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Introducéo

A quimica computacional tem se destacado no estudo de
propriedades eletrobnicas e espectroscopicas de
moléculas. O célculo de estados excitados é uma destas
ferramentas computacionais permite analisar transi¢es
eletrbnicas e construir graficos UV-Vis para entender
estruturas e reagGes. Programas como Orca e Gaussian
realizam tais calculos, mas a extracdo manual dos dados
pode ser trabalhosa, especialmente com grandes
volumes de resultados. Automatizar esse processo
facilita a coleta, analise e interpretacdo dos dados,
reduzindo erros e aumentando a eficiéncia. Portanto, o
desenvolvimento de aplicagdo que pudesse extrair 0s
dados de estados excitados de calculos, tanto do
Gaussian quanto do Orca é um grande auxilio. No
entanto, além do desenvolvimento da aplicacdo é
preciso que a mesma passe por um processo de
validacdo, ou seja, que a aplicacdo seja colocada em
producdo e com isso avaliar se existem erros conceituais
ou procedimentais. A validacdo por usuarios permite
adicionar melhorias a aplicacéo.

Metodologia

Durante o processo de validacdo algumas mudangas
foram realizadas no programa original de modo a
agregar novas funcionalidades e até mesmo modificar o
processo de execucdo. Uma primeira modificacdo foi a
traducdo de mensagens, comentarios e ajustes nos
nomes de variaveis para a lingua inglesa. Com isso,
existe a possibilidade de que a aplicacdo possa ser usada
em outros contextos linguisticos. Outra modificacdo
adicionada foi a de permitir que a prépria aplicagdo
exiba os gréaficos, sem a necessidade de uso de
aplicacdes auxiliares (apesar de ainda ser possivel, basta
que o usudrio faca uso dos arquivos gerados). Acredita-
se que isso facilita o processo de analise dos dados
como um todo. A linguagem de programacao continua
sendo Python, ja que ela demonstra um certo grau de
robustez e facilidade no uso.

Resultados e discussao

A aplicacéo laqc_spectrum foi desenvolvida de modo a
facilitar a geracdo dos graficos UV-VIS das estruturas
estudadas. Com as modificaces realizadas, o uso da
aplicacdo se da em trés fases. Na primeira fase, €
realizada a extracdo dos estados excitados do arquivo de
calculo para um arquivo chamado “input.dat”, como
pode ser visto na Figura 1.

Figura 1 Execucdo do lagc_spectrum.py (extracdo estados
excitados)

No exemplo mostrado, a pasta informada pelo usuério
contém alguns arquivos que estdo associados aos
calculos de algumas estruturas. Isso j& demonstra uma
vantagem do programa, como se vera adiante, que € a
possibilidade de visualizar varios resultados diferentes
em conjunto. Na segunda fase, o programa realiza a
deconvolugdo dos dados inicialmente extraidos e o
calculo necessario para a geracdo dos dados para a
construcdo do grafico UV/Vis. Isso pode ser feito em
momento posterior ou j& em sequéncia a extracdo dos
dados. Na Figura 2 vé-se o programa sendo executado
nesta fase.
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Figura 2 Execucéo do laqgc_spectrum.py (gerando dados UV-Vis)

O resultado dessa fase sdo arquivos com formato .xvg
em uma pasta especifica (“graphs”). Apesar de um dos
objetivos do programa ser o de permitir a visualizacdo
dos graficos sem uso de programas auxiliares, 0s
usuarios podem fazer uso desses arquivos em seus
programas preferenciais de visualizacdo de graficos. A
terceira fase de uso do programa € a visualizagcdo dos
gréficos individuais ou em lote. Na Figura 3, pode-se
verificar as opcbes que o programa oferece para
visualizar o gréfico.

Figura 3 Menu para visualizagdo dos graficos UV-VIS.

O usuério deve informar o nome do arquivo a ser
visualizado, que deve estar presente no diretério
“graphs”. O programa entdo exibe janela de
visualizagdo de grafico. Essa janela contém alguns
elementos que podem ser utilizados para ajustar
pardmetros dos gréaficos, como titulo, legenda e limites
de valores dos eixos. A Figura 4 apresenta exemplo de
gréfico sendo exibido na janela de visualizacao.
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Figura 4 Exemplo de exibicéo de grafico UV-VIS

Como citado acima, uma caracteristica do grafico é a
visualizacdo de varios resultados simultaneamente.
Além disso, durante a deconvolu¢doo programa realiza,
automaticamente, uma média de todos os resultados
apresentados e gera um arquivo de dados especifico
(“average_spectrum.xvg”). A figura 5 mostra o gréfico
com Varios resultados.
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Figura 5 Exibindo todos os graficos

A linha pontilhada é a média simples dos espectros. Na
Figura 6 esse resultado pode ser melhor verificado.
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Figura 6 Representacdo da média dos espectro UV-Vis

Conclusodes

O desenvolvimento de uma aplicagéo requer sempre um
momento em que se valide e ajuste aquilo que foi
codificado. Além disso, esse € um momento importante
para verificar os resultados gerados, qual a usabilidade
da aplicacdo, mesmo que esta venha a ser utilizada por
usuarios com grande experiéncia no uso desse tipo de
aplicacdo. A aplicagdo resultante permite ndo apenas
visualizar o grafico UV-Vis de uma estrutura em
especifico, mas de varias  estruturas. E,
independentemente da escolha do usuario, a aplicacéo
gera um espectro médio de todas as estruturas
selecionadas.
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