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RESUMO

O objetivo deste trabalho foi verificar como a Inteligéncia Artificial tem sido
utilizada na Educacédo, na Quimica e no Ensino de Quimica, identificando suas
aplicacgdes e contribuigdes, por meio de uma Revisao Sistematica da Literatura,
para a construgcao de um portfélio de artigos online com acesso gratuito, a fim de
fornecer suporte informativo para professores e estudantes da Licenciatura em
Quimica, que queiram conhecer os termos, conceitos, questdes, aplicacoes e
resultados, ou ainda que busquem desenvolver praticas com o uso da
Inteligéncia Artificial no setor educacional. Esta pesquisa foi realizada com o
intuito de n&o esgotar esse tema, mas abrir caminho para reflexdo e
disseminacgao, de forma a promover a busca por uma Educacgao cada vez mais

preocupada e ativamente adaptada as necessidades e mudancas da sociedade.

Palavras-chave: Inteligéncia Artificial. Educag&o. Ensino de Quimica



ABSTRACT

The major goal of this work was to verify how Artificial Intelligence has been used
in Education, Chemistry and Chemistry Teaching, identifying its applications and
contributions, through a Systematic Literature Review, gathering various open
access articles in a portfolio, which provides a alternative resource for teachers
and students of Chemistry Education, who seek to broaden their knowledge in
related terms, concepts, questions, applications and results, or even who are
interested in developing practices with the use of Artificial Intelligence in the
educational field. This research has not aimed to exhaust the mentioned theme,
but to pave the way for reflection and dissemination, in order to promote the
search for an Education that is increasingly concerned and actively adapted to

the needs and changes of society.

Keywords: Artificial Intelligence. Education. Chemistry Teaching.
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1 INTRODUCAO

Quando pensamos em Inteligéncia Atrtificial (IA), acreditamos que seja
algo para um futuro distante. Ainda ndo nos damos conta de como essa
tecnologia vem sendo aplicada em diferentes esferas da atividade humana,
como nos setores industriais, comerciais, educacionais, entre outros, que ja a
utilizam como ferramenta para otimizagcdo de processos, analise de dados
complexos e personalizagdo (CHASSIGNOL et al., 2018).

O uso da Inteligéncia Artificial na Educacéo tem sido objeto de estudo de
pesquisa académica ha mais de 30 anos. Deixando de ser apenas um enredo
para filmes hollywoodianos de ficgao cientifica, para fazer parte do nosso dia a
dia, tornando-se também uma realidade nas salas de aula. A fim de apoiar a
educacédo e a aprendizagem, este campo faz investigagdes onde quer que
ocorra, em salas de aula ou locais de trabalho. Relacionando a interdisciplinar IA
as ciéncias da aprendizagem (educagao, psicologia, neurociéncia, linguistica,
sociologia e antropologia), com objetivo de promover o desenvolvimento de
ambientes de aprendizagem adaptativos e outras ferramentas em |A para
Educacdao, que sejam flexiveis, inclusivas, personalizadas, participativas e
eficazes (LUCKIN et al., 2016).

A |IA vem sendo aplicada em diversos setores, entre eles o quimico, que
inicialmente foi fomentado pela necessidade de acelerar a descoberta de
medicamentos e reduzir seus enormes custos, bem como, acelerar novos
langamentos no mercado. Contudo as aplicagées da IA na quimica ndo se
restringiram a descoberta de novas drogas, partindo assim, para previsao de
propriedade da molécula, projecdo de molécula, retrossintese, previsdao do
resultado da reacdo, previsao de condi¢cdes de reacao, e otimizacido da reagao

quimica, entre outras (BAUM et al., 2021).

E crescente a presenca das novas tecnologias entre os jovens
estudantes, uma realidade em que nem sempre a formacao inicial ou continuada
de professores consegue acompanhar tais avancgos, pois ja vem enrijecida por
velhos moldes pedagdgicos. Surgindo a necessidade de integrar essas
tecnologias aos modelos de ensino, sendo assim, inumeras iniciativas e

pesquisas quanto a utilizacdo das Tecnologias de Informag¢dao e Comunicagao —



TICs, buscam agrega-las aos programas de formagdo de professores,
permitindo que esses profissionais conhegcam e se familiarizem com essas
ferramentas, ou até, em caso de aprender a utiliza-las, passem a agrega-las a
sua pratica docente (OLIVEIRA et al., 2018). Nesse contexto, considerando o
uso da IA, tanto para a Educagao, como para a Quimica, a presente pesquisa
busca identificar quais sdo as suas aplicagdes e como estdo sendo utilizadas
também no Ensino de Quimica.

Considerando a ideia de Rosa e Grotto (2016, p.3) de que, “a construgao
de novos significados esta relacionada ao reconhecimento pelo professor de que
ele € um educando. Que aprende e precisa aprender a cada novo instante”. Esta
pesquisa buscou criar através de uma Revisdo Sistematica de Literatura, um
portfélio de artigos online com livre acesso, que permita aos professores e
estudantes da Licenciatura em Quimica, leigo ou ndo, quanto as tecnologias em
Inteligéncia Artificial para Educagéo, Quimica e para o Ensino de Quimica, se
atualizarem sobre o tema, seja por intermédio dos resultados apresentados
nesse trabalho ou por consulta aos artigos indicados no portfélio. Pretende-se
através desta pesquisa expor os termos, os conceitos, as questbes e as

aplicagdes abordadas pelas mais recentes pesquisas dessas areas.

2 OBJETIVOS
2.1 Objetivo geral:

Investigar as utilizagdes e os resultados do uso da Inteligéncia Artificial na
Educacdo, na Quimica e no Ensino de Quimica, para a construgdo de um

portfélio de artigos online com livre acesso.
2.2 Objetivos especificos:

e Investigar quais aplicagdes em Inteligéncia artificial estdo sendo utilizadas
na Educacdo e na Quimica.

e I|dentificar como a IA pode ser aplicada no Ensino de Quimica, e o que
pode ser alcangado.

e Identificar as questdes que estdo sendo levantadas pelos pesquisadores

em relagao ao uso da |IA na Educacéo.



3 FUNDAMENTAGAO TEORICA

Este trabalho toma por base em quatro conceitos: Inteligéncia Artificial,
Inteligéncia Artificial na Educacao, Inteligéncia Artificial na Quimica e
Tecnologias da Informagao e Comunicagao no Ensino de Quimica. Estes serao
inicialmente esclarecidos, e em seguida, utilizados como lente de analise para

responder as questdes levantadas na pesquisa.

3.1 0 que é Inteligéncia Artificial (1A)?

De forma superficial e simples, apenas para fins didaticos precisa-se
esclarecer alguns termos que neste trabalho serdo abordados. Podemos
comegar por sistemas computacionais, em que existem dois tipos, os tradicionais
e os inteligentes. Segundo Casagrande (2019), os sistemas computacionais
tradicionais, seguem o processo de uma sequéncia de passos pré-determinados,
ou seja, um algoritmo, um exemplo pratico de tal processo percebemos em
nosso dia a dia, quando cozinhamos ou lavamos a louga ou até mesmo quando
escovamos o0s dentes, para realizar estas tarefas precisamos seguir uma
sequéncia pré-determinada de passos, que uma vez aprendida, executamos de
maneira praticamente automatica. Assim também acontece com os sistemas
computacionais tradicionais, mas de uma forma limitada, pois eles reproduzem
apenas aquilo para o qual fora previamente programado. Podemos utilizar
também como exemplo os sistemas utilizados por instituicdes de ensino, tais
como sistemas de gestdo ou académico, em que estdo pré-programados para
executar sempre as mesmas tarefas, por exemplo, calcular as notas semestrais
dos alunos através da média aritmética. Estes sistemas n&o irdo “aprender” algo
diferente, a ndo ser que sejam reprogramados. Ja os sistemas computacionais
inteligentes possuem a propriedade de aprender continuamente, o que pode
aproxima-los da capacidade humana, sendo a |IA o expoente para esse tipo de

sistema.

Em relagao ao computador, hardware e software sdo duas partes distintas
necessarias para seu funcionamento, em relagcao a primeira, refere-se a parte

fisica da maquina (as pecas) ou um conjunto de unidades que constituem um



sistema de processamento de dados (KEEN, 1996). A segunda refere-se a parte
l6gica da maquina (os programas) (FERNANDES, 2002). O software é a parte
programavel de um sistema de computador. E um elemento central que cria uma
estrutura complexa e flexivel, conferindo funcdes, beneficios e valor ao sistema.
Mas outros componentes também sdo essenciais como: plataformas de
hardware, meios de informagdo e comunicagao, outros tipos de documentos,
bancos de dados e até manuais que compdem o sistema de automacgao (PAULA
FILHO, 2003).

Um outro termo bastante utilizado quando se fala em IA é algoritmo,
podem ser dadas muitas definicbes para a palavra, mas atualmente esta muito
ligada a computagao, porém este termo nao depende necessariamente de estar
associado a mesma, pois também ¢é utilizado em outras areas, como em
administracao e engenharia. Algoritmo é definido como “um procedimento passo
a passo para a solugao de um problema”, ou ainda, “uma sequéncia detalhada
de acbes a serem executadas para realizar tarefas” (MEDINA e FERTIG, 2005,
p.13). Desta maneira as agdes necessarias para fazer as atividades corriqueiras
do dia a dia como preparar um bolo (receita culinaria), podem ser consideradas
um algoritmo, sendo assim, para executa-lo ndo precisa necessariamente ser
por meio de um computador ou outro tipo de autébmato, nés seres humanos os
executamos a todo tempo. Porém, o que distingue um algoritmo executado por
uma pessoa, de um executado por um computador, € a precisdo. Por exemplo,
se uma pessoa executar um algoritmo descrito por ela para ir de carro até o
trabalho ela pode dizer “se o trafego estiver ruim, pegue uma rota alternativa”, a
diferenca esta no fato de que ela sabe o que quer dizer "trafego ruim”, ja um
computador ndo sabera. Portanto, um conjunto de etapas descritas com preciséo
sao necessarias para que um computador execute corretamente um algoritmo
(CORNEN, 2014). Assim Zanetti, Iseppi e Cassese (2019, p. 2, tradugao nossa),
consideram que:

Todo software é baseado em algoritmos: listas de instrugdes usadas
para resolver um problema. As instrugbes para resolver o problema
simples "como vocé faz uma xicara de cha?" é um algoritmo,
apresentado em linguagem natural (uma linguagem usada naturalmente
por humanos), em comparagdo com linguagens de programacéo,

usadas por computadores. Visto que Al é um software inteligente, é
baseado em algoritmos.
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Em 1941, Alan Turing, matematico, logico, criptoanalista e cientista da
computacado britanico, pioneiro na Inteligéncia Artificial e na Ciéncia da
Computagao, propds um modelo tedrico conhecido como "Maquina de Turing"
usado para simular qualquer forma de computagdo algoritmica. Turing
pesquisava sobre o conceito de "Inteligéncia Mecanica" e em 1947 as primeiras
mengodes do termo "Inteligéncia Computacional" foram feitas por ele. Logo em
seguida, em 1950, publicou um estudo em que abordava exclusivamente a
Inteligéncia Artificial. Turing n&o considerava correto especular se as maquinas
poderiam pensar, ao invés disso, propde que deveriamos perguntar se elas
poderiam se comportar como os humanos. Baseado em uma brincadeira
chamada de "Jogo da Imitagao", onde uma pessoa finge ser a outra, ele cria um
teste conhecido como Teste de Turing, em que nele € sugerido uma variedade
de perguntas envolvendo um computador e um ser humano. Quanto mais
perguntas a maquina responder sem que a outra pessoa suspeite de se tratar de
um computador, mais parecido com um humano ela seria. Desde entdo o Teste
Turing é usado para demonstrar a capacidade de Inteligéncia artificial de
maquinas e programas (RODRIGUEZ e BRITO, 2017; TURING, 1937, 1949).

No ano de 1956, durante uma conferéncia sediada no Dartmouth College,
o professor de matematica John McCarthy, utiliza o termo Inteligéncia Atrtificial
para designar o novo campo de pesquisa, a reunido académica foi organizada
para permitir uma discussao aberta sobre a construgcdo de computadores para
desempenhar tarefas ligadas a cognicado, incluindo abstracdo e uso de
linguagem. A conferéncia é considerada um divisor de aguas e influenciou os
trabalhos futuros no campo da IA (HARASIN, 2015).

Quando pensamos em |A, uma das primeiras ideias que vem a nossa
mente é a de um supercomputador com uma incrivel capacidade de
processamento e com um comportamento altamente adaptativo, chegando muito
proximo das capacidades e habilidades humanas ou até mesmo superando-as.
Elaine Rich (1988), define a IA como uma &rea de pesquisa que investiga
maneiras de permitir que o computador execute tarefas que até o momento os
humanos desempenham melhor. Ao longo das ultimas décadas surgiram varias
defini¢gdes para a Inteligéncia Atrtificial, entre elas a do precursor John McCarthy
(2007, p.2, traducéo nossa),
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E a ciéncia e a engenharia de fazer maquinas inteligentes,
especialmente programas de computador inteligentes. Esta relacionada
a tarefa semelhante de usar computadores para entender a inteligéncia
humana, mas a IA nao precisa se limitar a métodos que sao
biologicamente observaveis.

Assim, Rouhiainen (2018) toma também como a capacidade dos
computadores de fazer atividades que normalmente implicam a necessidade de
inteligéncia humana, ou seja, maquinas capazes de utilizar algoritmos e
aprender com os dados, usando-os em tomadas de decisdo, da mesma forma
que um ser humano faria, mas a diferenca esta no fato desses dispositivos
baseados em IA, analisarem um grande volume de informagdes de uma so6 vez,

sem precisar de descanso e ainda com uma propor¢ao de erro muito pequena.

3.2 Inteligéncia Artificial na Educacgao

Segundo Aldosari (2020), a Inteligéncia Artificial € uma das mais
modernas aplicagdes proeminentes dos sistemas de informagao, um campo de
conhecimento que tem como objetivo estudar e compreender a natureza da
inteligéncia humana e suas simulagdes, para assim favorecer a geragao de
computadores inteligentes que através de sua programacao os permitam realizar
muitas tarefas que necessitam de uma alta capacidade de inferéncia, deducéao e
percepgao.

O uso de IA na educagédo (ou termo inglés, Artificial Intelligence in
Education - AIED), pode ser definido como um campo de pesquisa que ha trés
décadas busca por tecnologias educacionais mais 'inteligente', ou seja, por
ferramentas que permitam a abertura do que as vezes é referido como “a caixa
preta da aprendizagem”, em que a partir delas € possivel a compreensdo mais
detalhada e profunda de como é realmente gerada a aprendizagem (HOLMES;
BIALIK; FADEL, 2019; TIMMS, 2016).

Sobre a Inteligéncia Atrtificial aplicada a Educagao podemos afirmar que:

E uma area de pesquisa multi e interdisciplinar, pois contempla o uso de
tecnologias da IA em sistemas cujo objetivo é o ensino e a
aprendizagem. Dessa forma, sistemas educacionais sdo um campo de
aplicacéo e testes para as tecnologias da IA. (VICARI, 2018, p.12)
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O campo da AIED é derivado e inovador, abrange estudos sobre sistemas
de passo a passo instrutivos personalizados, sistemas instrucionais e de
dialogos, analise da escrita do aluno, agentes inteligentes em jogos baseados
em ambientes, chatbots de suporte ao aluno, entre outros. Além desses, ainda
explora a aprendizagem e as praticas educacionais para o desenvolvimento de
ferramentas baseadas em IA para ajudar a compreender a aprendizagem e
outras questdes que foram investigadas por muito tempo pelas ciéncias da
aprendizagem e que podem vir a ser aplicadas nas salas de aula. O uso da AIED,
pode ainda, apoiar fungdes administrativas, como horarios de aulas e
funcionarios, agendamento, gerenciamento de instalagdes, financgas,
ciberseguranca, etc (HOLMES; BIALIK; FADEL, 2019).

3.3 Inteligéncia Artificial na Quimica

A Inteligéncia Artificial atualmente esta presente em diversos dominios da
sociedade, e seus métodos sdao empregados em diversas tarefas, desde o
reconhecimento de fala humana a operagao de carros autonomamente. Esses
meétodos advindos essencialmente da sua capacidade de aprender com os
dados, que em muitas vezes estdo relacionados as técnicas em |A de
Aprendizado de Maquina (Machine Learning - ML) ou até mesmo Aprendizado
Profundo (Deep Learning - DL) (GASTEIGER, 2021).

A |A esta intrinsecamente ligada a capacidade das maquinas de agir de
maneiras aparentemente inteligentes, ou seja, tomando decisdes, respondendo
a novas entradas sem ser explicitamente programado para isso, pois os sistemas
de IA sao projetados para usar modelos baseados em dados para fazer
previsdes. Diferentemente dos programas de computador tradicionais que geram
saidas de acordo com conjuntos explicitos de instru¢des. Assim, os modelos de
IA- em geral s&do treinados primeiramente com conjuntos de dados
representativos com valores de saida conhecidos, "aprendendo" a relacionar
entrada-saida. Com isso, podem ser usados os modelos treinados resultantes
para prever valores de saida de dados semelhantes aos dos conjuntos de
treinamento ou até mesmo para gerar novos dados. Portanto os problemas

envolvendo dados com relagbes complexas de entrada e saida que sao dificeis
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ou impraticaveis para modelar procedimentalmente, sdo uma oportunidade para
a lA (BAUM et al., 2021).

O conhecimento quimico partiu inicialmente de dados, sendo colocados
todos juntos e, em seguida, analisados, promovendo a compreens&o da quimica.
Quimicos realizam experimentos para obter dados sobre produtos quimicos ou
propriedades fisicas, em atividades bioldgicas ou reagbes quimicas. A |IA pode
ser aplicada a varias tarefas no campo da quimica, onde conjuntos de dados
complexos estao frequentemente presentes, como por exemplo, a previsao por
meio de equagdes baseadas em dados empiricos ou usando calculos tedricos,
para a solubilidade de um novo composto, ou ainda na previsédo de propriedades
quimicas, fisicas ou biolégicas, no design de propriedades organicas, sinteses e
na elucidagdo de estruturas moleculares (BAUM et al., 2021; GASTEIGER,
2021).

3.4 Tecnologias da Informagao e Comunicagao no Ensino de Quimica

As Tecnologias da Informacéo e Comunicagao (TICs), oferecem diversas
possibilidades em solugdes envolvendo Inteligéncia Artificial, tecnologias de
Internet das Coisas (/oT, do inglés Internet of Things), Big Data, dentre outras
(BERNARDINI; BARCELOS; DA CRUZ, 2020). A presenca e utilizagao das TICs
no ambiente educacional vem sendo tema crescente de diversas investigagdes
(OLIVEIRA et al., 2018).

Quanto ao Ensino de Quimica por meio de tecnologias da informagéao e
comunicacgao, Dionizio et al. (2019, p. 12-13), afirmam que:

A aplicabilidade de diversas TICs disponiveis tem tido sucesso e tem
sido bem recebidas pelos alunos, ja que sdo amantes das tecnologias.
Aplicativos de jogos, tabela periédica, calculadoras quimicas, desenhos
de moléculas diversas tém auxiliado as aulas, tornando-as mais
atrativas e, consequentemente, mais significativas. O uso desses
aplicativos aliados ao ensino de Quimica tem trazido mais descontragao,
interacdo, diversao, interesse e inovagao para as aulas de Quimica,
garantindo um aprendizado mais contextualizado e efetivo.

A Quimica, pode ser caracterizada como uma ciéncia experimental e o
seu ensino aborda conceitos abstratos, e que podem ser de dificil compreenséao

por parte dos alunos (ATIKNS, 1999). Dessa forma, a utilizagdo de TICs com a
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aplicagdo de softwares voltados a educacdo, permitem a visualizacdo de
fendmenos quimicos, contribuindo para a producdo de aulas cada vez mais
interativas, tornam os resultados do processo de aprendizagem mais
expressivos (TAVARES; SOUZA; CORREIA, 2013; LEAL et al., 2020).

4 METODOLOGIA

Para nortear a analise das publicagdes, na construcido do portfélio,
buscou-se por artigos que permitissem responder o0s seguintes
questionamentos: (a) Quais sao as aplicagbes em |IA para a Educacgéo, a
Quimica e para o Ensino de Quimica? (b) Que tipo de resultados tem sido
observado com a utilizagdo da IA nestas trés areas? (c) Quais questdes estéo

sendo investigadas em relagéo ao uso da IA na Educacao?

Com o intuito de compreender o uso da Inteligéncia Artificial na Educacéao
e na Quimica e em especial no Ensino de Quimica, bem como também
responder as questdes de pesquisas levantadas, tomou-se como base a Reviséo
Sistematica de Literatura (RSL). Segundo Galvao e Ricarte (2019), a RSL € uma
forma de pesquisa, guiada por protocolos especificos, com o objetivo de
compreender ou dar alguma logicidade a uma gama de corpus documental, com
foco na possibilidade de reproducdo por parte de outros pesquisadores,
explicitando assim, as estratégias de busca empregadas para a sele¢do dos
artigos, os critérios de exclusdo e inclusdo, os processos de analise dos

mesmos, bem como os dados bibliograficos encontrados nas bases consultadas.

Esta revisado sistematica foi realizada nos meses de abril a julho de 2021,
para a sua elaboragao foi adotado o método Systematic Search Flow (SSF),
desenvolvido por Ferenhof e Fernandes (2016), segundo estes autores, permite
a replicacao das pesquisas de uma forma mais facil, evitando assim, a
desvantagem do viés do pesquisador na escolha de artigos, comum em outros
meétodos de revisdo literatura, como por exemplo na revisdo narrativa. Este
trabalho em sua execugao seguiu as 4 fases e as 8 atividades propostas pelo
método SSF (FERENHOF; FERNANDES, 2016), que estdo descritas no quadro
1.
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Quadro 1 - Método SSF

Fases

Atividades

Fase | - Definigao do protocolo de pesquisa

> w0 -

definicdo da estratégia de busca;
consultas nas bases de dados;
organizacao do portfolio;

definicdo dos critérios de selegcdo dos
documentos;

composic¢ao do portfélio bibliografico.

Fase Il - Analise

consolidacdo dos dados obtidos na
primeira fase, destrinchamento dos
resultados obtidos, analise

bibliométricas das publicagdes.

Fase lll - Sintese

sintese e sistematizagao dos dados e
conhecimentos mais  relevantes
obtidos a partr da andlise

documental.

Fase |V - Escrever

8.

redacao do trabalho.

Fonte: A autora (2021) a partir de (FERENHOF e FERNANDES, 2016)

Tais fases contribuiram para a sistematizagao e organizagcao dos dados

produzidos, que serao aprofundados no topico seguinte, logo em seguida os

resultados serdo apresentados e discutidos.

5 ANALISE E DISCUSSAO DOS RESULTADOS

Como mencionado anteriormente esta pesquisa foi executada seguindo o

método SSF. A fase 1 compreende cinco atividades, que definiram o protocolo

de pesquisa, que serao descritas a seguir no quadro 2.
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Quadro 2 - Protocolo de Pesquisa

Fase I- Definigao do Protocolo de Pesquisa

Atividade 1 Estratégia de busca

A estratégia de busca utilizou os termos em
inglés “Artificial Intelligence”, “applications”,
“Education”,  “Chemistry = Teaching” e
“Chemistry”. Foram feitas combinagbes entre
os termos, juntamente com o operador
booleano “AND”. Adotou-se critérios de
inclusdo e exclusao como: ano de publicagao
(selecionando aqueles publicados entre 2016-
2021, este critério foi ampliado p para os
artigos relacionados a aplicagao da IA no
Ensino de Quimica, devido a escassez de
resultados, sendo selecionando aqueles
publicados entre 1990-2021); artigos que
contivessem em seu titulo, resumo, palavras-
chave ou corpo do texto, os termos da
pesquisa; artigos disponiveis gratuitamente e
aqueles publicados nos idiomas inglés,

portugués e espanhol.

Atividade 2 Consulta em Base de Dados

A base de dados escolhida foi o Google
Scholar, por trazer em seus resultados artigos
de outras bases como ERIC, SciELO,
ResearchGate, entre outras. As querys de
pesquisa foram montadas na base de dados
de forma a recuperar os termos nos campos
de palavras-chave, resumo e titulo: “Atrtificial
Intelligence” AND  “Application”  AND
“Education”; “Artificial Intelligence” AND
“Application” AND “Chemistry” e “Artificial
Intelligence” AND “Chemistry Teaching”. Em
uma busca exaustiva foram selecionados o
total de 121 artigos com acesso gratuito ao

corpo do texto completo.
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Atividade 3 Organizagéo das bibliografias

Utilizou-se para a organizacgdo e leitura das
bibliografias o software Mendeley Desktop,
um gerenciador de referéncias gratuito que
permite leitura e

anotagdes, gestao,

compartilhamento das fontes bibliograficas.

Atividade 4 Selegéo e Padronizagao dos

Artigos

Nesta atividade foi feita a leitura dos titulos,
resumos e palavras-chave de todos os 121
artigos, filtrando aqueles que estivessem
alinhados ao tema da pesquisa. Apdés a

filtragem restaram 82 artigos.

Atividade 5 Composicao do Portfélio

Foi feita a leitura parcial dos textos

selecionados, excluindo as publicagdes
desalinhadas ao objetivo da pesquisa, ficando
57 artigos. E por ultimo, mais uma filtragem
com a leitura completa dos textos para excluir
0s que nao demonstraram aderéncia ao tema
assim, o0s

de investigacdo, excluindo

documentos que foram  selecionados

anteriormente por possuir termos que
remetesse ao tema pesquisado no titulo, no
resumo ou nas palavras-chave. Sendo
selecionados para compor o portfélio final 43

artigos.

Fonte: Dados da pesquisa.

Na fase Il (atividade 6), a partir da analise dos documentos selecionados,

obteve-se a composigao do portfélio bibliografico final. Logo na sequéncia, foi

elaborada a Matriz do Conhecimento sugerida por Ferenhof e Fernandes (2016),

que auxiliou a proxima etapa, a fase lll (atividade 7), em que os dados das

publicagdes foram exportados do software de gerenciamento bibliografico para

uma planilha no Excel, possibilitando com base nos objetivos da pesquisa a

extracéo dos principais dados.

Com o intuito de responder as perguntas norteadoras desta RSL, apos a

leitura dos artigos e extragdo dos dados principais com o auxilio da Matriz do

Conhecimento, foram criadas categorias de classificagdo tematica, em que os

artigos ficaram enquadrados por assuntos similares, para analise, discusséao e




18

composi¢cado do portfolio: (1) O uso da IA na Educacédo, (2) O uso da IA na
Quimica, (3) O uso da IA no Ensino de Quimica.
No quadro 3, encontra-se o portfélio final contendo todos os artigos

selecionados, as tematicas nas quais ficaram vinculados e seus respectivos links

de acesso.
Quadro 3 - Portfélio Final
Portfélio Final
Autores Ano Titulo Tematica | Link de acesso
ALDOSARI, 2020 | The future of higher education 1 https://doi.org/10.54
S.A.M. in the light of artificial 30/ijhe.vOn3p145
intelligence transformations
ARTRITH, N. et 2021 | Best practices in machine 2 http://dx.doi.org/10.
al. learning for chemistry 1038/s41557-021-
00716-z
BARROS, D. M. 2019 [ Novos desafios da educacgao 1 https://doi.org/10.53
V; GUERREIRO, a distancia: programagéao e 35/rep.v26i2.8743
A. M. uso de Chatbots
BAUM, Z. J. et al. 2021 Artificial Intelligence in 2 https://doi.org/10.10
Chemistry: Current Trends 21/acs.jcim.1c0061
and Future Directions 9
BROWN, N. etal.| 2020 | Artificial intelligence in 2 https://doi.org/10.10
chemistry and drug design 07/s10822-020-
00317-x
CAMPOS, L. F. 2020 | Semiformacgao e inteligéncia 1 https://doi.org/10.15
A. A; LASTORIA, artificial no ensino 90/1980-6248-
L.A.C.N. 2018-0105
CHASSIGNOL, 2018 | Artificial Intelligence trends in 1 https://doi.org/10.10
M. et al. education: a narrative 16/j.procs.2018.08.
overview 233



https://doi.org/10.5430/ijhe.v9n3p145
https://doi.org/10.5430/ijhe.v9n3p145
http://dx.doi.org/10.1038/s41557-021-00716-z
http://dx.doi.org/10.1038/s41557-021-00716-z
http://dx.doi.org/10.1038/s41557-021-00716-z
https://doi.org/10.5335/rep.v26i2.8743
https://doi.org/10.5335/rep.v26i2.8743
https://doi.org/10.1021/acs.jcim.1c00619
https://doi.org/10.1021/acs.jcim.1c00619
https://doi.org/10.1021/acs.jcim.1c00619
https://doi.org/10.1007/s10822-020-00317-x
https://doi.org/10.1007/s10822-020-00317-x
https://doi.org/10.1007/s10822-020-00317-x
https://doi.org/10.1590/1980-6248-2018-0105
https://doi.org/10.1590/1980-6248-2018-0105
https://doi.org/10.1590/1980-6248-2018-0105
https://doi.org/10.1016/j.procs.2018.08.233
https://doi.org/10.1016/j.procs.2018.08.233
https://doi.org/10.1016/j.procs.2018.08.233
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CHEN, L; CHEN, 2020 | Artificial Intelligence in https://doi.org/10.11
P; LIN, Z. Education: A Review 09/ACCESS.2020.2
988510
DOGHAIMAT, D. 2018 | Molecules and Machine http://www.ccscse.o
et al. Learning: Image Classification ra/research contest
for an AR-Enabled Chemistry / Addenflum201 8.pd
Classroom f#page=7
FLOGIE, A; 2021 | Artificial Intelligence in https://doi.org/10.57
ABERSEK, B. Education 72/intechopen.9649
8
GASTEIGER, J. 2020 | Chemistry in Times of Atrtificial https://doi.org/10.10
Intelligence 02/cphc.202000518
GREEN, C. P; 2018 | The convergence of artificial https://doi.org/10.41
ENGKVIST, O; intelligence and chemistry for 55/fmc-2018-0161
PAIRAUDEAU, improved drug discovery.
G.
HOLMES, W; 2019 | Artificial Intelligence In http://bit.ly/AIED-
BIALIK, M; Education Promises and
FADEL, C. Implications for Teaching and
Learning
HUANG, J; 2021 A review on artificial https://doi.org/10.36
SALEH, S; LIU, intelligence in education 941/AJIS-2021-
Y. 0077
JORDAN, A. M. 2018 | Artificial Intelligence in Drug https://doi.org/10.10
Design - The Storm before 21/acsmedchemlett
the Calm? .8b00500
JOSHI, S; 2021 | Evaluating artificial https://doi.org/10.10
RAMBOLA, R. K; intelligence in education for 88/1742-
CHURI, P. next generation 6596/1714/1/01203
9
JOSS, L; 2019 | Machine Learning for Fluid https://doi.org/10.10
MULLER, E. A. Property Correlations: 21/acs.jchemed.8b

Classroom Examples with
MATLAB

00692



https://doi.org/10.1109/ACCESS.2020.2988510
https://doi.org/10.1109/ACCESS.2020.2988510
https://doi.org/10.1109/ACCESS.2020.2988510
http://www.ccscse.org/research_contest/Addendum2018.pdf#page=7
http://www.ccscse.org/research_contest/Addendum2018.pdf#page=7
http://www.ccscse.org/research_contest/Addendum2018.pdf#page=7
http://www.ccscse.org/research_contest/Addendum2018.pdf#page=7
https://doi.org/10.1002/cphc.202000518
https://doi.org/10.1002/cphc.202000518
https://doi.org/10.4155/fmc-2018-0161
https://doi.org/10.4155/fmc-2018-0161
http://bit.ly/AIED-
https://doi.org/10.36941/AJIS-2021-0077
https://doi.org/10.36941/AJIS-2021-0077
https://doi.org/10.36941/AJIS-2021-0077
https://doi.org/10.1021/acsmedchemlett.8b00500
https://doi.org/10.1021/acsmedchemlett.8b00500
https://doi.org/10.1021/acsmedchemlett.8b00500
https://doi.org/10.1088/1742-6596/1714/1/012039
https://doi.org/10.1088/1742-6596/1714/1/012039
https://doi.org/10.1088/1742-6596/1714/1/012039
https://doi.org/10.1088/1742-6596/1714/1/012039
https://doi.org/10.1021/acs.jchemed.8b00692
https://doi.org/10.1021/acs.jchemed.8b00692
https://doi.org/10.1021/acs.jchemed.8b00692
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KENGAM, J. 2020 | Artificial Intelligence in https://doi.org/10.10
Education 02/0470845015.caa
011m
KISHIMOTO, A; 2018 | Al meets chemistry https://doi.org/10.31
BUESSER, B; 226/osf.io/vabzr
BOTEA, A.
LUZZI, F. et al. 1998 | Assistente Inteligente para http://www.ufrgs.br/
suporte ao Ensino de niee/eventos/RIBIE/
Quimica Organica 1998/pdf/com_pos
dem/120.pdf
LUCKIN, R. et al. 2016 | Intelligence Unleashed. An https://www.researc
argument for Al in Education hgate.net/publicatio
n/299561597 Intelli
gence Unleashed
An_argument_for
Al in_Education
MEUWLY, M. 2021 Transformative Applications http://arxiv.org/abs/
of Machine Learning for 2101.03530
Chemical Reactions.
MURPHY, 2019 | Perspective Expert insights https://www.jstor.or
Robert F. on a timely policy issue g/stable/pdf/resrep1
Atrtificial Intelligence 9907.pdf
Applications to Support K-12
Teachers and Teaching: A
Review of Promising
Applications, Opportunities,
and Challenges
PANTYA, R; 2008 | Computer-based intelligent http://cyber.bibl.u-
ZSAKO, L. educational program for szeged.hu/index.ph
teaching chemistry p{actcvbern/article/
view/3740
PARREIRA, A; 2021 | O desafio das tecnologias de https://doi.org/10.15
LEHMANN, L; inteligéncia artificial na 90/s0104-
OLIVEIRA, M. Educacgao: percepgao e 403620200028031
avaliagao dos professores. 15



https://doi.org/10.1002/0470845015.caa011m
https://doi.org/10.1002/0470845015.caa011m
https://doi.org/10.1002/0470845015.caa011m
https://doi.org/10.31226/osf.io/va5zr
https://doi.org/10.31226/osf.io/va5zr
http://www.ufrgs.br/niee/eventos/RIBIE/1998/pdf/com_pos_dem/120.pdf
http://www.ufrgs.br/niee/eventos/RIBIE/1998/pdf/com_pos_dem/120.pdf
http://www.ufrgs.br/niee/eventos/RIBIE/1998/pdf/com_pos_dem/120.pdf
http://www.ufrgs.br/niee/eventos/RIBIE/1998/pdf/com_pos_dem/120.pdf
https://www.researchgate.net/publication/299561597_Intelligence_Unleashed_An_argument_for_AI_in_Education
https://www.researchgate.net/publication/299561597_Intelligence_Unleashed_An_argument_for_AI_in_Education
https://www.researchgate.net/publication/299561597_Intelligence_Unleashed_An_argument_for_AI_in_Education
https://www.researchgate.net/publication/299561597_Intelligence_Unleashed_An_argument_for_AI_in_Education
https://www.researchgate.net/publication/299561597_Intelligence_Unleashed_An_argument_for_AI_in_Education
https://www.researchgate.net/publication/299561597_Intelligence_Unleashed_An_argument_for_AI_in_Education
http://arxiv.org/abs/2101.03530
http://arxiv.org/abs/2101.03530
https://www.jstor.org/stable/pdf/resrep19907.pdf
https://www.jstor.org/stable/pdf/resrep19907.pdf
https://www.jstor.org/stable/pdf/resrep19907.pdf
http://cyber.bibl.u-szeged.hu/index.php/actcybern/article/view/3740
http://cyber.bibl.u-szeged.hu/index.php/actcybern/article/view/3740
http://cyber.bibl.u-szeged.hu/index.php/actcybern/article/view/3740
http://cyber.bibl.u-szeged.hu/index.php/actcybern/article/view/3740
https://doi.org/10.1590/s0104-40362020002803115
https://doi.org/10.1590/s0104-40362020002803115
https://doi.org/10.1590/s0104-40362020002803115
https://doi.org/10.1590/s0104-40362020002803115
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PEIRETTI, F; 2018 | Artificial Intelligence: The https://doi.org/10.10
BRUNEL, J. M. Future for Organic Chemistry? 21/acsomega.8b01
773
PENCE, H. E. 2020 | How Should Chemistry http://dx.doi.org/10.
Educators Respond to the 3390/educsci10020
Next Generation of 034
Technology Change?
POPENICI, S. 2017 | Exploring the impact of https://doi.org/10.11
A.D.; KERR, S. artificial intelligence on 86/s41039-017-
teaching and learning in 0062-8
higher education
PREUSS, E; 2020 | Uso de técnicas de https://doi.org/10.57
BARONE, D. A. Inteligéncia Artificial num 53/cbie.wie.2020.4
C; HENRIQUES, Sistema de Mesa Tangivel. 39
R.V.B.
RODRIGUEZ, 2017 | La inteligencia artificial en la https://doi.org/10.33
L.GdelaC; educacion superior. 890/innova.v2.n8.1.
BRITO, V. S. M. Oportunidades y amenazas 2017.399
ROLL, I; WYLIE, 2016 | Evolution and Revolution in https://doi.org/10.10
R. Atrtificial Intelligence in 07/s40593-016-
Education 0110-3
SELLWOOQOD, M. 2018 | Artificial intelligence in drug https://doi.org/10.41
A.; AHMED, M; discovery 55/fmc-2018-0212
SEGLER, M.
H.S.; BROWN,
N.
SIMOMUKAY, E. 2018 | Experiéncia na construgao https://periodicos.u
pedagdgica de bots para o nemat.br/index.php/
Ensino de Quimica relva/article/view/34
04/2721
STRUBLE, T. J. 2020 Current and Future Roles of https://doi.org/10.10
etal. Artificial Intelligence in 21/acs.jmedchem.9

Medicinal Chemistry
Synthesis

02120



https://doi.org/10.1021/acsomega.8b01773
https://doi.org/10.1021/acsomega.8b01773
https://doi.org/10.1021/acsomega.8b01773
http://dx.doi.org/10.3390/educsci10020034
http://dx.doi.org/10.3390/educsci10020034
http://dx.doi.org/10.3390/educsci10020034
https://doi.org/10.1186/s41039-017-0062-8
https://doi.org/10.1186/s41039-017-0062-8
https://doi.org/10.1186/s41039-017-0062-8
https://doi.org/10.5753/cbie.wie.2020.439
https://doi.org/10.5753/cbie.wie.2020.439
https://doi.org/10.5753/cbie.wie.2020.439
https://doi.org/10.33890/innova.v2.n8.1.2017.399
https://doi.org/10.33890/innova.v2.n8.1.2017.399
https://doi.org/10.33890/innova.v2.n8.1.2017.399
https://doi.org/10.1007/s40593-016-0110-3
https://doi.org/10.1007/s40593-016-0110-3
https://doi.org/10.1007/s40593-016-0110-3
https://doi.org/10.4155/fmc-2018-0212
https://doi.org/10.4155/fmc-2018-0212
https://periodicos.unemat.br/index.php/relva/article/view/3404/2721
https://periodicos.unemat.br/index.php/relva/article/view/3404/2721
https://periodicos.unemat.br/index.php/relva/article/view/3404/2721
https://periodicos.unemat.br/index.php/relva/article/view/3404/2721
https://doi.org/10.1021/acs.jmedchem.9b02120
https://doi.org/10.1021/acs.jmedchem.9b02120
https://doi.org/10.1021/acs.jmedchem.9b02120
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SUBRAHMANYA | 2018 | Artificial Intelligence and Its https://doi.org/10.40
M, V. V; Implications in Education 18/978-1-7998-
SWATHI, K. 4763-2.ch014
TANG, A. et al. 2007 | Leaning Reaction https://www.acade
Mechanisms through mia.edu/download/
Qualitative Simulation: 2672794/2hya2cfzn
Towards the Qualitative gllokxp.pdf#paqe=
Reasoning Approach —
TANG, A; ZAIN, 2010 | Development and Evaluation https://www.researc
S; ABDULLAH, of a Chemistry Educational hgate.net/publicatio
R. Software for Learning Organic n/234119337 Deve
Reactions Using Qualitative Iopment and Eva]u
Reasoning ation_of a.Chemls
try Educational So
ftware for Learnin
g_Organic_Reactio
ns_Using Qualitati
ve_ Reasoning
TIMMS, M.J. L. 2016 | Letting Artificial Intelligence in https://www.researc
Education Out of the Box: hgate.net/publicatio
Educational Cobots and n/290648563 Lettin
Smart Classrooms g_Atrtificial Intellige
nce_in_Education
Out of the Box E
ducational Cobots
and_Smart_Classro
oms
URIARTE, A. P. 2020 | ReAQ: An Intelligent Tutoring https://www.researc
et al. System with Augmented hgate.net/publicatio
Reality Technology Focused “Q/32i5?ri2ﬁgeifp_l‘_
on Chemistry utoring_System_wit
h Augmented Real
ity Technology Fo
cused on_ Chemist
ry
VICARI, R. M. 2018 [ Tendéncias em Inteligéncia http://acervodigital.

Artificial na Educagao no
periodo de 2017 a 2030

sistemaindustria.or
g.br/bitstream/uniep



https://doi.org/10.4018/978-1-7998-4763-2.ch014
https://doi.org/10.4018/978-1-7998-4763-2.ch014
https://doi.org/10.4018/978-1-7998-4763-2.ch014
https://www.academia.edu/download/2672794/2hya2cfznk1lokxp.pdf#page=81
https://www.academia.edu/download/2672794/2hya2cfznk1lokxp.pdf#page=81
https://www.academia.edu/download/2672794/2hya2cfznk1lokxp.pdf#page=81
https://www.academia.edu/download/2672794/2hya2cfznk1lokxp.pdf#page=81
https://www.academia.edu/download/2672794/2hya2cfznk1lokxp.pdf#page=81
https://www.researchgate.net/publication/234119337_Development_and_Evaluation_of_a_Chemistry_Educational_Software_for_Learning_Organic_Reactions_Using_Qualitative_Reasoning
https://www.researchgate.net/publication/234119337_Development_and_Evaluation_of_a_Chemistry_Educational_Software_for_Learning_Organic_Reactions_Using_Qualitative_Reasoning
https://www.researchgate.net/publication/234119337_Development_and_Evaluation_of_a_Chemistry_Educational_Software_for_Learning_Organic_Reactions_Using_Qualitative_Reasoning
https://www.researchgate.net/publication/234119337_Development_and_Evaluation_of_a_Chemistry_Educational_Software_for_Learning_Organic_Reactions_Using_Qualitative_Reasoning
https://www.researchgate.net/publication/234119337_Development_and_Evaluation_of_a_Chemistry_Educational_Software_for_Learning_Organic_Reactions_Using_Qualitative_Reasoning
https://www.researchgate.net/publication/234119337_Development_and_Evaluation_of_a_Chemistry_Educational_Software_for_Learning_Organic_Reactions_Using_Qualitative_Reasoning
https://www.researchgate.net/publication/234119337_Development_and_Evaluation_of_a_Chemistry_Educational_Software_for_Learning_Organic_Reactions_Using_Qualitative_Reasoning
https://www.researchgate.net/publication/234119337_Development_and_Evaluation_of_a_Chemistry_Educational_Software_for_Learning_Organic_Reactions_Using_Qualitative_Reasoning
https://www.researchgate.net/publication/234119337_Development_and_Evaluation_of_a_Chemistry_Educational_Software_for_Learning_Organic_Reactions_Using_Qualitative_Reasoning
https://www.researchgate.net/publication/234119337_Development_and_Evaluation_of_a_Chemistry_Educational_Software_for_Learning_Organic_Reactions_Using_Qualitative_Reasoning
https://www.researchgate.net/publication/290648563_Letting_Artificial_Intelligence_in_Education_Out_of_the_Box_Educational_Cobots_and_Smart_Classrooms
https://www.researchgate.net/publication/290648563_Letting_Artificial_Intelligence_in_Education_Out_of_the_Box_Educational_Cobots_and_Smart_Classrooms
https://www.researchgate.net/publication/290648563_Letting_Artificial_Intelligence_in_Education_Out_of_the_Box_Educational_Cobots_and_Smart_Classrooms
https://www.researchgate.net/publication/290648563_Letting_Artificial_Intelligence_in_Education_Out_of_the_Box_Educational_Cobots_and_Smart_Classrooms
https://www.researchgate.net/publication/290648563_Letting_Artificial_Intelligence_in_Education_Out_of_the_Box_Educational_Cobots_and_Smart_Classrooms
https://www.researchgate.net/publication/290648563_Letting_Artificial_Intelligence_in_Education_Out_of_the_Box_Educational_Cobots_and_Smart_Classrooms
https://www.researchgate.net/publication/290648563_Letting_Artificial_Intelligence_in_Education_Out_of_the_Box_Educational_Cobots_and_Smart_Classrooms
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Fonte: dados da pesquisa

A partir da analise dos artigos do portfélio final foi possivel constatar que
houve um destaque para o ano de 2018 com 11 publica¢des, correspondendo a
26% das publicagcdes selecionadas para compor o portfélio final, denotando a
atualidade do assunto. Apesar de 36 artigos estarem publicados em inglés, 6 em
portugués e 1 em espanhol, os paises de origem das pesquisas séo bastantes
variados, como por exemplo, Australia, Arabia Saudita, Russia, Brasil, Equador,
Malasia, india, China, Estados Unidos da América, Reino Unido e outros paises
da Europa, o que torna perceptivel o interesse mundial pela tematica. No que
diz respeito a classificagao por tematicas, 22 artigos enquadraram-se para 0 uso
da IA na Educacgao, 12 para o uso da |IA na Quimica e 9 para o uso da IA no
Ensino de Quimica, evidenciando a tendéncia em relagcao as pesquisas sobre a
IA na Educacdo. Durante a pesquisa na base de dados Google Scholar, foi
utiizado os termos para busca, “Artificial Intelligence” AND “Chemistry
Teaching”, ampliou-se o critério de ano de publicagdo de 2016 a 2021, para de
1990 a 2021, com objetivo de alcancar mais publicagdes, mesmo com esse
esforco, foram apenas localizados 33 artigos, sendo que 18 deles n&o possuiam
livre acesso, limitando ainda mais a amostra em um total de 15 artigos, restando
assim, 9 artigos apos todas as filtragens, demonstrando a escassez de pesquisa

para esses termos.


http://acervodigital.sistemaindustria.org.br/bitstream/uniepro/259/1/Sumario_tendencias_web.pdf
http://acervodigital.sistemaindustria.org.br/bitstream/uniepro/259/1/Sumario_tendencias_web.pdf
https://doi.org/10.2478/rem-2019-0013
https://doi.org/10.2478/rem-2019-0013
https://doi.org/10.1016/j.caeai.2021.100025
https://doi.org/10.1016/j.caeai.2021.100025
https://doi.org/10.1016/j.caeai.2021.100025
https://doi.org/10.1021/acs.molpharmaceut.8b00930
https://doi.org/10.1021/acs.molpharmaceut.8b00930
https://doi.org/10.1021/acs.molpharmaceut.8b00930

24

O foco principal desta reviséo foi investigar de que forma a IA vem sendo
utilizada na Educagdo e na Quimica, para assim, relaciona-la ao Ensino de
Quimica. A fim de elencar o que foi exposto pelo portfélio, de uma forma geral e
nao aprofundada, demonstrando brevemente as aplicacdes, resultados e
questdes dentro desses contextos, respondendo assim as perguntas
norteadoras (a), (b) e (c), contudo, cabe a analise e discussao dos artigos

selecionados.

5.1 O uso da IA na Educacao

Os artigos citados neste topico 5.1 apresentam aplicagdes, analises,
pesquisas ou revisdes tedricas sobre o uso da Inteligéncia Artificial na Educacao.
O enorme potencial e o progresso da IA para varias aplicagdes no setor de
Educacao é crescente, com proje¢cdes de grandes impactos para 0os processos
de ensino e aprendizagem, nas ultimas décadas, diversas tecnologias foram
desenvolvidas e incorporadas a esses processos, contudo ainda € modesto o
uso da IA nos sistemas que apoiam a educacgdo. Portanto, os sistemas
educacionais sdo um campo para testes e aplicagdes das tecnologias em IA
(KENGAM, 2020; LUCKIN et al., 2016; POPENICE e KERR, 2017; VICARI,
2018; SUBRAHMANYAM e SWATHI, 2020).

Respondendo inicialmente a questao norteadora (c), dentre os trabalhos
que compdem o portfolio desta pesquisa, foi possivel identificar algumas
questdes que estdo sendo levantadas pelos pesquisadores quanto ao uso da IA
na Educagdo, porém nem sempre eram o objeto de estudo principal das

pesquisas. A seguir citaremos as mais recorrentes, como:

e A Inteligéncia Atrtificial podera futuramente substituir os professores nas
salas de aula? (CAMPOS; LASTORIA, 2020; CHASSIGNOL et al., 2018;
FLOGIE; ABERSEK 2021; LUCKIN et al., 2016; PARREIRA; LEHMANN;
OLIVEIRA, 2021; POPENICE; KERR, 2017; RODRIGUEZ; BRITO, 2017;
JOSHI; RAMBOLA; CHURI, 2021; ROLL; WYLIE, 2016;
SUBRAHMANYAM; SWATHI, 2020; ZHANG; ASLAN, 2021);
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e (Quais os impactos atuais e futuros frente ao uso da IA nas diferentes
modalidades de Educag¢do? (ALDOSARI, 2020; BARROS; GUERREIRO,
2019; CAMPOS; LASTORIA, 2020; CHASSIGNOL et al., 2018; CHEN L.;
CHEN P.; LIN, 2020; KENGAM, 2020; PARREIRA; LEHMANN;
OLIVEIRA, 2021; POPENICE; KERR, 2017; RODRIGUEZ; BRITO, 2017;
TIMMS, 2016);

e Como a IA pode melhorar e transformar a educacdo? Quais as
promessas, possibilidades e aplicagdes da IA para o ensino e
aprendizagem? (CHASSIGNOL et al., 2018; HOLMES; BIALIK; FADEL,
2019; LUCKIN et al., 2016; MURPHY, 2019; RODRIGUEZ; BRITO, 2017;
ROLL; WYLIE, 2016; SUBRAHMANYAM; SWATHI, 2020; TIMMS, 2016;
VICARI, 2018);

e Quais as vantagens, desvantagens, problemas e desafios quanto ao uso
da IA na Educagéo? (ALDOSARI, 2020; CHEN L.; CHEN P.; LIN, 2020;
HOLMES; BIALIK; FADEL, 2019; KENGAM, 2020; MURPHY, 2019;
TIMMS, 2016; SUBRAHMANYAM; SWATHI, 2020; ZHANG; ASLAN,
2021);

e Quais as mudancas no papel do professor com a utilizagédo da IA nas
salas de aula? (FLOGIE; ABERSEK 2020; LUCKIN et al., 2016;
PARREIRA; LEHMANN; OLIVEIRA, 2021; POPENICE; KERR, 2017;
RODRIGUEZ e BRITO, 2017; ROLL e WYLIE, 2016; TIMMS, 2016;

e A IA pode ser uma ameaga a sociedade ou a Educacao? (FLOGIE;
ABERSEK 2020; CHASSIGNOL et al., 2018; RODRIGUEZ; BRITO, 2017;
ZANETTI; ISEPPI; CASSESE, 2019);

e Quais os dilemas éticos relacionados a IA na Educacdo? (FLOGIE;
ABERSEK, 2020; PREUSS; BARONE; HENRIQUES, 2020;
RODRIGUEZ; BRITO, 2017; ZHANG e ASLAN, 2021).

Percebe-se que essas questdes sao bem relevantes e denotam a
preocupagao por parte dos pesquisadores quanto as mudangas de paradigmas

na educacao devido ao uso da IA.
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Em resposta as questdes norteadoras (a) e (b), apresenta-se a seguir as
aplicagdes e resultados abordados pelas pesquisas sobre a utilizagao da IA para
Educacao, Quimica e Ensino de Quimica.

As aplicagdes de inteligéncia artificial abrangem diversas areas da vida,
com um destaque importante para a area educacional. Nos artigos selecionados
foi possivel identificar algumas formas dessas aplicagdes e resultados em IA que
buscam oferecer a possibilidade de aprendizagem mais interessante,
personalizada, flexivel e inclusiva, entre elas, os Sistemas de Tutoria
Inteligente (Intelligent Tutoring Systems) (CHASSIGNOL et al., 2018; CHEN;
CHEN; LIN, 2020; HOLMES; BIALIK; FADEL, 2019; KENGAM, 2020; LUCKIN et
al., 2016; MURPHY, 2019; PREUSS; BARONE; HENRIQUES, 2020;
RODRIGUEZ; BRITO, 2017; JOSHI; RAMBOLA; CHURI, 2021;
SUBRAHMANYAM; SWATHI, 2020; VICARI, 2018; ZANETTI; ISEPPI;
CASSESE, 2019; ZHANG; ASLAN, 2021), o Aprendizado de maquina
(Machine Learning) (CAMPOS; LASTORIA, 2020; CHEN; CHEN; LIN, 2020;
FLOGIE; ABERSEK 2021; KEMGAM, 2020; LUCKIN et al., 2016; MURPHY,
2019; POPENICE; KERR, 2017; RODRIGUEZ; BRITO, 2017;
SUBRAHMANYAM; SWATHI, 2020; VICARI, 2018; ZANETTI; ISEPPI;
CASSESE, 2019; ZHANG; ASLAN, 2021), os Massive Open Online Course
(MOOCs) (CHASSIGNOL et al., 2018; POPENICI; KERR, 2017; RODRIGUEZ e
BRITO, 2017; VICARI, 2018;), os Chatbots (BARROS; GUERREIRO, 2019;
CHEN; CHEN; LIN, 2020; SIMOMUKAY, 2018; ZHANG; ASLAN, 2021), e a
Robética Educacional Inteligente (HUANG; SALEH; LIU, 2021; TIMMS, 2016;
VICARI, 2018;), porém essas aplicagdes utilizam as tecnologias em IA de formas

distintas.

5.1.1 Sistemas Tutores Inteligentes

A aplicacdo em |A para Educacado, mais abordada pelos autores dos
artigos, foram os Sistemas de Tutoria Inteligente (STI), sendo abordado em 62%
das publicacdes para esse tema. STI sao sistemas de computador inteligentes,

voltados para o ensino e aprendizagem, com foco no ensino personalizado
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(KEGAM, 2020; VICARI, 2018). Estes sistemas atribuem as atividades de
aprendizagem que melhor se adaptam as necessidades cognitivas do aluno,
fornecendo feedback especifico para o mesmo, sem que haja a presenga de um
professor, para que eles aprendam a controlar sua propria aprendizagem e
desenvolvam habilidades de autorregulacdo (LUCKIN et al., 2016; MURPHY,
2019; PREUSS; BARONE; HENRIQUES, 2020; RODRIGUEZ; BRITO, 2017;
JOSHI; RAMBOLA; CHURI, 2021; SUBRAHMANYAM; SWATHI, 2020;
ZANETTI; ISEPPI; CASSESE, 2019; ZHANG; ASLAN, 2021).

Os STls fornecem tutoria individualizada para cada aluno, com base nos
dados de conhecimento especializado sobre o assunto, estratégias pedagdgicas
e as particularidades do estudante. Determinam um caminho, um passo a passo
ideal através da aprendizagem, sugerindo materiais e atividades, guiado pelos
sucessos e equivocos do aluno. Diante do progresso, o sistema
automaticamente vai ajustando o nivel de dificuldade e fornecendo orientagdes
ou dicas, adaptando e personalizando a aprendizagem, visando garantir de
forma eficaz que o aluno seja capaz de aprender o assunto, portanto, os STls
constroem modelos que auxiliam no processo de ensino e aprendizagem
(CHASSIGNOL et al., 2018; CHEN; CHEN; LIN, 2020; HOLMES; BIALIK;
FADEL, 2019; PREUSS; BARONE; HENRIQUES, 2020). Com esse sentido,
estes sistemas estdo sendo usados para ensinar varias disciplinas, como,
ciéncias, matematica, artes da linguagem e outras (RODRIGUEZ; BRITO, 2017).

5.1.2 Aprendizado de Maquina (Machine Learning)

Em 1956, um subcampo da Inteligéncia Artificial € definido como
Aprendizado de Maquina (Machine Learning-ML), seguindo inicialmente ideias
behavioristas, mas que agora ressurgem repaginadas com principios
construtivistas, propondo parcialmente o deslocamento da autoridade do
professor para as tecnologias que processam os dados dos alunos, no que antes
eram atividades elaboradas por docentes, como planos de aulas e de estudos

personalizados, passaram a ser feitos via técnicas de inteligéncia artificial e
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algoritmos (CAMPOS; LASTORIA, 2020; KEMGAM, 2020; LUCKIN et al., 2016;
MURPHY, 2019; SUBRAHMANYAM; SWATHI, 2020), ou seja, nas palavras de
Campos e Lastoéria, (2020, p. 4), “[...] por ferramentas estatisticas que
automatizam parte da escolha, organizagao e prescrigao dos conteudos a serem
ensinados de acordo com as necessidades educacionais especificas de cada
aluno”.

Flogie e Abersek (2021), apontam que n&o ha inteligéncia sem
aprendizado, e que a aprendizagem nao sé ocorre obviamente em humanos,
mas em quase todos os seres vivos. E chama de aprendizado natural aquilo que
um sistema vivo aprende, porém quando o aprendiz se trata de um computador
(ou maquina) é chamado de aprendizado de maquina, tendo este ultimo, o
proposito de desenvolver métodos para uma melhor compreensdo da
aprendizagem natural e da inteligéncia, para assim, facilitar a resolugdo de
problemas algoritmicos que requer conhecimento especifico.

O Aprendizado de Maquina utiliza técnicas de aprendizagem para
aprender e melhorar a percepg¢ao, a resolugcao heuristica de problemas, a
compreensao da linguagem, o raciocinio e a prova de teoremas. Estas técnicas
possuem capacidades para processar com efici€ncia e reconhecer padrbes
complexos em grandes conjuntos de dados com milhares de algoritmos, para
construir modelos de previsdes e aplicar os padroes recém descobertos em
situagdes que nao foram incluidas ou cobertas por um projeto inicial, mais
especificamente aplicar novas relagdbes a novas situagbes por meio do
processamento de dados (CHEN; CHEN; LIN, 2020; FLOGIE; ABERSEK 2021;
MURPHY, 2019; POPENICE; KERR, 2017; ZANETTI; ISEPPI; CASSESE,
2019).

No contexto educacional o Aprendizado de Maquina pode ser usado para
identificar desde os primeiros anos escolares ao ensino superior, as relagdes
entre as caracteristicas dos alunos e suas tendéncias quanto a sua frequéncia,
créditos ganhos e pontuacgdes de teste iniciais, sendo este dados considerados
variaveis preditoras ou recursos de entrada para o sistema, que através da
analise destes dados pode descobrir se ha sinais precoces de que um aluno tem
alguma dificuldade ou se provavelmente desistira dos estudos futuramente,

possibilitando antecipagcdo de algum tipo de intervengcdo por parte dos
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educadores (LUCKIN et al., 2016; MURPHY, 2019; VICARI, 2018; ZHANG;
ASLAN, 2021).

Os sistemas de computacdo complexos que utilizam algoritmos de
Aprendizado de Maquina, desempenham um papel essencial em todas as areas
de |IA e abrem uma nova era para instituicbes de educacdo em nivel superior,
pois além de realizarem processamento de tarefas complexas, de tomar
decisdes apropriadas sobre o conteudo de aprendizagem a ser fornecida ao
aluno, podem servir a pessoas com todos os tipos de habilidades e serem
empregados no ensino e aprendizagem (LUCKIN et al., 2016; POPENICE;
KERR, 2017).

5.1.3 Massive Open Online Courses (MOOCs)

Os cursos online abertos ou MOOC:s, sigla em inglés para Massive Open
Online Courses, tem como objetivo atingir um grande publico (VICARI, 2018).
Quando falamos em “cursos abertos”, entendemos que para participar ndo é
exigida nenhuma taxa ou requisito, podendo assim, o aluno com acesso a
Internet em qualquer lugar do mundo se inscrever. Esses fatores permitiram as
universidades comercializar seus cursos online em uma abrangéncia global,
resultando em uma grande aderéncia por parte do publico, porém o numero de
tutores ndo aumentou na mesma proporgcdo. O que inicialmente parecia uma
proposta generosa, tornou-se um problema para os professores, considerando
a capacidade humana de se envolver ativamente com uma enorme quantidade
de alunos de diversos paises, com diferentes fusos horarios, habilidades e taxas
de progressos de aprendizagens.

Com isso os professores em turmas grandes tinham dificuldades em
realizar avaliagdes, fornecer feedback personalizado construtivo, ou seja, auxiliar
de forma eficaz o progresso de experiéncia dos alunos. MOOCs como Edx e
Coursera ou plataformas autodirigidas como a Khan Academy, possuem
milhares de usuarios que geram milhdes de dados, por isso utilizam Inteligéncia
Artificial para analisar dados e encontrar padrdes de comportamento que
facilitem a identificagdo de licdes mais eficazes, atividades que requeiram

intervengao, experiéncias de aulas combinadas, caminhos de aprendizagem
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personalizados e individualizados. Portanto, contribui para a motivagcdo ou
"gancho" do aluno, o que aumenta as taxas de conclusao dos cursos e otimiza
0 processo instrucional, de uma forma que até recentemente nao teria sido
possivel (CHASSIGNOL et al., 2018; POPENICI; KERR, 2017; RODRIGUEZ;
BRITO, 2017; VICARI, 2018;). Assim Vicari (2018, p. 50) afirma:

MOOCs tendem a ser personalizados para melhor atender a cada
aluno, incluindo aqui a personalizagdo do conteudo educacional
através de Objetos de Aprendizagem, Recursos Educacionais Abertos,
Smartbooks e avaliagbes personalizadas que vao fornecer itinerarios
de aprendizagem customizados para cada aluno.

Segundo Vicari (2018), os MOOCs geram uma grande quantidade de
dados e a partir disso surgiram novas tecnologias no contexto educacional como
Big Data e Learning Analytics, vinculadas aos MOOCs, para recuperar e analisar
estes dados. Big data € a area do conhecimento que estuda como tratar, um
vasto e complexo conjunto de dados armazenados, grandes demais para serem
analisados por sistemas tradicionais. Este termo geralmente refere-se a Analise
de Dados (Data Analytics), que consiste em um processo avangado para
extracdo de valor de dados com maior precisdo, descobrindo informacgdes uteis
que podem levar a tomada de decisdes com mais confianga e ainda favorecer a
reducdo de custos e riscos, para uma maior eficiéncia operacional. Continuando
no contexto educacional, Data Analytics deu origem a Analise de Aprendizagem
(Learning Analytics), que busca compreender e otimizar a aprendizagem,
através da analise, coleta, medigao e relatorio de dados sobre os estudantes e
seus contextos. Todas essas tecnologias surgiram vinculadas aos MOOCs, mas
podem ser utilizadas tanto na Robdtica quanto nos Sistemas Tutores Inteligentes
ou até mesmo nos Sistemas de Gestdo da Aprendizagem (Learning
Management System, LMS). Quanto ao objetivo dessas tecnologias:

[...] € buscar entender o que acontece com o comportamento dos alunos
durante os cursos. Essas tecnologias permitem, por exemplo, prever
pontos de um curso onde os alunos encontram maiores dificuldades ou
tendéncias para o abandono. Como essas informagdes servem para os
sistemas tomarem decisées ou apontar pontos para que os humanos
tomem decisdes em relagdo aos conteudos e/ou organizacbes dos
cursosl...] (VICARI, 2018, p. 25)
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5.1.4 Chatbot

Chatbot (ou Chatterbot ou Tutor Virtual) € um software que tem como
objetivo simular um ser humano durante uma conversagao, ou seja, responde as
perguntas de tal forma, que n&o aparente ser um programa de computador que
esta a conversar com a pessoa. Dependendo da area de atuacgéo, o tipo e as
caracteristicas dos Chatbots podem variar entre, os que sao baseados em IA e
0s que sao baseados em regras. No que concerne aos Chatbots baseados em
IA, utilizam o Processamento de Linguagem Natural para fazer recomendacgoes,
responder a perguntas, e executar agbes (BARROS; GUERREIRO, 2019;
CHEN; CHEN; LIN, 2020). Portanto, aprendem durante sua atuacéo,
desenvolvendo a capacidade de responder a perguntas complexas. Ja os
baseados em regras, possuem uma agao limitada, ndo tendo capacidade de
aprendizagem e sé podem atuar dentro das regras previamente definidas. Esta
tecnologia vem sendo aplicada ndo s6 na Educacédo, mas em diversos setores
da sociedade, como o Marketing Digital, Industria Financeira, Recursos
Humanos, Comércio Eletronico, Saude e Turismo (BARROS; GUERREIRO,
2019).

Barros e Guerreiro (2019) consideram a programagao dos Chatbots muito
importante para os processos educativos, em especial para a solugdes de
problemas enfrentados por instituicdes de ensino superior como o atendimento
personalizado, conteudos ajustados a cada processo de aprendizagem e o
acompanhamento do desempenho de cada estudante. Facilitando as aplicagdes
técnicas, permitindo a personalizagao, a redugao de tempo e custos. Contudo,
os Chatbots ainda possuem algumas limitagdes, mesmo utilizando inteligéncia
artificial e, consequentemente, podendo “aprender” a se comportar de maneira
similar a um humano em uma conversa, nao podem realizar atividades além das
quais fora “programado”, a operacionalizagdo de suas atividades depende
exclusivamente do conjunto de regras (algoritmo), que ao surgir alguma situagao
ou contexto imprevisto, pode dar respostas confusas e desconexas, devido a
falta de capacidade de improvisagdo e de compreensao, ou seja, Chatbots nao

sao humanos, por isso, ainda n&o € possivel que reproduzam, na totalidade, as
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variantes de uma conversa humana, ou ainda, que imprimam sentimentos como,

humor, empatia, ironia, sarcasmo, alegria ou tristeza.

5.1.5 Robética Educacional

A técnica em IA encubida na construgdo de dispositivos que executem
operacgoes fisicas semelhantes a seres bidticos é definida como Robdtica. As
pesquisas em robdtica atualmente exploram como os robds podem ajudar no
trabalho doméstico, nas tarefas cotidianas dentro de uma casa, de uma grande
industria ou de uma sala de aula, sendo elas tarefas simples ou especializadas.
Com a popularizagao da tecnologia Roboética Educacional e a prospecgéao de que
robds fardo cada vez mais parte de varios aspectos de nossas vidas, parece
inevitavel a utilizacao destes por parte também do setor educacional e em fungcao
da diminuic&o dos custos desse tipo de tecnologia se tornara mais presente nos
curriculos das escolas, inclusive no ensino fundamental e médio. Dotados com
diferentes tecnologias de Inteligéncia Artificial em fungdes como viséo, escuta,
reconhecimento de voz, reconhecimento de emoc¢ao que analisa expressoes e
tons, pensamento e comunicagao, os robds atraem atencao devido a atribuigao
de valor educacional, seu desenvolvimento neste setor visa especialmente o
cultivo de alunos, capacidade analitica, criatividade e habilidade pratica
(HUANG; SALEH; LIU, 2021; RODRIGUEZ; BRITO, 2016; TIMMS, 2016;
VICARI, 2018).

Timms (2016), projeta que nos proximos anos os professores continuarao
a supervisionar e promover o aprendizado entre os alunos, mas que robds
colaborativos educacionais auxiliardo nas salas de aula, em sua pesquisa
fornece exemplos de trabalhos atuais em robética. Destaca o potencial dos robds
em captar e reter atengdo dos alunos, mantendo os alunos envolvidos e
interessados, visto que a atengao € um precursor da aprendizagem.

Vicari (2018), considera que os robds educacionais que utilizam os
Sistemas Afetivos/Emocionais através de diferentes tecnologias em IA para
detectar ou expressar emogodes e reconhecer estados afetivos (alegria, tristeza,
frustragcao, desanimo, humor, etc), sera uma tendéncia na Educacao, pois essa

tecnologia permitira a utilizagao de informagdes para personalizar o processo de
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aprendizagem através do que as maquinas capturam e traduzem dos diferentes
estados afetivos dos alunos.

Tornar os alunos especialistas em roboética nao € necessariamente intuito
da Robotica Educacional, os robés podem ensinar aos alunos, programacéo,
resolucao de problemas, matematica, l6gica e até mesmo biologia, mas também,
favorecer o desenvolvimento de competéncias tais como pensamento logico,
dedutivo, autonomia, iniciativa, responsabilidade, autoestima, entre outras
(CHASSIGNOL et al., 2018; RODRIGUEZ E BRITO 2016).

5.2 O uso da IA na Quimica

Dentre os trabalhos selecionados para compor o portfolio, notou-se que a
técnica em IA, Aprendizado de Maquina (Machine Learning-ML) tem sido a mais
empregada em tarefas relacionadas a quimica, como em:

e ferramentas estatisticas para trabalho de pesquisa em quimica
(ARTRITH et al., 2021; BROWN et al., 2020; MEUWLY, 2021;
STRUBLE et al., 2020);

e no desenvolvimento e design de drogas (BROWN et al., 2020;
GREEN; ENGKVIST; PAIRAUDEAU, 2018; JORDAN, 2018;
KISHIMOTO; BUESSER; BOTEA, 2018; SELLWOOQD et al., 2018;
STRUBLE et al., 2020; ZHAVORONKOV, 2018);

e no planejamento de sintese e retrossintese de moléculas (BROWN
et al, 2020; GASTEIGER, 2021; GREEN; ENGKVIST;
PAIRAUDEAU, 2018; KISHIMOTO; BUESSER; BOTEA, 2018;
MEUWLY, 2021; PEIRETTI; BRUNEL, 2018; SELLWOOQOD et al.,
2018; STRUBLE et al., 2020);

e na previsao de resultados para reagdes quimicas em termos de
produtos, rendimentos ou taxas de reagdo (BROWN et al., 2020;
MEUWLY, 2021; GASTEIGER, 2021; GREEN; ENGKVIST,;
PAIRAUDEAU, 2018; KISHIMOTO; BUESSER; BOTEA, 2018;
PEIRETTI; BRUNEL, 2018; STRUBLE et al., 2020).
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Durante o processo de busca pelos artigos que abordassem o uso da IA
na Quimica, percebeu-se que a maioria dos resultados obtidos na base de
dados, referia-se a Quimica Medicinal, relacionada a descoberta de novas
drogas e que a aplicagdo da Inteligéncia Artificial tem progredido em varios
campos da Quimica em especial no setor farmacéutico (BAUM et al., 2021;
BROWN et al., 2020; GASTEIGER, 2021; GREEN; ENGKVIST; PAIRAUDEAU,
2018; KISHIMOTO; BUESSER; BOTEA, 2018; LEONARD et al., 2021;
SELLWOOD et al., 2018; STRUBLE et al., 2020; ZHAVORONKOV, 2018).

Desde 1960 os métodos de computador foram introduzidos na quimica
com o proposito de converter dados em informagbes e gerar conhecimento
(GASTEIGER, 2021). Meuwly (2021), discute aplicagdes que vao desde
dindmicas de reagao de pequenas moléculas até plataformas para planejamento
de reacdes e fala sobre as técnicas baseadas em Aprendizado de Maquina,
como podem ser interessantes para trabalhar em problemas que envolvem
computacdo e experimentos, de como essa técnica tem o potencial para
desenvolver sistemas integrados que otimizam os sistemas de reagdo quimica
em especial a respeito da “fungado de perda”, para maximizacéo dos rendimentos.

Segundo Gasteiger (2021), aos serem desenvolvidos os métodos de
computador para o processamento de dados e geragcdo de conhecimento,
simultaneamente foram desenvolvidos métodos que auxiliam os quimicos em
questdes fundamentais, como a previsdo de propriedades quimicas, fisicas ou
biologicas, o design de propriedades organicas e a elucidagao da estrutura das
moléculas. Surgindo assim, a Quimioinformatica que utiliza métodos de
Inteligéncia Atrtificial para descoberta de drogas, controle do processo, quimica
analitica, quimica organica, pesquisa de agroquimicos, ciéncia dos alimentos,
ciéncia regulatéria, ciéncia dos materiais e ciéncia dos alimentos. A
Quimioinformatica torna acessivel uma grande quantidade de dados e
informagdes, que quando convertidos em conhecimento, favorece a
compreensao da quimica e acelerar a inovagao (BAUM et al., 2021; BROWN et
al.,, 2020; GASTEIGER, 2021; GREEN; ENGKVIST; PAIRAUDEAU, 2018;
KISHIMOTO; BUESSER; BOTEA, 2018).

Green, Engkvist, Pairaudeau (2018), acreditam que a validagao
experimental de design em IA para Quimica Medicinal rendeu resultados

promissores que agora garantem investimentos por parte do setor farmacéutico,
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que assim como muitos outros, esta considerando o potencial da Inteligéncia
Artificial para resolver os principais problemas que afetam a produtividade na
descoberta de medicamentos.

De acordo com Sellwood et al. (2018), os desafios do Aprendizado de
Maquina relacionado a Quimica para descoberta de drogas e medicamentos
envolvem tarefas como identificacdo de alvos de drogas, identificagcdo dos
compostos principais, otimizagdo de projetos, identificagdo de rotas sintéticas
para realizar composicdo da matéria, selecao da representacdo de estrutura
para capturar o maximo de substancias quimicas e bio caracteristicas l6gicas
para chegar o mais proximo possivel da realidade, entre outras. Nesse contexto,
a |A muitas vezes pode ser considerada como um recurso "magico" que
produzira uma saida perfeita independente de sua entrada. No entanto, a IA ndo
€ a resposta para todos os desafios, sendo apenas uma ferramenta muito util
que pode projetar autonomamente uma nova droga se usada corretamente ou
quem sabe futuramente replicar a sintese total de produtos naturais complexos.
Porém uma rapida triagem de rotas sintéticas para moléculas de rotina ja é algo
bem tangivel, podendo ajudar a aumentar a compreenséo atual da Quimica
Medicinal e impulsionar novas descobertas de medicamentos (GREEN;
ENGKVIST; PAIRAUDEAU, 2018; ZHAVORONKOV, 2018).

Uma das mais importantes tarefas em Quimica Organica é a sintese de
moléculas organicas. A abordagem de um quimico para resolver esta tarefa é
baseada na experiéncia, na heuristica e em regras praticas. Contudo, para
sintese manual de moléculas orgéanicas, € necessario ndo apenas projetar uma
molécula-alvo, mas também examinar as vias de reacdo para sintetiza-la.
Geralmente para avaliar a sintetizabilidade de um alvo proposto, os quimicos
trabalham de tras para frente, comegando com a molécula que desejam criar e,
em seguida, analisam o processo de retrossintese, algo que requer amplo
conhecimento quimico, por fim, com os reagentes prontamente disponiveis e as
sequéncias de reacgdes definidas, pode ser produzido o alvo inicialmente
proposto. Este processo pode se tornar algo demorado e penoso devido a
necessidade de se avaliar centenas ou até milhares de moléculas e ainda sofrer
limitagdes devido ao viés do pesquisador que pode preferir trabalhar com os

compostos de sua preferéncia ou somente com aqueles que possuem
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acessibilidade sintética, como isso os resultados geram solugdes néo otimizadas
ou falhas nas vias de reacao devido a erros humanos.

Uma alternativa para atenuar estes efeitos € a utilizagao dos softwares de
retrossintese baseados em Aprendizado de Maquina, que possuem a
capacidade de analisar milhdes de reagbes de forma mais rapida em
comparagao com o meétodo tradicional, além de gerarem analises com alto
percentual de precisao e rotas sintéticas hipotéticas, fornecem um conjunto mais
focado de compostos como ponto de partida para o planejamento das rota
sintéticas (BROWN et al., 2020; GASTEIGER, 2021; GREEN; ENGKVIST;
PAIRAUDEAU, 2018; KISHIMOTO; BUESSER; BOTEA, 2018; MEUWLY, 2021;
PEIRETTI e BRUNEL, 2018; SELLWOOQOD et al., 2018; STRUBLE et al., 2020).

Para avaliar a viabilidade de uma reagao, um quimico pode procurar por
transformacdes semelhantes, lendo a literatura e determinando se o método
sintético ira generalizar para os substratos de interesse. Em comparagéo com os
modelos de retrossintese, os modelos de sintese direta sdo mais simples de
avaliar quantitativamente. A previsao de reagao € uma tarefa importante para o
planejamento de sintese auxiliado por computador (Computer Aided Synthesis
Planning-CASP), baseado em Aprendizado de Maquina, aprendem a realizar a
mesma generalizagdo quando treinados em um amplo conjunto de reagoes,
assim, inferem regras de reagéo a partir de uma lista predefinida de regras ou
modelos (BROWN et al., 2020; MEUWLY, 2021; GASTEIGER, 2021; GREEN;
ENGKVIST; KISHIMOTO; BUESSER; BOTEA, 2018; PAIRAUDEAU, 2018;
PEIRETTI; BRUNEL, 2018; STRUBLE et al., 2020).

A |IA e a Quimica, ambas em seus respectivos campos, obtiveram
desenvolvimentos e avangos promissores, no entanto, Kishimoto, Buesser e
Botea (2018, p.7981), afirmam que “A |IA na quimica precisara, em sua esséncia,
dominar os principios de trabalho dos cientistas modernos, o Método Cientifico”,
pois por mais que o método de descoberta cientifica aparente ser simples, ainda
€ desafiador, pois consiste em fazer observagdes e perguntas, propor hipbteses,
projetar experimentos para provar hipoteses, coletar e analisar os dados dos
experimentos, para assim obter conclusdes que levam a novas teorias. Artrith et
al. (2021), aborda os elementos necessarios para treinar modelos confiaveis,
repetiveis e reproduziveis. E recomenda um conjunto de diretrizes para trabalhos

em Quimica que utilizam o Aprendizado de Maquina.
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5.3 O uso da IA no Ensino de Quimica

Professores de Quimica estdo presenciando uma nova geracéo de
tecnologias instrucionais que utilizam Inteligéncia Artificial, Computagdo em
Nuvem, Realidade Aumentada (RA), Realidade Virtual (RV) e tantas outras que
impactam diretamente no ensino e levam o aprendizado para além da sala de
aula (PENCE, 2020). Dificilmente teremos o ensino sem algum tipo de suporte
que auxilie no que esta sendo exposto e que permita ao aluno constatar ou testar
aquilo que esta sendo ensinado. Podemos usar como exemplo o Ensino de
Quimica que necessita de recursos muito além da experimentagcdo como
ferramenta instrucional para o estudo dos fendmenos, uma vez que nao é
realmente possivel ao aluno visualizar os conceitos abstratos, os compostos
quimicos, as reagdes, etc (LUZZI et al., 1998).

Os artigos expostos a seguir fazem parte do portfélio e descrevem
técnicas para melhorar os processos de ensino e aprendizagem em Quimica
através do uso de tecnologias computacionais focadas em técnicas de
Inteligéncia Artificial.

Doghaimat et al., (2021), usando uma ferramenta de Aprendizado de
Maquina Automatizado (AutoML), treinam e usam esse modelo em tempo real,
juntamente com um aplicativo de Realidade Aumentada (RA), com objetivo de
ajudar os alunos a entenderem as estruturas moleculares. Utilizando em
conjunto RA, IA e ML, o aplicativo executa imagens através do modelo treinado,
rotula, e usa esse rétulo para gerar um modelo 3D interativo da molécula, além
de transformar compostos 2D em 3D, gerando as representagcdes em Realidade
Aumentada.

Joss e Muller (2019), apresentam um exercicio em sala de aula voltado
para os estudantes do primeiro e segundo ano de engenharia quimica. A tarefa
consiste na produgao de uma correlagdo engenharia/tipo, para prever o ponto de
ebuligdo normal de compostos organicos a partir de um conjunto de dados
completos com mais de 6.000 compostos. Esses dados sédo processados por
meio de Redes Neurais Artificiais (RNA), Redes Naturais Computacionais (RNC)

e ML, para fornecer uma correlagdo qualidade/engenharia. As declaragdes de
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problemas, arquivos de dados para o desenvolvimento do exercicio e solugbes
sdo fornecidas dentro do ambiente MATLAB, software interativo de alta
performance que possui uma excelente Interface Grafica de Usuario permitindo
aos alunos e pesquisadores configurar uma RNA e explorar mais ideias,
adequado para aplicativos de Aprendizado de Maquina, com varios recursos
integrados e ferramentas de ensino online. Os autores acreditam na existéncia
de um futuro para a incorporagao da ciéncia de dados nas atividades principais
de um engenheiro quimico, algo que esta se tornando muito atual e que as
oportunidades de incorporar essas ferramentas em design e engenharia estéo
florescendo.

Em seu trabalho Luzzi et al. (1998), descreve os aspectos técnicos e
tedricos do funcionamento do Wohler, um software educacional baseado na
arquitetura de um Sistema Tutor Inteligente para suporte ao processo de ensino-
aprendizagem no ensino de Quimica Organica, com objetivo de auxiliar o aluno
a testar hipdteses acerca das possibilidades na combinagcdo de diferentes
atomos e moléculas. Permite manipular, construir e analisar moléculas de acordo
com as questbes formuladas, na forma de pequenos problemas a serem
resolvidos, permite também obter informacgdes a respeito da nomenclatura, dos
tipos de ligacdes e da classificacdo das diferentes fungdes carbbnicas, através
de um sistema de ajuda construido na forma de uma aplicagdo hipermidia.
Levando em consideragao os conhecimentos de cada aluno-usuario, ele avalia
o0 desempenho e o progresso do aluno.

Na producdo de Pantya e Zsaké (2008), apresentam um material
educacional inteligente para ser utilizado no Ensino de Quimica, baseado em
Prolog, uma linguagem de programacao associada a Inteligéncia Artificial e
linguistica computacional, para resolver diferentes problemas quimicos
relacionados a calculo de numeros quanticos, descricdo das configuracdes
eletrdbnicas dos atomos, determinacdo dos numeros de oxidagdao e
eletronegatividade. Os autores argumentam que este material educacional
inteligente, além de melhorar o Ensino de Quimica, inspira os alunos a criar
sistemas baseados em regras ao se depararem com problemas do cotidiano.

Pence (2020), em seu artigo faz uma revisao geral das novas tecnologias
em salas de aula como os smartphones, computagdo em nuvem, Inteligéncia

artificial, Realidade Virtual e Realidade Aumentada, tentando esclarecer sobre o
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surgimento de um novo tipo de ambiente de aprendizagem. O autor destaca que
0 uso dessas tecnologias pode isolar socialmente os alunos mesmo quando na
presenca de seus colegas, por isso ressalta a necessidade de se integrar o
construtivismo social diante desses avangos tecnolégicos.

Simomukay (2018), em seu trabalho apresenta uma metodologia para a
criacao de um Sistema de Tutoria Inteligente na qual o aluno, ao dialogar com o
bot, ou seja, de um agente (software) baseado em Inteligéncia Artificial
programado para imitar uma conversagao humana, tendo o aluno a oportunidade
de adquirir um conteudo quimico utilizando o conhecimento previamente
alimentado no bot, que atua como um assistente educacional no Ensino de
Quimica. O autor ainda, com o objetivo de difundir o uso da tecnologia de bots
na Educacéo, realiza uma discusséo sobre os desafios da programacéo a nivel
pedagogico.

Tang et al. (2007), demonstram o uso da abordagem em Raciocinio
Qualitativo (QR) uma técnica de Inteligéncia Artificial, juntamente com a
ontologia da Teoria do Processo Qualitativo (QPT) para representar a intuigao
quimica e o conhecimento, modelar, simular e explicar os comportamentos
quimicos dos mecanismos de reagbes organicas. Os autores sugerem um
protétipo de um simulador baseado na tecnologia QR, uma ferramenta cognitiva
para promover a aquisi¢ao da compreensao conceitual sobre os mecanismos de
reagdo organica, denominado Raciocinio Qualitativo em Mecanismo Organico
(Qualitative Reasoning in Organic Mechanism - QRIOM).

Em seguida, Tang, Zain e Abdullah (2010), implementam a estrutura
conceitual descrita no trabalho anterior e discutem os resultados de uma
simulacdo e avaliacdo quanto ao uso da ferramenta (QRIOM) por parte dos
alunos. Os autores acreditam que a representagdo e a abordagem
computacional, quando aplicada a constru¢ao e simulagao de modelos por meio
de QR, pode levar a uma compreensdao mais profunda e sistematica dos
fenbmenos e processos quimicos. Assim, apontam os resultados como
promissores, diante da percepc¢ao positiva dos alunos quanto ao uso da
ferramenta, que em geral melhorou seus conhecimentos e permitiu que

percebessem ou conhecessem a propria capacidade de raciocinio.
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No artigo dos mexicanos Uriarte et al. (2020), é apresentada uma
ferramenta de aprendizagem, que combina um Sistema de Tutoria Inteligente e
Realidade Aumentada voltada para a disciplina de Quimica no ensino médio,
denominada ReAQ. Com objetivo de promover a identificagdo de elementos
quimicos, reconhecimento de simbolos e nomenclaturas, visualizagao de formas
fisicas e descricbes, para assim, facilitar o aprendizado do aluno por meio da
interacao, visualizagao tridimensional e adaptagao dinamica do conteudo em
tempo real com base nas habilidades dos mesmos.

Percebe-se a partir desses trabalhos, a busca por uma ampliagdo da
compreensao conceitual dos conteudos quimicos abordados em sala de aula,

através de ferramentas tecnolégicas baseadas em IA.

6. CONCLUSAO

Os resultados apresentados por este trabalho tiveram como base uma
Revisdo Sistematica de Literatura conduzida pelas questbes norteadoras,

conforme mostra o quadro 4.

Quadro 4 - Principais respostas sobre as questoes de pesquisa

Questao Respostas

Educacéo: Sistemas de Tutoria Inteligente; Aprendizado de
maquina; Massive Open Online Course (MOOCs) e Robdtica
(a) Quais sdo as aplicagées em|Educacional Inteligente.

IA para Educacao, para a
Quimica e para o Ensino de|Quimica: Aprendizado de Maquina.
Quimica?
Ensino de Quimica: Sistemas de Tutoria Inteligente e

Aprendizado de Maquina.




(b) Que tipo de resultados tem
sido observado com a
utilizacdao da Al nestas trés

areas?
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Educacéo: ensino personalizado; feedback individualizado;
colaboragédo nas tomadas de decisbes; otimizacdo de

processamento e analises de dados educacionais.

Quimica: otimizagao de processamento e analises de dados;
solucbes para problemas que envolvem computagdo e
experimentos quimicos; previsao de resultados para reagoes
quimicas; ferramentas estatisticas para trabalhos de
pesquisas; desenvolvimento e design de drogas;

planejamento de sintese e retrossintese de moléculas.

Ensino de Quimica: IA associada a outras tecnologias em
sala de aula para promogao da compreensao mais profunda
e sistematica dos fendmenos e processos quimicos,

ajudando a melhorar o ensino e a aprendizagem.

(c) Quais questoes estdao sendo
investigadas em relagéo ao uso

da IA na Educacgao?

A Inteligéncia Atrtificial podera futuramente substituir os
professores nas salas de aula?

Quais os impactos atuais e futuros frente ao uso da IA nas
diferentes modalidades de Educagao?

Como a IA pode melhorar e transformar a educagao? Quais
as promessas, possibilidades e aplicagdes da IA para o
ensino e aprendizagem?

Quais as vantagens, desvantagens, problemas e desafios
quanto ao uso da IA na Educagao?

Quais as mudancas no papel do professor com a utilizagéo
da IA nas salas de aula?

A IA pode ser uma ameaga a sociedade ou a Educagéao?

Quais os dilemas éticos relacionados a IA na Educagao?

Fonte: dados da pesquisa

Conforme visto no quadro 4, percebe-se que |A nao se apresenta em uma

unica técnica, sendo diversificada, em que cada uma delas tem suas

especificidades, porém objetivos em comum, como a tomada de deciséo,

previsdo de resultados, otimizacdo de processamento e analises de dados.

No que concerne ao uso da IA na Educagao, denota-se o quao avancados

estdo os estudos nesse tema e quao sdo importantes as questdes levantadas

para a reflexdo e busca por uma Educagdo cada vez mais preocupada e

ativamente adaptada as necessidades e mudancas da sociedade.
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Em relagdo ao uso da IA na Quimica, os resultados apontaram para setor
farmacéutico, especialmente no desenvolvimento de novos medicamentos, em
que os avangos atribuidos sao de suma importancia para a Quimica em geral,
pois envolve a geragcdo e avaliagdo de um grande numero de compostos
quimicos. Isso permite a formulacdo de informag¢des e conhecimentos que
podem ser utilizados para quaisquer outros fins, como por exemplo no Ensino de
Quimica, como conteudo em sala de aula.

Quanto ao uso da |A no Ensino de Quimica, notou-se que essa tecnologia
pode ser associada a outras como por exemplo em Softwares Educacionais e
Realidade Aumentada, com intuito maior de promover a compreensao mais
profunda e sistematica dos conceitos abstratos, dos fendmenos e processos
quimicos por parte dos alunos, contribuindo para o processo de ensino-
aprendizagem. Dos 9 artigos selecionados que foram enquadrados na tematica
(3), apenas dois sdo de autores brasileiros, o que denota a escassez de estudos
sobre este tema no Brasil, mesmo ndo sendo algo relativamente muito novo,
visto que um dos dois artigos foi publicado a mais de vinte anos, no caso o
trabalho de LUZZI et al. (1998).

Pretende-se a partir dos resultados obtidos e do portfélio gerado, elaborar
futuramente um livro eletrénico (e-book) direcionado para professores e
estudantes da Licenciatura em Quimica, com objetivo de abordar de forma
eficiente e didatica sobre praticas inovadoras a partir do uso da IA no Ensino

Quimica.
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8. Folha de validacao dos orientadores

TERMO DE ENTREGA DO PROJETO DE PESQUISA (TCC)

Encaminho a Maristela Maria Andrade da Silva, professora do
componente curricular de TCC, do Instituto Federal de Educagéo, Ciéncia e
Tecnologia de Pernambuco, Campus Ipojuca, o projeto de pesquisa, titulo,
APLICACOES EM INTELIGENCIA ARTIFICIAL NA EDUCACAO, NA QUIMICA
E NO ENSINO DE QUIMICA: uma Revisdo Sistematica de Literatura, elaborado
pelo(a) estudante Virginia Marlene Correia do Curso Superior Licenciatura em
Quimica, momento em que atesto que o referido projeto de pesquisa esta em
condic¢des técnicas de ser enviado para sala do classroom e para ser arquivado

na pasta do estudante de TCC, para fins de avaliagdes futuras (CPA, MEC).

Ipojuca, 09 de Maio de 2021.

Nome completo do(a) orientador(a): Luiz Carlos Araujo dos Anjos.

Assinatura digital do(a) orientador(a) (através do portal gov.com).
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