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Introducgéao

Atualmente, a aquisicdo de dados para o
desenvolvimento de pesquisas cientificas pode ser
realizada por meio de uma enorme gama de
instrumentos analiticos. Contudo, para anélise e
interpretacdo destes resultados se faz necessario o
emprego de um software especifico, como
ferramenta para auxiliar na interpretacao dos dados.
Porém, a utilizagdo destes programas nem sempre
€ abordada pelos discentes.

Deste modo, o presente trabalho apresentara
como utilizar os softwares gratuitos SciDavis
(grafico) e ACD/ChemSketch® (modelagem), como
alternativa aos programas comerciais, no Ensino de
Quimica, além de apresentar suas principais
funcionalidades. Este tépico devera, futuramente,
ser ministrado como uma disciplina optativa para os
cursos de Bacharelado e Licenciatura em Quimica
da UFES.

Resultados e Discusséao

A partir da aquisicdo de dados experimentais,
tais como: um espectro eletrébnico de um composto
(nome do arquivo: exemplo.txt), pode-se plotar seu
espectro ou grafico usando o programa SciDavis®,
conforme demonstrado na Figura 1.
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Para criar ou plotar o gréfico para um dado
composto deve-se seguir 0s seguintes passos:
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Passo 1 — Abrir o programa e importar os dados;
Passo 2 — Selecionar o arquivo de dados, neste
caso, 0 arquivo: “exemplo.txt”;

Passo 3 — Selecionar a coluna “y” da tabela de
dados e criar o gréfico usando os seguintes
comandos: “Grafico — Linha”, como observado na

Figura 1.
Além disso, este software permite realizar
operacdes matematicas, como, por exemplo:

regressdo linear, regressao polinomial, entre outras
funcoes.

A préxima etapa deste trabalho sera explicar a
utilizacdo de um programa para criar e visualizar
estruturas quimicas, a partir do software
ACD/ChemSketch®. Este programa possibilita criar
e visualizar estruturas quimicas em 2D ou 3D, além
de informar a massa molar e a porcentagem de
cada elemento da molécula criada, conforme
observado na Figura 2.
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Figura 2. llustracdo da utilizacdo do
ACD/ChemSketch®.

Conclusoes

Como visto, o emprego de software no ensino de
guimica é muito importante, ja que, atualmente,
eles sdo imprescindiveis para a manipulacdo dos
dados obtidos ou simplesmente para auxiliar na
visualizacdo das moléculas. Além disso, a futura
disciplina optativa podera proporcionar aos alunos
um maior entendimento sobre essas ferramentas.
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