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Resumo:

Determinar estruturas moleculares € uma capacidade essencial para a quimica organica, pois,
assim, seus cientistas sdo capazes de sintetizar e estudar substancias. Dentre os métodos utilizados
para a determinacdo destas estruturas esta a técnica de espectroscopia experimental. Essa técnica
emprega diferentes tipos de eletromagnetismo — como infravermelho e radio frequéncia — para
determinar as caracteristicas de uma molécula. Atualmente, o avan¢o da tecnologia, juntamente
com meétodos teodricos, possibilita @ quimica computacional realizar simulacdes destas técnicas,
através de célculos executados por programas de computadores. As simulagdes sdo utilizadas para
auxiliar a interpretacdo de dados experimentais ou para prever propriedades moleculares. Este
trabalho teve como objetivo aumentar a performance deste processo de pesquisa do Grupo de
Quimica Computacional e Bioinformatica da Universidade Feevale, o qual faz uso destas simulagdes
em seus trabalhos. Por meio da engenharia de requisitos e acompanhamento das simulagdes de
espectroscopia, realizadas pelo grupo, foram levantados problemas e dificuldades enfrentadas
durante esse processo, como, por exemplo, grande quantidade de operacdes manuais para copiar
os resultados das simulagées — do arquivo de saida gerado pelo programa utilizado — para uma
planilha em Excel. Estes problemas consomem muito tempo dos pesquisadores do grupo, e
podem ser solucionados através da aplicacdo dos conhecimentos da ciéncia da computacao. Para
alcangar a melhora da performance, foi realizada uma pesquisa aplicada junto com metodologias
da pesquisa experimental para o desenvolvimento e validagao do Sistema de Informagao de
Calculos de Espectroscopia Computacional (SICEC), desenvolvido durante o presente trabalho para
auxiliar os pesquisadores do grupo. A validacdo deste sistema contou com a participacao do
pesquisador chefe do grupo em questdo, revelando 6timos resultados em relagdo a diminui¢do de
erros, esforco e tempo durante os processos executados pela equipe de pesquisa.



