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DESENVOLVIMENTO DE UM PROGRAMA PARA TRATAMENTO DE DADOS
ESPECTRAIS

FRANCISCO ROMARIO LEITE BELEM, DINIZ MACIEL DE SENA JUNIOR,

As técnicas espectroscopicas sao utilizadas para analisar as estruturas moleculares, onde a interacao entre o
sistema e algum tipo de radiacao eletromagnética é avaliada. Para facilitar a interpretacdao dos espectros
vibracionais moleculares podem ser utilizados célculos tedricos. A fim de se obter uma melhor correlagao entre
os espectros calculados e aqueles obtidos experimentalmente, fatores de escala devem ser encontrados através
da minimizacao do erro entre as respectivas frequéncias. Seu calculo tem sido realizado utilizando-se planilhas
eletronicas, um método demorado e que requer bastante intervencao do usudrio, estando susceptivel a erros de
operacao. O objetivo deste projeto é criar um programa para calcular correlagdes entre dados experimentais e
teoricos de espectros vibracionais. A utilizagcao de um programa especifico para calculo do fator de escala dos
espectros vibracionais é vantajosa em relagdo ao método mecanico/manual.
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