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Introducgéo

Ferramentas computacionais para realizar a
modelagem quimica s&o indispensaveis. A
possibilidade de gerar modelos capazes de predizer
energia, estruturas moleculares, frequéncias de
vibragdo e propriedades de moléculas tornou estas
ferramentas populares entre pesquisadores e
demais profissionais das areas de Quimica e Fisica.
No entanto, apés a realizacdo de um experimento
computacional utilizando uma ferramenta, varios
resultados sdo gerados, onde nem todos sao
importantes, encadeando um trabalho adicional para
o profissional quimico, que precisa analisar
cuidadosamente cada resultado gerado. Este
trabalho tem como objetivo desenvolver o protétipo
de uma ferramenta para analisar os resultados
gerados pela ferramenta Gaussian®, exibindo
somente os dados que realmente interessam ao
profissional®?.

Resultados e Discussao

Para desenvolver a ferramenta Chemical Viewer,
fol necessario seguir alguns passos que sao cruciais
para desenvolver um sistema, primeiramente foi
levantado os requisitos, junto com o usuario, apés
saber a necessidade, foi feita uma modelagem de
dados, para uma melhor compreensdo dos
desenvolvedores, e por ultimo foi implementada a
ferramenta na linguagem de programacédo Java. A
figura 1 mostra um arquivo de saida (output) do
programa Gaussian aberto usando o aplicativo.
Nota-se que a tarefa solicitada foi executada e, que
0 mesmo convergiu.
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Figura 1 - Janela com exibicdo do resultado de um
arquivo convergido.

Na hipotese de ser solicitada uma tarefa e a
mesma nado foi executada de modo satisfatério, o

34* Reunido Anual da Sociedade Brasileira de Quimica

aplicativo faz a leitura do arquivo de saida e
mostraria as seguintes janelas (figura 2).
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Figura 2- Janela com exibicéo de erro, pois o arquivo
nao é convergido.

Futuramente, sera adicionada ao Chemical Viewer
uma funcdo capaz de criar um grafico de
estatisticas com os resultados da tabela de
oscilagdo e excitagdo dos componentes. Esses
resultados encontram-se no arquivo de energia.
Este grafico de estatisticas sera (til para os
profissionais, onde facilitara a comparagdo entre os
elementos.

Outra melhoria a ser feita nessa ferramenta, sera a
implementar de uma funcéo capaz de efetuar busca
dos dados de novo arquivo para anélise
termodinamica. A estrutura do arquivo com
informacdes do termodindmico é parecida com os
arquivos de energia e de convergéncia molecular,
mas os resultados sao diferentes sdo necessarios e
importantes para os profissionais e estudantes na
area de quimica.

Conclusdes |

Conclui-se que Chemical Viewer esta atingindo os

objetivos do trabalho e dos usuarios. O protétipo
facilta a utlizacdo dos resultados quimicos
computacionais  proporcionando  agilidade no
tratamento das informacdes e maior velocidade para
as pesquisas.
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