos alu-
nos terem nos procurado, em horarios pés-aula, para
retomar o contato com o programa. Tal entusiasmo nio
é observado quando se trata de ensinar outros métodos
analiticos para os quais n3o estdo disponiveis os equipa-
mentos necessario para aulas praticas, nem um progra-
ma de computagdo.

Uma aplicagdo secundaria do programa é usa-lo para
ajustar uma curva teorica a uma curva experimental, vi-
sando determinar alguns pardmetros eletroquimicos.

Deste modo, preparou-se uma solugdo de Cd**7,5 x
10~ mol.dm™ (M) em NaCl 1,0 M (pH = 2,4). Desta
solugdo foi obtido um V.C., com v = 0,0293 V.s™', bem
como um polarograma CC.Do voltamograma ciclico,
estrairam-se vinte e dois pares de valores corrente-
potencial, distribuidos ao longo da curva i=f(E).
Considerando-se que para a dupla Cd+2/Cd° o valor de
n = 2, que o valor experimental de v = 29,3 mV.s™,
que a area A e o raio r da gota foram determinadas por
pesagens de 20 gotas (tanto no S.M.D.E. como no
E.G.M.) e que com excessdo de D, € E,,, os outros pa-
rametros da equac¢do (1) sdo constantes conhecidas ou
tabeladas, é possivel proceder a um ajuste entre a curva
tedrica e os pares de dados experimentais ajustando-se
os valores de D, € E,,. Deste modo, obteve-se D, =
7,30x 10 cm?.s e E,, = —746 mV vs Ag/AgCl, CI’
(sat), como valores que resultam num melhor ajuste.

Uma analise independente do polarograma resultou
emE,, = —744V vs Ag/AgCl, CI" (sat) e D, = 9,60 x
10" cm2.s7! (pela equagdo de Ilkovic) ¢ 7,31 x 107
cm?.s™ (pela equagdo de Koutecky). O fato de ter-se ob-
servado, no caso dos coeficientes de difusdo, uma exce-

‘lente concordincia somente para a equacdo de Kou-

tecky é perfeitamente compreensivel, uma vez que quan-
do nio se leva em consideracdo a esfericidade da gota
sobre a corrente, a equacido de Koutecky se reduz a
equacao de Ilkovic, ou seja, a equagdo de Ilkovic é um
caso limite da primeira.

I11. O USO DA INFORMATICA NA SIMULACAO
DE VOLTAMOGRAMAS CIiCLICOS

II1.1. Fundamentos Teéricos

Em vista da grande diversidade dos possiveis mecanis-
mos eletrédicos, o pesquisador freqiientemente se de-
fronta com o fato dos critérios de diagnéstico existentes
em V.C. ndo lhe permitirem distinguir entre os possiveis
mecanismos para explicar o comportamento eletroqui-



mico de um sistema sob investiga¢gdo. Neste caso, pode-
se tentar a solugdo do problema calculando-se por méto-
do de simulagdo digital a curva teérica, para uma série
de condigdes experimentais, € comparéa-la com os resul-
tados experimentais. Deste modo, consegue-se n3o sé
identificar o mecanismo eletrédico como também quan-
tificar os parametros fisico-quimicos e cinéticos envolvi-
dos.

O problema basico para usar a V.C. na elucidagio de
um mecanismo eletrédico, bem como na quantificagdo
dos pardmetros fisico-quimicos nele envolvidos, consis-
te em calcular a resposta do sistema a uma mudanga im-
posta a uma das variaveis de controle ¢ analisar como
esta resposta depende da natureza ¢ da cinética das rea-
¢Oes quimicas e eletroquimicas. Basicamente, trés abor-
dagens distintas sdo utilizadas para solucionar o proble-
ma:

1) Faz-se a formula¢do das equagdes diferenciais par-
ciais, bem como das condi¢des de contorno, que des-
crevam o sistema e tenta-se uma solu¢do analitica
completa;

2) Caso nio se consiga uma solugdo analitica completa,
implementa-se a solugdo através do uso de técnicas
numéricas;

3) Faz-se uma simulag¢do digital do processo eletrédico.

Nos altimos anos, a técnica da simulagdo digital tem
atraido a atengdo dos pesquisadores, tendo sido propos-
to um nimero elevado de métodos, resultando num pro-
gresso acentuado da area. Atualmente, é possivel simu-
lara a quase totalidade dos mecanismos eletroédicos. Um
procedimento intensivamente utilizado e que ilustra
adequadamente como se aplicam os principios basicos
de uma simulagdo digital a problemas da eletroquimica
é o0 método explicito de diferengas finitas, descritos de-
talhadamente por Feldberg®. Por ser, provavelmente,
um dos modelos mais produtivos, este trabaltho sera li-
mitado & sua exposi¢io.

A base de todos os modelos usados em simulag¢do di-
gital é a discretiza¢do do tempo e do espago. Consiste
em dividi-los em N unidades ou ‘‘fatias’’, de modo a
poder representar a concentragdo das espécies envolvi-
das no mecanismo eletrédicos por um nimero de con-
juntos (igual ao nimero de espécies envolvidas no pro-
cesso eletrodico) de valores de concentracdo. As fatias,
de largura constante AX, se estendem desde a superficie
do eletrodo (o qual, por convengdo, é colocado a es-
querda da primeira fatia) até o seio da solu¢do. As fatias
sdo caracterizadas algebricamente por um namero se-
rial, e pela concentragdo das espécies em aprego, X, no
instante t do experimento, Cy (I,t). A totalidade das fa-
tias de cada conjunto caracteriza o perfil de concentra-
¢do da espécie correspondente. Na figura 1 é mostrada a
representacdo deste modelo. As concentragdes sdo cal-
culadas no centro da fatia (ou seja, a uma distdncia X,
= (I—0,5) AX do eletrodo) e sdo consideradas repre-
sentativas para a fatia toda. Para simular a evolugio do
sistema com o tempo, os valores da concentragdo sio re-
calculados de acordo com as expressdes finitas das

equagdes do transporte de massa (lei de Fick). Se neces-
sario, modificam-se tais equagdes através da inclusio de
termos cinéticos, difusdo ndo linear ou qualquer outra
condigdo. Estes calculos sdo executados em cada ciclo
computacional, isto &, apos cada lapso de tempo, At,
com o intuito de se obter o perfil de concentragdo sem-
pre atualizado.

/ o I ‘ !
%Q—Ax—*lﬁ—ax—o: :o—-Ax—o:
I=1 1=2 cve | =
e B
;8;‘ I : I !
~x&~] soLugho | |
A ! | |
ATy I \ | [
fd/ ! I i I
7C((j,i)|C((2,1)| Ci(nt),
R R B :
%C(“,?N):C((ZJN): :C((n,tN):
i |
% I i i |

Figura 1. Representacgio grafica do modelo das diferefu;as finitas pa-
ra simular um sistema real.

A expressdo finita do transporte de massa controlado
por difusdo linear é:

CI,t+ At) = C(I,t) + (DAt/AX?) {C(I + 1,0)—2C(I,t) + C(I—1,1)} 3)

Convém lembrar que a formulagio explicita (eq. 3) s6
possui estabilidade se o termo DAt/Ax? for menor que
0,5. Além disso, a equagdo (3) s6 é valida para I maior
ou igual a 2. A expressdo finita no caso especifico da
primeira fatia (I=1) é obtida através das condi¢des ini-
ciais do problema, o que no caso particular da voltame-
tria ciclica para a reacdo Ox + ne = Red resulta em:

C(l,t + At) = C(1,t) + (DAt/Ax*) {C(2,1)—C(1,1) + q(0,1).Ax/D}  (4)
sendo q(0,t) definido como:

kCou(1,t) — Kk, Cp (1,1

q(0,t) =
1 +0,5k/D, + 0,5k,/D

&)

Red

O significado fisico de q(0,t) é o de representar o
transporte de massa nas imedia¢des do eletrodo, ou se-
ja, o fluxo do depolarizador (a forma Ox) para a super-
ficie do eletrodo. q(0,t) deve ser calculado em cada ite-
racdo apOs ter sido variado o potencial de acordo ¢om
as relagbes da V.C.:

E=E —ut (parat < 1)

E = E — 2vi — ut (para t > )

possibilitando o calculo das constantes cinéticas hetero-
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géneas de transferéncia de carga, k; e k,, definidas como

k; = k, exp {(—aF/RT) (E—E°)}
k, = k, exp {(1—a) F/RT) (E—E°)}

Valores elevados de k, representam sistemas reversi-
veis, enquanto que valores intermediarios ou baixos re-
presentam, respectivamente, processos de transferéncia
eletrénica quase-reversiveis e irreversiveis. O grau de re-
versibilidade aparente é realmente determinado pelo pa-
rdmetro adimensional y, ao invés do valor numérico de
k, (5).

¥ = (Do/Dgy)” k/(n Da)%

(a = vnF/RT)

O tempo computacional do procedimento exposto
pode ser minimizado considerando que, durante as pri-
meiras iteragdes, a reacdo eletrodica perturba o perfil de
concentracdo apenas numa camada mais préxima ao
eletrodo, tornando-se desnecessario recalcular a concen-

tracdo das espécies numa distdncia maior que a camada
de difusdo. Como sugestdo de Joslin e Pletcher®,
utilizam-se inicialmente 4 fatias e, em seguida, calcula-
se a largura da camada de difusdo como 6(Dt)*:, sendo t
o tempo total do experimento. Existem outras possibili-
dades tais como utilizar um espagamento das fatias com
dimensGes progressivamente crescentes, combinada ou
ndo com uma formulagdo implicita. Recomenda-se ao
leitor interessado a consulta a referéncia 6 para maiores
detalhes.

II1.2. O Programa e Algumas Aplicagcdes

Abaixo é representado o fluxograma* para a simula-
¢do de voltamogramas ciclicos de processos eletrodicos
sem complicagdes quimicas acopladas. Na figura 2, sdo
mostrados alguns voltamogramas ciclicos simulados,
cobrindo-se um intervalo (adimensional) de 0,001 a
1000 para a constante de transferéncia heterogénea de
carga.

O bom funcionamento do programa foi testado
comparando-se, para um processo eletrodico reversivel,
os valores numéricos de q(O,t)/(DOxa)'/l 5y obtidos a

Entror kg CozCo
Ax, O1,9,Ei, C =0 >
E,E4/2, 6 em quoiquer fotio

Calcular n® varior T ]
desde 1 ate
ae interagBes N8 com incremento
N8 Al

A 4

Calculor novo Calcular novo

Colcular fluxo,q M@ k‘ ™ potenciol ,E
4
imprimir ou Colculor
armazenor ®4 concentro¢do no
Eegq primeira fatio

v

Coucular o n® de
fatios que deve
ser calculodo I8

Varior X
desde 1 0t¢ I 8
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Ajustar perfil
de concentracdo

Proximo T




partir da simulagdo digital com os valores publicados
por Nicholson e Shain® da fungdo corrente X(at) obtidos
a partir de uma solugdo analitica das equagdes diferen-
ciais parciais. Usando-se os valores adimensionais de v
= 10, k; = 130, D, = Dg 4 = 0,45, At = 0,05, Ax =
1ea = 0,5 verificou-se uma concordancia, dentro de

qfot)

| | | ] | | ]
-450  -550 -250 -150 -50 50 150 250
(E-E*)/mV

Figura 2. Voltamogramas ciclicos obtidos por simulagio. Parametros
adimensionais usadosv = 10; Ax = 1; A = 0,05;a = 0,5;
D,y = Dgeg = 0,45, C, = 1. Valores adimensionais de
kS: (1) 1000; (2) 10; (3) 1; (4) 0,1; (5) 0,01; (6) 0,001.

1%, entre os valores obtidos por simulagdo e os publica-
dos. '

Uma aplicac¢do direta e das mais importantes da simu-
lacdo digital € o ajuste de curvas tedricas a curvas expe-
rimentais. Deste modo, registrou-se um voltamograma
de varredura simples de Cd(1I) 7,5 x 10°M em NaCl iM
e fez-se 0 ajuste da curva experimental com a curva teo-
rica. Como mostra a figura 3, um excelente ajuste foi
conseguido usando-se Dy, = 8,2x 10°cm’.s' e E,, =
—744mV.

Ed
©

Correnie /u A

b
=]

2,0l

| I
-600 -700 - 800
E/mV

Figura 3. Compara¢do entre um voltamograma experimental (—) e
pontos tedricos obtidos por simulacdo digital (o). Condi-
¢oes experimentais Cd(1l) 7,5 x 10™*M em NaCl IM (pH
2,4, v =293mV.s™; A = 0,01614 cm?.

* Uma listagem em Fortran IV-plus para o minicomputador HP 1000
esta disponivel aos interessados.

IV. CONCLUSOES

A introdugio, no curso de Quimica Analitica Instru-
mental II deste Departamento, de um programa de mi-
crocomputador capaz de representar voltamogramas ci-
clicos tem despertado grande interesse nos alunos por
este recurso didatico. O uso da informatica, a nivel de
graduagdo, seguramente € capaz de melhorar o nivel do
ensino, ndo s6 pelo entusiasmo despertado nos alunos,
mas principalmente pelo fato de lhes permitir visualizar
experimentos para os quais os equipamentos, por razdes
diversas, ndo estdo disponiveis na grande maioria dos
Departamentos de Quimica. Nio julgamos a informati-
ca uma alternativa completa para a execugdo do experi-
mento em laboratério, uma vez que o trabalho labora-
torial produz uma aprendizagem mais completa e rica
em detalhes tdo necessarios ao preparo de bons profis-
sionais. Devemos considerar a informatica como uma
metodologia de ensino capaz de complementar o ensino
tradicional (baseado em aulas tedricas e praticas), uma
vez que permite ao aluno contato com um numero mui-
to mais elevado de situagdes experimentais e isto em
tempos bem mais curtos.

No campo da pesquisa, o método da simulagdo digital
se mostra um recurso extremamente poderoso. Os prin-
cipios basicos sdo de facil assimilag@o e aplicaveis a uma
grande variedade de situa¢des experimentais. Assim, pa-
ra aplicar o modelo basico apresentado neste trabalho a
situagdes mais complexas como por exemplo uma rea-
¢do quimica acoplada a uma transferéncia eletrbnica,
basta introduzir nas equacdes de transporte de massa os
termos necessarios para descrever a influéncia da reacao
quimica sobre a concentragio das espécies.

Em termos de exigéncias de equipamento para aplica-
¢oes de graduag¢ido, maquinas com uma capacidade mo-
desta de memoria e velocidade de processamento sdo
amplamente satisfatorias (por exemplo, compativeis
com APPLE). J4 para aplica¢Ges de simulagio digital, a
principal exigéncia ¢ a velocidade de processamento.
Deste modo, para permitir uma aplicacdo deste método,
deve-se ter a disposi¢do um equipamento do tipo com-
pativel com o IBM-PCXT (de preferéncia munido de
um co-processador) ou mini-computador.
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