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A interpolagao Numérica de Terceira Ordem Aplicada na Resolugao de
Problemas das Engenharias via Modelagem Computacional

Denis Carlos Lima Costa', Mauricio Maia Ribeiro?, Hugo Carlos Machado da Silva3,
Heictor Alves de Oliveira Costa*, Lucas Pompeu Neves®

Resumo: Neste trabalho serd apresentada uma estrutura computacional implementada em
linguagem MATLAB, com a finalidade de auxiliar o estudo da difusdo atébmica no estado sdlido em
sistemas bindrios com fluxos atémicos unidirecional. Serdo aplicados os conceitos sobre a interpolacdo
spline cubica e seu aperfeicoamento computacional. Também sera oferecida uma atualizacdo sobre a
difusdo atomica e sobre as Leis de Fick, especialmente sobre a segunda. A segunda Lei de Fick sera
modelada em uma equacdo diferencial convertida e resolvida utilizando-se uma solucdo exata
conhecida, baseada na funcdo erro de Gauss. Nessa proposta, sdo determinadas as equagdes que
representam a posicdo da interface de difusdo em funcdo do tempo e os perfis de concentragdes de
soluto em fung¢do da posicdo e do tempo, durante o processo. Posteriormente serd exemplificado a
aplicacdo da segunda Lei de Fick e realizado um estudo comparativo entre os calculos convencionais e
os calculos realizados com o uso da rotina implementada em MATLAB para a determinagdo dos valores
relacionados a fungao erro de Gauss, por via da interpolagdo spline cubica. Os resultados revelaram
que a ferramenta computacional é extremamente necessaria para auxiliar professores, estudantes,
pesquisadores e profissionais das Ciéncias de das Engenharias, pois torna a resolugao mais versatil com
resultados mais precisos, colaborando desta forma nos processos do ensino, da aprendizagem e da
pesquisa.

Palavras chave: Comportamento de Difusdo, Engenharia de Materiais, Linguagem de Programacao,
Mobilidade Atomica, Modelagem Matematica.

Third Order Numerical Interpolation Applied in Engineering Problem
Solving via Computer Modeling

Abstract: In this work we will present a computational structure implemented in MATLAB language,
to assist the study of solid state atomic diffusion in binary systems with unidirectional atomic fluxes.
The concepts of cubic spline interpolation and its computational profiling will be applied. An update
on atomic diffusion and Fick's Laws will be offered, especially on the second. Fick's second law will be
modeled on a converted differential equation and solved using a known exact solution based on the
Gauss error function. In this proposal, the equations that represent the position of the diffusion
interface as a function of time and the solute concentration profiles as a function of position and time
during the process are determined. Subsequently, the application of Fick's second law will be
exemplified and a comparative study will be performed between the conventional calculations and the
calculations performed using the routine implemented in MATLAB to determine the values related to
the Gauss error function, via cubic spline interpolation. The results revealed that the computational
tool is extremely necessary to assist professors, students, researchers and professionals of the
Engineering Sciences, as it makes the resolution more versatile with more accurate results, thus
collaborating in the teaching, learning and research processes.

Key-words: Diffusion Behavior, Materials Engineering, Programming Language, Atomic Mobility,
Mathematical Modeling.
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1. Introdugao

A Matematica Aplicada é uma area em que importantes problemas das Ciéncias como Fisica,
Quimica, Computacdo, Medicina, e principalmente, as Engenharias estdo presenciando novas
ferramentas e procedimentos a serem aplicados em suas pesquisas, melhorando as
metodologias de ensino atuais e resolvendo novos desafios da aprendizagem.

Na drea de sistemas ndo-lineares encontramos o manuscrito de Cordero et al. (2018a). Nele,
os autores elaboram um método iterativo altamente eficiente de ordem oito para resolver
sistemas nao-lineares. O novo método mostra uma maior eficiéncia do que os métodos
existentes, e é interessante o fato de que o experimento pode ser facilmente ampliado com a
adicdo de novas etapas com a mesma estrutura e envolvendo apenas uma nova avaliagdo
funcional.

De acordo com Cordero et al. (2018.b) sdo analisadas as anomalias dinamicas de um sistema
paramétrico de familias de esquemas iterativos projetados por interpolacdo lineares. O
estudo dos pontos fixos e sua estabilidade, articulados com os pontos criticos e seus planos
de parametros associados, mostram a riqueza da classe e permitem que os autores encontrem
resultados com excelentes propriedades numéricas, bem como outras com comportamento
muito instdvel.

Costa et al (2019) propdem a Linguagem PYTHON de programacdo como ferramenta para a
modelagem computacional, pois essa linguagem possui estruturas indicadas aos principais
calculos aplicados nas Engenharias. Nesse trabalho, os autores disponibilizam varias técnicas
matematicas aplicas nas Engenharias.

A questdo fundamental desse trabalho é possibilitar a resolucdo dos problemas numéricos a
partir do processo de interpolagdo cubica utilizando a linguagem de programagao MATLAB.
Sendo assim, tem por objetivo desenvolver uma rotina em MATLAB para calcular, mediante a
interpolagdo spline cubica, qualquer valor relacionado a fungdo erro de Gauss (valores de erf
e valores de z) e aplicd-lo nos calculo de difusdo atémica. Propde-se criar uma ferramenta de
interpolagado, a fim de auxiliar na resolugdo de problemas relacionados a 22 Lei de Fick, e dessa
forma, obter uma resposta rdpida e precisa dos valores da funcdo erro de Gauss relacionados
a difusdo atomica.

2. Interpolagao Numérica

Interpolagao numérica € um método que permite construir um novo conjunto de dados a
partir de um conjunto discreto de dados pontuais conhecidos. Nas Ciéncias e nas Engenharias
dispde-se, habitualmente, de dados pontuais obtidos a partir de uma amostragem ou
experimento. Por intermédio da interpolagdao, pode-se construir uma fungao que
aproximadamente se ajuste aos dados pontuais.

Ainterpolagéo é utilizada principalmente em duas situagdes: quando a expressdo de f(x) ndo
é conhecida, ou seja, conhecem-se os valores numéricos de f(x) para um conjunto discreto
de pontos; ou quando se conhece a expressdo algébrica da fungdo f(x), mas ela é muito
complexa. Dessa forma, é satisfatorio aproxima-la por um modelo matematico mais simples,
mantendo a representatividade dos dados.
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O problema geral da interpolacao polinomial consiste em, dados n + 1 pontos distintos xg, xz,
, Xn € respectivos valores yo, y1, . . ., yn €m que y; = f(x;), determinar um polindmio pn(x) de

grau n tal que pn(xi)=y, i=0,...,n.

2.1 Interpolagdao Segmentada ou Spline

Aideia desse trabalho é aplicar a interpolacdo segmentada (ou spline) onde se deveria aplicar
diversos polinémios de baixo grau, em diferentes intervalos de pontos.

Especificamente Inicia-se com a aplicacdo das equacgGes para os nés definido na interpolacao,
“Expressdo para os Pontos Interiores (ndi)”:

(Xi = Xi—1)-Myj1 + 2. (Xigg — Xic)My + Kigr — %)My =
(1)

X [f(xir1) = f(x)] = X [f(xi) = f(xi-1)]

6
(X; — Xij—1)

B (Xir1 — Xi)

Definido o segmento ao qual o valor de x encontra-se, aplica-se a “Expressao Segmento i
da Spline Cubica”, parai=1,....,n:

si= M (x4 — (x— xq)%+

6.(X{— Xj—1) 6.(X{— Xj—1)

+ [( f(Xl 1) _ MXi—1~(Xi_ Xi—l) ] ) ( Xi _ X) + [ f(Xi) _ Mxi-(Xi_ Xi—1) ] ) ( X — Xi—l)

- Xj_1) 6 (Xi— Xj—1) 6

(2)

3. Modelagem Computacional

Alinguagem de programg¢dao MATLAB é uma das mais utilizadas nas Engenharias. Ela apresenta
iniumeras funcgdes interpolares baseadas em polindmios. Entre as existentes, esta pesquisa
optou por utilizar o método de interpolacdo spline clbica, pois essa modelagem emprega
polindmios de terceira ordem, facilitando a otimizacdo do sistema, pois, essa classificacdo de
fungdo apresenta mais de um ponto de inflexdo, conforme Gilat (2008). Os coeficientes do
polindmio sdo determinados utilizando-se os dados sobre os demais pontos adjacentes ao par
de pontos em questao. As splines se tornam excelentes curvas interpoladoras, devido ao fato
de serem bastante suaves e, além disso, sdo bastante vidveis computacionalmente porque
ndao exigem a resolugdo de sistemas lineares muito grandes e também evitam certas
oscilagOes indesejadas, que é o que ocorre quando se utilizam polindbmios de graus maiores
para efetuar a interpolacdo (COLNAGO, 2018).

Para exemplificar é considerado os dados obtidos da variacdo da densidade da agua, com
relacdo a temperatura, Tabela 1.

(1) APREPRO
U ENGENH#HII DE PRODgng



Cunw IX CONGRESSO BRASILEIRO DE ENGENHARIA DE PRODUCAO

Ponta Grossa, PR, Brasil, 04 a 06 de dezembro de 2019

Temperatura (°C) Densidade (g/cm3)
-10 0,99815
0 0,99987
10 0,99973
20 0,99823
30 0,99567

Fonte: Colnago (2004).

Tabela 1 - Valores da densidade da agua em funcéao da temperatura.

Utilizando a linguagem MATLAB, cria-se a rotina de interpolacdo spline cubica a fim de
determinar valores de densidade para qualquer medida de temperatura dentro do segmento
-10 °C a 30 °C. O algoritmo (disponivel em https://github.com/GM25C/DEVELOPMENT-OF-MATHEMATICAL-
METHODS-IN-COMPUTATIONAL-ENVIRONMENT/blob/master/CONBREPRO2019/temperatura.m) estima o valor da
densidade referente a um valor indicado para temperatura. Por exemplo, para 5 °C, foi
calculado uma densidade de 0,99999813 g/cm3, cuja representacdo grafica poderd ser
observada na Figura 1.

Densidade em funcao da Temperatura
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0.996 4 ==~ Projecao dos Dados &S
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Valores da Temperatura (°C)

Figura 1 - Curva de interpolagdo spline cubica para Temperatura X Densidade da dgua

4, Difusdao Atomica
4.1. Mecanismo de Difusdao Atomica

A difusdo atdmica pode ser considerada um movimento de 4tomos ou moléculas no interior
de um sistema material, induzido pelo movimento de vibracdo dos mesmos, podendo
provocar um transporte efetivo de massa (SANTOS, 2006). Ndo sdo considerados movimento
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por difusdo os movimentos de atomos ou moléculas que compdem gases e liquidos,
provocados por movimentos dos fluidos.
4.2. Difusao em Regime Nao Estaciondrio

Na pratica sdo raros os casos em que a difusdo atébmica ocorre em regime permanente. Assim
na maioria dos casos, o movimento atdomico ocorre em regime transitorio ou em situagao
onde as concentrag¢des variam com o tempo.

4.3. Especificagdes das condi¢bes de contornos e a segunda Lei de Fick

Quando sdo especificadas as condi¢des de contornos que possuem sentido fisico, é possivel
obter solucGes para essa expressao (segunda Lei de Fick), concentracdo em termos de posicao
e tempo. Como mostra Callister Jr.( 2008) uma solugdo importante na pratica é aquela para
um solido semi-infinito, no qual a concentracdo na superficie € mantida constante. Com
frequéncia, a fonte da espécie em difusdao é uma fase gasosa, cuja pressdo parcial € mantida
em um valor constante. Além disso, as seguintes hipdteses sdo adotadas:

1. Antes da difusdo, todos os atomos do soluto em difusdo que estiverem no sélido
estardo uniformemente distribuidos e com uma concentracgao Co;

2.0 valor de x na superficie é zero e aumenta com a distancia para o interior do sélido;

3. O tempo zero é tomado como o instante imediatamente anterior ao inicio do
processo de difusdo.

Essas condicOes de contorno sdo representadas de maneira simples como:
Parat=0>C=CoemQ0<x< oo

Parat >0 = C=C;s(a concentracdo constante na superficie)
emx=0—>C=Chemx=o00

A aplicagdo dessas condigdes de contorno temos seguinte solugao:

X ) (3)
2.VD.t

sendo Cx representa a concentracdao em uma profundidade x apds um tempo t. A expressao
erf(x / 2./D.t) é a fungdo erro de Gauss, cujos valores sdo dados em tabelas matematicas
para diferentes valores de (x/ 2. \/D.t) ; uma lista parcial é fornecida na Figura 2. A Equagdo

Cx=Co _ 4
c—co_1 erf( ~Dit

o tempo qual seja, que Cy, sendo uma funcdo do pardmetro adimensional (x / VD. ), pode
ser determinado em qualquer tempo e para qualquer posicdio se o0s
parametros Co, Cs e D forem conhecidos (CALLISTER JR, 2008).

) demonstra, dessa forma, a relacdo entre a concentracao, a posicao e
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z erf(z) z erf(z) z erf(z)

0 0 0,55 0,5633 1,30 0,9340
0,025 0,0282 0,60 0,6039 1,40 0,9523
0,05 0,0564 0,65 0,6420 1,50 0,9661
0,10 0,1125 0,70 0,6778 1,60 0,9763
0,15 0,1680 0,75 0,7112 1,70 0,9838
0,20 0,2227 0,80 0,7421 1,80 0,9891
0,25 0,2763 0,85 0,7707 1,90 0,9928
0,30 0,3286 0,90 0,7969 2,00 0,9953
0,35 0,3794 0,95 0,8209 2,20 0,9981
0,40 0,4284 1,00 0,8427 2,40 0,9993
0,45 0,4755 1,10 0,8802 2,60 0,9998
0,50 0,5205 1,20 0,9103 2,80 0,999

Fonte: Callister (2008).

Tabela 2 - Tabulagdes dos valores para a fungdo erro de Gauss

5. Fatores que Influenciam a Difusao

A magnitude do coeficiente de difusdo D é um indicativo da taxa na qual os atomos se
difundem (VAN VLACK, 2004). As espécies em difusdo, e o material hospedeiro influenciam o
coeficiente de difusdo. Por exemplo, existe uma diferenca significativa de magnitude entre a
autodifusdo e a interdifusdo do carbono no ferro a a 500 °C, sendo o valor de D maior para a
interdifusdo do carbono (3,0 x 107%! contra 2,4 x 10712 m?/s).

A temperatura tem uma influéncia profunda sobre os coeficientes e as taxas de difusdo. Por
exemplo, para a autodifusdo do Fe no Fea, o coeficiente de difusdo aumenta
aproximadamente seis ordens de magnitude (de 3,0 x 102! para 1,8 x 101> m?/s) ao se elevar
a temperatura de 500 °C para 900 °C. A dependéncia dos coeficientes de difusdo em relacao
a temperatura acorre pela relacdo a temperatura é dada por:

D = Dy.exp <_RQ_T> (4)
Do = uma constante pré-exponencial independente da temperatura (m?/s)
Q = energia de ativacdo para a difusdo (J/mol ou eV/atomo)
R = a constante dos gases, 8,31 J/mol - K ou 8,62 x 10~ eV/atomo - K
T = temperatura absoluta (K)

A energia de ativagdo pode ser considerada como a energia necessaria para produzir o
movimento difusivo de um mol de dtomos. De acordo com Callister Jr.( 2008) Uma energia de
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ativacao elevada resulta em um coeficiente de difusao relativamente pequeno. A Figura 3
também lista os valores de Do e Q para varios sistemas de difusao.

D, Q D, Q D,
Soluto Solvente (cm¥s) (calimol) Soluto Solvente (cm/s) (calfmol) Soluto Solvente (cms) (cal/mol)
Difusdo intersticial Autodifusio (em lacunas) Difusio em lacunas
Carbono  Ferro CFC 0,23 32900 Chymbo  Chumbo CFC 1.27 25.900 Niguel Cobre 23 57.900
Carbono  Ferro CCC 0,011 20900 Alyminio  Aluminio CFC 0,10 32.200 Cobre Niguel 0.65 61500
Nitrogénio Ferro CFC 00034 34600  Copre Cobre CFC 036 49.300 Zinco Cobre 0.78 43.900
Nitrogénio  Ferro CCC 00047 18300  Rerrg Ferro CFC 065 66.700 Niguel Ferro CFC 4,1 64.000
Hidrogénio Ferro CFC 00063 10300 Zipeo Zinco HC 0.1 21.800 Ouro Prata 0,26 45.500
Hidrogénio Ferro CCC 00012 3.600 Magnési Magnésio HC 1.0 12,200 Prata Oun 0,072 40,200
Ferro Ferro CCC 41 58.900 Aluminio  Cobre 0.045 39.500
Tungsténio  Tungsténio CCC 188 143.300 Aluminio  Alumina 280 114.000
Silicio Silicio (covalente) 1800,0 110.000 Oxigénio Alumina 1900,0 152.000
Carbono Carbono (covalente) 5.0 163.000 Magnési Oxido de magnésio 0,249 79.000
Oxigénio __ Oxido de Magnésio _0,000043 _82.100

Fonte: Teodfilo (2011).
Tabela 3 - Valores de Q e Do para sistemas mais comuns

6. Metodologia

Para exemplificar o uso da interpolacdo e a aplicacdo da Lei de Fick serd apresentado um
resolucdo a fim de destacar o nivel de dificuldade e a quantidade de tempo dedicada a solucdo
dos problemas das Ciéncias e das Engenharia.

6.1. Exemplo de Aplicagdo da Lei de Fick - Tempo de Cementacao

Determinar o tempo necessario para que um ago contendo 0,2% em peso de carbono tenha,
numa posi¢cdo 2 mm abaixo da superficie, um teor de carbono de 0,45%. Durante o tratamento
de cementacao realizado a 1000 °C, o teor de carbono na superficie foi mantido em 1,3%.

Solugao:

Condigdes estabelecidas:

Aco contendo 0,2% e peso de carbono

x = 2 mm (profundidade de penetracado)

Cx =0,45% de Carbono (concentracdo do elemento a distancia (X) da supeficie, no instante (t);
Cs = 1,3% de Carbono (concentracdo do elemento na superficie externa do sélido;

Co = 0,2% de Carbono (concentracdo inicial na superficie do sdélido);

Temos, nesta condicdo, o enriquecimento da superficie em carbono, o tratamento de
cementacdo dos acos por meio das equagoes da difusdo envolve o emprego da funcdo erro,
desta forma a solucdo aplicavel é a da segunda Lei de Fick e que é dada pela Equacgdo (3) em
combinacdo com a Equacdo (4), assim temos:

A temperatura de 1000 °C o ac¢o contendo 0,2% C em peso e o ferro y (Austenita e estrutura
cristalina CFC). Na figura 3.29, obtemos os valores de :

Do=0,23 cm?/s = 2,3.10° m?/s Q= 32900 cal/mol
E conhecido os valores de :
R =1,987 cal/mol.K T=1000°2C=1273K

Substituindo na equacdo do Coeficiente de Difusdo, temos:
D =5,16"1m?/s
Substituindo todos os valores encontrados , temos:
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y i 20l 4

-3
j;_t) erf (L"_) = 0,772

24/5,16.10"11¢t

Cx—Co

Cs—Co 1—erf (2

Para encontrar o valor de z, devemos consultar a Tabela 4 e extrair valores extremos préximos
a erf(z) = 0,7720. Obtemos os valores, por intervengdo da interpolagdo, para determinar o
valor de z. Aplicou-se a modelagem de interpolagdo spline cubica para erf(z) = 0,7720,
referente a 5 nos.

Xo erf(z)o  0,7421 fo 20 0,80
X1 erf(z):  0,7707 f1 71 0,85
X erf(z) 0,7720 f z ?

X2 erf(z)2  0,7969 fa r2) 0,90
X3 erf(z)s  0,8209 fs z3 0,95
Xa erf(z)a  0,8427 fa 24 1,00

Tabela 4 - Valores de Erf(z) e z para aplicagdo da interpolagdo.

Inicia-se a resolucdo pelo cdlculo das equacgdes para 3 nds, utilizando a “Expressdo para os
Pontos Interiores (né i) Equacdo (1)”, obtém-se:

Parai=2

(0,0286).M, + (0,1096).M; + (0,0262).M, = 0,9608
Parai=2

(0,0262).M,; + (0,1004).M, + (0,0240).M; = 1,0497
Parai=3

(0,0321).M, + (0,0916). M5 + (0,0218). M, = 1,2614

O resultado é um sistema de trés equacgdes e cinco incognitas. No entanto como se trata de
uma spline cubica natural, a concavidade é nula nos nds de fronteira Mg = 0 e M4 = 0,
originando um sistema com trés equacdes e trés incognitas:

€0,0286). Mg+ (0,1096). M, (0,1096).M; + (0,0262).M,

+ (0,0262).M, = 0,9608 + (0).M; = 0,9608
(0,0262).M; + (0,1004). M, (0,0262). M, + (0,1004). M,

+ (0,0240).M; = 1,0497 + (0,0240).M; = 1,0497
(0,0321). M, + (0,0916). M5 (0).M; + (0,0321).M,

+40,0218). M, = 1,2614 + (0,0916).M; = 1,2614

Resolvendo o sistema linear por EGPP (Eliminacdo de Gauss com Pivotagem Parcial), obtemos:

0,1096 0,0262 0 0,9608 0,1096 0,0262 0 0,9608
<0,0262 0,1004 0,0240 1,0497) ( 0 0,0942 0,0240 0,8201)
0 0,0321 0,0916 1,2614 0 0 0,0835 0,9820

Encontramos os valores das incognitas M1, M; e M3, respectivamente:

M, = 7,4015 M, = 5,7096 M, = 11,7604
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Observa-se que temos 4 segmentos e o valor de erf(z) = 0,7720 ; encontra-se no
segundo segmento, logo deve —se utilizar i = 2 na “Expressdo Segmento i da Spline Cubica”:

erf (z) 0,7421 0,7707 0,7720 0,7969 0,8209 0,8427
z 0,80 0,85 z 0,95 0,95 1,00
Tabela 5 - Exemplo de interpolacao

Expressdo Segmento i da Spline cubica, conforme Equacdo (2):
Parai= 2, temos:
My

2 _ _ 3
S5 = 6-(X2—X1).(X2 X)” +

M,

_ My _ 3 4
6.(a—%1) (x—=x1)°+

fi  Mi(x2—x1) _ f  Ma(x2—x1) _
+ [(XZ_ Xl) 6 ] ) ( X2 X) + [(XZ_ Xl) 6 ] ) ( X X1 )
Substituindo os valores, temos:
S2 =z = 0,852326

Igualando z na equagdo, encontramos t solicitado no exemplo:

-3
( 2.10 ) = 0,852326 t =74 horas ou t =7 horas e 24 min
2y/5,16.10711.¢

“O tempo necessdrio para que a cementagdo ocorra dentro das condicdes é de 7 horas
e 24 minutos.”

6.2. Aplicacao do Modelo Computacional na Lei de Fick

Para a resolucdo dos exemplos citados no item 6.1 (Exemplo de Aplicacdo da Lei de Fick)
utilizando a linguagem MATLAB, criou-se um programa para interpolacdo spline cubica e
desta forma é possivel determinar qualquer valor de erf(z) e de z, conforme os scripts
calculoerf e calculoz, implementados para estimar essas grandezas mediante a interpolacao
spline cubica e plotar os seus respctivos graficos: z em funcdo de erf(z), Figura 2 e erf(z) em
funcdo de z, Figura 3.

Os scripts foram publicados na plataforma GitHub e estdo disponibilizados em:

calculoerf 2>

https://github.com/GM2SC/DEVELOPMENT-OF-MATHEMATICAL-METHODS-IN-
COMPUTATIONAL-ENVIRONMENT/blob/master/CONBREPR0O2019/calculoerf.m

calculoz =

https://github.com/GM2SC/DEVELOPMENT-OF-MATHEMATICAL-METHODS-IN-
COMPUTATIONAL-ENVIRONMENT/blob/master/CONBREPRO2019/calculoz.m
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7. Resultados

Conforme o programa, para a determinacdo de z deve ser inserido o valor de erf(z) na janela
de comando, onde inicialmente sdo fornecidos os numeros de vetores para erf(z) e para z,
que equivale a 36, para ambos. O valor utilizado de erf(z) = 0.7720 é inserido e logo em
seguida calculado z = 0.85236971 pelo MATLAB. Observa-se que para o valor de erf(z) =
0.7720 o valor de z calculado matematicamente e calculado via MATLAB possuem valores
proximos (z = 0.852326 modo manual e z = 0.85236971 pelo MATLAB), no entanto a
velocidade da resposta computacional é muito elevada, além de fornecer maior
confiabilidade, e desta forma o usudrio ganha tempo para fazer as andlises dos resultados ao
invés de dedicar muito tempo fazendo o calculo “manualmente”. Apds o calculo de z a rotina

possibilita a plotagem do grafico da interpolacdo spline cubica, definindo todos os pontos de
z em funcdo de erf(z).

Z em Funcao do Erro de Gauss
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-==- Projecao dos Dados
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1
l
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Valores de Erf

Figura 2 - Curva de interpolagdo spline cubica de z em fungdo de erf

Analogamente, para a determinacdo de erf deve ser inserido o valor de z na janela de
comando, onde inicialmente sdo fornecidos os nimeros de vetores para z e para erf(z), que
equivale a 36, para ambos. O valor utilizado de z=0.73 é inserido e logo em seguida calculado
erf(z) = 0.69813992 pelo MATLAB. Apds a simulagdo computacional de erf(z) a rotina

possibilita a plotagem do grafico da interpolacdo spline cubica, definindo todos os pontos de
erf em funcdo de z.
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Erro de Gauss em Funcao de Z
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Figura 3 - Curva de interpolagao spline cubica de erf em fungdo de z

8. Conclusoes

Com o crescimento acelerado das ferramentas computacionais, os atuais
professores/pesquisadores ndo podem ignorar as influéncias e o impacto dessas tecnologias
nos processos de ensino, de aprendizagem e nas pesquisas. A utilizacdo destas ferramentas
por docentes contribuird amplamente a evolucao cientifica dos alunos. As facilidades e
vantagens trazidas pelos aplicativos computacionais no ensino e na pesquisa aumentam a
motivagdo e o aprendizado, e consequentemente resultam num maior rendimento dos alunos
e do resultado das pesquisas. A rotina em linguagem MATLAB para calcular, via interpolacdo
spline cubica, qualquer valor relacionado a fungdo erro de Gauss (valores de erf e valores de
z) e aplica-lo nos calculo de difusdo atébmica mostra-se satisfatéria e robusta na resolucdo de
problemas relacionados a 22 Lei de Fick, obtendo uma resposta rapida dos valores da funcao
erro de Gauss (valores de erf e valores de z), além de ajudar estudantes de Engenharias e das
Ciéncias Naturais no cdlculo relacionado a difusdo atébmica. Com a automatizacdo da
resolucdo numérica, os pesquisadores poderdao dedicar mais tempo para analisar os
resultados e ter maior precisdo na tomada de decisdo. Por conseguinte, a construcao cientifica
se desenvolvera com um maior nivel de integralizagdo de conhecimentos.
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