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PREFACIO

O Ensino Reprodutivel (ER) define uma
metodologia ativa em ensino e aprendizagem
que combina linguagem de programacdo com
conteldos curriculares.

Em uma frase: cddigos para contetdos.

Na pratica, o ER envolve aplicar cddigos
escritos em texto para que um programa gere
algum produto de interesse ao Ensino, como um gréfico, uma tabela, um
texto em varios formatos (pdf, docx, epub), uma simulagéo, uma animacgao,
e objetos interativos. Dessa forma, é possivel imaginar que um educando
possa repetir a execugao do cédigo em um programa especifico produzindo
um objeto didatico pretendido. E, mais interessante ainda, alterar algum tre-
cho do cédigo para observar um resultado diferente, ou até mesmo criar um
novo cdédigo buscando outro resultado final.

O Ensino Reprodutivel deve ser praticado de forma aberta, envol-
ver programas ou aplicativos de distribuigdo livre e, preferencialmente, por
uso de um simples navegador de internet, para possibilitar seu uso pelo
maior ndmero de pessoas, sem restricdes de configuragdo de maquinas, e
permitindo acesso tanto por computador de mesa e notebooks como por
dispositivos mdveis, como tablets e smartphones.

ERA3...

O acrénimo ERAd sugere as iniciais para Ensino Reprodutivel, com
disposicao das fontes em palindromo, e com a clara intencdo de sugerir o
exercicio ao erro libertario. Além disso, trata-se de um arranjo lddico a ana-
logia dos principios de desenvolvimento responsével e sustentdvel dos 3 Rs.
Aqui, por tratar-se de cédigos para conteddos em ER, com o significado de
reutilizar (cdpia), reciclar (alteragao), e reinventar (recriagdo).



ESTE MATERIAL

Esta obra pretende estimular de modo germinal para a reproducéo,
modificacédo e criagdo de objetos didaticos interativos voltados ao ensino
basico, valendo-se de linguagem de programagao, e sem a necessidade de
conhecimento préprio desta!

Dessa forma, segue um aprendizado suave sobre os tdpicos conti-
dos, fartamente ilustrados com situacoes reais de livros-texto, e com cddigos
e produtos finais disponiveis de forma irrestrita, tanto de forma estética con-
tida neste material, como de forma interativa junto ao website Bioquanti. O
site foi idealizado para contemplar objetos interativos ao Ensino Reprodutivel,
bem como materiais didaticos diversos, ao ensino superior e basico.

Neste material, optou-se por utilizar como referéncia as ilustragoes
contidas nos cadernos do Material de Apoio Pedagdgico para Aprendizagens
- MAPA de Minas Gerais, em sua edi¢édo 2024.

A ideia é oferecer ferramentas que possibilitem agregar valor a
imagens de moléculas, gréficos e mapas observados nos livros textos e na
internet, mas com interatividade e animacgédo. Essa interatividade permitira
que voce recrie e altere figuras que se apresentam estéticas em livros-texto
para um objeto didatico mais vivo. Dai a escolha do termo "vivificando’,
que etiqueta o titulo deste material.

Os coédigos e seus produtos interativos contidos neste texto sdo
melhor observados no website de origem em que se encontram, Bioquanti,
uma iniciativa seminal para Ensino Reprodutivel em solo patrio!

O website contém textos, ebooks, objetos interativos, e uma gama
diversificada de materiais para o estudo de temas voltados ao Ensino
Reprodutivel. Entre os materiais de interesse plausivel ao nivel basico de
ensino e aprendizagem, a reprodugéo de todos os materiais contidos neste
texto e seus cdédigos para compilagédo de alvos interativos, ebooks correlatos,
um Jardim de Moléculas para visualizagéo e estudo de modelos atémicos
em 3D, e diversos objetos interativos em Ensino Reprodutivel (OIER), os
dois Ultimos dedicados ao ensino bésico.


https://bioquanti.netlify.app/
https://seliga.educacao.mg.gov.br/cadernos-mapa-2025
https://seliga.educacao.mg.gov.br/cadernos-mapa-2025
https://bioquanti.netlify.app/

DIVIRTA-SE!

Ainda que visualizadores moleculares e programas para gréaficos
interativos com linguagens de programacdo possam parecer chatos a
primeira vista, o material contido neste texto pretende envolver uma curva
suave e divertida para o aprendizado dos programas e sua aplicagao direta
no ensino e aprendizagem de conteldos curriculares do ensino bdasico.

Enfim, desejo que vocé possa aproveitar o potencial técnico, cienti-
fico, e extremamente IGdico contido aqui, para moléculas voadoras, graficos
e mapas interativos, bem como animagdes, propiciando um jeito diferente,
divertido, e necessario, para ensinar e aprender!

José Mauricio
Alfenas, 17 de abril de 2025.



SUMARIO

CAPITULO 1

Por QUE "ViVifiCaNd0” 2. ssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssassssassssas 17
11 AS Ferramentas s e 19
1.2 Um Pouco Mais Sobre as Ferramentas. ..., 20

1.21 Visualizagdo de Moléculas
em 3D e ANIMagOESs - JMO/ wmimssssss—————————————, 20

1.2.2 Gréficos Animados, Simulagoes
e Visualizagdo CartografiCa ., 21

1.3 Algumas Politicas Publicas que vao

de Encontro a este Material ... 22
JMOL:
UM VISUALIZADOR INTERATIVO PARA MOLECULAS EM 3D v v vvvavi v vivivssvinieiniaas 24
CAPTULO 2
Usando O Jmol para Observar Moléculas em 3D ... 25
2.1 0ONnde COMEGCAI 2 ———————_— 26
2.2 Como Carregar uma Molécula Onling? ..., 27
2.3 Como Carregar uma Molécula Online,
MAS €M 2D s —————— 28
CAPITULO 3
Cliques de Mouse versus Texto de Comando ... 29
3.1 ClIQUES dE MOUSE ... 30

3.2 Linhas de Comando nmmmmms s 30



3.3 Cliques de Mouse versus

e Linhas de Comando s s s 31
Y 3.4 Vantagens do Uso de Linhas de Comando
® sobre 0 uso de Cliques de MOUSE ... 32
3.5 SCrIPLS v s s ——————_———, 34
3.51 Vantagens do uso de Bloco de Notas
ou Editor de Texto para Comandos €M SErIE ..., 34
CAPITULO 4
Alguns Comandos para se Aventurar
nas Moléculas Voadoras ... 36
4.1 Como Carregar uma Molécula N0 JSMOI ... 37
411 Carregando a Molécula COmM 0 MOUSE.....mmmmmmmsmmmssmsssssissis 37

41.2 Carregando a Molécula
por Linha de CoOMANAO . 40

41.3 Carregando Biopolimeros
(Proteinas, Enzimas, Acidos Nucleicos)

por Linha de ComMando....mmmmimmmimsimssssimsssssssimssssssiissssssmissssss s, 4
4.2 Agora que a Molécula esta na Pagina
do Navegador, o que Posso Fazer com Ela?....mmmmn 43
4.3 Salvamento do Modelo
no Computador ou Dispositivo MOVEI ..., 44
4,31 Alguns Movimentos NO JMO/ ... 45
4.4 Movimentos COM MOUSE ... 45
4.5 Representacoes do Modelo....mmms 46
PY 4.6 COIES s s s s s s ——————— 48
4.7 MEAidaSs. ..o 48
4,71 Para DIStANCIAS . 49
[ "
4.7.2 Para ANQUIOS v sssssssssssssssssssssssssssssssssssssssssss 49



4.8 Caracteristicas MOIECUIAreS ... 51
TG N I 0= £ = OO 51
4.9 Scripts € Ensino REProdULVel ... 53
4.0 Caracteristicas MoleCUIares ... 55
4101 Nuvens de van der Waals....mmssssssmi, 56
410.2 Ligagoes de Hidrogenio ... 57
411 SUPEITICIES s s s 58
CAPITULO B
Algumas Animagoes com JMOL.....unmmmmss s ————— 59
51 Animar as MOIBCUIAS ... 60
B0 SN ctevvetrssssssessssssssssssssssssss s 60
51.2 ZoomTo (Redimensionamento do Tamanho) ... 61
51,3 DIAY uuvirmrmmimsssimssssssssssssssissssssssssssssssssssssssssssssssssss s s s 61
RERSTUDIO:
GRAFICOS E MAPAS INTERATIVOS. 1+ v v v v v v s e e e e e e s eeesvannnnns s s s s e e enssesannns 63
CAPITULO 6
Como Usar o R e RStudio:
INSTAlAGA0 & NUVEM sesrussnsessssssssssssssssssssssssssssssssssssnsnsssnsssnsssasssssassssssssssssssnsssnssnssssssssssans 64
6.1 Instalando o R e RStudio N0 ComMPUtAdOr .. 65
6.2 Acessando 0 R e RStudio pelas NUVENS.....mmmmmmi, 67
CAPITULO7
Comandos Basicos € Scripts NO R.....ssisssisssssssssssssssssssssssssssssssssnns 71
71 Uma Visao da Interface RSIUIO s 73

7.2 Como Funcionam 0S Comandos NO R . 75



7.3 Elaborando um Script NO R 75

7.4 Executando um Script NO R . 76
7.5 Algumas Recomendacgdes sobre
a Digitagao num Script dO R .. 76
CAPITULO 8
Instalando Pacotes N0 RSTUAIO .....ccuimmsmssmsmsmsssssssimssssssssssssssssssssssssssssssssasens 78

8.1 Pra Qué Instalar Pacotes

(e que viram BibliotECAS) 2. 79
8.2 Instalando o Pacote Plotly NO R....mmmssissssisssssis 79
8.3 Carregando o Pacote INstalado ... 81

CAPITULO 9

Construindo Graficos Interativos com PIotly ... 82
9.1 Criando um Grafico INTErativo ... 84
9.2 Salvando 0 GrafiCo wmmmmmmmmms—————— 88
9.3 Trabalhando com Relagdes
Matematicas Nas Variaveis ... 88
9.4 Outros Tipos de GrafiCOSs wmmmmmm—————————. 92
9.5 Graficos Tridimensionais (3D) .. 98
9.6 Plotly por Comandos de MOUSE ....cmmmmmmssssssssssssssssssssns 102
9.7 Referéncia do PacCOte s s—————s, 102

CAPITULO 10

Mais Interatividade aos GrafiCos ..., 103
101 Adicionando um Controle Deslizante por Intervalo.....mn. 104
10.2. Emissdo de CO, e 0 Efeito EStufa . 104

10.2.1. Adicionando Um MENU SUSPENSO....mmmmmmmmmmmmmmmimmmssissssssssismsssssses 107



CAPITULOTI

Animacao em Graficos Interativos ..., 110
111 Elevagao da Temperatura Média da Terra...ummmmms m
11.2 Expectativa de Vida
€ Produto Interno Bruto..ssssss 14

CAPITULO 12

Mapas Interativos com Plotly ... 120
121 Produgdo Mundial de Ol 0S ... 123

Uma palavrinha final....cmmmsssssssssssssssssns 127
FiNanciamento .., 128
A Elaboracdo desta obra...mss 128

SODre 0 QUEOK ... ———————————— 129

INAICE FEMISSIVO ovruresressessesessersessessessessessssssssssssesssssessessessssssessessessessessesssssseasease 130







Vivificar moléculas, graficos e mapas permite a visualizagédo 3D e
animagdes para modelos atémicos, bem como diversos graus de interati-
vidade por cligues de mouse em graficos e mapas: animagoes, selecdo de
pontos, zoom, simulagdes, mouse over (informagdes sobre o ponto gréfico
por simples passagem do mouse), deslizadores, menus e outros tantos.
Como um todo, essas funcionalidades oportunizam elevar o ensino e a
aprendizagem das tematicas envolvidas a outro nivel!

O material contido aqui pretende ser autoinstrucional e com uma
curva suave de aprendizado. Nossa proposta é focar no potencial que as
ferramentas podem oferecer ao ensino e a aprendizagem como uma meto-
dologia ativa, ilustrando seu emprego diretamente nos conteldos do ensino
bésico. Dessa forma, nado se pretende explorar “a fundo” as capacidades das
ferramentas propostas, pois isso exigiria um tempo e esforgos mais signi-
ficativos. Assim, vocé pode pensar neste material, metaforicamente, como
um mapa panoramico de pontos turisticos a visitar, mas sem a pretensdo de
conhecer cada um em detalhes.

O exemplo abaixo, “por exemplo’, permite construir um gréfico inte-
rativo da América do Sul... em 4 linhas curtas de cédigo!

library(leaflet)

leaflet() %>% # carrega-se o pacote

addTiles() %>% # adiciona-se as “pegas” (tiles)
setView(Ing= -56.0949, lat=-15.5989, zoom = 4)

Um mapa da Ameérica do Sul produzido com apenas 4 pequenas
linhas de cédigo. Se essas linhas forem reproduzidas no programa espe-
cifico (RStudio em nuvem, por exemplo), elas geram um gréfico interativo.



Figura 1 - Mapa da América do Sul

Fonte: produzido pelo autor,

11 AS FERRAMENTAS

Resumindo rapidamente, a caixa de ferramentas para este treina-
mento possui somente dois utensilios: um programa para visualizagao tridi-
mensional de moléculas e um programa para criagéo de graficos e mapas inte-
rativos. Ambos sdo de distribuicao livre "digratis” e rodam em navegador de
internet, chamado browser, sem necessidade de instalagdo em computador.

Qualquer computador, notebook, tablet ou smartphone com navega-
dor pode acessar os materiais didaticos. Imagine usar até um celular mais
antigo, e dos antigbes mesmo, para observar objetos interativos como em
livros! Bom...antigdes, ma non troppo, pelo menos um Androidezinho ou
iOSsezinho, por favor!
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1.2 UM POUCO MAIS SOBRE AS FERRAMENTAS

1.2 VISUALIZACAQ DE MOLECULAS EM 3D E ANIMAGOES - /0L

Existem diversos programas para observar e estudar mode-
los atdmicos em 3D, acessiveis por computador, dispositivos méveis e
internet. Alguns sdo gratuitos, outros oferecem demonstragdo gratuita e
outros sédo pagos.

O Jmol, por sua vez, é um programa multiplataforma (funciona em
Windows, Mac OS X, Linux e Unix) desenvolvido em Java. Ele pode ser
usado tanto instalado no computador quanto diretamente no navegador.
Uma vantagem da versado para computador é que ndo precisa de instalagao,
basta executar o arquivo Java.

Assim, o Jmol pode ser executado tanto de uma pasta com seus
arquivos quanto de um disco rigido ou midia removivel (pendrive). Além
disso, € um programa de cddigo aberto e gratuito para representar molé-
culas em 3D, oferecendo diversas opg¢oes de visualizagdo e cores, movi-
mentos de translagé@o e rotagao, zoom, célculos de distancias e angulos,
analise de estruturas e superficies, otimizagdes moleculares e anima-
¢Oes. Muitos sites na internet utilizam o Jmol, como a lista disponivel na
pagina da comunidade Wiki.

Complementarmente, é possivel acessar o Jmol online, sem precisar
de arquivos no computador. Entre os vérios sites com o applet JSmol que
permitem esse acesso, sugerimos clicar na imagem abaixo, que leva ao
applet do site da St. Olaf College, mostrando uma molécula de agua. https://
chemapps.stolaf.edu/jmol/jmol.php?model=water

1 Numa lista pequena, pode-se mencionar Pymol, Maestro, iMolView, VMD, MolView, ChemSketch.
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Figura 2 - Logomarca do programa Jmol/Jsmol

Fonte: Jmol/Jsmol.

122 GRAFIC[]§ ANIMAD[]S,,SIMULAGf]ES
EVISUALIZAGAO CARTOGRAFICA

O R é um software gratuito e de cédigo aberto, criado para com-
putacéo estatistica e graficos. Ele pode ser executado em varias interfaces
gréficas (GUI - Graphical User Interface), sendo o RStudio um ambiente de
desenvolvimento integrado (IDE) gratuito bastante popular. O RStudio tam-
bém oferece uma versao online gratuita, acessivel pelo site RStudio Cloud.

Figura 3 - Logomarca da linguagem de programacdo R

Fonte: R,
https://cran.r-project.org/

Com o RStudio, é possivel realizar desde tarefas basicas, como
calculos, edigdo de texto e criagdo de graficos e tabelas, até atividades
mais complexas, gragas a sua capacidade de expansao por meio de paco-
tes instalaveis. Esses pacotes podem ser obtidos no site oficial do projeto
(R CRAN) ou desenvolvidos e disponibilizados por outras pessoas em
seus proprios sites.
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Para ilustrar essa variedade, alguns pacotes (/ibrary) permitem ana-
lise e criacdo de textos, interfaces para auxiliar pessoas com deficiéncia
visual, animagodes, gréficos e tabelas com qualidade de publicagéo técnico-
-cientifica, manipulagéo e analise de dados e imagens, musica, arte, Ciéncia
de Dados, internet das coisas (/oT), aprendizado profundo de maquina e até
inteligéncia artificial.

Na pesquisa cientifica, o R oferece diversos pacotes voltados para
temas especificos e variados, como Ecologia, Estatistica, Matematica, Fisica,
Biologia, Quimica, Artes, Geografia, Geologia e Histdria, entre muitos outros.

Figura 4 - Logomarca do programa RStudio

':i _f_ ) Studio

Fonte: RStudio.

Entre os inUmeros pacotes oficiais disponiveis (quase 22 mil atu-
almente!), alguns possibilitam a criagdo de objetos didaticos como men-
cionado anteriormente. Neste material, utilizaremos principalmente um
pacote: o ‘plot_ly’, para a produgdo de gréficos e mapas interativos.

1.3 ALGUMAS POLITICAS PUBLICAS QUE
VAO DE ENCONTRO A ESTE MATERIAL

Em outras palavras, este material busca se alinhar com as atuais
iniciativas do Governo Federal relacionadas ao Plano Nacional de Educagéo
(PNE) para o periodo de 2024 a 2034, que esta sendo analisado na Camara
dos Deputados (PL 5665/23), foi defendido na Conferéncia Nacional de
Educagao - CONAE 2024, e aborda a capacitacdo digital de professores e
alunos (literacia digital).
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Mais especificamente, este material promove a educagdo digital
para o uso critico, reflexivo e ético das tecnologias da informacédo e da
comunicagao, além de buscar garantir a qualidade e a adequacgéo da for-
macao profissional e tecnoldgica as demandas da sociedade, do mundo do
trabalho e das diversas populagdes.

Nesse sentido, vale a pena mencionar alguns projetos embasados
no desenvolvimento de competéncias previstas na BNCC Computagao de
2022, da Base Nacional Comum Curricular (BNCC), tais como: Escola em
Tempo Integral do MEC, a Estratégia Nacional de Escolas Conectadas (Enec),
o Programa Mais Ciéncia Na Escola, e a Chamada para a Apresentacdo
de Propostas de Disseminagao de Produtos de Inovagdo Tecnoldgica vol-
tados a todos os niveis de educagdo da CAPES, esse Ultimo do qual se
originou este projeto.
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Objetivos:
1. Acessar a versao online do Jmol,
2. Carregar uma molécula no Jmol.

2.1 ONDE COMECAR?

Para comecgar a usar o Jmol, existem algumas opg¢des. Se vocé
pretende utilizad-lo no seu computador, notebook ou diretamente de um
pendrive, basta acessar o site do Jmol, baixar, descompactar e executar o
arquivo chamado "Jmoljar" presente na pasta principal no site do Jmol.

Se preferir ndo instalar nada, vocé também pode acessar o Jmol
online através de diversos sites. Neste treinamento, utilizaremos um site
bastante conhecido, adaptado por um dos préprios desenvolvedores do
programa. Basta abrir uma nova aba no seu navegador e clicar neste /ink.

Alternativamente, e ao longo de todo este material, vocé podera
copiar o cédigo de qualquer exemplo clicando no icone de “pastinha"
a direita de cada area sombreada. Pronto! O cédigo sera copiado para
a sua area de transferéncia. Agora é s6 colar onde desejar (bloco de
notas ou Jmol). No caso do Jmol, copie o link abaixo e cole-o em uma nova
aba do seu navegador, pressionando Enter em seguida.

https://chemapps.stolaf.edu/Jmol/Jmol.php?model=water

Agora, cligue na molécula com o botédo esquerdo do mouse ou com
o touchpad (para notebooks) e faga movimentos aleatérios. Ou entdo, gire o
botdo do meio do mouse ou utilize gestos de pinga (afastar e aproximar com
dois dedos) no touchpad ou na tela do seu smartphone ou tablet.

Agora, clique na molécula com o botédo esquerdo do mouse ou com
o touchpad (para notebooks), e faga movimentos aleatérios. Ou entédo gire
o botdo do meio do mouse, ou realize gestos de afastamento e proximidade
com dois dedos no fouchpad ou tela de seu smartphone ou tablet. A figura
que segue ilustra o resultado.
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Figura 5 - Tela referente ao modelo da molécula de dgua renderizado
em navegador pelo site do St. Olaff College. Para acessar uma “dgua mais interativa’,
acesse https://chemapps.stolaf.edu/jmol/jmol.php?model=water

Fonte: o Autor (2024),

Essa é a esséncia principal ao referenciarmos a ideia de molé-
culas voadoras.

2.2 COMO CARREGAR
UMA MOLECULA ONLINE?

Para brincar um pouco com outra molécula, experimente mudar o
modelo na prépria pagina da internet, ao final da linha. E agora, seguindo o
Material de Apoio Pedagdgico para Aprendizagens - MAPA:

Figura 6 - Algumas representacdes de moléculas

Fonte: MAPA: Ensino Médio - 1° Bim. 3° Ano, p. 51. Ciéncias da Natureza e suas Tecnologias.
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Vamos ilustrar isso com a estrutura da vitamina C (acido ascdrbico).

https://chemapps.stolaf.edu/Jmol/Jmol.php?model=ascorbicacid

Vocé pode experimentar isso com outras moléculas, digitando seus
nomes em inglés, j& que se trata de um site estrangeiro. Ninguém é perfeito!
Mas é claro que o banco de dados dessa busca néo é ilimitado e, as vezes,
o0 sistema nao encontrard a molécula desejada.

Mas existem alternativas. Uma delas é procurar o nome da molécula
em um site utilizado como banco de dados, o PubChem. Por exemplo, para
a vitamina C (4cido ascérbico).

Agora é com vocé:

Entre no site do PubChem;

Procure por Tylenol;

Se existir, digite esse mesmo termo ao final da linha do JSmo/
online, como segue, e veja se deu certo:
https://chemapps.stolaf.edu//mol/Jmol.php?model=tylencl

2.3 COMO CARREGAR UMA
MOLECULA ONLINE, MAS EM 2D

As vezes, pode ser interessante visualizar um modelo molecular de
forma estética e bidimensional. Para isso, basta acrescentar "image2d" a
linha de cédigo, como segue:

https://chemapps.stolafedu/Jmol/Jmolphp?model=tylenol&image2d
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Objetivos:

1. Observar que ha 2 formas de conduzir agoes em alguns
programas: por mouse ou por comandos em texto;

2. Observar as caracteristicas do uso de cada;

3. Conhecer alguns principios para um “Ensino Reprodutivel"
e as vantagens do uso de linhas de comando ao invés de
movimentos de mouse.

3.1 CLIQUES DE MOUSE

Qualquer programa de computador ou aplicativo de dispositivos
méveis que voceé ja utilizou provavelmente prioriza a usabilidade centrada
na facilidade do emprego de cliques e arrastes com o mouse, touchpad e
até mesmo os dedos (em telas capacitivas). Isso agiliza bastante as ac¢oes
desejadas. Por exemplo, em editores de texto, € comum clicar em um
icone de formatagdo (italico, negrito, por exemplo) ou digitar um atalho
para formatar o texto.

Simples, prético e rédpido. Dessa mesma forma, pode-se utilizar o
Jmol, tanto na versao baixada no computador, como na versao online. Para
a versao baixada, basta observar a gama de itens de menus e submenus. J&
para versao de navegador, veja que ndo hd menu!

N&o obstante, a versdo online permite visualizar a mesma infor-
macéao, embora com outra formatagado. Para isso, basta clicar com o botdo
direito do mouse em qualquer area do ecrd (nome chique para a tela con-
tendo alguma informagao ou area gréfica, a molécula, no caso).

3.2 LINHAS DE COMANDO

Assim como para os cliques do mouse, também é possivel acessar
um campo de texto para digitar comandos do Jmol, tanto na versao baixada
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(standalone) quanto na versao de navegador (applet JSSmol). Para a primeira,
cliqgue em File -=> Console, e uma janela para insercdo de texto aparecera.
Na versao online, clique com o botdo direito do mouse em qualquer ponto
da tela e escolha Console.

3.3 CLIQUES DE MOUSE VERSUS
LINHAS DE COMANDO

Embora o Jmol possa ser utilizado tanto por cliques do mouse
quanto por comandos de texto, qual € o melhor método?

Para auxiliar na resposta, exemplifiquemos com o uso de uma
planilha eletrénica, como o Excel do pacote MS-Office, o Calc do pacote
LibreOffice ou o Planilhas da suite Google. Suponha que vocé deseje fazer
um grafico simples, pegando duas colunas, cada qual para uma variavel
(independente ou x, e dependente, ou y). O usual seria clicar em um item de
menu para gréaficos, selecionar as colunas desejadas em campos especifi-
cos da janela que se abre, selecionar o tipo de gréfico, clicar em avancar ou
algum termo similar, selecionar outras caracteristicas (etiquetas ou nomes
nos eixos x ey, por ex) e, finalmente, clicar em concluir (ou OK, ou termo de
significado similar). Simples, rdpido e pratico.

Mas.. (sempre tem um “mas"l), e se vocé precisasse, além de
construir o gréfico, realizar agdes adicionais como obter o ajuste linear dos
dados, apresentar a reta resultante com determinada cor e estilo, inserir
a equacdo da reta em um ponto especifico do gréfico, colocar um titulo e
alterar o simbolo dos pontos (tanto o tipo quanto o tamanho e a cor)? Ufal

Sem problema, também... desde que vocé tenha um bom tutorial
por perto, claro, ou um estatistico de plantao a sua disposi¢ao! Ou que ja
esteja familiarizado com o programa da planilha, seus menus e as agoes
necessarias para os varios cligues de mouse que serdo precisos para obter
um belo gréfico de regressao linear no final.
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Agora.. mais uma pequena variavel a inserir no exemplo: suponha
que nao seja vocé a construir o grafico, mas um aluno(a) da sua disciplina
ou um colega de trabalho ou estudo, e que nao foi treinado nem no uso da
planilha, nem nos célculos desejados!

Perceba que agora haverd um certo desconforto, posto que:

1. O aluno(a) ndo possui conhecimento prévio no uso da planilha;
2. O aluno(a) ndo possui conhecimento prévio nos calculos
pretendidos;

3. Voce tera que treinar o aluno(a), ou oferecer-lhe um *guia* de
treinamento correlato;

4. Caso ja tenha ocorrido o treinamento, mas nao se tenha o
*guia® em maos, tanto voc€ como aluno(a) dependerao da
*capacidade de retencdo de memoria* para efetivar com sucesso a
empreitada.

Se as instrugdes para criar o resultado final ndo estivessem em um
guia de repeticao de cliques do mouse, mas sim em um pequeno texto con-
tendo tanto os comandos em sequéncia quanto os comentarios explicando
cada agao individual. E se, ao inserir esse texto no programa, ele gerasse
o gréfico ja formatado, colorido e visualmente atraente, incluindo ainda o
ajuste linear e os pardmetros da andlise?

3.4 VANTAGENS DO USO
DE LINHAS DE COMANDO SOBRE
0 USO DE CLIQUES DE MOUSE

Pelo exemplo hipotético acima, perceba que um pequeno texto
contendo as linhas de comando em sequéncia e os comentdrios refe-
rentes a elas permitem:
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* que o produto final seja **reproduzivel** e nao contenha erros;
® que o produto final seja elaborado sem prévio conhecimento do
aluno(a); basta executar o c6digo no programa;
[ * que o produto final seja elaborado independentemente da
memoria dos envolvidos (sequéncia de cliques, por exemplo);
* uma quantidade virtualmente infinita de acdes sequenciais, sem
necessidade de se decorar a ordem dos cliques de *mouse™;
* 0 aprendizado de cada comando utilizado em linguagem
humana, posto que existem comentarios do autor para cada linha;
* que o produto possa ser modificado para gerar um objeto
diferente ao final (alterag@o de cor, etiquetas de eixos, outro titulo,
por exemplo)
* que se **reproduza®™* o mesmo grafico, s6 que com outro
conjunto de dados (*x* e *y*);
* que o aprendiz experimente outros comandos para agregar
formatagdes e/ou calculos distintos ao produto;
* que voceé ou o aluno(a) consigam **reproduzir®* o produto sem
recorrer @ memoria e até por séculos depois, se as previsoes de
extingdo em massa nao vingarem;
* que qualquer pessoa consiga *reproduzir® o objeto,
independentemente de seu grau de instrucdo técnica ou de
operabilidade do programa;
* enfim, que se consiga ensinar determinado contetido de modo
reprodutivel...ou... Ensino Reprodutivel.

Dessa forma, pretende-se neste curso utilizar somente linhas de
comando, para que se materializem as vantagens descritas acima, rela-
cionadas a uma metodologia ativa voltada, ainda que de forma inicial,
ao Ensino Reprodutivel, tanto para a ferramenta Jmol quanto para as fer-
ramentas R e RStudio.

Em relagdo ao Jmol, portanto, as agdes sequenciais para visualiza-
¢ao tridimensional de modelos moleculares serdo realizadas pelo Console,
acessivel conforme o item anterior.
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3.0 SCRIPTS

Dessa forma, quando se possui um conjunto de linhas de comando
sequenciais que permitem interagir com um objeto, como um modelo
molecular, para inimeras finalidades, tem-se um script. Tecnicamente, um
script constitui um bloco de instrugdes sequenciais em texto para compi-
lagdo em um programa.

No Jmol em browser, scripts podem ser elaborados de duas maneiras:

1. Separando os comandos por “;”” - exemplo: “cpk only; color
blue’’;

2. Separando os comandos por linhas, conforme abaixo:

“cpk only

color blue”

Se vocé deseja que o modelo execute alguns comandos, a melhor
opgao é separé-los por ponto e virgula (;"). Mas se a intengéo for algo mais
“sofisticado’, sugere-se separa-los por linhas. E mais: linhas comentadas e

escritas em um bloco de notas ou em qualquer editor de texto!

3.5.] VANTAGENS DO USO DE BLOCO DE NOTAS
0U EDITOR DE TEXTO PARA COMANDOS EM SERIE

Imaginando uma transformagao mais significativa na molécula origi-
nal carregada, como efeitos de ampliacao, coloragao, representacédo e movi-
mento, é facil perceber que um conjunto de linhas comentadas dispostas
em sequéncia facilita tanto a observacao do que se pretende com o modelo
quanto a identificagdo de erros e ajustes.

Isso também se reflete nos conceitos de Ensino Reprodutivel, uma
vez que facilita a visualizacdo do cddigo (human readable format) e sua
depuragao (code debug). Veja o exemplo a seguir, reflita sobre sua interpre-
tacao, copie para um bloco de notas e teste-o no Console do Jmol.
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Figura 7 - Estrutura da nicotina

Fonte: MAPA: Ensino Médio - 2° Bim. 3° Ano, p. 61. Ciéncias da Natureza e suas Tecnologias.

load $nicotine

background black # cor preta do plano de fundo
spin 80 # gira a molécula

delay 3 # aguarda 1 segundo

spin off # interrompe a rotagao

cpk # renderiza como modelo de preenchimento

Agora é com vocé:
Copie o trecho de cédigo acima para um bloco de notas;

Altere as linhas de cédigo de forma aleatdria, copie e execute
novamente no Console;

Sugestdes para alteracdo (uma ou outra...ou todas!):
spin 300

delay 1

background magenta
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Objetivos:
1. Carregar uma molécula no Jmol de forma alternativa;
2. Utilizar o Console para alguns comandos.

41 COMO CARREGAR UMA
MOLECULA NO JSMOL

O JSmol nada mais é do que o prdprio Jmol, sé que desenvolvido
para ser utilizado em navegador de internet e que usa, entre suas lingua-
gens, o JavaScript (dai 0 “S" do JSmol).

Supondo que vocé ja tenha aberto em seu navegador a janela para
o applet do JSmol, mas que, ao contrario do que foi feito antes (nome da
molécula ao final do site PubChem), vocé queira:

. carregar uma molécula a partir de outro banco de dados;
. carregar uma molécula cujo arquivo ja esteja em seu computador.

Bom, nesse caso vocé pode usar o mouse ou uma linha de
comando, como preferir.

411 CARREGANDO A MOLECULA COM 0 MOUSE

Para isso, basta clicar com o botéo direito do mouse na tela, como
anteriormente, e selecionar File -> Load. As opgdes que se apresentam sao:

* Open local file # abre janela para buscar o arquivo do modelo
no computador;

* Open URL # abre janela para buscar o enderego de internet que
possui 0 arquivo
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* Get PDB file # abre janela para inserir um codigo de
macromolécula do site homonimo (proteinas, acidos nucleicos,
principalmente)

* Get MOL file # abre janela para buscar um arquivo *.mol

* Open script # abre janela para buscar um trecho de codigo no
computador

A primeira opgao é autoexplicativa (Open local file). A segunda opgéo
(Open URL) depende do endereco correto para um determinado modelo
molecular. A terceira (Get PDB file) refere-se ao banco de dados Protein
Data Bank Brookhaven para biopolimeros. A quarta (Get MOL file) envolve
a busca online em um banco de dados especifico para pequenas moléculas.
E a dltima (Open script) permite buscar um arquivo que contenha linhas de
codigo do Jmol para um conjunto de agoes.

Como os livros didaticos geralmente abordam estruturas mole-
culares pequenas, normalmente associadas aos grupos funcionais da
Quimica Inorgénica e Orgénica, bem como exemplos especificos em areas
como Sadde, Biotecnologia e Inddstria, incluindo também alguns mode-
los de macromoléculas, pode-se concluir que é mais provavel que vocé
utilize a busca remota de pequenas moléculas (Get MOL file), molécu-
las contidas em seu computador (Open local file) e/ou biomacromolé-
culas (Get PDB file).

O carregamento de pequenas moléculas é idéntico ao que foi
experimentado adicionando-se o nome do modelo ao final do enderego do
JSmol. J& o carregamento remoto para modelos de proteinas, enzimas e 4ci-
dos nucleicos requer o conhecimento do cddigo PDB desses modelos ou a
busca por palavras-chave no site Protein Data Brookhaven.

J& o carregamento de moléculas salvas no computador envolve
algumas poucas etapas, a saber (.. PC?! Coisa de gente velha, quis dizer
desktop ou notebook!):
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. primeiro, obtém-se o modelo da molécula pela internet ou o constréi;

. baixa-se o arquivo correspondente ao modelo (geralmente com um
® PY atributo *mol, *.cif, *.cml, *.sdf, entre mais de 60 formatos);

. carrega-se na pagina do JSmol por dois meios alternativos:

1. Por clique de mouse: File --> Load --> Open local file;
2. Por arraste do arquivo da pasta onde se encontre para a aba do
JSmol no navegador.

Por exemplo, digamos que vocé queira visualizar a estrutura da aspi-
rina que vocé baixou no seu computador.

Agora é com vocé:

Acesse o site do Pubchem: https://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/;

Digite no campo aspirin e clique na imagem 3D que aparece;

Baixe o0 modelo clicando em Download Coordinates e seguindo-
se com a opgdo SDF;

Clique no primeiro link pra abrir as informagdes da aspirina.
Baixe o modelo estrutural no PubChem;

Abra o Console do JSmol no navegador (clique no ecrd com o
bot3do direito do mouse e selecione Console);

Alternativamente:

Localize o arquivo no PC por “File->Load->Open local file',
°® clicando depois em “Load” para o carregamento;

Cligue no arquivo baixado (“aspirin.sdf’, por exemplo) e arraste-o
diretamente para a janela do Jsmol.
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Figura 8 - Exemplo do modelo da aspirina para *download* no site PubChem

Fonte: site PubChem.

4.2 CARREGANDO A MOLECULA POR LINHA DE COMANDO

O carregamento de um modelo especifico por linha de comando
se limita a sua busca pela internet, em bancos de dados ou péginas da
web. Para isso, abra o Console como ja explicado. A parte superior exibe 0s
resultados dos comandos, e a parte inferior € para a digitagcdo. Nesse caso,
cliqgue no quadro inferior do Console e digite o comando de carregamento,
exemplificado aqui para um alcano:

load $alkane

O Console do Jmol, ainda que constitua uma linguagem propria
de programacado de comandos, possui uma vantagem interessante sobre
demais linguagens de programacao: é possivel efetuar o comando pelo
Console tanto com letras maidsculas como mindsculas, e tanto no sin-
gular como no plural,
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Vocé pode tentar com outras moléculas, como aspirin, cholesterol,
phenol etc. (nomes em inglés, por conta do banco de dados). Para recuperar
uma linha de comando que foi escrita antes, basta navegar entre os coman-
dos que foram utilizados com as setas para cima e para baixo do teclado
(historico de comandos).

Os modelos moleculares sdo carregados a partir do banco de dados
Cactus - CADD Group Chemoinformatics Tools and User Services.

41.3 CARREGANDO BIOPOLIMEROS (PROTEINAS,
ENZIMAS, ACIDOS NUCLEICOS) POR LINHA DE COMANDO

Como mencionado acima, o carregamento de macromoléculas
biolégicas da-se por meio da identificagdo de um cddigo alfanumé-
rico correspondente no banco de dados PDB-Protein Data Bank. Apds
obter esse cddigo, vocé poderd carregar o biopolimero pelo link online
ou pelo Console. Mas saiba que as instrugdes sao diferentes (e néo
me pergunte por qué!).

Pelo Console:
load=XXXX # onde XXXX ¢ o cddigo da macromolécula
# Obs: Perceba que o sinal de “$” ¢ trocado por “=" para o PDB

Pelo link online:

pdbid=XXXX

# Obs: Como para o link ¢ mais “truquento”, segue um exemplo
completo para a bungarotoxina, um veneno proteico de serpentes:
# https://chemapps.stolaf.edu/Jmol/Jmol.php?&pdbid=1ik8

Isso pode ser ilustrado pelo carregamento remoto da proteina espi-
cula (spike) do virus SARS-CoV-2, conforme segue:

1. Entre no site do PDB-Protein Data Bank - https://www.rcsb.
org/;
2. No campo de busca, digite “spike sars-cov-2";

4


https://cactus.nci.nih.gov/chemical/structure
https://www.rcsb.org/

3. Selecione a la opgao (o site vai direcionar para varias
estruturas da proteina espicula);

4. Memorize o codigo da la. opgao (embora qualquer uma
também sirva), ou seja, “7FCD”;

5. Digite a linha para carregar a proteina: “load=7FCD” (tanto faz
se maiusculas ou minusculas).

A representagao padrdo para proteinas no Jmol é a de arame (“wire-
frame"). Para visualizar a proteina do virus de modo mais “amigdvel” e seme-
lhante ao que aparece em textos ou na internet, digite os comandos abaixo
— sua primeira sequéncia em linguagem de programacgao.

cartoon only # representacao exclusiva de desenho da estrutura de
biopolimeros
color chain # coloragdo por “cadeias” da proteina

Figura 9 - Representagao da proteina *spike* do virus de Sars-Cov-2
(coloragdo por niimero de cadeias)

Fonte: o Autor (2024),
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Proteinas, enzimas, acidos nucleicos e associagdes macromolecula-
res sdo mais pertinentes ao estudo da Bioquimica Estrutural. Nesse sentido,
convido vocé a visitar uma parte do website autoral que apresenta descri-
¢Oes e representagdes detalhadas de estruturas bioquimicas com o auxilio
do Jmol — o site Bioguanti— e que inclui também uma forma “interneteavel"
desse mesmo material.

Figura 10 - Bioquanti, um website autoral para estudos quantitativos em Bioquimica
e em Ensino Basico, e que inclui diversos modelos moleculares para o Jmol.
Acesse o website em https://bioquanti.netlify.app/

Fonte: do autor,

4,2 AGORA QUE A MOLECULA
ESTA NA PAGINA DO NAVEGADOR,
0 QUE POSSO FAZER COM ELA?

Muuuuuiiita coisa!

O Jmol possui um menu com diversas operagdes, centenas de
comandos e talvez mais uma centena de tutoriais pela internet. Para
observagbes estruturais mais diretas e imediatas, contudo, pode-se
resumir as operagoes em:
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Movimentos com mouse (rotagdo, translagdo, *zoom*);
Representagdes do modelo (bola e varetas, espago preenchido,
arame);

Cores (modelo e plano de fundo);

Medidas (distancias e angulos);

Caracteristicas moleculares (liga¢des de H, nuvem de van der
Waals, carga parcial e efetiva);

Superficies (molecular, eletrostatica);

Selegdo de atomos e visualizag@o (agua, hidrogénio);
Animagoes (zoom, rotagdo automatica), cortes.

4.3 SALVAMENTO DO MODELO NO
COMPUTADOR OU DISPOSITIVO MOVEL

Todas as acgdes realizadas com a molécula produzem um novo
modelo que pode ser baixado para o computador. Isso € bem legal por-
que a molécula modificada (com alteragbes de cores, representagdes, ani-
magdes, por exemplo) pode ser carregada no Jmol ou no JSmol (internet),
como j& mencionado. Para tanto, pode-se usar cliques do mouse ou linhas
de comando, como segue:

1. Botao direito no ecra -> File -> Save -> Save as PNG/JMOL
# por mouse

ou...

2. Write nome da molecula.pngj # por linha de comando no
Console

Uma das caracteristicas impressionantes do Jmol é que, ao sal-
var a molécula como PNG/JMOL, vocé podera abrir o arquivo como uma
imagem estatica com um duplo clique, apenas para mostrar a molécula,
ou mesmo arrastar o arquivo até a janela do Jmo/ no navegador, quando
sera carregada a estrutura tridimensional e interativa do modelo!
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® Agora é com vocé:

e Carregue um modelo para “fenol” digitando no Console: load
$phenol;

Salve o modelo digitando no Console: ~write fenol.pngj;

Mude a orientagdo do modelo aleatoriamente com o mouse (s6
dar uma mexidinha);

Localize o arquivo fenol.pngj em seu computador;
Abra-o como uma figura normal, sé pra testar;

Agora arraste o arquivo para a janela do Jmol online, e veja se o
modelo substitui 0 anterior (basta conferir a orientagéo).

4.3 ALGUNS MOVIMENTOS NO JmoL

Para exemplificar algumas ag¢des, usaremos inicialmente o modelo
da vitamina C, carregando-o com o comando abaixo no Console.

load $ascorbate

4.4 MOVIMENTOS COM MOUSE

Para rotacéo e translagdo do modelo, bem como amplia¢éo:

zoom - botdao do meio do mouse; se nao houver o botdo,
Shift+botdo esquerdo;
rotagdo - botao esquerdo do mouse;
P translacdo - Ctrl+botdo direito;
rotagdo no eixo - Shifttbotao direito.
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4.5 REPRESENTACOES DO MODELQ

As representagOes referem-se ao aspecto visual do modelo (ren-
derizagdo) ou ao seu estilo. Assim, o Jmol pode renderizar o modelo como
vareta, arame, espago preenchido, bola e vareta, tragco e desenho (tudo em
inglés, claro — cpk, wireframe, trace, cartoon).

Experimente esses estilos, incluindo a opgado only. Essa opgéo per-
mite que a agdo nao seja sobreposta as anteriores (no caso, a sobreposi¢ao
das representacdes). Para isso, copie, cole e execute em cada linha sepa-
rada o trecho de cddigo que segue no Console do Jmol, cuja renderizagao
ilustra a molécula de fluoxetina.

Figura 11 - Estrutura da fluoxetina

Fonte: MAPA: Ensino Médio - 3° Bim. 2° Ano, p. 79. Ciéncias da Natureza e suas Tecnologias.

load $fluoxetine # carrega a molécula

wireframe only # estilo em arame

cpk only # espaco preenchido

cpk 20 only, bond 1 # bolas e varetas

cartoon only # representagdo de cartoon, mas que ndo ocorre com
moléculas pequenas, apenas com biomacromoléculas (proteinas,
acidos nucleicos, por exemplo)
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Observe também que a representacdo em cartoon nao resulta em
uma renderizacdo para o modelo da fluoxetina. Isso ocorre porque a repre-
sentagdo em cartoon € restrita a biopolimeros somente, ou seja, proteinas,
acidos nucleicos e algumas associagdes supramoleculares.

Contudo, se quiser experimentar o cartoon, serd necessario conhecer
0 cédigo alfanumérico de uma proteina ou acido nucleico. Exemplificando,
para a mioglobina — proteina transportadora de oxigénio em mami-
feros (cédigo: Tmcy):

load=1mcy # carregando a mioglobina

# Obs: veja que a linha de comando pra biopolimeros ¢
ligeiramente diferente da usada pra moléculas pequenas

Note que a renderizagdo padrdo para grandes moléculas é a de
bolas e varetas, pouco didatica para o aprendiz. Nesse caso, pode-se repre-
sentd-la como desenho exclusivo, digitando-se:

cartoon only # renderizando em desenho

Para obter esse e outros cédigos de proteinas e acidos nucleicos,
deve-se acessar o banco de dados do PDB - Protein Data Bank, RCSB, e
digitar o nome no campo de busca (no caso, myoglobin). O sistema retorna
diversos modelos estruturais e seus cédigos, bastando transcrever um des-
ses codigos no Console do JSmol.

Se desejar observar um pouco mais sobre biomoléculas e o uso
do Jmol, deixo-lhe um convite para visitar nosso portal de Bioguimica
Quantitativa. L4, vocé encontrard também outras aplicagdes para o Jmol, R e
RStudio, bem como um programa que simula transformagoes de elementos
presentes em esquemas (diagramas, fluxogramas, heredogramas, redes e
teias) por diferengas de lumindncia entre o elemento e seu predecessor/
sucessor (SISMA - Sistema de Mapas Autocataliticos).
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4.6 CORES

Existe grande flexibilidade de cores para o Jmol (e, por consequ-
éncia, para o JSmol), tanto para os modelos inteiros, quanto para partes
do modelo (dtomos especificos ou um conjunto) e para o plano de fundo.
A visualizagédo padrao de cores segue a convencdao CPK (Corey-Pauling-
Koltun). Exemplificando para o modelo anterior de vitamina C (load $ascor-
bate), experimente separadamente a variagdo que segue:

color pink

color blue

color ligthgreen

background yellow # cor do plano de fundo

O JUltimo comando da lista acima permite variar a colora-
¢do do plano de fundo.

Adicionalmente, também é possivel a coloragéo das ligagdes entre
os dtomos, como segue:

color bonds LightSeaGreen

Para um grande espectro de cores, vocé pode consultar a referén-
cia do Jmol Colors ou um link mais “mastigado’, de nossa autoria, junto ao
material de aprendizado do programa no ensino superior: o portal Bioquanti
e, mais especificamente, o tépico de cores para o Jmol.

4./ MEDIDAS

O Jmol permite calcular distancias e angulos em um modelo mole-
cular. Para exemplificar isso, talvez seja interessante carregar um modelo
de adgua (“load $water”), cujas distdncias e angulos estdo presentes em
alguns livros de Quimica.
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4,71 PARA DISTANCIAS

No exemplo da molécula de dgua, para se determinar a distancia de
uma ligagédo O-H, por exemplo execute:

1. Duplo-clique do mouse no 1° 4tomo;
2. Arraste do mouse ao 2° atomo;
3. Clique do mouse no ° atomo.

Experimentando para a disténcia da ligagdo O-H, o programa
retorna o valor de 0,097 nm, ou 0,97 Angstréms, o valor convencional para

esse tipo de ligacédo covalente.

Figura 12 - Medindo distancias dentro da molécula

Fonte: o Autor (2024).

4.7.2 PARA ANGULOS

Para a mesma molécula de dgua, experimente determinar o dngulo

de ligacéo:
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Py 1. Duplo clique no 1° atomo (exemplo: H);
2. Arrasta ao 2° atomo (exemplo: O);

3. Clique no 2° atomo;
4. Arraste ao 3° atomo (exemplo: o outro H);

5. Clique no 3° atomo.

Perceba que o sistema retorna o valor de 114 graus, um valor pré-
ximo do previsto para a molécula (109,5 graus) ou medido (104,5 graus).
Essa aproximacao decorre da construgdo do modelo de &gua.

Figura 13 - Medindo angulos dentro da molécula

Fonte: o Autor (2024).

Para limpar as medidas, use o comando:

o
measure off
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4.8 CARACTERISTICAS MOLECULARES

Sao diversas as informagdes tangiveis a um modelo molecular no
Jmol. Exemplificando as mais béasicas para a molécula de um componente
do molho shoyo, o glutamato.

4.8 CARGAS

Por vezes, pode ser interessante apresentar a polaridade das
moléculas em func¢éo de sua distribuicdo de cargas. No Jmol, ha dois tipos
de cargas: carga efetiva (formaCharge) e carga parcial (partialcharge).
Podemos ilustrar a distribuicdo de cargas em uma molécula de tensoativo,
como o hexadecanoato.

Figura 14 - Exemplo de tensoativo de 16 carbonos, 0 acido hexadecaenoico

Fonte: MAPA: Ensino Médio - 3° Bim. 3° Ano, p. 63. Ciéncias da Natureza e suas Tecnologias.

Para isso, digite no Console os comandos abaixo:

load $hexadecanoate
calculate partialCharge # calculo de cargas parciais do modelo
label %P # apresentacdo das cargas (etiquetagem)

51



Uma caracteristica do Jmol que torna a execucdo de suas agoes
mais eficiente é a disposi¢do sequencial dos comandos. Dessa forma, ndo
€ necessdrio clicar em Enter para cada comando, bastando separar os
comandos por ponto e virgula (;) — como ilustrado abaixo, para o calculo de
cargas parciais da molécula de glutamato:

Figura 15 - Apresentacdo de cargas parciais no modelo de glutamato, um componente
do molho Shoyo, também ilustrando uma sequéncia de acdes no Jmol

Fonte: o Autor (2024).

Da mesma forma, pode-se ilustrar a obtengao de cargas formais no
modelo. Nesta, adicionou-se a coloragao transparente para melhor visuali-
zagao da carga unitaria negativa do acido carboxilico:

calculate formalcharges # calculo de cargas parciais do modelo
label %C # apresentag@o das cargas (etiquetagem)
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Figura 16 - llustragdo dos comandos em sequéncia para visualiza¢éo
de cargas formais na molécula de glutamato

Fonte:

Perceba que os comandos da figura misturam maidsculas e minus-
culas, de modo diferente da linha de comando que a antecede. Essa é uma
caracteristica bem legal do Jmol, que nao se importa com a capitaliza-
¢do da fonte. Ou seja, tanto faz se mindsculo, maidsculo ou uma combina-
¢ao de ambos: o Jmol executa a agdo do mesmo modo.

4.9 SCRIPTS E ENSINO REPRODUTIVEL

O exemplo acima apresenta uma maneira simples de concatenar
comandos, facilitando a execugdo automatica e sequencial de um conjunto
deles. No entanto, a visualizagdo da linha de comando fica um pouco pre-

u,n

judicada com a separagao por “;’; o que pode acarretar uma polui¢éo visual
quando houver véarios comandos.

A situacéo de contorno envolve a disposi¢do dos comandos no for-
mato de um script. Esse nada mais é do que um trecho de cédigo contendo
um comando por linha, o que melhora a visualizagdo do cédigo como um
todo. Além disso, o script possui a vantagem adicional de permitir a inser¢cao
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de comentérios entre as linhas de comando, facilitando uma melhor apro-
priagdo do cddigo e do seu aprendizado.

Essas caracteristicas de um comando por linha, com comentérios
explicativos, conferem ao Jmol seu aspecto para programacédo de acgdes
sequenciais e enraizam, por consequéncia, uma das premissas bdasicas para
um Ensino Reprodutivel: a redagdo de trechos de cédigo em comandos uni-
tarios por linha, escritos como num bloco de notas, com comentérios sobre
as agdes do programa em cada linha.

Exemplificando para um script envolvendo as agbes para o glu-
tamato acima, apenas copie o trecho abaixo e cole-o no Console do
JSmol, executando-o.

load $glu # carregamento de micromolécula
wireframe only # renderizagdo exclusiva de varetas
calculate partialCharge # carga parcial

label %P

Outro aspecto inerente a iniciativa de Ensino Reprodutivel reside na
possibilidade de avaliar o cédigo com alguma alteragéo, objetivando um pro-
duto final ligeiramente modificado. Tente repetir o trecho acima, mas para
cargas efetivas, ou seja:

load $glu # carregamento de micromolécula

cpk only # renderizag@o exclusiva por espaco preenchido
calculate formalCharge # carga efetiva

label %C

Complementarmente, pode-se atuar alterando mais comandos do
cédigo, de modo a criar um resultado completamente diferente do original.
Isso define outra caracteristica do Ensino Reprodutivel, qual seja, a criagdo
de trechos de cddigo. llustrando, segue um trecho baseado no anterior, mas
para minimizagao de energia e reestruturagdo dos orbitais da molécula.

54



® load $glu # carregamento de micromolécula
cpk only # renderizagdo exclusiva por espago preenchido
o PY minimize # comando para minimizag¢do de energia da estrutura

410 CARACTERISTICAS MOLECULARES

Por vezes, também é interessante apresentar a turma o con-
ceito de forcas fracas que permeiam as interacoes moleculares, tal
como ilustrado abaixo.

Figura 17 - Algumas forcas fracas em interagdo molecular

Fonte: MAPA: Ensino Médio - 2° Bim. 1° Ano, p. 75. Ciéncias da Natureza e suas Tecnologias.

Além da previsao estrutural para carga parcial e carga formal, o Jmol
também permite evidenciar forgas fracas no modelo, tais como nuvem de
van der Waals e ligagOes de hidrogénio, como segue.
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° 4.0, NUVENS DE VAN DER WAALS

® Para a representacao de delocalizagao eletrénica de moléculas, digite:

dots on # nuvem de van der Waals nos atomos do modelo (retira-
se com “dots off”)
calculate hbonds # identifica ligacdes de hidrogénio no modelo

llustrando, copie e cole o trecho que segue no Console:

load $water
dots on # nuvem de van der Waals na estrutura da dgua
dots ionic # nuvem idnica sobre o modelo

A primeira linha renderiza a nuvem de van der Waals:

Figura 18 - Exemplificando a sobreposicao de nuvens de van der Waals
nos atomos da molécula de dgua

Fonte: o Autor (2024).
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A segunda linha de comando, por sua vez, resulta numa nuvem
idbnica para o modelo:

Figura 19 - llustrando a representacéo de nuvem idnica para o modelo da 4gua

Fonte: o Autor (2024),

410.2 LIGAGOES DE HIDROGENIO

H& comandos variados no Jmol para a configuragao de ligagdes de
H (antigamente chamadas de pontes de hidrogénio). Mas segue comandos
diretos para sua visualizagao.

load=1djf # carrega um modelo de peptidio
calculate hbonds # apresenta as ligagdes de H presentes na
estrutura
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Figura 20 - Exemplificando ligacdes de hidrogénio num modelo de peptideo

Fonte: o Autor (2024).

411 SUPERFICIES

Além da superficie de van der Waals (dots on) vista acima, o Jmol
é capaz de representar algumas superficies para modelos moleculares.
Quanto maior a molécula, maior o célculo interno necessario para gerar
a superficie, o que pode dificultar sua visualizagdo. Assim, ilustrando um
comando simples para a superficie da molécula de 4dgua:

isosurface molecular # superficie molecular que inclui o solvente

Figura 21 - Superficie molecular para o modelo da dgua

Fonte: o Autor (2024).
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Objetivos:
1. Compreender uma animacgéo de molécula como um script;
2. Utilizar o Console animagao de moléculas.

51 ANIMAR AS MOLECULAS

E chegamos a Ultima parte do treinamento com o Jmol, para apre-
sentar um efeito didatico-pedagdgico bem interessante do programa:
animagao de moléculas.

Pode ser que vocé queira mostrar uma molécula com estilos distin-
tos durante um determinado periodo, fazer uma transigéo lenta entre cores
em atomos especificos ou ainda aplicar efeitos de ampliacao, redugéo ou
rotacdo controlados. E outros tantos que a imaginacédo e o rigor técnico
permitirem ao estudo.

Nesses casos, é interessante conhecer e aplicar alguns poucos
comandos para animagao, explicados a seguir. Os exemplos foram sele-
cionados de modo a simplificar cada comando. Mas nao se iluda quanto a
capacidade do Jmol, porque para cada comando sempre ha varias opcoes
complementares. E, se vocé quiser saber algo sobre qualquer comando do
Jmol, faga uma visita ao site de referéncia.

511 SPIN

Comando simples de rotagao da molécula.

load $glucose; spin 30 # o valor refere se a velocidade de rotacao
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5.2 Z00MTO (REDIMENSIONAMENTO DO TAMANHO)

Esse comando impressiona, pois permite uma ampliagdo ou redu-
¢ado controlada no tempo. Sua sintaxe é:

*zoomTo* : tempo (expressao opcional) tamanho
Exemplos:

Aumentar em 3x, meio segundo por vez: zoomto 0.5 *3
Aumentar em 4x, meio segundo por vez: zoomto 0.5 400

Focar num ligante de biopolimero com ampliagdo de 2x: zoomto
2(ligand) 0

Focar num ligante de biopolimero com ampliagao de 4x, a meio
segundo por vez: zoomto 0.5(ligand)* 4

51.3 DELAY

Esse é um comando-chave para qualquer animacéao, pois permite
gue a imagem da molécula no Jmol realize uma pausa (em segundos) antes
da préxima acéo. E utilizado, normalmente, na sequéncia de comandos pelo
Console, ao longo de um script.

delay 3 # aguarda 3 segundos antes da proxima ac¢ao

Podemos experimentar uma animagdo com os comandos acima
junto ao modelo do ciclohexanol.
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Figura 22 - Estrutura do ciclohexanol

[ ]
[ PY Hzcl/ \(EH
C._ .CH
H, He T2

ciclohexanol

Fonte: MAPA: Ensino Médio - 2° Bim. 3° Ano, p. 57. Ciéncias da Natureza e suas Tecnologias.

Segue um trecho de cédigo para vocé experimentar animagdes com
o Jmol. Basta copia-lo, colar no Console e executa-lo. Se preferir alguma
modificacéo, € melhor copiar o cddigo para um bloco de notas, realizar as
alteracdes desejadas e testar o script no Console.

Agora é com voceé:

load $cyclohexanol
delay 2

spin Y 70

delay 2

spin off

zoomTo 2 *2

cpk

delay 2

color transparent
zoomTo 2 *0.5
spin 50
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o Objetivos:

° 1. Conhecer o R e o RStudio;
2. Compreender os passos para instalagdo em computador;
3. Acessar o RStudio pelas nuvens.

Existem dois ambientes alternativos para se utilizar o R (programa)
e o RStudio (interface do usuario): instalando no computador ou pelas
nuvens. Ha poucas diferengas entre ambas as maneiras de trabalhar, mas
a principal é que a instalacdo permite o uso dos programas offline, sem
necessidade de internet, porém, pelas nuvens... bom, vocé ja sabe. Por
outro lado, na versdo em nuvem nao é necessario instalar nem o R nem o
RStudio, enquanto que, na versao instalada, existem alguns passos para
isso, descritos abaixo.

Contudo, vocé podera utilizar a versdo em nuvem durante todo o
Curso, ndo sendo necessério preocupar-se com as instalagées do R ou
do RStudio.

6.1 INSTALANDO O R E RSTUDIO
NO COMPUTADOR

Vocé precisa seguir apenas alguns passos para instalar o R e o
RStudio no computador. Na préatica, ambos os programas sdo baixados e
instalados como qualquer outro software, seja para Windows, Linux ou Mac.
A seguir, apresentamos 0s passos:

1. Acesse o site do RStudio e faga o download do programa R;
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Figura 23 - Site da Posit para baixar o RStudio

Fonte: o Autor (2024).

2. Instale o programa com as opg¢des padrao;

3. No mesmo site do RStudio procure um pouco mais abaixo pelo ins-
talador mais apropriado a seu sistema operacional;

Figura 24 - Pagina de instalagéo para o RStudio

® Fonte: o Autor (2024).
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4, Baixe o arquivo e instale-o como qualquer outro programa;

5. Abra o programa RStudio, e cuja interface serd parecida com a
PY gue segue;

Figura 25 - Visao de abertura do RStudio, apresentando janela de comandos,
manipulacéo de dados e arquivos, e de pacotes e visualizagcdes

Fonte: o Autor.

6.2 ACESSANDO O R E RSTUDIO
PELAS NUVENS

Essa é uma opgao simples e que ndo requer qualquer instalagao.
A interface acessada é praticamente igual a da instalacdo no computador.
Entre as vantagens, destaca-se a velocidade normalmente superior para
rodar e instalar pacotes, j& que o servidor estad na nuvem. Por ser um acesso
online, é necessério realizar uma inscricao inicial, com login e senha. A
P seguir, apresentamos 0s passos:

1. Acesse o site do RStudio Cloud
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Figura 26 - Site RStudio Cloud

Fonte: o Autor (2024).

Realize a inscrigdo (sign up) ou acesse pelo Google (mais simples);

A janela deverd parecer-se com a que segue, embora sem 0s
projetos listados;

Figura 27 - Pagina de acesso da Posit para o RStudio em nuvem

Fonte: 0 Autor (2024).
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4, Agora a parte interessante. Clique em New Project e selecione
e New RStudio Project.

) Figura 28 - P4gina principal de projetos do RStudio em nuvem

Fonte: o Autor (2024).

A imagem final serd bem parecida com a apresentada pela versao
instalada, veja:

Figura 29 - P4gina do RStudio em nuvem, aberto e funcional,
tal como a versao instalada em computador

Fonte: o Autor (2024).
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Pronto! Vocé pode utilizar uma ou outra forma para acessar as ativi-
dades propostas. A seguir, serdo apresentadas algumas agdes e comandos
répidos para trabalhar com a interface do RStudio e com o R — apenas o
necessario para criar, executar e modificar alguns scripts desenvolvidos para
interatividade por meio de animagdes, simulagdes e visualizagdo cartografica.

Maos a obra, agoral
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Objetivos:

1. Entender para que servem as janelas e abas do RStudio;
2. Compreender a l6gica de comandos e atributos do R;
3. Utilizar comandos por script.

O R é um programa que opera por linha de comando. Isso é um
pouco chato, como j& vimos, pois qualquer erro na digitagdo de um
comando resulta na interrupgao da leitura do cdédigo. Por outro lado — e
também como j& vimos — linhas de comando encadeadas e comenta-
das permitem a reprodugdo e modificagdo de trechos de cddigo voltados
a criagdo de um produto qualquer, neste caso, objetos didaticos para
o Ensino Médio, e sem a necessidade de memorizar cliques de mouse
ou operagdes técnicas.

Diferente do Jmol, contudo, o R é bem chatinho quanto a sintaxe,
ndo sendo possivel mesclar letras mailsculas e mindsculas, nem usar
singular e plural de forma intercambiavel. Para que o cédigo funcione, é
necessaria a digitacdo correta. Por outro lado, pode-se tranquilamente
aumentar ou reduzir o espago entre os comandos, o que nao faz diferenga
para o compilador do A.

Algumas operagdes sdo realizadas alternativamente por mouse,
linha de comando ou ambos, dependendo da acdo. A seguir, serdo
apresentadas algumas funcionalidades basicas para a reproducdo de
cédigos para objetos didaticos, sem descrigdes detalhadas das opera-
¢Oes préprias do R e do RStudio, para simplificar e tornar este trabalho
mais objetivo.

Se vocé desejar saber mais a respeito de ambos os programas
— versao instalada ou em nuvem — sugerimos os iniUmeros sites e tuto-
riais disponiveis na internet, além de centenas de livros ja escritos sobre o
assunto e cursos online em vdrias plataformas de ensino.
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71 UMA VISAO DA INTERFACE RSTUDIO

O RStudio nada mais faz do que oferecer uma interface grafica para
o usudrio do R (ou GUI, do inglés Graphical User Interface), sendo este um
programa executado por linguagem prépria de cddigos, assim como o Jmol.
Diversas operagbes também podem ser realizadas sem comandos ou cédi-
gos, como abrir e salvar um arquivo, ou visualizar e salvar um gréfico, por
exemplo. Vejamos a divisdo da janela principal do RStudio.

Figura 30 - Janela basica do RStudio

A - drea de digitacdo de comandos (‘prompt’);

B - drea de abas de trabalho (diretdrio, gréficos, pacotes, etc.);

C - arquivos que aparecem na aba homonima;

D - drea de abas de administrado (ambiente, histdria de comandos, etc.).
Fonte: o Autor (2024).

Para o treinamento aqui, contudo, serd interessante uma area adi-
cional, a &rea de scripts, a qual se acessa como segue:

File --> New File --> RScript

... ou por atalho:Ctrl + Shift + N
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Figura 31 - Agéo para criar um “script" no RStudio

Fonte: o Autor (2024).

Veja que agora a janela principal se dividiu em mais uma parte,
que incluiu a aba nova para scripts.

Figura 32 - Janela principal do RStudio contendo a aba
para elaboragéo e execugdo de scripts

Fonte: o Autor (2024).

a
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7.2 COMO FUNCIONAM 0S COMANDOS NO A

Todos os comandos do R sdo compostos por um nome seguido de
argumentos, esses entre parénteses. Seguem exemplos.

comando(argumento 1, argumento 2, argumento 3, ...)

Exemplos:
plot(x,y)
mean(z)
read.csv(file = “meus.dados.csv’)

/.3 ELABORANDO UM SCRIPT NO R

Para produzir um script no R, a melhor forma é redigir as linhas de
comando de modo similar ao que foi realizado com o visualizador molecu-
lar 3D Jmol em seu Console, separando-as em linhas individuais. Veja um
exemplo de célculo simples:

x=5
X2 +7
[1] 32

Para executar o script acima, basta copid-lo e cold-lo na drea de
script aberta. E aqui vai uma dica de ouro: no canto superior direito do
script existe um icone para copiar o texto do script. Basta clicar nesse icone,
e o texto serd copiado.

Agora é sé colar na aba do script aberto (em nuvem, por exemplo) e
executa-lo como segue.
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74 EXECUTANDO UM SCRIPTNO R

[ Existem algumas formas de se executar um script, como no exemplo
acima, no R. Seguem as mais comuns:

1. Se deseja executar algumas linhas de um *script*, pode-se

selecionar as linhas e clicar Ctrl + Enter ;

2. Se desejar executar todo o *script®, seleciona-se todo o texto

(Ctrl + A) seguido da agdo acima, Ctrl + Enter ;
Opcionalmente, pode-se clicar no icone “-->Source”;

3. Se desejar executar apenas uma linha, basta clicar na linha

seguido de Ctrl + Enter ;

Opcionalmente, pode-se clicar no icone “-->Run”;

Agora é com voceé:

A partir do script rodado, e transcrito abaixo:
x=5
xX"2 +7

u, ,n

Modifique a segunda linha de comando para o célculo em “x
utilizando outras operagdes. Sugestoes:

sqgrt(x); raiz quadrada

log10(x); logaritmo de base 10

sin(x); seno

75 ALGUMAS RECQMENDACC)ES
o SOBRE A DIGITACAO NUM SCRIPT DO R

Existem algumas premissas béasicas para que um script do R
P seja lido de forma clara por seu elaborador, bem como compilado corre-
tamente pelo programa:
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Digitagao: sempre que houver um erro no script no RStudio, surgira
uma cruz vermelha ao lado esquerdo da linha de comando; contor-
nado o erro, o sinal desaparecerg;

Comentarios: para que o script seja lido também por “um ser
humano’, é aconselhével incluir comentérios nas linhas de comando
(iniciados por #) — uma das bases do Ensino Reprodutivel,

Identagéo: permita “identacdo” quando a linha estiver um pouco
longa, clicando na tecla Enter apds uma separacao de argumentos
por “virgula Dessa forma, a linha continua logo abaixo, mas com um
pequeno deslocamento a direita. Isso facilita a legibilidade do cédigo.

Nomes: os comandos do R sdo em lingua inglesa. Dessa forma,
deve-se evitar o uso de varidveis e nomes de arquivos com acentua-
¢ao ou sinais graficos em portugués (exemplo: ¢, ~). Além disso,0 R é
um compilador de cédigos. Se vocé definir um nome composto para
um arquivo ou varidvel, ou seja, com espago entre os termos (como
é normal no cotidiano, ex.: meu arquivo), o R tentara executar os ter-
mos separadamente (ex.: “meu” e depois “arquivo”), o que incorrera
na interrupgdo da leitura e numa mensagem de erro. Assim, para
nomes de varidveis e arquivos, dé preferéncia a um dos trés tipos de
convenc¢des comuns usadas em programacao, a saber:

uon

1. Separagao por underline, "_" ou hifen; exemplo: minha_variavel,
minha-variavel (convencéo Snake Case);

2. Separagdo por mailscula; exemplo: minhaVaridvel (convencéo
camelCase);

3. Separagao por pontos; exemplo: minhawvaridvel;

4. Sem separagao; exemplo: MinhaVaridvel (convencgdo PascalCase).

Observacao importante: no R, deve-se evitar a separagéo por
hifen (exemplo: minha-variavel; convencao kebab-case), pois a lin-
guagem utiliza o hifen como operador de subtragdo, o que pode
causar erros na execugao do cédigo.
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Objetivos:
1. Entender o que sdo e para que servem os pacotes do R;
2. Saber instalar e carregar um pacote do R, exemplificado para

plotly.

8. PRA QUE INSTALAR PACOTES
(E QUE VIRAM BIBLIOTECAS)?

O R possui quase 22 mil pacotes atualmente, cada um oferecendo
funcionalidades que o R original ndo tem. Ou seja, eles ampliam o programa
para atender a necessidades especificas. Neste material, nosso objetivo com
o0 R € reproduzir e modificar cdigos que gerem objetos didaticos interativos
para o Ensino Médio.

Para isso, usaremos principalmente um pacote chamado plotly e,
raramente, outro chamado /eaflet, que é voltado para mapas. Esses pacotes
de interatividade precisam ser instalados antes de usar os cddigos, mas nao
se preocupe: essa instalagdo é simples e tranquila.

8.2 INSTALANDO O PACOTE PLOTLYNO R

Acesse a aba Packages do RStudio.
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Figura 33 - Janela e aba do RStudio para instalagao de pacotes.
Uma vez instalados, ou seja, descompactados e ativos, convertem-se em bibliotecas do R

Fonte: o Autor (2024).
Digite o nome do pacote no campo (“plotly”), e clique em Install.

Figura 34 - Janela do RStudio para instalagao de pacotes

Fonte: o Autor (2024).

Pronto! O pacote serd instalado a partir do servidor de nuvem do
RStudio (tanto faz se no seu computador ou em nuvem), com algumas men-
sagens intermedidrias em vermelho, como abaixo.
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Figura 35 - Mensagens associadas a instalagao de pacotes no R

Apesar da coloracdo em vermelho, essas mensagens sao apenas notificacdes de andamento da instalagao. Quando ocorre um
erro de fato, a mensagem € bem mais clara, geralmente contendo o aviso: “Warning.. had non-zero exit status” Embora essa
frase ndo seja muito intuitiva, ela indica de forma direta que houve um problema na instalagdo.

Fonte: o Autor (2024),

8.3 CARREGANDO O PACOTE INSTALADO

O R permite a instalagdo de um nimero enorme de pacotes. No
entanto, é importante lembrar que vocé ndo utilizard todos eles simulta-
neamente. Por isso, para indicar qual pacote deseja usar em determinado
momento, é necessario carrega-lo com o comando flibrary. A seguir, um
exemplo para carregar o pacote plotly:

library(plotly)

Pronto! Pacote instalado e carregado!

Agora é possivel executar alguns trechos de cddigos para
objetos didaticos.
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Objetivos:

1. Compreender para que serve o “plotly” e seu potencial
interativo para ensino e aprendizagem;

2. Utilizar o “plotly” por scripts para a construgdo de gréficos
interativos;

3. Verificar a interatividade dos gréaficos criados.

A biblioteca plotly € uma das mais ricas do R para gréficos inte-
rativos. Permite, entre outros, efeitos de zoom no grafico, bem como de
mouse over, em que a simples passagem do mouse sobre um elemento
do gréfico abre as informagdes daquele ponto. Além disso, permite anima-
¢Oes controladas pelo usuario, a insercao de seletores, de controles desli-
zantes, menus e botoes.

Complementarmente, por permitir integracdo com a linguagem
JavaScript — muito utilizada atualmente —, a biblioteca plotly também
€ amplamente empregada em painéis de dados, como no Power Bi da
Microsoft, uma suite de aplicativos conectados para visualizagdo de dados.
Na verdade, é a prdpria biblioteca plotly,js, escrita em JavaScript e externa ao
R e ao RStudio, que é incorporada dentro do ambiente R para permitir essa
interatividade avangada.

A elaboragao de gréficos com o plotly exige apenas alguns coman-
dos simples. A boa noticia é que o gréfico gerado ja vem com interatividade
embutida, como ampliagao/redugdo (zoom), deslocamento dos dados nos
eixos, exibigdo de informagdes ao passar o mouse sobre os pontos, salva-
mento da imagem em formato PNG, entre outros recursos. Para construir
qualquer gréfico, é necessario ter dados. Basicamente, existem trés formas
principais de obter esses dados:
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* Criando se os dados;
* Criando se uma equagao que vai gerar os dados;
* Importando se os dados (de uma planilha, por exemplo)

9.1 CRIANDO UM GRAFICO INTERATIVO

Vamos comegar criando os dados a partir de uma equagéo aplicada
a um vetor. Para isso, precisamos... do vetor! Pense em um vetor como uma
coluna (ou linha) do Excel. No R, os vetores séo criados pela concatenagéo
de valores separados por virgula, tal como segue.

Mas antes, uma pequena lembranga:

Para acessar todas as imagens interativas deste material envolvendo
o R e RStudio, clique no enderego pertinente ao website Bioquanti.

x =¢(1,2,3,4,5) # um vetor; o “c” indica “concatenacao”

# atribui valores de 1 a jj5 a variavel “x”

# Alternativamente,

x = 1:5 # também atribui valores de 1 a 5 a variavel “x”

Para elaborar o gréfico interativo, ilustremos a equacéo de /ancga-
mento vertical abaixo.
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Figura 36 - Equacdes de lancamento vertical, para ascensdo
e queda de um projétil, e exercicio correlato

Fonte: MAPA: Ensino Médio - 2° Bim. 1° Ano, p. 27, Matematica e suas Tecnologias.

Agora, vamos criar um gréfico interativo a partir desses dados. Mas
antes, claro, é necessario instalar o pacote plotly no R. Vocé pode fazer isso
pela aba Packages do RStudio, caso ainda nao tenha feito, conforme expli-
cado anteriormente na secao sobre Pacotes.

Etapa final... construir um gréfico de dispersao de pontos da fungao
de ascensao vertical.

Para fazer isso, basta copiar o trecho abaixo e cold-lo num novo script
R. E executd-lo de qualquer das formas mencionadas em seg¢ao anterior.
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VIVIFICANDO
CONTEUDOS
PARA O

ENSINO BASICO

Grafico 1 - Grafico de dispersao de pontos para a equagao de langamento vertical

Fonte:o Autor (2024),



# Observacao:
# Sintaxe do plotly: ~variavel, para atribuir uma variavel (x ou y)
# type: para atribuir um tipo de grafico

O R costuma apresentar algumas mensagens (Warnings) apés rodar

os comandos. Ndo sdo erros, mas informagdes adicionais, tais como na
reprodugéo do gréfico anterior. Nesse caso, a informagdo é que esta fal-
tando caracterizar o tipo de gréafico, um espalhamento de pontos (scatter):

plot ly(x =t, y = H, type = ‘scatter’)

Agora observe quanta interatividade surgiu com o simples comando

acima, passando o mouse pelos pontos do grafico, ou clicando-se nos ico-
nes que apareceram acima do gréfico. Teste essa interatividade:

1.

Passando o mouse sobre os pontos do gréfico (hover), vocé obtera
as coordenadas de cada ponto;

Usando o botdo de rolagem do mouse, vocé amplia ou reduz o gréfico;

Clicando com o botao esquerdo do mouse em qualquer parte do gra-
fico e desenhando um retangulo, vocé obterd uma ampliagéo da area;

Se der dois cliques apds a ampliagéo, vocé retornara ao gréfico original;

Posicionando o ponteiro do mouse entre os valores de um eixo e
arrastando o mouse, vocé vera um deslocamento do eixo selecionado;

Selecionando um icone no canto superior direito do gréafico, vocé
poderd, na sequéncia da esquerda para a direita: baixar o plot como
imagem, realizar uma ampliagéo, deslocar os eixos, selecionar os
pontos dentro de uma caixa ou dentro de um lago, ampliar, reduzir,
escalonar ao tamanho original, realinhar os eixos aos do plot original,
observar as coordenadas (x e y), observar somente a coordenada y
e retornar ao inicio.
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9.2 SALVANDO 0 GRAFICO

Agora, uma caracteristica bem interessante do plotly: vocé
pode salvar o grafico mantendo toda a sua interatividade em um
arquivo HTML. Dessa forma, qualquer pessoa poderd abrir seu grafico em
um browser de internet (Firefox, Chrome, Edge, por exemplo), o que lhe per-
mitird observar os detalhes e a agdo interativa em qualquer computador,
notebook, tablet ou smartphone!

E para salvar seu primeiro grafico interativo, é muito simples:

1. Apos feito o gréfico, clique em “Export”, logo acima do grafico
na aba "Plots’;

2. Clique em “Save As Web Page”;

3. Escolher um nome para o gréafico e salva-lo.

Agora, basta localizar o arquivo no seu computador, abrir o arquivo
automaticamente em um browser e verificar que sua interatividade foi man-
tida. E se desejar compartilha-lo, basta enviar o arquivo do gréfico interativo
para alguém ou exibi-lo em um projetor multimidia.

9.3 TRABALHANDO COM RELAGOES
MATEMATICAS NAS VARIAVEIS

As vezes, na construgdo de um gréfico, é interessante poder exe-
cutar um célculo em uma varidvel sem precisar criar um novo vetor. Vamos
exemplificar isso para uma transformagao isotérmica no estudo de gases
(lei de Boyle-Mariotte), como segue:
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Figura 37 - Relagéo de presséo e volume numa transformagéo isotérmica

Fonte: MAPA: Ensino Médio, 2° Bim. 3° Ano, p. 28, Ciéncias da Natureza e suas Tecnologias.

Exemplificando, se vocé estd trabalhando em uma planilha eletr6-
nica (exemplo: Excel) e deseja construir um grafico da relagéao acima, diga-
mos V versus p, terd que montar uma coluna com essa operagao. No Plotly,
assim como no R como um todo, ndo precisa, j& que p pode ser considerado
como 1/V constante. De fato, essa constante é representada pela constante
geral dos gases ideais, R, de valor conhecido.

Resolvendo para a situagdo acima:

# Dados:

R =8.314 # J/(mol*K), constante geral dos gases ideias

V =5seq(0,22.4, length.out=50) # vetor de “Volume” (em litros),
com 50 pontos

T =298 # K, temperatura absoluta
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e # Equacgao
#pV =RT; p=RT/V
o PY p=R*T/V

# Grafico:

library(plotly)
plot_ly(x =V, y = ~R*T/V, type = ‘scatter’, mode="lines")

Grafico 2 - Relagdo de pressdo e temperatura pela Lei dos gases ideais

Fonte: o Autor (2024).

e Agora, se quiser nomear as etiquetas dos eixos e fornecer um titulo
ao gréfico para apresentar melhor o significado fisico das quantidades
envolvidas, basta acrescentar o comando layout, como segue:
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library(plotly)
library(magrittr) # biblioteca para o operador pipe “%>%"
plot ly(x =V, y =~R*T/V, type = ‘scatter’, mode="lines’) %>%
layout(
title = “Transformacao Isotérmica de um Gas”,
xaxis = list(title = “Volume V, L”),
yaxis = list(title = “Pressao p, bar”)

)

Grafico 3 - Aplicacdo de /ayout as etiquetas dos eixos, para a relacdo de gases ideais

Fonte: o Autor (2024),

Agora é com vocé:

Abra um novo script e construa um grafico que apresente uma
relacdo qualquer entre varidveis, tal como sugerido abaixo:

Crie os valores da variavel independente (exemplo: x = 1:10);

Carregue a biblioteca plotly - library(plotly);
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Digite uma linha geral de comando para o gréfico:
plot_ly(x = ~x, y = ~sqrt(x), type = “scatter”)

Selecione essas linhas, dé um Ctrl+Enter, e observe a saida (ou
seja, o gréfico, na aba plots);

Modifique a variavel "y’, substituindo o valor de “x” por alguma
outra relacao, tal como: ~exp(x) - exponencial, ~sin(10*x) - seno,
~sqrt(x)” - raiz quadrada.

9.4 OUTROS TIPOS DE GRAFICOS

Também é possivel elaborar outros gréficos, como de linhas, barras,
histograma ou box-plot (“caixa e bigodes”). Algumas dessas possibilidades
séo ilustradas abaixo.

Grafico 4 - Alguns tipos de graficos apresentados no Manual de Apoio

Fonte: MAPA: Ensino Médio. 2° Bim. 3° Ano, p. 9, 10, 22 e 23, Matemética e suas Tecnologias.
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No plotly hd uma gama de gréficos possiveis. Experimente alguns tipos:

Grafico 5 - Um gréfico de linha

Fonte: o Autor (2024).
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Grafico 6 - Um gréfico de barras

Fonte: o Autor (2024).

94



VIVIFICANDO
CONTEUDOS
PARA O

ENSINO BASICO

Grafico 7 - Um gréfico de torta

Fonte: o Autor (2024).
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Grafico 8 - Um gréfico de torta

Fonte: o Autor (2024).
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Grafico 9 - Um gréfico de caixa e bigodes (Box-Whisker)

Fonte: o Autor (2024).

Também é possivel combinar alguns tipos, como um gréfico de
pontos e linhas:
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Grafico 10 - Um gréfico de pontos e linhas

Fonte: o Autor (2024).

9.5 GRAFICOS TRIDIMENSIONAIS (3D)

Para encerrar esta parte, graficos tridimensionais! A versdo basica
de um gréfico 3D é bem simples de se executar no plotly, e seu efeito visual
e de interatividade sdo bem expressivos!

Um exemplo de gréfico 3D pode ser obtido das relagdes de raio, drea
superficial e volume de uma esfera, tal como segue.
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Figura 38 - Relacdes matematicas de drea superficial e de volume
de uma esfera em funcao de seu raio

Esfera

Uma esfera & um solido geométrico resultante da rotagdo de um semicirculo.

Imagem 8: Esfera

0 volume da esfera é:

V=—xmxr
3

A superficie da esfera é dada por:
2
V=4xmxr

Fonte: MAPA: Ensino Médio, 1° Bim. 3° Ano, p. 15, Matematica e suas Tecnologias.

Agora, vamos elaborar o grafico 3D interativo no plotly. O mais sim-
ples seria utilizar as etiquetas com os nomes padrao x, y e z, mas é melhor
acrescentar o comando /ayout para atribuir significado fisico aos eixos e
melhorar a interpretacéo do gréfico.

library(plotly)

# Dados:

r = seq(0,100, length.out = 50)

AreaSup = 4*pi*r2 # calculo de area superficial da esfera
Volume = 4/3*pi*r"3 # calculo do volume da esfera
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# Grafico:

library(plotly)

plot ly(x =r, y = AreaSup, z = Volume,
mode= ‘markers+lines’)%>%

layout(scene = list(
xaxis=list(title="raio”),
yaxis=list(title="4rea superficial),
zaxis=list(title="volume’)))

Grafico 11 - Grafico tridimensional de dispersao de pontos da relagdo entre area
de superficie e volume de uma esfera em funcéo de seu raio

z

ol -m

raio
. Lo &
Fonte: o Autor (2024).

Observe que o gréfico é interativo também em outros aspectos,

como a possibilidade de rotagdo em qualquer um dos trés eixos (note
It também o icone de rotagdo acima do gréfico). Sob o ponto de vista do
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conteldo, esse grafico ilustra como os valores de area superficial — e, ainda

[ ) mais, de volume — variam enormemente em fungao do raio de uma esfera.

Isso também justifica, em parte, o grande sucesso do uso de nanoparticu-

o las na Ciéncia e Tecnologia atualmente, devido a alta 4rea de superficie
em tamanho reduzido.

Outro gréfico tridimensional interessante é o de superficie 3D. Assim
como o anterior, poucas linhas de cddigo sdo necessdrias para defini-lo. A
diferenca é que vocé pode trabalhar com uma equagao para a superficie. Veja:

x <- seq(-5, 5, length.out = 50)
y <- seq(-5, 5, length.out = 50)
z <- outer(Xx, y, function(x, y) X2 - y"2) # equagao x"2+y”"2

plot_ly(x = ~x, y = ~y, z = ~z, type = ‘surface’) %>%
layout(title = “Grafico de Superficie”)

Grafico 12 - Um gréfico tridimensional de superficie para relagdo quadratica

Fonte: o Autor (2024).

Existem outros tipos de gréficos para o plotly, pelo que vale uma
visitinha ao website para mais informagdes.
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9.6 PLOTLY POR COMANDOS DE MOUSE

Ainda que esse treinamento insista nas vantagens de se utilizar
linhas de comando, em vez de cliques de mouse, ndo podemos nos furtar
de apresentar uma solugdo desse tipo para quem prefere o uso do recurso.
Entre alguns aplicativos online, destacamos o Plotly Chart Studio, abaixo,
que permite a construcao de gréficos interativos variados com o pacote.

Figura 39 - Plotly Chart Studio, um recurso para criacdo de graficos e mapas interativos com
plotly, mas com uso de cliques de mouse ao invés de linhas de comando. Para acessar o
aplicativo web, acesse https://chart-studio.plotly.com/create/

Fonte: Plotly Chart Studio.

9.7 REFERENCIA DO PACOTE

Geral - https://cran.r-project.org/web/packages/plotly/index.html
Manual - https://cran.r-project.org/web/packages/plotly/plotly.pdf

Tutorial - https://plotly.com/r/
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Objetivos:

1. Observar a capacidade extensiva de interagdo com o pacote
“plotly”;

2. Elaborar um gréfico com controle deslizante;

3. Elaborar um grafico com menu suspenso.

Até o momento sé “arranhamos” o potencial de interatividade
gréfica do pacote plotly. Como ja mencionado, essa biblioteca
permite um grande conjunto de a¢des de usuario, como
deslizadores (sliders), menu de escolha, e botdes, entre muitos.

10.1 ADICIONANDO UM CONTROLE
DESLIZANTE POR INTERVALO

Um slider dessa natureza permite que se escolha umajanela de dados
para um estudo mais detalhista naquela regido. Nesse caso, é possivel agre-
gar a um gréfico simples um controle deslizante de intervalo (rangeslider).

Podemos ilustrar seu emprego por meio da observagéo de gases de
efeito estufa, em especial da emissdo de didxido de carbono no Brasil, a par-
tir de uma base de dados da internet. Para isso, vocé aprenderd a obter um
arquivo a partir dessa base de dados, filtrar para um subconjunto desejado e
elaborar o grafico resultante, com um controle deslizante adicional.

10.2. EMISSAQ DE CO, E O EFEITO ESTUFA

As emissdes de CO, e outros gases pela queima de combustiveis
fésseis tém grande responsabilidade sobre o efeito estufa, incidindo direta-
mente nas alteragdes climaticas. Para reduzir essas emissoes, é necessario
transformar a matriz energética atual, a industria e os sistemas alimentares.
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Para compreender a emissdo de CO, observada no Brasil no peri-
e odo de 1890 a 2022, execute o trecho de cédigo que segue em um script do
Y R (ou seja, copie, cole e execute), a partir da fonte Our World in Data.

Grafico 13 - Uma abordagem sobre gases do efeito estufa

Fonte: MAPA: Ensino Médio, 7° Bim. 2° Ano, p. 19, - Ciéncias Humanas e suas Tecnologias.

library(readr) # biblioteca de importagao de dados

library(dplyr) # biblioteca para uso do operador pipe “%>%"
library(plotly)

# Carregamento dos dados da internet

url <- “https://raw.githubusercontent.com/owid/co2-data/master/

owid-co2-data.csv”
co2_data <- read.csv(url)

# Filtragem dos dados para o Brasil usando subset()
co2_brasil <- subset(co2_data, country == “Brazil”)
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# Criacdo do grafico interativo com plot_ly
co2 plot <- plot ly(data =co2_ brasil, x = ~year, y = ~c02, type =
‘scatter’, mode = ‘lines+markers’) %>%
layout(title = “Emissdes de CO2 no Brasil ao longo dos anos”,
xaxis = list(title = “Ano”),
yaxis = list(title = “Emissdo de CO2 (milhdes de toneladas)”))

Agora, a cereja do bolo: a inser¢do de um controle deslizante para a
selegao de faixas, permitindo um estudo mais focado.

co2 plot %>%
rangeslider()

Grafico 14 - Um gréfico de plotly apresentando um controle deslizante (slider) para
visualizacdo destacada de periodo para emissdes de CO, no Brasil ao longo dos anos

Fonte: o Autor (2024).

Vocé pode copiar e colar os scripts na sequéncia para execucao, ou
apenas adicionar o comando rangeslider() com o operador pipe %>% ao final.
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Experimente agora posicionar o mouse em um dos dois marcadores

e laterais do grafico inferior, arrastando-o em seguida, e observe o resultado.
Y O controle deslizante pode ser Gtil quando se deseja focar em determinada

regido do gréfico, por exemplo, ajustar aemissao de CO, para os lltimos anos.

10.2.1. ADICIONANDO UM MENU SUSPENSO

Menus suspensos (dropdown menu) permitem observar um grafico
diferente a cada opgéo selecionada. Para exemplificar esse recurso intera-
tivo, vamos primeiramente elaborar um conjunto de dados (dataframe) que
contenha a resposta linear, quadratica e cubica a uma varidvel indepen-
dente, conforme segue:

x = 1:10 # vetor da variavel independente “x”’

yLin = x

yQuad = x"2 # criagdo da variavel dependente quadratica

yCub = x"3 # cria¢do da variavel dependente ctibica

datLQC <-data.frame(x,yLin,yQuad,yCub) # criacdo da planilha
de dados

Agora podemos inserir 0 menu suspenso para opgao das
tendéncias matematicas:

plot_ly(datLQC, x = ~x, y = ~yLin, type = “scatter”, mode =
“line”, name = “Linear”) %>%
add trace(x = ~X, y = ~yQuad, mode = “line”, name =
“Quadratico”) %>%
add trace(x = ~x, y = ~yCub, mode = “line”’, name = “Cubico”)
%>%
PS layout(

title = “Graficos de poténcia”,
xaxis = list(title = “x”),
yaxis = list(title = “x”n”

o updatemenus = list(
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Grafico 15 - Menu suspenso no canto superior direito do gréfico, apresentando as opgdes
para visualizagdo exclusiva de ajustes distintos (linear, quadratico e cubico)

Fonte: o Autor (2024).

Ainda que vocé possa achar meio complicado o trecho de cédigo
acima, apenas copie-o, cole-o num script e execute-o. Isso exemplifica a
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esséncia inerente ao Ensino Reprodutivel, desde a simples reprodugédo do
cdédigo até sua alteragdo e, mesmo, a criagdo de novos. Sentindo curiosi-
dade, vocé pode alterar alguns termos do cddigo acima, como as etiquetas
(label — substitua um nome, por exemplo) que surgem NO Menu SUSPENSO,
o tipo de gréfico pretendido (substitua scatter por bar, por exemplo) ou o
titulo do gréfico (title).

Em relacéo a interatividade produzida, adiciona-se, as que ja esta-
vam presentes pelo comando plot_ly, a selecdo do tipo de poténcia a ser
representada pelo menu suspenso.

Assim como para vérios pacotes do R, existe um ndmero signifi-
cativo de comandos e widgets interativos com o Plotly, que, nesse caso
especifico, daria “pano pra manga” para uma obra literdria isolada. Mas vocé
pode consultar inimeros sites sobre o Plotly para um aprendizado mais
abrangente — os links abaixo — e até mesmo um livro online gratuito, com
cédigos e gréficos correlatos. Para observar a imensa riqueza de gréficos
interativos, dé uma olhada no website do Plotly para o A.

Geral - https://cran.r-project.org/web/packages/plotly/index.html
Manual - https://cran.r-project.org/web/packages/plotly/plotly.pdf

Tutorial - https://plotly.com/r/
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Objetivos:

1. Conhecer o potencial do “plotly” para criar animagoes
interativas;

2. Elaborar gréficos animados por importagéo de banco de
dados.

Além do aspecto puramente interativo dos gréficos elaborados com
o Plotly — o que ja representa um grande diferencial na preparagédo de
materiais ilustrativos para conteldos didaticos —, a biblioteca ainda é capaz
de rodar animagdes com os gréaficos!

A animacgéao ocorre por meio da transicdo de uma imagem para
outra em um gréfico, quando se deseja observar o que acontece ao alterar
uma variavel (numérica ou categdrica). O comando-chave para isso é frame
(quadro). A animacéao no Plotly também serve para os trés tipos de entrada
de dados, ou seja: equagbes, vetores e datasets importados.

11.1,ELEVA(,‘AO DA TEMPERATURA
MEDIA DA TERRA

Desnecesséario mencionar os impactos recentes das mudangas cli-
mdticas no planeta em funcédo da agdo humana, incluindo uma elevagao
média da temperatura superficial do globo terrestre, em decorréncia de
fatores como o efeito estufa.
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Fonte: MAPA: Ensino Médio, 1° Bim. 2° Ano, p. 99, Ciéncias humanas e suas Tecnologias.
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Grafico 16 - Mudancas climaticas do planeta em fungdo da emissao
de gases e da elevagdo média de temperatura
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Grafico 17 - Flutuagdo da temperatura global com inser¢ao de controle deslizante animado.
Ao clicar-se no botdo PLAY, o gréafico exibira a variagdo da temperatura ao longo dos anos
por animacao da barra em azul

Fonte: o Autor (2024).

13



Para observar melhor o gréafico, clique em Zoom, que abrird uma
e janela maior. Agora, a parte “chique”: clique em PLAY e veja o que acontece.
Vocé também pode selecionar qualquer periodo para a emissao, bastando

® usar a barra de rolagem do gréfico.

11.2 EXPECTATIVA DE VIDA
E PRODUTO INTERNO BRUTO

Um emprego bem interessante para o uso do plot_ly em animacéo
gréfica ocorre quando precisamos apresentar vérios dados sobre determi-
nado tema. A isso da-se o nome de dados multivariados. llustrando essa
situagdo, digamos que se deseje oferecer informacgdes variadas em um
gréfico que envolva a relagé@o entre o produto interno bruto de um pais e a
expectativa de vida de seus habitantes ao longo do tempo.

Tabela 1- Alguns indices econdémicos associados a expectativa de vida em 2001

i poigomao sy R
Noruega 1 0939 44 28433
EUA 6 0,334 2804 31872
Argentina 34 0,842 366 12217
Brasil 69 0,750 168,2 1037
Arménia 2 0,745 38 2215
Gedrgia 76 0,742 53 2431
Bolivia 104 0,648 81 2,355
SerraLeoa 162 0,258 43 448
o Fonte: MAPA: Ensino Médio, 1° Bim. 2° Ano, p. 101, Ciéncias humanas e suas Tecnologias.
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Tabela 2 - Alguns indices econdmicos associados a expectativa de vida em 2001

Expectativa de vida ao nascer Gastos pdblicos com sadde Mortalidade Infantil
(anos, 1999) (% PIB, 1998) (por mil nascidos vivos, 1999)
784 T4 4
768 58 7
732 49 19
675 29 34
7 3] 2%
730 05 19
620 4] 64
383 09 182

Fonte: MAPA: Ensino Médio, 1° Bim. 2° Ano, p. 101, Ciéncias humanas e suas Tecnologias.

Para ilustrar a riqueza interativa que se pode obter com o Plotly
sobre a influéncia do Produto Interno Bruto (PIB) na expectativa de vida,
podemos importar um conjunto de dados da internet e criar um gréfico
sobre essa relagédo, como segue:

library(plotly)

# Obtendo os dados na internet
url <- read.csv(“https://raw.githubusercontent.com/kirenz/
datasets/refs/heads/master/gapminder.csv’)

dadosExpVida <- url # atribuindo os dados a um objeto do 'R’

# Criando o grafico interativo

plot ly(

dadosExpVida, # dados convertidos da internet

x = ~gdpPercap, # nome da coluna de renda per capita nos dados
y = ~lifeExp, # nome da coluna de expectativa de vida nos dados
type = ‘scatter’, # tipo de grafico (espalhamento)

mode = ‘markers’ # tipo de espalhamento (pontos)

)
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Grafico 18 - Representacdo da expectativa de vida em relacéo
ao produto interno bruto de varios paises entre 1950 e 2012

Fonte: o Autor (2024).

Pronto! Cdédigo simples, direto e interativo. Ao reproduzir esse gra-
fico, basta passar o mouse pelos pontos para observar as coordenadas de
PIB e expectativa de vida. Porém, ndo é possivel identificar, por meio deste
grafico, qual pais corresponde a cada ponto, nem acessar outras informa-
¢Oes que constam na planilha original baixada da internet. Para se ter uma
ideia, essas tabelas possuem, além dos valores de PIB e expectativa de vida,
0 nome do pais, sua populagéo, o continente ao qual pertence, bem como o
ano em que os dados foram medidos.

Dessa forma, estamos diante de um quadro de dados multivariados,
muito comum em bases de dados diversas, como IBGE ou DATASUS.
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Que tal se pudéssemos apresentar tudo de uma sé vez, ou seja: PIB,

e expectativa de vida, pais, tamanho da populagéo, continente e 0 ano em
e que esses dados foram medidos — ou seja, seis varidveis, entre numéricas
L e categoricas (classes)?

Impossivel?! Nao para o R! Segue um trecho de cédigo para isso,
junto com o resultado proposto. Nao se preocupe com o tamanho ou os
detalhes. Se quiser reproduzir esse cddigo, j& sabe: basta copiar, colar e
executar o script no R.

library(plotly)

# Obtendo os dados na internet
url <- read.csv(“https://raw.githubusercontent.com/kirenz/
datasets/refs/heads/master/gapminder.csv’)

dadosExpVida <- url # atribuindo os dados a um objeto do 'R’

# Criando o grafico interativo com animagao
plot_ly(

dadosExpVida, # dados convertidos da internet

x = ~gdpPercap, # renda per capita

y = ~lifeExp, # expectativa de vida

size = ~pop, # tamanho dos pontos em fun¢ao da populacao
color = ~country, # cor dos pontos em funcao do pais

frame = ~year, # Frame para a animagao por ano de coleta dos
dados

text = ~continent, # Pais como informagdo ao passar o0 mouse
hoverinfo = “text”,

type = ‘scatter’, # tipo de grafico

mode = ‘markers’,

marker = list(sizemode = ‘diameter’, opacity = 0.7)

) %>%

layout( # atribuigao de titulo e etiquetas dos eixos

title = “Produto interno bruto X Expectativa de vida”,

xaxis = list(title = “PIB (log), US$”, type = “log”),
o yaxis = list(title = “Expectativa de Vida, anos”),

showlegend = TRUE # possibilidade ou ndo de aparecer a
® legenda
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) %>%

animation_opts(

frame = 1000, # Velocidade da animagao
transition = 0,

redraw = TRUE

)

Para ir ao "playground” agora, tecle em PLAY e observe a transicao
temporal da expectativa de vida em fungéo do PIB dos paises. Veja que
todos os demais dados estdo |4, representados pelo tamanho dos pontos
(populagéo), cor (pais), continente (hover, passagem do mouse) e ano (qua-
dro de animagao ou frame)!

Grafico 19 - Expectativa de vida em relagéo a produto interno bruto.
Apesar de utilizar os mesmos dados do Gréfico 18, a representacéo atual separa

a informagéo por cores (pais), texto (continente), tamanho do simbolo (populagéo),
e por ano da medida (slider de tempo com animacéo facultativa)

Fonte: o Autor (2024).
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Mais um detalhe! Se vocé observar a legenda, vera que ela também
é deslizante, podendo ser movimentada com o arraste do mouse, e identifica
cada pais por uma cor. Quer saber onde esta o Brasil nessa relagdo entre
PIB e expectativa de vida do gréfico doiddo? Facil: ache o Brasil na legenda,
dé dois cliques e observe que agora somente esse ponto estard destacado.
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Objetivos:

1. Conhecer o potencial do “plotly" para criagdo de mapas
interativos;

2. Elaborar um mapa interativo com dados inseridos;

3. Elaborar um mapa interativo com dados importados.

Por fim, deixamos a ultima parte deste treinamento com a plata-
forma R e RStudio para apresentar outro potencial “pra la de bacana” do
Plotly para ensino e aprendizagem: a construgao de mapas interativos.

Mapas interativos permitem que se observe informagdes por meio
do mouse hover (passagem do mouse sobre os dados) ou por clique do
mouse em um mapa contendo esses dados. Por se tratar de um mapa, as
informagdes sdo obtidas em coordenadas geogréaficas especificas. Essa
caracteristica torna indispenséaveis, portanto, as coordenadas de longitude
e latitude relacionadas aos pontos geograficos que se deseja apresentar.

Segue um exemplo simples, localizando os trés municipios do
Sul de Minas Gerais onde ficam os campi da Universidade Federal de
Alfenas (UNIFAL-MQG).

library(plotly)

# Criar dados de exemplo com coordenadas de algumas cidades
cities <- data.frame(

name = c(“Alfenas”, “Varginha”, “Pogos de Caldas”),

lat = ¢(-21.42943530, -21.539957, -21.783731), # Latitude

lon = ¢(-45.95948212, -45.433960, -46.564178) # Longitude

)

# Criar o mapa interativo
plot_ly(

data = cities,

lat = ~lat,

lon = ~lon,

type = ‘scattergeo’,
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Figura 40 - Mapa da América do Sul apresentando as coordenadas dos municipios em que
a UNIFAL-MG mantém campus: Alfenas, Varginha e Pogos de Caldas, todos ao sul de Minas
Gerais. Meio atropelados, diga-se de passagem, em fungao do nivel de ampliagdo da imagem
(vide o site Bioquanti para a versao interativa)

Fonte: o Autor (2024).
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Para observar os municipios, va ampliando a imagem com o mouse.
Veja que o mapa inicia na América do Sul, uma condicao inserida no cddigo
para facilitar a localizagéo das cidades. Experimente colocar um comentario
(#) a esquerda do trecho “scope = ...’ e a visualizagdo passara a partir do
mapa-mundi. Observe agora que, ao passar 0 mouse sobre 0s municipios,
sdo exibidas as coordenadas geogréficas correspondentes.

Agora é com vocé:

Localize as coordenadas geogréficas (longitude e latitude) de
sua cidade natal ou da de um ente querido. Para isso, faga uma
busca na internet;

Copie o cédigo acima e cole-o num novo script;

Substitua os atributos “name”, “lat”, e “lon” no data.frame do
cédigo pelos que vocé buscou;

Rode o script e observe no mapa interativo o municipio
escolhido. Dica: se vocé selecionou uma cidade fora da América
do Sul, colocar um “#” antes da linha de “scope = ..."

121 PRODUGCAQ MUNDIAL DE OLEOS

Agora imagine que vocé possa, em vez de inserir os dados um a um,
importar informagbes de algum repositorio da internet para a construcdo do
mapa — como foi feito na etapa anterior. Para ilustrar isso, vamos importar
uma planilha referente a produgao de 6leo no planeta. Essa categoria inclui
petréleo bruto, éleo de xisto, areias betuminosas, condensados e liquidos
de gas natural (etano, GLP e nafta separados da producéo de gés natural).

Ao mesmo tempo, vamos filtrar os dados importados para o ano de
2014, tal como encontrado no banco de dados do Our World In Data.
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Figura 41 - Producéo mundial de petréleo

Fonte: MAPA: Ensino Médio, 3° Bim. 2° Ano, p. 81, Ciéncias Humanas e suas Tecnologias.
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Figura 42 - Producéo mundial de petréleo

Fonte: MAPA: Ensino Médio, 3° Bim. 2° Ano, p. 81, Ciéncias Humanas e suas Tecnologias.
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Seguindo a mesma légica do mapa anterior, ao passar o mouse sobre
0s paises, vocé vera o consumo identificado em cada um deles. Observe que
ha uma barra lateral com a legenda indicando o quantitativo de produgao.

Note também que o type do gréfico agora é choropleth (e ndo scat-
tergeo). Em sua versdo mais simples, esse tipo de gréfico exige apenas os
nomes padronizados dos paises. No entanto, ele também pode ser constru-
ido a partir de um banco de dados que contenha apenas as coordenadas
geogréficas de latitude e longitude.

Para auxiliar nesse processo, seguem dois /inks préaticos para arqui-
vos de coordenadas geogréficas, acessiveis pelo R:

Coordenadas de municipios brasileiros - https://raw.githubusercontent.
com/kelvins/municipios-brasileiros/refs/heads/main/csv/municipios.csv

Coordenadas de capitais mundiais - https://raw.githubusercontentcom/
bahar/WorldCityLocations/refs/heads/master/World_Cities_Location_table.csv

E, nesse caso, qualquer banco de dados nesse formato serd bem-
-vindo. Isso significa, na pratica, a possibilidade de exemplificar qualquer
informacéo de conteldo didatico de forma interativa em um mapa — como
produgdo ou exportagcdo de insumos, observagdes clinicas, marcos his-
téricos, entre outros.
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UMA PALAVRINHA FINAL

Chegamos ao final deste material sobre ferramentas digitais volta-
das aos contetidos de modelos atomicos, moléculas, graficos e mapas
interativos para o Ensino Basico. Esperamos que vocé tenha gostado do
contelido e que possa aproveita-lo de alguma forma.

Uma sugestdo é explorar o Jardim de Moléculas, para os conteu-
dos relacionados a modelos atbmicos e moléculas, e a segao Graficos &
Mapas para os demais temas, ambos disponiveis no site Bioquanti. O Jardim
de Moléculas ilustra diversos modelos atdmicos, classificados em grupos
por classes quimicas ou por interesse geral. J& a se¢ao Graficos & Mapas
apresenta diversos objetos didaticos prontos para uso e/ou adaptacéo
(com cédigos e saidas), organizados por area do Ensino Médio, tema e
habilidades especificas.

Complementarmente, se desejar se aventurar um pouco mais nessa
area, reiteramos o convite para acessar o site Bioquanti, cuja denominagao é
uma contragdo lexical para Bioquimica Quantitativa. O portal oferece outras
aplicagdes e instrugdes para o uso do Jmol, R e RStudio, além de um pro-
grama que simula transformagdes dindmicas por diferenga de matizes entre
elemento precursor e sucessor. Essa funcionalidade permite a construcao
e visualizagdo dindmicas de diversos tipos esquematicos, assim como a
simulacdo do que seria desenhado com um l4pis e uma folha de papel em
branco — trata-se do SISMA (Sistema de Mapas Autocataliticos).

Metidez a parte, o website foi agraciado com o 2° lugar na 32 Edigao
do Prémio Nacional de Ensino de Bioquimica e Biologia Molecular “Bayardo
Baptista Torres', promovido pela Sociedade Brasileira de Bioquimica e
Biologia Molecular (2023). Seu conteldo foi publicado na Revista de Ensino
de Bioquimica, e disponibilizado como um recurso educacional aberto no
portal eduCAPES, do Ministério da Educagao do governo brasileiro.

Adicionalmente, enquanto este texto estava em fase de concluséao
para envio a Editora, um objeto didatico voltado ao estudo de gréficos
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interativos para fungdes e dados no ensino e na pesquisa, foi concebido
para permitir edicdo, compartilhamento irrestrito e visualizagdo em nave-
gadores comuns. O aplicativo foi contemplado com o 1° lugar na 42 Edicéo
do mesmo Prémio Nacional de Ensino (2025), e também disponibili-
zado no portal eduCAPES.

Por fim, se desejar fazer qualquer comentario, critica ou sugestéo
sobre o material construido, entre em contato conosco pelo submenu
homénimo deste mesmo website: Contato.

Tenha uma 6tima Vida!

FINANCIAMENTO
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A formatagao de texto (RMarkdown), a insercédo e a referenciagéo
cruzada de figuras, os hiperlinks, o gerenciamento bibliografico e a con-
versao do documento dinamico final para compilagdo em um modelo de
arquivo DOCX previamente configurado foram conduzidos exclusivamente
com a linguagem de programacgao R (versdo 4.3.3, fev/2024) em ambiente
de desenvolvimento integrado ARStudio (versao 2024.091 Build 394), utili-
zando o pacote guarto (versao 1.4.4) como sistema de publicagéao cientifica.
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