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RESUMO

Este trabalho pode ser dividido em duas paries principais que se complementam
com o objetivo comum de utilizaglio de computadores de pequeno porie na obiengio,
armazenamento, gerenciamento e interpretacio de dados espectrais de infravermeltho (I.V.).

Na sua primeira parte ¢ descrito um programa elaborado em linguagem Quick-
Basic, versdio 4.5, capaz de adquirir dados de espectros de LV., através de digitalizaglio
com instrumentos que empregam transdutores de posiciio do tipo denominado "mesa
digitalizadora”. Um destes instrumentos foi desenvolvido para possibilitar ¢ andamento
inicial deste trabalho ¢ sus construgiio se enconire aqui descrita. Os dados de espectros de
LV. podem ser acessados, também, através de traduglio de arquivos originados em discos
flexiveis atrawvés do microcomputador do espectrofotémetros da linha Perkin Elmer.

Os dados espectrais originam uma biblioteca de espectros, de baixo custo ¢ de
utilidade especifica do usudrio, que pode, com o auxilio do programa, gerencia-la de forma
a visualizar graficamente, apagar e/ou incluir espectros ¢ compard-los de forma ficil e
efetiva com o uso dos recursos graficos da linguagem empregada.

Os espectros presentes na biblioteca podem ser preparados para serem
interpretados, através de sistemas especialistas desenvolvidos em linguagem Turbo Prolog.
A interface que permite a interaglio entre os dois aplicativos, esté também descrita.

Na segunda parte deste trabalho, ¢ descrito um sistema especialista elaborado
em linguagern Turbo Prolog, versfio 2.0, executdvel em um microcomputador tipo IBM-
PC/AT-386. O sistema foi desenvolvido com o objetivo de identificar, automaticamente,
grupos funcionais de compostos orginicos através de dados obtidos de espectros de
infravermetho (1.V.). Uma vez que ¢ espectro digitalizado ¢ colocado na forma de uma lista
(formato requerido pelo Prolog), o programa pode ser utilizado para interpretagic do
espectro através de regras baseadas em conhecimento de um especialista humano. Esta
interpretaciio possibilita & identificaglio dos grupos funcionais presentes no composto que
deu origem 80 sspectro, O programa especislista € constituido de dois médulos principais,



O primeiro, denominado médulo de leitura, atua sobre a lista Prolog, que contém o
espectro digiwlizado, produzindo como resultado a extraglo de informagBes relevantes pars
g interpretagic tais como: posiclo, intensidade, largurs e formato do pico. O segundo
médulo é encarregado da interpretacglio propriamente dita, atuando sobre o conjunic de
fatos amostrados ne etapa anferior ¢ utilizando imimeras regras de inferncia. Neste
médulo, também, foram implementadas ferramentas de idgica difusa, com o objetivo de
tornar o banco de conhecimento do programa especialista mais compleio ¢ de direcionar
algumas conclusdes de forma menos deterministica. Uma avaliaglo do sistema especialista
revela um indice médic de acerto maior do que 90%, n2 identificagio de grupos funcionais,

quando presentes nos compostos analisados.
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ABSTRACT
"Development of an Spectra Library Manager Program and of an Expert System for
Identification of Functionals Group of Organic Compounds using Infrared Spectra®

The present work is divided in two main parts which complement themselves in
order to make use of low capacity computers for acquisition, storage, management and
interpretation of spectral data in the infrared (LR ) region.

The first part describes a program written in Quick-Basic version 4.5 aiming LR.
spectral data acquisition using digitising devices named "digitising tables”. One of such
devices has been developed in the early stages of this work and its construction is,
therefore, herein described. Also, 1LR. spectral data can be retrieved from standard files
generated by Perkin Elmer spectrophotometers.

Spectral data that has been acquired originate low-cost, user tailored library of
spectra. By making use of the program, the user can, manage the library showing
graphically the spectra, remove/include spectra and compare those spectra in a user friendly
environment.

Spectra in the library can be prepared to be interpreted through the use of Expert
System wrote in Turbo Prolog. The interface allowing such interaction is also described.

The second part describes an Expert System (E.S.) developed in Turbo Prolog,
version 2.0. The E.S. has been developed for automatic identification of organic functional
groups, exploiting data obtained from infrared spectra (LR.). The expert program is
constituted of two main modules. The first, named reading module, works on Prolog lists
containing the digitised spectrum, providing the relevant information for interpretation such
as: position, intensity, band width and peak shape. The second, makes the interpretation,
working on the set of facts gathered in first step and is constituted of many production
rules. Fuzzy characteristics have been imposed to the system aiming to avoid extremely
deterministic conclusions. The interpretation module of the expert system, achieves correct
functional group identification in more than 90 % of the cases when they actually exist in
the investigated organic compounds.
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INTRODUCAO

maior capaci@da de ermazensmento

de rotins mais intensos.

O impacto sdvindo do emprego de microcomputadores para 8 compilagiio e
avaliaghio de dados quimicos tomou-ge atuain
desenvolvimento de computadores cada vez mais sofisticados que esté crescendo. O
entendimento em relagiio ao iratemmento da basze de dados quimicos também tem =ido
aperfeigoado. Hoje, encontram-se disponiveiz no comércio microcomputadores de baixo
custo, que apresentam enho satisfatério para mmitas aplicagdes na drea da
Quimica Analitica.

O desenvolvimento de uma nove érez em Quimica Analitica, normalmente
reforida como Quimiometria, é resultado da crescenie splicagio de microcomputadores
nesta disciplina. Esta nova érea pode ser vista como a integragic da Ciéncia de
Computaghic ¢ da Estatistica ns Quimnics. Atrevés do computador, conceitos mateméticos e
estatisticos complexos {por sxemplo, aqueles snvolvidos nas técnicas de recomhecimento

ente muiito mais clarc. Nio € apenas o




Btrodhicdo 2

ontes principais (PCA)°, regrs do vizinho

de ums tomada de decislio, onde &

fas eﬁjeﬁvos resulia mnerte

_ Fapecialistas (S.E.)°[1].

Usiz SE. pode ser definido como & incorporagiio num programs

inado tipo de problema. Desta maneira, o sistema deve oferecer

orientacio inteligente ou tomar wma decislic inteligente no processamentc de umsa
inada funciof2].

Nos iiltimos dez anos, a potencialidade dos S.E. tem gido explorada na drea de

Quimica Analitica. Apesar de terem sido obtidos excelentes resultados iniciais, em alguns

casog, esses nfio foram estimulantes e o principal motivo foi o entendimento incompleto
sobre o que s#o S.E. e do porque estes nem sempre podem ser aplicados com sucesso.
Com & evoluglo da fires de processamento da linguagem natural e robdtica, o campo de
desenvolvimento de S.E. passou a ser considerado aquele de maior dominic dentro da
disciplina conhecida por Inteliginecia Artificial (1.A.)°[3]. Se um programa ou gistema &

descritc comso sendo artificialmente inteligente, espera-se que ele tenhe condigSes

Do Inglés: * Pattern Recognition, ® Principal Component Analysis, ° K-nearest neighbor,
d Expert Systems e, ° Artificial Intelligence.



las pars uma smpla faixa de problemas, como por eccerp
Tar 3, de EUDBOE fumcioneis efon estrihree de oo

onde pode ser iniciads uma nova busca, para que & meta (neste caso, ¢ melhor caminho da
gintese) seja bem sucedida. |

Con relaglio & elucidaglo de estruturas de compostos, muitas téonicas tém sido
desenrvolvidss, pars se obter informagiic sobre 8 composigio e estrutura de um composto,
spectroscopia vibracional no infrevermelhe (1. V.)[4]. Este técnice
indigpensével para 2 identificagic de grupos funcionais de

dentre B quseis, a e

constitui-se erm uma ferraments

Através dos anos em que & espectroscopia no LV. tem sido utilizade como
técnica de ehlucidagiio estrutural de compostos, um conhecimento muito significativo foi
acurmulado. Esse conhecimento § utilizado para estabelecer a correlaglio entre a presenca
de um certo mranjo de #tomos e a ocomréneia de um fato espectroscépico. Também, sabe-
se que as propriedades fisicas e quimicas, assim como as atividades bioldgicas e
farmac8uticas, estiic diretamente relscionadas com a estrutura do composte. Portanto, &
elucidaglic de estruturnz de compostos, é uma dres muito importante de pesquise em
Quimica Analitica.




tras técnicss da Quimica Analitics, um vasto

gasosa, que utilizam a detwgio
espectrog, quie 8 interpretaglio dos mesmwos sem o auxilio de programag compus
tormar-gse-ia praticamente i
Em vista das tendéncias até aqui descritas, este trabalho propde:
1. O desenvolvimento de um programs gerencliador de bibliotece de espectros
aquisigho de dados a partir de uma mesa digitslizadora de espectros, de baixe custo,
construida neste laboratdric, ou através de dados gerados em discos flexiveis  pelo
microcomputador de um espectrofotdmetro de 1.V..
2. O desenvolvimento de um programa especialista, capaz de identificar automaticamente
grupos funcionais presentes no composto orgénico que deu origem & um espectro de 1.V,
Este trabatho esté organizado da seguinte forma: O capitulo I descreve o uso de
SE. em quimica, mostrando as suas aplicagSes em Quimica Analitica, os métodos
automatizados para elucidagiio de estruturas e os principais programas desenvolvidos para
tais objetivog. O capitulo I descreve a construgiio de S.E. e as linguagens computacionais
comumente emprogadas no seu desenvolvimento. O capitulo I relata o desenvolvimento
do programa gerenciador de biblioteca de espectrog (coleta, armazenamento e nmpulagﬂo
dos dados espectrais). No capitulc IV, esté descrito o programa

sticas especificas da moléculs.
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CAPITULO1

smerde, wme maior atenglio do que & preparsgiio smosire.
tos como dissolugiio, diluigio e separagiio, os quais
siio trabalhosos e consomem nmuito tempo. A base de conhecimento deste sistermz escrito
om linguagem Lisp, contém regras para equiparar 8 matriz da amostra do usudrio com uma
amosirs padiic da SRM (Standard Reference Msterials). A base de dados contém
informag3es detalhadas sobre a composiglio elementar da amostra padriic. Inicialmente, ¢
usuéric interage com ¢ S.E. pars selecionar 2 methor equiparsgiio entre as amostras stravés
da geraglic de ume série de menus. Quando o sisteme sdquire informacic suficiente do
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postog. Um exemplo desta aplicsglio
__ espectros de LV., RMN-'*C e de massas, scompanhadsa
com & gjuds de um pequeno S.E.. A base de dados dests sistems ¢ Rndameniads
informagdes contidas em tabelas de comelagles da literaturs. Psla combinagic destas
espectroscopicas ¢ o usc de regras de inferBneia, é possivel eliminar slgumas
k iindog gignificativos t8ém sido obtidos
g conhscidos. O método é capez de elaborar previstes sobre moléculas

undhomnleeﬂodam&odoahamdosemtémucasawﬂogﬁﬁm No ftem 1.2 deste
trabalho, estBio descritos os principaiz sisternas desenvolvidos para a elucidagiio de
estruturag de ocompostos, stravés das téonicas espectroscopicas, com ¢ muxilio de
computadores.
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Um SE o desenvolvi

ecluente é baseads
subsequentes da andlise, ns

izados pare a adsorglo, lavagem e ehiiglio[21].
srde, & maiorie dos S.E. aplicados & téonica de cromstografia laquida de
alts eficiéncia (CLAE) estd relacionads com a otimizaglio das condigbes operacionais e
experimentais. Alguns exemplos destes sistemas estiio remunidamente descritos, sbeixo.

O projeto ESPRIT (Programs Estratégico Furopeu pam Pesquisa e
Desenvolvimento ne Tecnologia de Informaglio){22], iniciado em 1987, pars estimular a
troca de conhecimento entre a universidade e indistria, premiou o projeto ESCA
{Aplicaglio do SﬂmEq)eciahmthmQuhmw), oqultunndoqahoadom




pelo especialista lmimano, que algumas

eSS In BO0E @ Baaie cu.;

srmacuticos[23,24].
Um SE. foi

£ implice em encontrar um melhor conjunto de

sparaghio e sensibilidade, dentro do menor temmpo poasivel
&W.Nmm,aswﬁ.pmﬁeam&wmaumwaw
emprogado em separagdes isocriticas. Inicialmente, um cromatograma experimental niio
otimizado é solicitado pelo sistema, o qual retorne um conjunto completo de parimetros
cromatogrificos. Estes representam o 6timo global, deniro dos limites da resoluglio exigida
o raziio sinal/ruido especificados pelo usuério{25-27).




moédulo, um método de otimizaglio é utilizado na selegiio da composigiio versus os
fimetros de tempo, para 2 fase mével. Finalmente

da andliss por CL. Um médulo de preparagic da emostra, suxilia o usuério na ssleglio

destes métodos. Desta forma, cada médulo é confinado pars uma drea podendo opersr
i ente e Mwum programa smplo usando entre 300 & 500 regras.
ingnéstico pars o quimico amalitico niic experiente com CLAE[29]. Ainda

que a capacidade para fazer dedugles légicas sobre 0 método de separagiio apropriado é
reservada aos especislistas, o ESP tenta selecionar um método adequado e sustenta osta
orientacio com explicagles razodveis. A linguagem Prolog foi escolhida para este projeto
desde que, sus natureza descritiva de alto nivel permite 2 tradugiic diretz dos fatos e regras
de inferéncia dentro do cbdigo. Esta linguagem utiliza as regras de produgiio pears
selecionar ¢ explicar o sistema de separagiic caracterizado pela cohms, sistema de
solvenie, tamplo ¢ detector.




CAPHULO 1

eamento para tris), o movimento de
uma junglio & outra, 20 longo de uma ramificaglio particular, pode exigir dados de entrads
do usudrio, o qual prop3e restrigSes na busca. Esta estratégia de dados dirigidos objetiva
estreitar 8 busca e assim, reduzir o tempo necessirio para alcangar uma soluglio. Cada
jungo é uma regra a8 qual pode ser chamades se a parte condicional da regra é bem
mcedida. Virios fatos estlio associados com estas regras considerando as propriedades dos
esterdides, eluente, fase estaciondria e detector e, regras adicionais em que sio propostas

as restricbes pars 2 busca.
A aplicaglio dos S.E. em técnicas cromatogrificas ainda continua sob estudo,
do, 8 tecnologia de S.E. quando comprovada, seré muito significativa pars os
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CAPITULO 1

1.2 - METODOS AUTOMATIZADOS PARA ELUCIDACAO DE ESTRUTURAS QUing

emplo, ne selegio do método analitico mmis aproprindo, ma otimizaclio

automdtica de uwm instrument 0 de resultados precisos e confidveis

mum tempo razodvel, etc.. No entanto, numa revislic recente da literaturs sugere que a drea
oradsa pela LA, dentro da Quimica Analiti

tiras de moléoulas conp

o anslitico para 8 obteng

principalment sspecirometria de LV., podem ser divididos em trés categorias:
a) técnicaz de busca em bibliotecas, b) métodos de reconheci
métodos baseados em conhecimento ou Sistemas Especialistas.

1.2.1 - TECNICAS DE BUSCA EM BIBLIOTECAS

Estas técnicaz comparam ¢ espectro desconhecido com aqueles presentes em
uma base de dados constituida de centenas ou mesmo mithares de espectros de substincias
puras conhecidas. Algunz mspecios importantes

com respeito a esta técnica, sfo as
We&s&@s,assinﬁlaﬁchdas&snwdi@suﬁlim&seoﬂmm&m
aplicado. Todos estes fatores influenciam na velocidade de recuperagio e nos processos de
comparagdes. A represeniagio dos dados detenmina a dimensionalidade de espago
necessério pare o armazenamento da colegiic dos espectros de referéncia. Atualmente,
sistomas computadorizados de busca e comparagio em bibliotecas ainda constituem os
mais comumente empregados e, estiio disponiveis comercialmente, na maioria dos
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CAPITULO ]

visionados sio ussdos pera enconira clazses
ctros similares. Em muitos casos, uma funglio metemética é aplicads para definir um
to de cade classe. Estes modelos slic utilizados

Oz métodos de RP. siio utilizados por um grande mimero de grupos de
pesquisas, que os empregam nk busca de intepretagSes de dados espectreis[37,38]. Eases
métodos tendam encontrar ums relagiic enfre um oconjunto caracteristico de propriedades do
objeto (por exemplo a presenga ou nilic de um grupo funcional particular), sem utilizar o
'WW@Mmmmammammde

fhipe-:] mleqio @ LA




. cido, &loool, sldeido, etc). A om
#re 70 ¢ 90 % de exstidio. Fs

oz de R.P. o téonicas de busca, oz quais requersm

istemas Especialitas (SE) utilizam ums base de conhecimenio que ocontém

imento quimico de um especialists para resolver um problema de dominic limitado.

Estes sistemes compreendem um avangado tipo de programa computacional, que permite

adquirir o conhecimento de especialistas, para ser codificado e utilizado de forma flexivel
na resoluglio de probiemas, simulando o pensamento humano.

A maioria doz S.E. stuais é baseada em conhecimento, sendo limitados e

dirigidos para & soluglic de um problema especifico da drea. Atuslmente, um S.E. é

"especialista” apenaz na sus capacidade de solucionar ¢ probiems de seu dominic




biblioteca, ¢ realizada uma andlise dos componenies principais (PCA), objstivando reduzir
o8 dador de ums bibliotece de empectros e ¢ ten ipo computacional necesedrio para 8 buscs.
A PCA caloule umn nove conjunto de eixos e coordenadas, que reduzem & dimensés

Ne caso ds jungio de metodos de RP. com S.E, existe um programs
inado SPECTRE, para & andlise de dados quimiométricos, que permite a modelagem
¢ 3 otimizaglio de experimentos multivariados. O uso adicional do S.E. define 88 regras
(entrada) pare estabelecer qual procedimento estatistico é mais adequado na resolugiio do
problema[42].
Um outro exemplo desss natureza é & integraglio da metodologia de otimizaglio
com S.E., ne avalinglic de 20 drogas bisicas e suas 60 misturas sintéticas, utilizando &
téonica de CL. Este S.E. usa regres de produciio, contendo o conhecimento
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do wm meio eficiente para de
ca de wm grupo funcional
ko ¢ selecionado para
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aquelez serm ¢ mesmo. Os "scores™ das amostras
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CAPITULO I Sistemas Especiaiistas em Quimica Analitica 17

L3 - PROGCRAMAS PARA ELUCTDACAC DE ESTRUTURAS QUinECAS

sas{31].
DENDRAL[45] foi um dos primeiros programas 2
implementar um S.E. cepaz de interpretar dados de espectrometria de massas e de RMN-
i sae para prever 8 estruturs de moléculas
wiro. Estas regras foram obtides de um especislista, ou
grama associado, denominado Meta-Dendral[46], o qual analisava o
especiro de massas produzido 8 partir de um composto de classe particular, para sugerir
proviveis regras de fragmentagdes.
Cmommodomjmmmmmdemimfm
motivados a desenvolver diferentes sisternas antomatizados para a elucidaghio de estruturas
de compostos. Desde entlio, foram construidos algunz programas complexos de
computador, com a capacidade de.interpretar diferentes tipos de dados espectrais, gerando
estruturas moleculares, e calculando espectros tedricos[47], como por exemplo:
CASE[48], STREC[49], [ESSESA[50-52], ASSIGNER[S3], CHEMICS[54-56],
SEAC[57], PAIRS[37,58-71], EXPERTISE[72} ¢ EXSPEC[47,73-77].
Estes sistemnas possuem certas caracteristicaz comuns em termos de Inteligéncia
Artificial. Um exame dos métodos de resolugiio de problemas em quimicon analitica, indica
que a maioria envolve a idéia da busca por tentativa ¢ erro, isto é, os problemas sio
resolvidos buscando-se uma soluglio num espago de possives solugses.
Na elucidagio de estrutimas, é comum obter-se um oonjuntc de estruturas
candidstas, que podem ser geradas de sub-estruturas, detectadas durante a andlise espectral
ds molécula. Todavia, virios procedimentos heuristicos (por exemplo, uma base de dados




rais pré-definidas como: CHy, CH,, CH, C, OH, O, etc.. Este
imento ¢ usado pelos sistemas CHEMICS, CASE, STREC ¢ SEAC. Uma outra
PARS, o qual srmazens
unidades estrutirais de uma maneira ramificada. Neste caso, a primeira etapa é verificar &
presenca ou a auséncia de um mimero de unidades estruturais menores. Ent8o, dependendc
dos resultados, sfio processadas
encontradas{47]. Por exemplo, 8 presenca de um grupo aromético t;m que ser estabelecida
antes que seja feita & anilise da substituigiio neste grupo.

Como uma terceire opglio, pode-se armazenar as sub-estruturas numa rede
neural, desenvolvida inicialmente, como um modelo do cérebro humano. As sub-estruturas
(ligagdes) entre os nés na rede, contdm o conhecimento da hierarquia das unidades
estrutureis. Por exemplo, um fenol é definido como sendo aromético, e também um dlcool.
Deste modo, inicia-se na raiz da rede a geragiio de hipiteses ¢ apenas aqueles nés siio
verificados. Neste' caso, todos o8 nds encontrados anteriormente, estarfio possivelmente
presomtes no composto de interesse. Este procedimento é utilizado pelos sistemas
EXPERTISE[72] e EXSPEC[47].

O sistema computadorizado ASSIGNER foi plansjado para auxiliar ma
elucidagiio da estrutura de compostos orginicos. Ele pode operar em linha ou nio,
produzindo uma lista de possiveis grupos fimcionais, consistentes com os dados
experimentais e com 8 informagiio quimica e espectroscépica armazenada. Os resultados da
interpretagio sfio obtidos com bese na comparagio das propriedades determinadas

possibilidade é o procedime

o utilizado pelo programa




grupos verdadeiramente presentes. Pordm, nerdnum
perdido[33].
O sistemns CHEMICS foi desesvolvi
uma smogire desconhecids e fomecer ume estrubrs compativel com estes dados.
retanto, & maior parte das informagdes existentes :

finalidade de formular o procedimento analitico. Estes simboios o tratados em operagdes
aritméticas simples, de acordo com as regraz de logice simbdélica. Como resultado, o
sisterna indica a possivel existdéncia de sub-estruturas e mue conexiio com o3 compostos
desconhecidos. Quanto is sub-estruturas, 30 grupos funcionais foram classificados ¢ as
tabelas forum preparadas para comrelacionar uma certa sub-estrutura que poderiz estar
ligada & grupo funcional. A introduglic da informaglic ds sub-estruturs fornecida pelo



O programa PAIRS (Programs para Andlises de Espectros de Infravermelho) foi
construido pars auxiliar o quimico em determinar quais grupos funciontis podem estar
para interpretar espectros de LV. de espécies na fase condensada (liquida ou sdlida),
recenternente, foram implementadas regras para espécies na fase de vapor[59]. A saide da
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egpecirog de compostos puros. No entanto, e
publicados com 2 atenglio voltada para andlises de espectros
PAW AT ORI

Residuos), que foi aplicado em emosiras de residuos téxicos, através das espectroscopia no

como por exsmplo o programe

1V.[62-65]. O programa PAIRS é utilizado pelo PAWMI como uma sub-roting de
interpretagio do espectro. Mas, duas limitagSes sfo apresentadas pelo PAWMI Uma vez
definido um conjunto de treinamento, consistindo de uma biblioteca de espectros de
referéneia, as regrag para o mecanismo de inferéncia (PAIRS), eram geradas
mamalmente[58,59,66-69]. A ssgunds limitagio diz respeito a identificaglio de compostos
somente atraveés do usc da posiglio do pico. Pars automatizar as regras de interpre
desenvolvido o MISIF (Pacote para Interpretagiio Espectral de Infravermelho da Moerck),
que consiste em umz versiic do programs PAIRS[62]). Com o objetivo de identificar
compostos de misturas, algung pesquisadores incluiram programas com érvore hierdrquica
no programa PAIRS{37], dirigidos por tabelas[70] e métodos de R P.[71].

O sistemz EXPERTISE é baseado em oonhecimento e foi desenvolvido para
avaliaghio de espectros de LV.. A base de conhecimento é dividide em conhecimento da
estrutura e da sub-estrutura. O conhecimento da estrutura consiste de tma biblioteca de
espectros e as formulss quimicas associadas do composto. O conhecimento da sub-
estrutura, implica as propriedades espectrais e formulias das sub-estruturas. As regras do
S.E. para encontrar caracteristicas de sub-estruturas de um espectro desconhecido slio
obtidas por um procedimento de R_P., evitando assim, a aquisigio de conhecimento feits

LBCEC, foi
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; fifugos ("Rurezy eetx”™) foram utilizados para considersr inexati
nas pogiglez e intensidades doe picos. O desempenho do sistema foi testado com um
sostos aciclicos. As sub-estruturas dos

produziram muitos grupos -CH,[72].

O sistema EXSPEC, baseado em conhecimento, é capaz de interpretar dados
especirais combinados (por exemplo, LV. e massas). Atualmente, o sistemna consists de trés
partes principais: um gerador de regras{73], um interpretador de espectros e um gerador de
estruturas{74]. A aquisiglio do conhecimento é fundamentada em bases de dados espectrais
e estruturais, e nfio em tsbeles de comelagdes da literatura. A base de dados espectral
consiste de espectros de LV. e de massas, numa forma reduzida, isto ¢, tabelas de picos de
miuneros de ondas, ou valores massa/cargs (m/z) e intensidades. A base de dados estrutural
canverte & estrutura molecular de cade composto num formato de lists. Cada lista consiste
das ligagSes e unidedes estruturais presentes, por exemplo: CH,, CH,, CH, C, OH e O,
mas, pode ser estendida pare incluir cutros elementos e tipos de ligagdes (simples, dupla,
tripla e aromética). A linguagem Prolog foi escolhida para manipular a informaglo
simbdlica. A interpretagio do espectro procede através da selegio de uma sub-estrutura
"3" de uma rede. Todas as funcionalidades originais de "S” sfio extraidas de uma rede e a
sua presenga ou auséncia no composto é estsbelecida. Por exemplo, para estabelecer a
presenca de um grupo fendlico num composto, este tem que ser aromético o conter um
grupo alcodlico (-OH)[47,75-77].
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trocam sinais entre si, dependendo dos sinais recebidos. A rede pode ser treinade para
fornecer uma saida, em termos de informagHio estrutural, a partir do espectro utilizado
como entrada. Feta drea de pesquisa abre perspectivas para novae conclusBes com relagiio
& patureza do processo de elucidaglio de estruturas de compostos{4,78). Na literaturs,
trabalhos tén sido publicados, onde a rede neural ¢ utilizada em conjunto com S.E.,
para a interpretaglio de espectros de LV.[79-82].

No Brasil, sinda hi poucos grupos de pesquisadores desenvolvendo S.E.
direcionados a resoluglic de problemas em quimica. Um sisterna descrito ns literaturs é o
SISTEMAT(83-85] splicado & Quimica de Produtos Naturais. Esse sisterna foi

igi e esorito em linguagemn FORTRAN e, stuslmente, estd sendo reescrito em
linguagem PASCAL. Uma das suas metss é a compactaglio de todas as informagdes
quimicas obtidas da formula quimica de um composto. Neste caso, o sistema deve ser
capaz de extrair fung3es quimicas, formula bruta, peso molecular, indice de oxidaglio, etc.,
através de uma matriz topolégice. Essa matriz é um recurso matemstico para representar a
interligaclio de vértices (tipos de ligagdes quimicas) 808 nés (correspondenties aos étomos).
A compactagiio é uma técnioa de reduglio de vetor, isto é, uma relagiio sequencial das
posigdes (linhas ¢ colunas da mairiz) e oz valores dos elementos niio nuios da matriz. Desta
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DADOS ESPECTRAIS

LmNcuAacEM COMPUTACIONAL

LV, RMN-*ce 'H FORTRAN 77

LV, RMN-Ce 'l FORTRAN & ASSEMB
SEAC LV, RMN-'He U.V. FORTRAN
EXPERTISE LV. FORTRAN
PAIRS LV. FORTRAN e CONCISE
SISTEMAT RMN-P¢ FORTRAN e PASCAL
EXSPEC *  1LV. e Massas PROLOG
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CAPITULCHI

CONSTRUCAO DE SISTEMAS ESPECIALISTAS

U problema em quimica pode ser adaptado para ser solucionado através de um
S.E., =e hd um especialista apropriado ou uma fornte de conhecimento. Um especislists é

alguém peritc em um campo particular, capaz de fornecer orientagdes dieis & resolugio de

um problema de sua érea. Entlio, por anaiz;gia, um programa de computador ezpecialista

deve preencher 8 mesma funglo. Num contexto gersl, ¢ praticamente impossivel avaliar um

S.E. ou um especialista humano, isto é, & avaliaglio de ambos deve ser feita apds uma
some de resultados acumilados com o termpo. Dests mansira, og critérios a serem adotados
na avaliago, assim como os indicadores de sucesso, necessitam ser especificados
claramente no inicio da elaboragio do sistemal2]. |

A pessos responsével para extrair o conhecimento do sspecialista € denominado
"engenheiro de conhecimento”. Ele atus ssletivamente de forma a obter do especialista o
conhecimento relevante dentfe todas as informagdes que este dispSe e transforma-las muma
forma Gtil para a computagic. A sua funglic é mostrada esquematicamente na figurs II-1.

Um 8.E. consiste de trés componentes principais: a) ums base de conhecimento,
b) um mecanismo de inferéncia, e ¢) uma interface homem-computador{39]. A figura 1.2
ilustra os componentes e o uso de wm sistema bassado em conhecimento.

A base de conheclmento oconsiste de fatos stualmente conhecidos e
conhecimentos heuristicos representados na forma simbdélica, de maneira que seu contetido
possa ser alterado. Os fatos compreendem um conjunto de informacdes, que normalmente
estio de acordo com o especialista da drea. O conhecimento heuristico consiste de regras
de uso comum que caracterizam a tomada de decisic do especialista no seu dominio de
atuacHo. Ests base de conhecimento também armazena as regras de inferfncias, que sfo



CAPfTULO I Construglo de Sistemas Especialisias 5

almente fixas. O desempenho de um S.E. € umsa funglio importante do tamanho & da

qualidade de sus base de conhecimento.

Ume vez Bie B _;:t'f"'f:'i::'f
ﬁwim g0 oconhect
forma de interface "homem-con

oira versdo de um SE. foi construida, é necessdra 2

nento formnalizado, stravés de um mecanismo de inferfncia e algums

putador” pars habilitar o usudric 8 comunicar-se com o
computador.
O mecanizmo de inferéncia € a parte de raciocinio de um sistema especialista,

que atus sobre a informagiio armazenads {conhecida), buscando respostas para as questes.
Ele contém o= componentes necessarios pars interpretar os simbolos e fornecer as téonicas
de resolugio do problema. Pars isso, utiliza regras, fator existentes, e informagBes obtidas
do usuério, no sentido de dedurir novos fatos. O interpretador exscuta a légica necessdria
para comnparar 3 informaglic na base de conhecimento com fatos do problema sob
consideragiio, seguindo as fungSes principais: a) determinar quando e onde iniciar uma
consulta, b) iimplementar o procedimento de busce, e ¢} detenminar que uma conclusiic foi
alcangads ou que nenlumsa pdde ser atingida.

Uma vez que o meganismo de inferéncia foi depurado, ele nfio necessita ser
depurado toda a vez que o sistema é modificads ou estendido. Isto niic procede pars os
programas desenvolvidos usando algoritimos de linguagens convencionais (de
procedimentos como FORTRAN, PASCAL e BASIC), oz quais devem ser depurados
repetidamente em cada modificagio executads.

A interface usuario-computador facilita o didlogo entre o usudrio e 0 S.E.. As
duas caracteristicas do sistema, resultante da interagiio entre a base de conhecimento e ¢
mecanisino de inferéncia, sfic a capacidade pars explicar ac usuaric "PORQUE" uma
questio particular estd sendo indagada, & "COMO" uma soluglic foi alcangada. Estas
caracteristicas, quando combinadas, formam uma poderosa e eficiente interface com o

USETIO.
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FIGURA I1.1 - Funglio do engenheiro de conhecimento.
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face comm o Uiy

——3% Solugbes

—3 Solicitaglio
de Dados

FicURA I1.Z - Componentes de um Sistemns Especislista ou sistemz baseado em
conhecimento. A base de conhecimento contém os fatos e as regras de produgio
representados na forma simbdlica, o mecanizmo de inferéncia controla as inforrmagdes da
base de conhecimento e a interface com o usudrio facilita o didlogo entre o usudrioc e o

sistemna, fomecendo informagSes sobre o porque uma questio estd sendo formulada e como
o sistemsa chegou & solugdo do problema.
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I.1 - LINGUAGENE COMPUTACIONAIS UTILIZADAS FM PROCEAMAS SPRCIALISTAS

Um 8E. deve ser ¢

onstruido de modo que ele possa ser atualizado se assim

m@@@ Pars isio, B progran -,5_1; beseads em TeEras & melhor ada;

d@ qge O
amgs esoritog com estilos convencionais como BASIC, FORTRAN & PASCAL. As

duas principias linguagens utilizadas em programa
de Listas)[86] e PROLOG (PROgraman

s sgpecialistas sio LISP (Processamento
do em LOGica)[87-91].

A lingnagem Lisp € muito adequada e € considerada a linguagem proeminente da
¢fo ¢ depuragiic. A
em escrever diretamente em Lisp € a velocidade lenta de

inteligncia artificial. Ela fomece wm ambisnte amplo para programa

pﬁﬁﬁi?ﬁg desvaniz

gen Apontacs
desenvolvimento do sistema. Além disso, Lisp nfio possui recurso grafico direto e, por
isso, deve chamar pro

gramas escritos em outras linguagens a partir do programa Lisp[15].

Em 1972, na Franga, o Grupo de Inteligéncia Artificial de Marseille dirigido por
Alain Colmerauer, criou a linguagem Prolog, na tentativa de incorporar numa linguagem de
computador, o© desenvolvimento mais recente da légica matemdtica. Hoje, o=
interpretadores Prolog estlic disponiveis para microcomputadores tais como Apple-Ii,
Macintosch, IBM-PC[92].

Tipicamente, um programa Prolog nfio é uma sequéncia de agdes, mas uma
coleglic- de fatos juntamente comn regras, para obter concluses destes fatos. A linguagem
Prolog é declarativa, ou seja, dados os fatos e regras necessérios, ela usa o raciocinio
dedutivo para resolver seus problemas de programagio, so confririo das linguagens de
computador tradicionais. Nas linguagens de procedimentos, o programador deve fornecer
mstrugdes passsc a passo, para informar o computador exatamente como resolver um
determinado probleme, isto €, o programador deve conhecer como resolver o problema
antes de executi-lo no computador. O programador da Prolog necessita apenas fornecer
uma descrigiic do problema e as regras fundamentais para resolvé-lo.
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mm@, Pf(}iﬂg ¢ uma Terramenta

muito importante na programacfo das

aplicagtes de Inteligénoia Artificial Els revelou ser bem sdeguada para processemento de

linguagem natural, bazes de dados interativos, resolugic de problemas, equiparaglio de

padrio, & o desenvolvimento de S.E. e Quimica[93-99].
As linguagens Lisp e Prolog foram avalisdas & comparadas, como ferramenta

igio de S.E.. Em geral, elas apresentam

para a constr OF Beus pros e condras, e cada wma
tem um grupo de entusidsticos seguidores. Os da linguagem Lisp estio localizados
principalmente nos Estados Unidos mms, e os da Prolog encontram-se na Europa e

IapEo[98,99].

Il.1.1 - SINTAXE DA LINGUAGEM TURBO PROLOG - VERSAD 2.0

- SENTENCAS: FATOS £ REGRAS

Em Prolog, um programador define primeiro objetos e relagfes. Dai, podem-se
definir regras, quando estas relagdes siio verdadeiras. Por exemplo, 8 sentenca:

Vibragdo de estiramento O-H deteciada em dicool
mostra uma relagio entre os objetos "Vibragdo de estiramento O-H” e "dlcooi”, sendo que
"detectadn” é a relagiio.

O nome simbélico de uma relaglic é chamado de predicado. Oz objetos que ele
relaciona sfic chamados de argumentos. Uma relagiio entre objetos ¢ chamada um fato e, é
gimbolizada por uma sentenga. Na légica de predicado que Turbo Prolog utiliza, uma
relaglio ¢ resumida numa frase simples, um fato, que consists do nome da relagiio seguido
pelo objeto ou objetos {incluidos em parénteses). Por exemplo:
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detectada(vibraglio_de_estiramento_OH)).
onde "detectada” ¢ o predicado & "wibragdo_de_esiiramento OH” é o cbjeto. Ambos sfic
identificadores ¢ 2 combinaglio doz doiz é um termo. Qualquer mimero de argumentos
pode ser usado com um predicado.

A regra ¢ uma conclusfio que € conhecida como verdadeira se uma ou mais
conclusGes ou fatos sfic verdadeiros. Uma regra pode definir a semtenga citada como
verdadeira: Estiramento O-H detecta um dlcool se ¢ espectro é de infravermelho e tem
vibragdes de estiramento O-H e C-O.

Umma regra em Prolog comnst

itui de trés partes: & cabegs, o corpo & um simbolo
hifen {:-) separando os dois, como por exemplo:

detscta(estiramento_OH,alcool) :-

espectro(infravermelha),

tem_vibracoes([estiramento_O-H, estiramento_C-O]).

onde a cabeca da regra é o predicédc "detecta” e o corpo da regra, apos o simbolo hifen,
consiste de outras dois sub-metas ("espearro” e "fem _vibracoes™. As sub-metas sfo
separa&as por virgulas (and), sendo que a 1iltima sub-meta é terminada por um ponte (). E
importante salientar que cada sub-meta chama outro predicado Prolog, que ¢ testado para
verificar a sus veracidade. Em seguida, se a sub-meta corrente (tem vibragdes) foi
satisfeita, a chamada é retomnads e o processamento continua até atingir o ponto final da
ltima sub-meta (banda_da_carbonila) com ¢ mesmo sucesso. Se assim ocorrer, a regra foi
bemn sucedida. Neste exemplo, simplificado, a regra pode ser utilizada para descrever uma
regra geral para & identificagio de um determinado grupo funcional a partir de dados
espectrais.
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- VARIAVEIS

Uma variavel em Turbo Prolog deve comegar com wma letra mailiscula, depois

pode-se utilizar gualquer mimero de letras {mailizculs ou mimiscule), digitos ou o caractér
de travessfio (), comeo por exermplo:
Nome_do_Composto, Intensidade, Posig#io_I, Largura da Banda, Absorglicls2

A varidvel andnima ¢ represemtads por um sinal de travessfic (" %), e

smpregada apenss quando se necessita determinada informaglo de uma gquestio do

- SECOES BASICAS DE UM PROGEAMA

Basicamente, ha dois tipos de fiases em linguagem Prolog, isto é, uma frase
pode ser um fato ou uma regra. Estas frases sfo conhecidas como cléusulas. Um programa
Turbo Pmﬁeé inclui as seguintes se¢Ses baszicas: a) dominios, b) predicados, ¢} cldusulas e
d) metas. Outras segles comumente utilizadas num programa sfo: a segio da base de

dados, a se¢lic de constantes e as vérias segdes globais.

Os objetos numa relagio (os argumenios para um predicado) pertencem aos
dominios. Portanto, o dominic declara o tipo de argumento que o predicado vai utilizar.
Estes podem ser dominios padres or dominios especiais, ou seja, dominios gue sfo
especificados pelo usudrio. Alguns exemplos de dominios padrbes sio: {(inteiro, real,
sequéncia de caractéres, simbolo), etc.. Um exemplo de dominio especial ¢ mostrado

abaixo:
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banda_identificada(string, string, integer, string)
o qual, apds a zoluglio de um determis

ado problema, pode retomar & seguinte resposts:
banda_identificada("cetona”, "estiramentc_C=0",1715,"cm" ")

B - Seglio de Predicados

A seglo de predicados, é onde cads predicado é relacionado, mostrando os tipos

{dominios) de seus argumentos. O nome de um predicado deve comegar por uma letra

mimiscula, seguido de uma sequéncia de letras, digitos e travessSes, até 250 caractéres, e
nScessario. Por exemplo: estado_da amostra, interpretaglio_de_Espectros,
espectros_de RMN e de Massas, analisa 1 Dado, etc..

C - Se¢iio de Clausulas

Nesta segiio, colocam-se os fatos e regras que Turbo Prolog pode operar quando
tenta atingir com sucesso a meta do programa. As clausulas para um determinado
predicado devern ser colocadsas juntas na seglio de cldusulas; uma sequéncia de clausulas

definindo um predicado € chamado de procedimento.

D - Sec#io de Metas

E & segiio onde se coloca 8 meta que se deseja alcancar. Esta é a seciio que
informa o que tenta descobrir ou ¢ que o computador deve fazer com as informagdes
fornmecidas nas outras segles.
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E - Seclioc de Constantes

Nesza seglic pode declarar e usar constantes simbdlicas, indicadas pela palavra

chave "constarnts”, seguida pels declaragio desejada, usando & zeguinte sintaxe:
<J¢> = <Msacro definition™>, onds <Id> ¢ ¢ nome da constante simbdlica, & <Macro

definition>> é o que define como constant

&. Por exemplo:

intensidade_forte = 25
derivadas minima = 0.08

F - Seglic da Base de Dados

Ufn programa Turbo Prolog é uma coleglio de fatos e regras. Algumas vezes,
enquanto o programa csld em execucgho, deseja-se atualizar (alterar, remover ou adicionar)
alguns destes fatos. Em tais casos, og fatos constituern uma base de dados dinfmica ou
intema. A palavra chave "database” declara a secglio da base de dados, na qual pode
adicionar fatos, mas nio regras.

Os predicados padrGes da base de dados intema sfio: a) "asseriz”, que insere
um novo fato na base de dados, b) "retract”, que remove o primeiro fato ng base de
dados, quando equipara com este fato, ¢) "censult”, faz a leitura num arquivo (Nome do
arquivo), contendo fatos declarados mum segiio da base de dados, ¢ insere-os no programa
no final da base de dados apropriads, e d) "save”, que salva os fatos de uma determinada

segiio da base de dados para um arquivo.
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- RETROCESS0 0U ENCADEAMENTO PARA TRAS (BACKT

O retrocesso ou encadeamento para trég € o mecanismo que fomece instrugles

onde 2 Prolog deve procursr 2 solugfo pars o problems no programa. Este processo

é@t@ FEEii -

a capacidade de busca, siravés de todos oe fatos e regras conhecidos para uma

solugiio. Para se obter uma vegra com sucesso, Prolog deve satisfazer todas as sub-metas

existentes. Se ums sub-meta falhar, volia e procurar alternativas nas sub-metas anteriores, €

entiio procede & busca novamente para s frente, com diferentes valores das variaveis. Ha
quatro principios bésicos para o relrocesso:

a) as sub-metas devem ser satisfeitas (sucedidas) em ordem, do topo & base do programa,

b) as clausulas dos predicados sHio testadas na ordem que eles aparecem no programa, isto
¢, do topo a base,

¢} quando uma sub-meta equipara a cabega de uma regra, o corpo daquela regra deve ser
sucedido ;m seguida. Entlio, o corpo de regra constitui um novo conjunto de sub-metas
para serem atingidas, |

d) uma meta ¢é atingida quando é encontrada umsa equiparagio do fato para cada
extremidade (ramificacglic) da drvore meta.

- CONTROLE DA BUSCA PARA A SOLUCAO DO PROBLEMA

O mecanismo de retrocesso de Prolog pode resultar em buscas desnecessérias, e
por causa disto, pode surgir ineficiéncias. Neste caso, Turbo-Prolog fomece duas
ferramentas quie permitem controlar o mecanismo de retrocesso: o predicado fail, que €
utilizado para forgar o retrocesso, e ¢ predicade cut (indicade por [), que ¢ empregado

para evitar o retrocesso.
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Quando Turbo Prolog comega retroceder é porque a chamada de um predicado

rias situagles, é necessdric forgar um encadeamento pars tris a fim de

niativas para 8 solugiio do problema. Entlo, utiliza-se o predicado fail, ¢ qual
gempre falha, isto é, nunca estd satisfeito.

O predicado cwz (1) é inserido num programa da mesma forma come ¢ colocada

ume sub-mets 1o corpo de wma regra. Uma vez que uwm cwl € glcangado, ndo é possivel
retroceder para as sub-metas colocadas anteriormente na cléusula que estd sendo

processada.

- LISTAS

Em Prolog, uma lista é um objeto que contém um mimero arbitrario de outros
objetos dentro dela. Ela coresponde a uma dimensiio (array) em linguagens de
procedimentos, mas, a0 contririo da dimensiio, uma lista nfic exige que o seu tamanho seja
declarado antes de usi-la no programa.

Uma lista consiste de duss partes: a cabega e a cauda. A cabega € o primeiro
elemento e & cauda compreende todos os elementos subsequentes da lista. Portanto, a
cauds de uma lista é sempre uma lista, enquantc a cabega de uma lista € um elemento.
Uma lista vazia nfo pode ser dividida em cabega ¢ cauds.

A lista contendo os mumeros 1780, 3020 e 1190, referentez as posi¢gOes de
alguns picos de um determinado composto, é escrita como [1780,3020,1190], onde cada
item contido na lista é conhecida como um elemento. Neste caso, & cabega da lista é o
mimerco 1780, os demais correspondem & cauda. Uma maneira de separar a cabega da
cauda da lista ¢ usar um ([). Para formar uma estrutura de dados no formato de lista, os
elementos sfic separados com virgulas e inseridos entre colchetes. Exemplos:
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[élcool, éter,cetonal,
{"vibragBio_de_sestiramento_O-H", "vibraglic_de_deformaglio_C-H"],
[0.15,0.35,0.42,0.38,0.05,0.52]

Oz elementos nessas listss sHo simbolos, e IMuUnercos reais,

&

respectivamente. Para declarer o domin

io mumna lista de mimeros inteiros, deve-se inclul-los
ern sua seglio da seguinte maneira: integer list = indeger®,

onde o sinal de asterisco (*) indica *lsta de”, isto é, integer* significa lista de inteiros. E
importante destacar que os elementos puma lists podem ser de quaisquer tipos; devem,

porém, pertencer ao mesmo dominio.

- COMENTARIOS

;

Constitui-se um bom estilo de programagiic a incluslio de comentarios no
programa, para explicar detalhes que nem sempre siio evidentes ao usudrio. Isto forma o
programa mais ficil pars se entender. Contudo, a escolha apropriada dos nomes das
variaveis, predicados e dominios, exigira poucos comentarios.

Para os comentarios em linhas miltiplas, deve-se inicia-los com os caractéres /*
(barra, asterisco) e finalizé-los com os caractéres */ (asterisco, bamra). Quando o
comentario € colocado em uma Unica linha, pode-se utilizar os mesmos caractéres ou
comecgar com um sinal de porcentagem (%6). Alguns exemplos de comentarios estiio abaixo
descritos:
/* Isto é um exemplo de comentaric que */
/* ytiliza mais de uma linhs */
/* Este exemplo esté precedido e sucedido pelos caratéres de comentdrios (™ e */). */
% Este exemplo utiliza somente o sinal de porcentagem, por estar em wma linha.
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A ESPECIALISTA

A construglio de um programa

especialista para identificar a presenga das

vibragdes que carsclerizam

o éster em um composto desconhecido, onde hd uma base de
dados contendo a2 informacgtes necesséarias pars uma squiparagio, com os falos obtidos do
espectro de LV. sob andlise. Algumas wnie sfio mostradas

segles descritas anteriom

shaixo:

% & (*) significs lista de coraciéres

grupo ﬁmcmnai(smng)

temn_vibracao(lista de vibragBes)
database - dba_links

tipo_vibracao{string string list)
meta 3

identificar grupe fimcional

clauses
identificer grupo fimcional :- % cabeca da regra com um predicado sem argumento
% aregrs acime tem 1 sub-rneta ou corpe da regra, onde os argumentos sfio as varidveis
tipo_vibracao{Grupo, Lista_de Vibracao), % informagdes da base de dados
confirmar_vibracas{Grupo Lista_de_Vibracao, VibracoesCaracteristicas),
write{ VibracoesCaracteristicas), al,
fail I % write, nl, fail e | s predicados padrSes

identificar grupo_funcional. % condig#io de parada.
%% sub-rnets da cldusula anterior, que agore é outre cldusula recursive {até liste ficer vazis)
confirmar_vibracao("ester”,[PrimeiraVibracaolLista_de_Vibracoes],
[PrimeiraVibracao|ListaVibracoesCaracteristicas) :-

confirmar_vibracao("ester”,Lista_de Vibracoes,ListaVibracoesCaracteristicas), [.

confirmar_vibracao{ ,I1,1]) - L % condicho de parads
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OR DE BIBLIOTECA DE ESPECTROS

de sspectros, de baixo custo, capaz de (ranscrev

digitalizadora pode ser empregada na construglio de bibliotecas de espectroz de uso
especifico do pesquisador, o que demands menos memdria ou espago de anmazenamento
para 8 sua utilizaglio. Neste caso, os espectros de interesse existentes na literature podem
ser digitalizados e armazenados para uma posterior busce e comparagio. Além disso, o
mesmo instrumento pode ser utilizado ne aquisigiic nio somente do espectro, mas, sob
controle de um programs sdequado, extrair dos dados especiraiz, os futos necesséirios para
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iv., 1@@0
o8 dadoz mﬁéﬁm conti

R 0M®e

na PROGEIV foi escritc em linguagem Quick-Basic, versiio-4.5 da

tador modelo IBM-PC-AT/386 dotado de

ormitico, utilizando um monitor policromitico de resoluglio VGA. Este

erndeia voldtil (RAM) de 4 Mbytes, ums unidade

de disco rigido (Winchester) de 80 MByies, ¢ os dispositivos de armazenamento

permanente de dados, que siic constituidos por uma unidade de disco flexivel de 3.42" o um

de 5%". Ums impressors matricial tipc EPSON, modelo LX-810 de 80 colunas foi utilizade

para 8 obtenglc de ofpiss em papel do contelido grifico da tela do monitor do
microcomputador. O PROGEIV, em sus forma executdvel, ocupa 73 Kbytes de memdria.

Os e@ecmos de 1V. de compostos orghnicoe foram obtidoz de bibliotecs

SADTLER Research Laboratories Ino.[103] (na forma grifics em papel), que fez parte do
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rghnicos. Essa mesa digitalizadors foi utilizada pelo PROGEIV, confirmando
eficicia das sub-rotinas de aquisigiio de dados.

I11.2 - DEsCRICAC BO PROGRAMA PROGEIV

O programa PROGEIV spresenta as seguintes fungles: 1) aquisiclic de dados
espectrais, 2} construglio, manipulaclio e mamitenglio da biblioteca de espectros, e 3)
i PROGEIV permite s introduglio ou & remoglo de
espectros no banco de dadoz e ¢ scesso do usudrio &s suas diforentes sub-rotinas é
realizada stravés de menus. Estes memus foram elaborados no programe com opgSes claras
e objetivas pemmitindo ac usudrio a seleglio inequivoca da opglio desejada e o
direcionamento do fluxo do programa. Na figura Ill-1 estd ilustredo um diagrames de blocos
do programa PROGEIV.

e com o S.E. O progama
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NETE aém’
lo quanto & escolha cormreta do tipe de monitor, condiglic esta spresentada na figurs -2,
Apds essa escolhs, as mens :

des quanto go fluxe do programa.

presionar a tecla "F1", que informa comeo deve seleciommr correlamente
As opgles do mem principal sfic mumeradas de 1 a 0 ¢ estiio distribuidaz da seguinge
maneira: 8) as opges 1, 2 e 3 direcionam pars aquisi¢lio de dados espectrais, b} as opgles
4, § e 6 permitern manipulagSes doz espectrog da biblioteca, ¢) a opgio 7 é uma interface
com o S.E. desenvolvido, d) a opgiio 8 torna corrente um especire da biblioteca, €} & opgic
tros nlio mais desejados na biblicteca, e f) & opglic 0 é pars modificar sz
escalas dos espectros a serem digitalizados ou amplié-las & partir de 2000 om’™ .

9 remnove eEne!
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6
wcima de 2000 cm ——-—-——-* da Biblicteca

FiGura I11-1 - Diagrama de blocos do programe PROGEIV. Ox niimeros representam as
opgdes do menu principal.
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-3. VGA

Pressione qualguer tecla pars sair do Help

FicuRa 112 - Ssida de video pars mjudsr o usuario a seleciom
sdequado.

BT O ﬁm de monitor

<< MENU PRINCIPAL >>

ATRIBUE ESCALAPARA O ESPECTRODELV.
INICIA DIGITALIZACAO
TRADUZ ARQUIVOS PERKIN ELMER
MOSTRA O ESPECTRO CORRENTE DA BIBLIOTECA
COMPARA O ESPECTRO CORRENTE COM UM OUTRO DA BIBLICTECA
. COMPARA DOIS ESPECTROS DA BIBLIOTECA
[ERPRETA ESPECTRO CORRENTE DA BIBLIOTECA (EXPERTIV)
'KPRNA CORRENTE UM ESPECTRO DA BIBLIOTECA
REMOVE ESPECTRO DA BIBLIOTECA
. AMPLIA A CONFIGURACAO DO ESPECTRO
<ESC>, FIM DO PROGRAMA PRINCIPAL  <F1>. HELP

© 0 P M W

F1GURA I11-3 - Menu principal do programa PROGEIV.

O controle do programe quante & aquigigio doz dados especirai
.ui-l»-l o & bﬁﬁm stBo e ’ 35 m@.
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Y113 - AQUESECAO DE DADOS ESFECTRAIS

111.3.1 - AQUISICAOC DE DADOS COM A MESA DIGITALIZADO

Inicialmerde, seleciona-se no memnu principal & opglio mimero 1 (atributoz da

escala do espectro & ser digitalizado), pars endrar com os valorez méximosz e minimos das

snemitincias e mimeros de ondas do esgpecire & ser digitalizado. A figurs IlI-4 mostra o
diglogo originado dessz opgiio, pars um espectro da biblioteca SADTLER.

bém, o programa oferece condigles para que sejam digitalizados espectros
as. Na maior parte dos casos, os especiros de LV. tem
al dividida em duas partes, ou sejs, de 4000 & 2000 e de 2000 a 600 ou

2ig dezcordine:

digitalizados. Afrevés do emprego das sub-rotinas "SCALEL", "SCALE2", "SCALE3",
*CONVERTHOMEMADE" e "CONVERTCOMMERCIAL"”, que consideram estas
descontimidacies, convertendo comretaments os valores de tensfio em porcentagem de
transmitfnciz e niimero de onda, expressos sm porcentagem e om™, regpectivamente.
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FNTRE COM © VALOR MAXIM 4000.
ENTRE COM O VALOR INTERMED 2000
400

WTRE COM O VALOR MAYIM
ENTRE COM O VALOR MINDJ

100

PRESSIONE < ESC > PARA RETORNAR AO MENU PRINCIPAL

Ficura III-4 - Didlogo originade da opglio mimero 1 do memu principal (Atributos da
Escala para o Espectro de L'V), pare um espectro da biblioteca SADTLER, com duas
escalas (de 4000 a 2000 e de 2000 & 400 om-?).

Depots, para inicier a digitalizagiio do espectro deve-ze selecionar & opgiio
mimerc 2 do menu principal, que indags o usudrio com reluclio so tipo de mess
digitalizadora & ser utilizada (HM ou tipo comercial}.

Antee de iniciar a digitalizagiio, coloca-se o ocursor da mesa digitalizadora na
pogigSes de méximos ¢ minimos, de acordo com & escala inserida ne opglic mimero 1. Este
procedimento permite que o microcomputador defina os coeficientes, que serlic utilizados
ns conversiic doz valores lidos em unidades de tensic (nV), para as coordenadas usuais
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% OO 85 mﬁm & » - ( +) e (_)’ @‘e z b ararm
f«f.iifi;;;..ﬁ v@ﬁw (m m}@m}, que é '-*/..-:;:;:_a;};;e-

estipuladas em 12 ou 6 mV pars & coordenads
vertical, coin & mess HM, respectivamente.

<< MESA DIGITALIZADORA >>

1. HM

2. Tipe Comercisl (DaVinci) - RS-232

Enfre com (1 ou 2) para escolher o tipo de mess digitalizadora ?

<< DADOS PARA A DIGITALIZACAO >>

NOME DO COMPOSTO: ? ISOBUTIRALDEIDO
MOVA O CURSOR PARA O PONTO DA BASE ESQUERDA E PRESSIONE ENTER
MOVA O CURSOR PARA O PONTO DA BASE MEDIA E PRESSIONE ENTER
MOVA O CURSOR PARA O TOPQ DA BASE DIREITA E PRESSIONE ENTER
POSICIONE O CURSOR PARA INICIAR A DIGITALIZAGAO E PRESSIONE ENTER

Fi1GURA I1I-5 - Parte do didlogo originado pela opgiio mimero 2 do memu principal (Inicia a
Digitalizagéo).
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daiz & vertioais do
atravéz da sub-rotina

0 em milivolts) slio coletados,

FETEE E . ”9 @33 %l@@im o cenal & gaim & ‘ TR

ds p@aé@o vertical, poiGiie exis,
rhar as bandas de 8b

snados através de nomes DOS, da seguinte
forma: "spexooc.ept”, onde xxx é um nmerc entre 000 e 999, sendo, entlio, igual a 1000 o
mimero méximo de espectroz no mesmo diretério. Os arquivos dos espectros contém o
nome do composto € o mimerc total de pares de dados an .

de onda). Também, para o Gltimo espectro digitalizado, ¢ feits e arquivads uma cdpin gob
o nome DOS "spec.spt”, que entlio passa 8 ser ¢ espectro corente da biblicteca. Como
exemplo, uma parte desse arquive de wm composto orgnico é mostrada ne figura IH-7.

ostrados (transmitincia e nilimero

g no sub-dirstério

Todos os arquivos doz espectro

Um outre erquive sob o nomme DOS "setspec.se™ colocado no sub-diretério
"sistspec\system” relacions o nimerc do espectro e ¢ nome do composto referente ac
espectro contido na biblioteca, por exemplo "spectrum\SPE006.SPT”,*2-BROMO-3-
METHYLBUTYRIC ACID (C5H9BrO2)™,
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Ym % bdnedta

Especiro ne bims
Eihce am pape

| N
E3ChiA DO
EERECTRG

L

GOSUDSCALE L, 2003
{defne 2 escale do esperim)

-1
" Seale? 9% espectro com ascaie ds 4000 ¢ 400 cm

. Geais2 (p.6x. sspsctro com sscates de 4000 @ 2000 § 2000 ¢ 400 cm |

3

M Sealed (p. 6x. 85DECT com esceles de 4000 @ 2000, 2000 & 800 # 500 v 400 cm

Seiecions ¢ tipo de mess
digiatiz pdote de gspectios

Geambk Slarigh

FIGURA III-6 - Diagrama de blocos das sub-rotinag encarregadas para aquisigiio de dados
espectrais. Os niimeros representam as opgdes do menu principal.
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=3 BROMOPROPIONIC (3003
TSA000
75,3991
73,3978
75,3565
75,3930
75,3935
75,3921
75,3908
75,3893
76,3878
76,3868
76,3832
76,3838
76,3823
76,2810
76,3798
FE€,3783
76,3769
16,3154
76,3739
76,5724
763711
76,3696
76,3680
76,3667
176,3653
76,3639
76,3626
75,3611
75,3599
75,3584
75,3569
73,3553
75,3539
75,3524
74,3511
74,3497
74,3485

BRANSHREEE

13- CH-COOB)”

94,408
94,401

FIGURA II1-7 - Parte do srquivo "spe(01.SPT" referente ac especiro de LV. do dcido 3-
bromopropidnico, que é por exemplo, o espectro corrente denominade "spec.spt” existente
na biblioteca. A primeirs linha indics o nome do composto ¢ as demais, os pares de pontos
goletados (tranmrnitineis e mimers de onds).
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los 05 erquivos dos especiros for

am salvos pelo Quick-Basic {vodificados

e difiouidede, no

Abaixo, ng tels do moni

i gﬁ@ mvgg' pERe oy s ire, A

111.3.2 - AQUISICAO DE DADOS COM UM ESPRECTROFOTOMETRO DE LV.

A sub.rotina "PERKIN" foi implementada no PROGEIV para coletar og dados
espectraiz por meio de traduglic de arquivos de dados gerados e existentes em discos
flexiveis, através do microcomputador do espectrofotdmetro.

Os sub-diretérics ¢ arquivos DOS desss sub-rotine, pars confrole das
informagbes espectrais, estlio assim distribuidos:

8) "sistspec\system” - "seiperk.se” arquivo de entrada, que relacions os pomes dos
espectros dos compostos orginicos, quando transferidos pars a biblioteca, por exemplo
"perkil\CETONA2.SP",

b) "sistspec\perkin® - **.gp” arquivo do espectro com um nome DOS quaiquer e extensfio
» SP", antes de ser traduzido (esti na forma bindria), por exemplo "perkimAMIDA4.SP”,



gelecionado ("A", "B ou

wtanto, o objetive de implementag

principalmente, ac fato da sua capacidade em traduzir os dados oriundos do instrument:
da forma binéria pars a forma decimal, quando desejados. Conssquentemente

podem ser processados pelo usudrio em qualquer programa. Um fluxograma

sub-rotine "PERKIN®, pode ser cbservado na figura II-8, e as suas etapss durante a
das abaixo.

execugiic estiic apresenia
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4 DE 4 BIARIOS: DD H3n84)
spdQ0 = A1} ® #(2)* 1%+ 8(3) * G + §{4) * 5) * Pusiax
W=¥+1

_(

b4
CLOSE#1

N

EXPS$ = "REALSFEC \ +“EXPS + > SPT*
OPEN EXPS QUTPUT #1

FRIONT # 1, PERKINNAMBS

PRONT # 3, PERKINAMES

Nlie

i 2D

WRITE #1, SPIX } ), POSITIONY
WRITE #2, SFI( 1), POSITION%
POSITIONY = POSITIONY + STEPY% ® PRECISION%

OPEN *SYSTEM ) SETSPEC 52"
WRITE #2, EXPS, TITLES CLOSE#1
N¥=1

FiGURA IT1-8 - Fluxograme da sub-rotina "PERKIN",
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rive® ("A®, "B" ou

% gl g T gf@.}i% gem EEET , 2y &, 3,

é oriado o arquivo "perkinel.nam”, colocado no diretéri

ectro obtido desse "dirive”.

ida etapa, apés & ssleglo do drive, a Gltima pergurds

stomma uma outra, sobre g expansio ou nlo, de um arquivo de um disco
aar o arquivo "AMOSTRA1.SP", de modo que

didaz para 8 forme ASCH. Em

tela do monitor

TS %m& %‘;m expan
geguida, o arquivo "AMOSTRAL.5P” é armazenado

nesse caso "AMOSTRAL.SPT". Coimn esse procedimento, o usudrio pode obter, quantas
vezes desejar, wn espectro na forma gréfica em papel pelo espectrofotOmetro, chamando o
arquive "AMOSTRA1.5P*, ou atievés do programa PROGEIV, conforme a implementagis
da sub-rotina "PRINTSPEC", que transfere oz dadoz do arquive "AMOSTRAL.SPT”,
apresentados na tela do monitor, pare uma impressora. A traduglio do Gltimo espectro
também serd galva no sub-diretdric "sistspec\spectrum” pelo nome de "spec.spt”, tomando-
espectro correre da biblioteca. A partir dessa etapa, o espectro pertence &
biblioteca, e pode ser manipulado através das opgSes existenies no programe PROGEIV
{mostrar o espectro na tela do monitor, comparar, remover, imprimir, etc.). Além disso,
apés & execuglic da sub-rotine "PERKIN”, os mimeros dog espectros e os nomes dos
compostos desses espectrog que foram expandidos, sfio arquivados no "setperk se”. Esse
arquivo é colocado no diretdrio "sistspec\systom”.

A tradugic de um arquivo de dadog gerado pelo espectrofotdmetro de 1.V.
Perkin Elmer, modelo 1600 ¢ posteriormente arquivado em um disco flexivel, através do
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smnagh s PIOCEE expansi enéradas pele sub-rotine através da
varigvel "string” indexads a3(N%) e o arquivo é fechado. Esta stapa estd implementeda da

gegulinte maneirs:

FOR N% =1 TO 10
INPUT #1, a$(N%6)
NEXT

CLOSE #1
Em seguida, a sub-rotina verifica a técnica de compressiic empregada. A string
23(8) deve ser igual a "8", ac contrdrio, a sub-roting nfic pode ser usada. Se a téonics de
reta, o mimero de pontos presentes no arquive (nd%) é lido da string
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LOCATE 17, 20: PRINT A
precigion® = 3 gamcssam por mm deva 867 GO

IF Title$ = *" THEN Title$ = PerkinName$
IF a%(8) <~ "§" THEN GOTO EnTrst

POSITION% = VAL(a$(5))
STEPS% = VAL(5$(6))
0d% = VAL@S(?)

Factor = VAL(aS(S))

4*ndSo+ 1

scendo & posigiio do primeiro byte de dados no arquivo, ela pode
ser aberta como bindria. A declaraglio Basic "SEEK" é usada para mover o apontador de
enirada para & posigio do primeiro byte (firstbyte%). A entrada sequencial de grupos de
quatro bytes é executada e os dados expandidos (expressos em unidades da ordenads) s#io
gerados e armazenados na varidvel indexada spd( ). O arquivo é fechado e wm novo
arquivo de dados expandido é criado sob o nome de "spec.spt”. O arquivo comtém o
cabegario padriio Perkin Elmer, seguide pelo dado da ordenada na forma ASCIL Se uma
sscala de transrmitincia (2 mais comum) é usada, deve ser util limitsr os dados em 4
digitos, a fim de salvar espago no disco flexivel. Esta otapa estd implementada do seguinte
modo:
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OPEN PERKINS FOR BINARY AS #1
SEEK #1, firstbyte%
FOR N% =1 TO nd%
FORK%=1TO 4
d$ = INPUTS(1, #1)
d(K%) = ASC(d$)
NEXT
spd%(N%%) = (d(1) + d(2) * c1% + d(3) * 62& + d(4) * ¢3) * Factor
NEXT
CLOSE #1

A figurs -9 ilustrs um espectro de 1V, do hexanaldeido, obfido da biblioteca
do espectrofotdmetro Perkin Elmer, modelo 1600

(¢ ESPECTRD DE 1.U. CORREWTE Is BIBLIOTECA >

SR Y
N o
\/5 ; 'l LA f
! | i
4460 Muners de onda (ca-1) 66c

hexanal (perkind
{ 440 ) Numero de onda = 1738 Transmitancia = #

FiGura III-9 - Espectro de LV. do hexanaldeido obtido da biblioteca do
sspectrofotdmetro Perkin Elmer, modeioc 1600.
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gens claras ¢ objetivas ne tels do
, percorrer o cursor grifico mo
onu principal, etc.. As principais sub-rotinas para as manipulagles

monitor, que direcionam o usuério pars selecionar, imprimi

e d) "HouseKeeping” utilizada pars remover um especiro niic mais desejado na biblioteca.
Um disgrama de blocos mostrando essas sub-rotinas de manipulagSes dos espectros, estd
apresentado na figura I-10.

As qusfro principais sub-rotinas de manipulagBes acime mencionadas, de
espectrog da biblioteca, oferecem um recurso pars melhorar a observaglo visual do
espectro, através de um cursor grifico (teclas de setas para a direita e/ou para & esquerda).

Quando wma dessas teclas é pressionads confinuamenie, ¢ cursor percoire um ponto na
linhe grifica do espectro ("pixel”™), e mais sbaixo do grifico
composto, o8 mimeros doz pontos amostrados, ¢ os valores dos mimeros de ondesx e
transmitincias correspondentes. Pode-se também pressionar as teclas de simais (+) ou ()
para o cursor grifico avangar de uma 86 vez ou nfo 30 pontos amostrados. Por exeinplo, se

aparecem ¢ nome do

o ponto esté no reimero 10 e pressiona-se s tecls de sinal (+), o cursor grifico avancs pars
o ponto de mimerc 40 mostrando abaixo, os seus respectivos valores. Através do cursor
gﬁﬁmép&ﬂv&lobmnmiase@mscéplmmammeamm




CAPITOLO I

i‘e 5 €
e
#lostre Especiro bdostre Espaciro Coments Mostre dois Especiros
Corems oo outro da Bibliotacs ascothidos na Bibliclece
\L e
CALL LoadSpac (camags dados 4o aspecir) GOSUB FoctTwoSpec eclas p/ 2 espactros)
CALL SehactAB (monlior, gspacie "A%
CALL BoxSpec (caixs retanguisr b’ réficos) {ALL LosdSpec {Tarege dados de aspecin}
- CALL SelectAB {monltor, especire "A%)
"l YWl M CALL BoxSpec (Calxa pars Gréfco)
CALL SpecConstants (calcule constantes)
CALL GrphSpet  {desenhe & sspectio}
GOSUB DoSecondSpectrumChoice
GOSUB TwoSpectrumControl {salecions 2 sspactros

&

GOSUB FooiTwoSper feclas p7 espactros)
CALL LosdSpac (camege dados do sspetin)
CALL BoxSper {Caixe pars GréBico}

CALL SpecConstants {caicula constantes)
CALL GraphSpsc  (desenha ¢ sspactro}
GOSUB DoSacondSpertrumChoice

{Selecions ¢ desenhe 0 segundo e5pRCID}

F1GURA T1I-10 - Diagrame de blocos das sub-rotinas de manipulagSes dos espectros da

bibliotecs.
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itor, quando selecionado, permanece abaixo do

gem em se utilizar 8 "SuperP

stapas das quetro pincipais sub-rotinas
biblictecs 8o descritas sbhaixo.

Essa sub-rotina ¢ scionada quando seleciona-se 2 opglic mimero 4 do mem
principal. Ela foi implements pectto corrente na tela do monitor,
seleciomado pelo usudrio, atrevés da opglio mimerc 8 do mem principal (Tomar um
Espectro Corrente), ou entiic ¢ iltimo espectro coletado pelo programa PROGEIV, como
descrito anteriormente em aquigiglio de dados espectrais.

Inicialmente, 8 "ShowCurrentS m” chama & sub-rotina "LOADSPEC" para
carregar og dados do arquivo do espectro. Em seguida, configura-se na tela do monitor uma
caixa em forms de retinguio, através da sub-rotina "BOXSPEC™, omfamonpede
monitor escolhide no inicic da execuglico do programa. Fi i

da parg mostrar
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*"GRAPHSPEC” coloca dentro desss caixa o sspectro, & partir dos valores dos pares de

colocar abaixc do primeiro espectro, referido como espectro "A”, um segundo espectro,
agora referido como egpectro "B”.

C - SHOWTWOSPECTRUM

Essa sub-roting, quando sacionads, stravés da opglio mimero 6 do memu
principal, encarrega-se de spresentar na fela do monitor pare ume comparaglio, dois
espectros existentes na biblioteca, escolhidos pelo usudrio. A apresentagio dos espectros
na tela do monitor é praticamente gimilar ac da sub-rotina citads anteriormente, nesse caso;
a unice diferenca é que o usudrio deve selecionar os espectros "A” ¢ "B". Também, nessa
gub-rotina, quando os dois espectros estiio apresentados na tele do monitor, & sub-rotine
"T'woControlSpectrum” é chamada para controli-los quanto ao usc do cursor grifico. Deste
modo, escolhe-se & tecla "A” ou 1 tecla "B, e pressiona-se continiamente ume das teclas
do cursor grifico (¢, —, - ou +), & wm ponto percorerd o especiro. Mais abaixc das
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como objetive remover um determinado espectro
gunta com: relaglio
ipenas selecionar o espect
niio mais desejado como componente da biblioleca. Apds iseo, 3 pergunts
novamente, até © ugdrio pressionar a tecle "N" pars retomnar ac menu principal. Cada vez
que um espectro é removido da bibliotece, o arquivo "setspec.se” que contdém os nimeros
¢ o8 nomes dos compostos existeides na biblioteca, ¢ reformulado automaticamente, isto &,
o mimero do espectro subssquents é decrements
biblioteca contende 100 espectros de LV., o arquivo "setspec.se” armazena ostes espectros

do em uma unidade. Por exemplo, em uma

dz seguinte maneira:

"spectrum\SPECO1 .SPT","3-BROMOPROPIONIC (Br-CH2-CH2-COOH)"”

-----------------

-----------------

"spectrum'\SPE1 00 .SPT","ISOBUTYRIC ACID ((CH3)2-CH-COOH)”

Se o espectro "SPE062.SPT" foi escolhido para ser removido, apos 4 execugiio,
o arquivo "setspec.se” é reformulade permanecendo da seguinte maneira:
*gpectrum\SPE001 .SPT","3-BROMOPROPIONIC (Br-CH2-CH2-COOH)"

-----------------

*spectrum\SPE099.8PT”, "ISOBUTYRIC ACID ((CH3)2-CH-COOH)”
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uzir arquivos de discos flexiveis gerados ;
: Smetro. Estes arquivos slic obtidos na forma bindria e, posterionmente
cpandidos psra a forma decima! em ASCII, : N

esso para & seleclo das diferepies rotinas DEORTRINE
meme. Estes menus foram elsborados de maneira clara e objetiva, direcionando ¢ usuario
quanto ao confrole do programs. Uma biblioteca de até mil espectros pode ser controlada
pelo programa PROGEIV. Oz arquivos dos espectros contém dados como © nome do
composto e pares de pontos amostrados (transmitincia e mimeros de ondas).

O programa PROGEIV permite o manuseio de diversas operagles do arquivo do

espectro. Por exemplo, o usudrio pode observar os espectros na forms grifica na tela do
monitor. Na figura HI-11 estio ilustrados separademente, os espectros do dcido

2sentado na tele do monitor, através da seleglio da sub-rotina "ShowCurrentSpectrum”.
A parts inferior da figura exibe o espectro original da biblicteca SADTLER do mesmo
composto. Uma comparaglio pode ser feits, com relaglic as informagdes coletadas pela
mesa digitalizadora e ¢ espectro original. Através do cursor grifico observa-se que &
poeiglio e a intensidade da banda de absorglio da carbonila, para o acido carboxilico sio
praticamente idénticas @s do espectro original. Portanto, pode-se concluir que a mesa
digitalizadora preserva, essencialmente, as informag3es contidas no espectro original.
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FIGURA III-11 - Espectros de LV. do scido dibromoacético. A parte superior da figura

mostra ¢ espectro digitalizado pela mesa HM e apresentado na tela do monitor pela sub-

rotina "ShowCurrentSpectrum”. Mais abaixo, sio mostrados o nome do composto, € o
mimero do ponto coletado, com seus valores de mimero de onda e transmiténcia, para a

banda da carbonila (C=0). A parte inferior, ilusira o espectro original da biblioteca
SADTLER do mesmo composto.
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digitalizadora tipo comercial, disponivel para tais objetivos. No entanto, durante o

nstatou-gse que uma mesa digitalizadors

aquisiciic des=s mesa d;gziaimdora, foi possivel digitalizar vérios espectroz de LV. de
compostos orgnicos, oriundos da biblioteca SADTLER. Para isso, foi necessdri

implementar uma sub-rotina para & coleta de dados provenientes desse tipo de mesz, o que
2 PROGEIV de uso mais amplo. A mesa DaVinci é melhor confeccionada
do que a da mesa HM, o que facilita em muito a digitalizaglo dos espectros. Esses fatos
justificam porque a meior parte dos espectros utilizados neste trabatho, foram digitslizados

fornou ¢ progran

através da mess DaVinci.
Um outro recurso oferecido pelo programa PROGEIV é s poszibilidade de
r sirnultaneamente, dois especiros na tela do monitor, para wma comparagiio,

gifico selecionado pars cada espectro ("A" ou "B”) pode ser posicionado ao longo do eixc
dog mimeroz de ondas (posiglio horizontal). Portanto, quandc ums das teclas que
direcionam o cursor é pressionada aparecem em tempo real, abaixo dos grificos originais,
o nome do composto, o mimero do pontc amostrado e os valores do mimero de onde com &

transmitéincia correspondente.
A sub-rotina "Supet?os:tsm émlm&mmmw "B* mum
iginal, de tela do
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afe @ wm oulro, seleciomado pslo uspdrio, sbra

izaghio na tela do monitor facilita muito

esnech -:-I"'Ii: oomoe por mla, -
escolhidoz aleatori L& Wig

programa PROGEIV, gquando se selecions a opglic 7 do memu
principal, ative-se & sub-roting "CALLPROLOG"®, que transforma o arquive Quick-Basic
“spec.spt™ em um oulro arquivo formatado como lista Turbo-Prolog. Desta forma, os
dados sfio preparados pars serem acessados pele S.E. desenvolvido (EXPERTIV). A lista
Prolog é armazenada struvéer de nomes DOS “spexxx.itd™, ocolocados no diretorio
*SISTSPEC”, onde xxx ¢ um niimero entre 000 ¢ 999, . A figura II-14 mostre parte um de
arquivo de um espectro da bibliotecs, referidoc como "spec.spt” e, seu arquive formatado

como lists "spec.ltd".
Também, deve-se ressaitar que embors o programs
ssenvolvido com o obietivo de criar um banco de dados espectroscépico de LV., pars ser
utilizado pelo programa especialists, resultou em um fesramenta muito importante para o
quimice orginico, que poderd usufiuir de todos os seus recursos descritos anteriormente.

PROGEIV foi inicizlmente
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FiGURA I11-12 - Tela do monitor do microcomputador mostrando o espectro de LV.
corrente @ um outro espectro de bibliotecs selecionado pelo usudric, para comparagiio.
Abaixo dos espectros constam os nomes dos compostos, o8 pontos coletados © og seus
mimercs de ondas, referentes a posiciic de um cursor grifico..
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FIGURA III-13 - Tels do monitor do microcomputador mostrando dois espectros de LV.
presentes na biblioteca, selecionados aleatoriamente pelc usuiric, para comparagiic.
Abaixc dog espectros constam o nomes dos compostos, os pontos coletados ¢ os seus
nimeros de ondas, referentes » posiglic de um cursor grifico,.
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84,3833
85,3772
85,3719
85,3658
§3,3612
80,3567
76,3559
72,3529
68,3529
64,3521
61,3506
57,3506
23 3506
50,3460
46,3452
42,3452
39,3437
35,3430
34,3384
32,3384
30,3376
28,3376
26,3376
25,3323
26,3285
27,3255
25,3240
33,3240

BE.404

2-PENTANOQL (CHE3CHICE2-CHB(OH)CHY)
[84,3866,84,3833,85,3772,85,3719,85,3658,83,3612,80,35¢67,76,3559,72,3529,68,3529,64,3521,61,3506,57 3506
53,3506,50,3460,46,3452,42,3452,39,3437,35,34 30,34,3384,32,3384,30,3376,28,3376,26,3376,25,3323,26,3285
,27,3255,29,3240,33,3240,36,321740,3217,43,3179,47,3156,51,3148,55,3141,58,3110,62,3103,65,3087,68,3034
,70,3019,73,3019,72,2981,70,2966,66,2943,62,2943,55,2943,54,2943,50,2943,46,2943 42,2943,39,2543,35,2943
,31,2943,28,2943,21,2943,19,2943,17,2943,15,2943,13,2943,11,2043,13,2943,14,2943,16,2943,18,2928,19,2890
,21,2390,23,2890,24,2882,28,2875.24,2875,22,28?5,24.2867.26,286‘7,28,2857.32.286‘7.35.2852,39.2852,
................................................................................................................. ,82,450,83,427 85 404)

FIGURA IIi-14 - Partes dog arquivos DOS "spec.spt” (dados de entrada pars o programs
PROGEIV manipular o espectro) ¢ "spec.ltd” que ¢ 8 sua saida em formato de lista Turbo
Prolog, para ser utilizada pelo 8.E. desenvolvido, referente ao especiro de LV. do dlcool 2-

pentilico presente na bibliotecs.
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CAPITULO IV

PROGRAMA ESPECIALISTA PARA IDENTIFICACAO DE GRUPOS
FUNCIONAIS DE COMPOSTOS ORGANICOS - EXPERTIV

Atualmente, o inferesse no desenvolvimento de sistemas sspecislistag (S.E) na
grea da quimica vem aumentando consideravelmente. Esta atenglio tem mostrado ao
quimico em geral e, particularmente, so quimico analitico, a necessidade de ferramentas
praticas para 8 resclugic de problemas, baseadas no conhecimento de um especia!ésﬁ. A
disponibilidade de uma linguagem declarativa de alto nivel, do tipo Turbo Prolog, capaz de
manusear informagdes simbdlicas emn microcomputadores, tende &8 sumentar o mimero de
S.E. de menor porte, que slio construidos para a resolugiio de problemas mais especificos.

Como ¢ nome sugere, um S.E. ou sistema baseado em conhecimento é capaz de
simular os procedimentos de um especialista bumano, pars a rescluglio de um problema de
sus éree. Em geral, um programa especialista, orientado para interpretagiio de espectros de
1IV. incorpora uma base de conhecimento (que armazena regras de produgéio ou de
inferéncia), construida através de tabelas de comrelagGes da literatura, e também com a
ajuds de especialistas na area de Quimica Orgnica. As regras de produgio siio
amplamente aitilizadas na geracic de sistemas baseados em conhecimento. Uma regra de
produgiic consiste de um conjunto de condigSes & um conjunto de agdes que descrevem as
concluses a serem obtidas quando estas condigdes sfio encontradas. O fator determinante
do desempenho de.um S.E. esté na qualidade do seu banco de conhecimento que permite, a
um mecaniemo de inferéncia, a obtencéo de conclusdes.

Como consequéncias da implementaglioc de um S.E. para intepretagiio de
espectros de LV. podem distinguir-se como mais importantes; a) a possibilidade que o
gonhecimento dessa drea estar presenie em qualquer laboratério gque utilize espectros de

alhos de sotine, b) a possibilidede de empregi-lo comoe delimitador
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localizagio dos espectros em bibliotecas (sistemaz de busca), ou =zeja, uma vez

determit

mda & presenga de certos grupos funcionais, a procura se limitaria sos espectros
que contdm tais grupos funcionais. Neste caso, o S.E. seria utilizado como um filtro

diminuindo assim, o tempo, a memdéria e o espago de anmuzenmmento Necessirios ao

programa e, <} ¢ programa, com pequenas modificagles na sus parte inferativa com o

usudrio pode ser utilizado no ensinoc da inferpretagiio de espectros de LV..

Deste modo, ¢ programa especislista desenvolvido neste trabalho, denominado
de EXPERTIV, aplicado na interpretagio do espectro de LV., busca mum primeiro

instarte, sem 2 interferéncia do usudrio, & identificaglio da presenga de grupos funcionais
exisientes no composto orginico gue originou o espectro. Além da rapidez ¢ ds minima
intervengio do operador, buscou-ge aproveitar uma das vantagens do sistema baseado em
conhecimento, que € & de fornecer wma explicagho plausivel, ac se cheger 8 umsa
determinada conclusio no decorrer da interpretagio.

Além disso, o desenvolvimento do programa EXPERTIV é iatil, como uma
primeira etaps, quando se vise wn S.E. mais complexo, que contenha um banco de
conhecimento referente & interpretaciio de espectros de massas ¢ de RMN. Desta forma,
poderia se utilizar dados dessas técnicas instrumentais, com objetive de elucidar a
estrutura de um composto orgénico. Em particular, convém lembrar que nfic é necessdrio

escrever novamente o programz EXPERTIV, para acomodar novos dados.
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IV.1 - DESCRICAO DO PROGEAMA EXPERTIV

O programa EXPERTIV foi desenvolvido com o objetive de identificar

automaticamerte grupos funcionais de compostos orglnicog e oufras caracteristicas
especificas da moléculs, através dos dados de espectros de 1V.. Esse programa foi escrito
em linguagemn Tuwrbo Prolog versfic 2.0 da Borland[87-91], sxecutdvel num
microcomputador tipo IBM-PC-AT/386. A Prolog foi escolhida como a linguagem de
programaglio devido & sua facilidade de manipulaghio da informaglo simbélica pars os
dados especirais. Ums vez que o espectro digitalizado € colocado na forma de uma lista
{formato requerido pela Prolog), o programsa pode ser utilizado pars interpretagiic do
espectro, através de regras baseadas em conhecimentos. Esta inferpretagiic possibilita a
identificaglio dos grupos funcionais presentes no composto que originou o especire.

A interface usuirio-microcomputador ¢ efetuads, através da seleglic da opglio
niimerc 7 do memu principal do programa PROGEIV, o qual permite a conexfio das
linguagens Quick-Basic (de procedimentos) e Turbo Prolog (declarativa). Inicialmente, o
programs PROGEIV chama s sub-rotine "CALLPROLOG", que per sus vez transforma os
dados do espectro corrente da biblioteca, armazenado no arquive DOS "spec.spt”, em um
outre arquive DOS formatado como lista Turbo-Prolog, denominado “spec.ltd”. Desta
forma, os dados slio preparados para serem acessados pelo programe EXPERTIV.

Uma das caracteristicas de um sistema baseado em conhecimento € & separagio
erdre g base de conhecimento e ¢ mecanismo de inferéncia. A base de conhecimento, como
o nome sugere, contdm os conhecimentos (fatos) necessérios para resolver os problemas do
dominio especialista, enquanto que o mecanismo de inferéncia utiliza os algoritimos para
manusear estes conhecimentos. Esta separagiio permite um desenvolvimento modular
oferecendo melhor entendimento e ficil adaptaghio ao usuério.
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A base de conheclmento consiste naz regras de produglio implementadas &
partir de dados dos ezpectros de LV.. A base de conhecimento foi elaborada, inserindo as
informagbes das tabelas de correlagBes para um arquivo DOS, obtidas de eiguns livros de
espectroscopia no 1LV.[104,105] e principaimente do livio do “Infrared Absorption
Spectroscopy’(106]. Algumas consuitas com especialistas da drea sobre zsus métodos ds

resoluglio do problema (algumas vezes subjetivas), também coniribuiram parz & oblenglo
de resultados satisfatérios.

O programa atug primeire sobre as regres impostas pars efetuar uma leitura do

espectro, exirsindo as bandas de absorglo, e posterionmente nas regras de interpretagio
equiparando com & base de conhecimento, elaborada através de tabelas de correlages para
a identificagfio de grupos funcionais de compostos orghnicos. Por exemplo, p&m s6
estabelecer que um composto é um écido carboxilico devem ser exiraidas do espectro, as
bandss de absorgiio, correspondentes &s vibragdes de estimmmente O-H, C=0 e C-0. A
partir desses fatos, as regras implementadas para interpretagiio do espectro os compara
com a base de conhecimento, conferindo se essas vibragdes estiic dentro dos limites das
faixas de absorgiic permitidas pare o acido carboxilice.

O programa EXPERTIV é constituido de dois modulos principais. O primeiro,
denominado médulo de leitura, atua sobre a lista Turbo Prolog que comdm os dados
espectrais coletados pelo programa PROGEIV, produzindo, como resultado final, 2
extragiio de informagdes rolevantes para a interpretagiic do espectro como a posigio, a
intensidade, a largura e o formato da banda de absorgiio. O segundo médulo é encarregado
da interpretagiic do espectro propriamente dito, atuando sobre o conjuntc de fatos
amostrados no mddulo de leitura {extragiio de ocorréncias espectroscopicas) e utilizando
imimeras regraz de inferéncia baseadas em conhecimento. Neste médulo, também foi
implementada uma funclio matemdtica, similar ds ferramentas de logica difusaf107-111],
com o© objetive de tomer ¢ programa EXPERTIV mais completo e de direcionar algumas
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conclusdes de forma menos deterministica. Normalmente, os especialistas da drea utilizam
termos relacionadoes as ocorréneias espectrais de uma maneirs subjetive. A inclusiio de
ferramentas de Idgica difusa, conduz 8 identificaglio de uma banda de sbsorgiio de forms
mais flexivel e portanio, mais proximas da linguagem dos especialistas. Por exenplo, eles
se referem 8 "uuma bands ds sbsorglio largs e de intensidade forte” ou "uma banda de
absorglio aguda de intensidade varigvel”.

Na figura IV-1 estd ilustrade o esquema de desenvolvimento dos componentes
do programa EXPERTIV.

Oz espectros de 1V, de compostos orgdnicos puros foram obtidos da bibliotecs
SADTLER ¢ de um sspectrofotdmetro de LV, como descritos anteriorments. Até o
momento, os especiros existentes na biblioteca do programa PROGEIV estio sgrupados
segundo a presenge de suas fungdes orgnicas. No entanto, foram estudados pelo programa
EXPERTIV, apenas quatorze grupos funcionais, sendo seiz grupos de compostos

carbonilados e oitoe niio carbonilados.
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EXPERTIV

o

Base de Dados Interns
DBA_BANDS
DOS: "reading Ink”

e

Tgi1

Eguiparacfo dos fatos

Base de Conhechueniso
DBA_1LINKR
DOS: "dataiv.dba™

¢ Problems 7
Deados: Espectrog de IV,

;! INTERFACE MICRO-USUARIO Y Solucto:

Identificagdo de
Grupos Funcionais

FigURA IV-1 - Componentes do programa EXPERTIV.
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Iv.1.1 - MODULO DE LEITURA

O médulo de leiturs denominado READMOD, tem por objetivo extrair da
melhor forma possivel e similarmente 8 um especialisia ds érea, as informagfes relevantes

do espectro de 1V. de um determi

nado composto orginico, isto é, as suss ocorréncias
espectroscopicas como a posigho, 8 intensidade, a lurgura ¢ o formato da banda de
abgorgio.

A base de conhecimento consiste de regras de produglio implementadas para a
PROGEIV. Em seguids,
o oz dados extraidos em

sxiracglo dos dados espectrais, que sEo provenientes do programs

o mecanizsme de inferéncia atua =obre estas regras armazenas
um arquive DOS, que é posteriormsnte requisitado pelo modulo de interprstagiio. No
momento, 0 READMOD consta de 64 regras de produglio & em sua forme executdvel
ocupa 114 Kbytes de memoria. A forma de operagbes desse médulo pode ser observada na
figura IV-2.

' O espectro de LV. onginal do composic 2-butanona, obtido da biblioteca
SADTLER, esta ilustrado na figure IV-3. Os dados desse espectro sfic coletados pelo
programa PROGELV, armazenados no arquive DOS "spec.spt” e, em seguida utilizados
pelo READMOD. Durante a descrigiio desse modulo, serfio apresentados os fatos obtidos
na leitura do espectro do referido composto, atrevés das fipuras de seus arquivos DOS,
quando suas metas s#o atingidas pelas regras implementadas.

No programa PROGEIV a sub-rotina "CALIPROLOG” prepara o arquivo DOS
"spec.spt”, referente ao espectro corrente da biblioteca, transformando-o no arquivo DOS
*spec.ltd" em formato de lista Prolog, requisitads pelo programa EXPERTIV. A figura IV-4
mostra esse arquive, referente #o espectro original do 2-butanona. Os elementos contidos
na lista de informagOes espectrais sfio os pares de dados coletados, isto ¢, transmitinicas e

mimeros de ondas, em unidades de porcentagem e cm™, respectivaments.



W W EF WY W W e W e

CAPIITULO WV Programa EXPERTIV - médulo de leitura 77

PROGEIV Arquivo de Dados
N DOS - SPECSPT Hapecirofotdmetro
| "1 { aguirigho dos dados ) ;’// Perkin Elmer
disco
{ espectro ne forma i

grafice em papel }
sub-rotina CallProlog

DOE - SPECLID
dados em formato de lista

W Extracic dos portos que
71 Formam as bandas de sbeorclo

Verifica linha base e ruido { DO3 - POINTE.LEC

no espectro \l(
DOS - OCCURREN.SE Bandas de Absorglio

DOJ - BANDLISTLEC

L

Bandes de Absorgio
(> = valor do ruido )
DOS - REAL BANDIEC

)

Obtenciic dos Dados Espectrais
Fatos: formaeto, intensidade, largurs, posiclio ¢ os
portos gue formam es bendas de sbsorglio

FIGURA IV-2 - Desenvolvimento do médulo de leitura READMOD para obtengio dos
dados espectrais.
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FiGURA IV-3 - Especiro de LV, original da biblioteca SADTLER do 2-butanona.

2-BUTANONE (CH3COCHZCHS)
193,3987,93,3975,94,3964,94,3951,94,3937,95,3925,95,3910,96,3897,95,3886,95,387 1,95,3859,95,3847,96,3834
$6,3820,96,3805,96,3791,96,3780,96,3766,96,3751,96,3732,96,3720,96,3708,95,3697,94,3688,93,3682,92,3671
$0,3566,89,3661,87,3654,86,3645,85,3632,84,3619,84,3605,84,3594,85,3582,85,3570,84,3556,83,3544,83,3530
84,3517,85,3504,85,3493,87,3485,88,3473,89,3451,89,3450,87, 3444 86,3434 84,34 28,83 3427,81,3427,80,3423
[79,3412,80,3405,82,3405,83,3403,85,3402,86,3398,88,3397,89,3387,91,3380,92,3373,94,3361,54,3349,94,3337
©4,3326,94,3313,94,3299,94,3284,94,3269,94,3257,94,3246 94,3233 ,93,3219,93,3205,92,3194,91,3181,91,3169
,90,3152,90,3142,89,3129,88,3116,88,3104,86,3093,85,3080,83,3074,82,3067,80,3054,79,3042,78,3034,76,3030
75,3027,73,3024,72,3016,70,3014,69,3014,67,301 2,65,300%,64, 3008 62,3007,60,3006,39,3006,57,3005,56,3003
54,3001,52,2999,51,2996,49,2994,48,2993,46,2991,45,2991,43,2991,41,2991,40,2990,38,2988,37,2986,35,2985
[33,2983,32,2982,30,2981,28,2080,27,2978,25,2977,23,2976,22,2976,20,2975,19,2972,17,2671,15,2969,14,2967
,15,2961,17,2961,18,2961,20,2961,909,34,2907,33,2895,35,2857,36,2886,38,2881,37,2869,39,2867,40,2867,4 2,

2866,43,2866,45,2866,46,2866,48,2865,49,2864,52,2864,54,2862,56,2861,57,2859,59,2859,60,2859,62,2859,63,
2858,64,2858,66,2856,68,2854,70,2850,71,2844,73,2839,74,2835,76,2837,77,2828,77,2817,79,2808,80,2796,82,
2783,83,2779,85,2774,86,2769,88,2764,89,2760,91,2754,92,2742,92,2729,92,2716,92,2704,92,2693,92,2681,92,
2668,93,2655,93,2643,93,2631,94,2620,94,2607,94,2591,94,2576,94,2563,94,2550,94,2538,94,2524,94,2512,95,
2497,95,2483,95,2470,95,2456,95,2442,95,2427,95,2412,95,2396,95,2383,95,2371,95,2358,95,2346,94,2334,94,
2323,94,2311,94,2296,94,2283,94,2270,94,2258,94,2242,95,2228,95,2214,95,2201,95,2186,95,2174,95,2162,95,
2150,95,2136,94,2123,94,2111,93,2099,92,2087,92,2076,93,2064,94,2051,94,2039,94,2027,94,2016,94,2002,54,
1995,95,1989,95,1983,95,1976,94,1968,94,1961,94,1951,94,1943,94,1936,94,1930,94,1924,93,1918,93,1912,53,
19086,93,1900,93,1894,93,1888,92,1882,92,1875,92,1868,92,1862,93,1856,93,1850,93,1843,93,1837,93,1830,93,
824,92,1818,91,1812,90,1806,89,1800,88,1796,86,1790,85,1787,83,1785,82,1782,80,1778,78,1776,77,1 774,75,

contimn ng promima pdging g lsta Prolog
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conlinuacde

197274, V769.72,1767,70,1766,65,1765 67,1765 66,1762,64,1761 £3,1759,61,1758,59,1736,58,1 756 56,1755 35,
1755,53,1752,52,1751,50,1750.48,1740,47, 1747 43,1747,44,1746,42,1746,40,1745,3%,1743,37,1741,36,1735,34,
1738,32,1737,31,1737,29,1736,27,1736,26,1735,24,1732,23,1731,24,1731,19,1730,18,1725,16,1727,15,1725 .13,
1720,13,1713,13,.1706,14,1700,15,1697,17,1656,15,1696,19,1696,21,1656,23,1694,34,1693,26,1 653.27,1 691,25,
1691,31,1691,32,1691,34,1690,36,1685 .37, 1€89,30,16B0,41,16850, 42,1 685,44 1 688,45, 168847, 1687 48,1687,50,
1683,52,1682,53,1681,55,1676,36,1674,58,1673.60,1673,61,1673,63,1670,84,1670,66,1 670,67,1 668,69,1 663,70,
1661,72,1661,73,1659,75,1655,76,16352,77,1648,79,1646,79,1640,81,1634,82,1618,83,1622,85,1616,85,1610,86,
1603,86,1599,86,1593,86,1587,85,1580,85,1574,85,1568,85,1562,85,1555,84,1548,81,1542,81,1 536,80,1530,79,
1824,79,1517,78,1512,78,1505,76,1501,75,1497,73,1492,72,1488,70,1484 6%,1480,67,1475,66,1478,64,1474,83,
1474,61,1474,60,1473,38,1471,57,1470,55,1470,53,1470,52,1465,50,1468 48,1467 47,1467 45,1405 44,1464 42,
1463,41,1463,35,1463,38,1463,36,1462,34,1462,33,1462,35,1457,36,1455,36,1450,38,144840,1448,41,144 2 40,
1436,38,1430,37,1427,35,1424,34,1422,32,1420,30,1418,31,1413,32,1410,34,1410,35,1410,37,1405,38,1408,40,
1407,41,1405 43,1403 ,45,1402,46,1401 48,1401 49,1398,48,1393,46,1393,45,1389,43,1380,42,1386,40,1383,.32,
1385,37,1384,36,1383,34,1382,32,1381,31,1381,22,1378,28,1374,26,1371,24,1370,23,1 368,23,1363,24,1360,26,
1389.28,1358,29,1356,31,1354,32,1353,24,1351,36,1348,37,1346,39,1344 40,1343,42,1343,43,1343 45,1342 47,
1342.48,15341,50,1339,54,1338,53,1337,35,13537,87,1336,58,1335,60,1335,61,1334,63,1334 85,1 330,67 ,1327 68,
1326,70,1319.71,1312,72,1311,74,1308,75,1307,77,1305,78,1304,80,1302,81 1298, 83,1294,84, 1 Z8% B2, 1283 .82,
1277,80,1275,78,1271,77.1266,76,1262,75,1257,.77,1252,78,1250,80,12446,51,1242,81,1235,79,1233,78,1 228,76,
1225,75,1224,73,1223,71,1222,69,1221,68,1220,66,1219,65,1218,63,1216,62,1215,60,1214,39,1211,57,1211,3¢6,
1209,55,1206,56,1200,55,1154,55,1192,52,1151,50,119045,119047,1189,45,1180.44,1187.42,1187,41.1187,39,
1186,37,1185,36,1184,34,1183,33,1182,31,1181,30,1181,28,1179,26,1173,29,1172,31,1171,32,1170,34,1 169,35,
1168,37,1167.,32,116640,1166,42,116544,1165,45,116546,116548,1164,50,1164,52,1163,53,1163,55,1163,56,
1160,58,1159,60,1157,61,1156,63,1156,65,11585,66,1184,68,11583,70,1153,71,1151,73,1147,75,1143,76,1143,78,
1143,79,1143,81,1141,82,1137,84,1132,85,1125,85,1120,85,1113,83,1112,84,1106,84,1100,82,1097,81,1096,79,
1094,78,1091,76,1090,75,1090,73,1090,72,1088,73,1084,75,1083,76,1082,78,1081,80,1080,81,1078,83,1074,85,
1073,86,1070,88,1064,89,1060,90,1054,90,1047,90,1041,50,1035,50,1029,89,1024,89,1018,87,1012,86,101 1,85,
100%,83,1003,82,1003,80,1003,79,996,80,994 82,993 84 989,84 983 83,976,81,971,80,969,78,968,77,966,7 5,963
J73.962,72,961,70,960,69,959,67.958,66,957,64,056,62,554,61,953,60,552,59,945,61,943,62,945 64,944 65 5435
7,939,69,937,70,936,72,935,73,934,75,934,77,933,76,931,80,928,81,926,83,923,85,921,86,918,88,913,85,91 0,90,
906,92,899,93,852,93,886,53,878,03,863,93,845,93,838,93,831,93,824,93,817,23,811,93,805,81,798,81,722,50,7
86,89,780,87,776,86,774,84,774,83,773,81,771,80,770,78,769,76,768,77,761,78,757,80,757,81,755,83,753,8574
5,86,746,88,744 89,742,90,736,92,732,93,726,93,720,93,71 3,93,707,93,701,93,695,93,685,93,682,93,677,92,671,
92,663,93,658,93,651,92,644,92,638,91,632,91,625,80,622,80,617,87,614,85,611,84,609,82,60%9,80,608,75,507 .7
1,605,76,605,74,603,73,597,75,597,77,397,78,597,80,594,81,550,83,588,84,586,85,580,86,574,86,568,86,561 85,
45%,86,549,86,543,86,537,84,532,83,529,81,526,79,526,78,525,79,519,81,516,82,512,84,511 85,505 87 495,87 4
64,87 488 87481 ,87.474,87457,88,460,88,454,88 447 88441,88435 8842086422 84 417 83,414.81 412,82,
406 83,405}

FIGURA IV-4 - Arquive DOS "spec.ltd” em formato de lista Prolog, referente ac especiro
de 1.V. original da biblioteca SADTLER do 2-butanona, utilizado como dados de entrada
(fatos) no READMOD.
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Inicialmente, observa-se através do READMOD as ocorréncias de algumas
caracteristicas do espectro, como por exemplo 8e ¢ primeiro ponto coletado ¢ maior ou
igual a 3850 cm~'. A necessidade de que o espectro sob anslise contenha dados acima do
referido mimero de onda, deve-ze ac fato ds que o READMOD infere sobre a presenga e ¢
nivel de ruido em valores de mimero de onda acima de 3850 om™’. Além disso, verifica a
posicio da linha base do espectro, de forms s analisar se estd ou ndo adequada pars & sus
leiture e interpretaciio. As regras de produglo implementadas para essas metas s8o
deterministicas. Elas sempre devemn ser verdadeiras para que se possa continuar com esse

mobdulo. Quanéc feiharn

n ne obtenglio de slguma mets, impede-se ¢ prosseguimentoc parz o
médulo de interpretagio.

Para verificar o primeiro mimerc de onda da lista Prolog (pares de dados
amostrados), se é maior ou igual 2 3850 om™’. A regra foi imposta da seguinte maneira:

% notesse que ne regre abaixo o predicado tern 2 argurmerntos (doar listes de n°s. inteiros)
verifica_primebo_némero_de_enda{] ,Wavenum| | DeltaWave) :-
Waveni >= 3850, % Wavenumn, primeire nimerc de onda da lists
DeltaWave = Wavennm - 100, L. % DeltaWave, varidvel pers usar erm outra regrs

Assim, ac confinmar o corpo dessa regra (as duag sub-metas), diz-se que =ia foi
bem sucedida. Caso contrario, admite-se que o espectro nfo estd adequado para o
READMOD continuar com & sua leitura. A segunda observag@io estd relacionada com a
presenga ou ndo de ruidos no espectro. Nesse caso, as informagles espectrais ficam
visivelmente prejudicadas, principalmente em se tratando das sobreposi¢les de bandas e
guag transmitinicas minimas. A varidvel de saida DeltaWave, colocada na regra
mencionade anteriormente, liga em wma outra regra para calcular o nivel de ruido no
espectro. Essa varidvel é uma lista de pares de dados compreendendo a faixa de absorgioc
do primeiro nimero de onda coletado menoz 100 (cem). Por exemplo, na lista
{ .3987|Lista de_Pontos], subirai-ss 100 do mimero de onda 3987, entio, a faixa de
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sbsorgiio para verificar o ruide do espectro é de 3987 a 3887 om"', aplicada aos espectros
dos compostos orginicos utilizados neste trabalho. Este procedimiento foi definide desta
forma, porgue nesse intervalo do especire, nonmalmente, niio ha ocomréncia de bandas de

itancias

sbsor¢io. O ruido no espectro é calculado pela diferenga dos valores de transm

=

MAXImE e [inEna

dessa faixa de absorglio, nfie podendo ultrapassar g8 9 %T. Todavia, se
essa diferenca for menor ou igual a 1 %T, estipula-se o valor minimo de variagho da
transinitincia igual 3 %T, para considera-la como uma possivel banda de absorglio, a ser
extraida pelo médule de leitura.

Quanto & linha base do espectro, foi estipulado que ela nfio pode ser menor do
que 70 %T, compreendendo a faixa de absorgio de 2500 a 2000 cm. O principal motivo
para essa escolhs é & niio ocorméncia de muitas absorgBes nessa regifio, ac contrario da
regidio de "impressdo digital” ¢ da regido acima de 2500 om™' . Para atingir esta meta no
programa, descarta-se as bandas de absorgiio que ocorrerem na referida regido do espectro.
Depois, ¢ feita ums somatéria, apenas com os outros pontos amostrados e, finalmente,
calcula-se ¢ valor médio das transmitfncias, obtendo-sge assim ¢ valor da transmitincia da
linha base do espectro.

Um arquive DOS denominade “occurren.se” anmazena as ocofréncias
observadas durante a leitura do espectro, retomando na tela do monitor uma mensagen para
o usudrio,referente ac fato do especiro estar ou nic adequado para uma interpretagHo.

Todas as regras implementadas para observar as possiveis anomalias de um
espectro de 1.V. devem ser bem sucedidas. Deste modo, considera-ge que ¢ espectro esti
devidamente adequado pare continuar sua leitura, ou seja, com a extragic dos pontog que
formam as bandas de absorgio.

- Uma regra foi implementada de maneira recursiva parﬁ a extrago dos pontos,
constituindo-se das seguintes sub-metas: a) uma regra com uma constante minima para uma

derivada, onde siic determinados os pontos amostrados, quando ha uma inflexfic na curva
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do espectrc e, b) uma regra para verificar onde inicia a proxima inflexfio na curva do

espectro. Essas regras foram inseridas no READMOD da seguinte forma:

/* Regra recursive com 2 sub-metas. A segunda sub-mete ¢ quando a inflex8o da curva € para baixo
extrainde_pentes{] Transmit Wavenum, TransmitB, WavenumB{[PointsList],
{TransDown WaveDownllustPoints]) -
it, Wavenum TransmitB, WavenumB] Derivada), 7

Derivadsa > derMinDown, %%, derdinDown é um valor constante = 0.08

pontos_descendo{f Transmit, Wavenum, TransmitB, WavenumB{PointeList],
{TransDown WaveDown], DownlList),

ansDown, WaveDown[DownlList] JustPoints), 1. % recursio

in ﬁe}&mS{[T ¥

extraindo_pontos((],{]) - I % condico de parads

éM&HW&W&vaMEB,WwMB},DMM} -
Wavenum <> WavenumB,
Derivads = (round (Transmit - TransmitB} / (Wavenum - WavenumB}), L.

Na cldusula acima citada, a primeira sub-meta derivada verifica se um mimero
de onda é diferente do préximo mimero de onda da lista e, em seguida determina o valor da
variavel Derivada através da raziio entre a diferenga das transmitéincias e dos mimeros de
ondas. O valor encontrado é equiparado com o valor da constante minima para a derivada
{colocado n4 seglio de constantes, derMinDown), dependendo da inflexfio da curva do
espectro, isto é, conforme os valores das transmitincias diminuem, aumentam ou inclinam
suavemente. A regra é recursiva, ou seja, vai retrocedendo até que a lista se torne vazia ([])
completando assim a extragiio dos pontos do arquive "spec.ltd” (lista Prolog). A figura IV-
5 ilustra o espectro original do 2-butanona, mas agora apenas com os pontos extraidos com
as regras citadas, isto &, obtengio das informagSes dteis relacionadas ds bandas de
absorgic. Como se pode observar nesta etapa do READMOD as regras atuam de forma &
reduzir os dados do especiro original. Também, abaixo desse figura estd o arquivo DOS
"points.lec”, onde constam esses fatos.
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pontos_espectro({93,3975,94,3964,94,3937,95,3925,96,3897,95,3886,96,3708,86,3645,8
4,3594,85,3582,84,3556,83,3544,85,3493,89,3461,89,3450,79,3412,94,3361,93,3205,92.3
194,88,3104,86,3093 85,3080,14,2967,32,2948,32,2936,23,2924,34,2907,33, 2895, 38 288
1,37,2869,77,2828,77 2817,92,2742,93,2631,94,2620,95,2346,94,2334,94,2111,92,2087,9
2,2076,93,2064,94,1995,95,1989,95,1976,94,1968,94,1924,93,1918,93,1888,92,1882.92.1
862,93,1856,93,1824,13,1720,13,1706,79,1646,79,1640,85,1616,85,1610,86,1605,86,158
7,85,1580,85,1535,79,1524,79,1517,78,1512,78,1505,33,1462,36,1455,36,1450,41,1442,3
0,1418,49,1398,23,1365,23,1363,84,1280,82,1283,82,1277,75,1257,81,1242,81,1235,55,1
206,56,1200,28,1179,28,1173,85,1125,85,1113,83,1112,84,1106,84,1100,72,1088,90,105
4,90,1029,89,1024,89,1018,79,996,84,989,84,983,59,945,93,892,93,805,91,799,91,792,7
6,768,93,726,93,677,92,671,92,663,93,658,93,651,92,644,92,638,91,632,91,625,89,622,8
9,617,73,597,86,574,86,537,78,525,87,499,87 467, 88,460,88,429,81,412,83,405])

FIGURA IV-8§ - A parte superior representa graficamente o espectro de LV. original do 2-
butanona, empregando-se somente os dados originados da atuagiio do médulo de leitura.
Na parte inferior consta os fatos (pontos extraidos do especiro), que sfio armazenados no
arquivo DOS "points.lec”.
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Uma vez que os pontos que formam as bandas de absorgio do espectro foram
extraidos, deve-ge separd-los para obter o formato de cada banda de absorglio. Desta

maneire, pode-se caloular s suas larguras e transmitncias minimas. As regras inseridas

para atingir esta mets sBo similares aquelas da extraglo de pontos, isto é, utilizam a regra
da derivada para os pontos de inflexSes da curva no especiro. O arquivo "points.lec”
contém todos os pontos que formam uma banda de absorglio, sendo necessério apenas
acrescentar UmMa regra, que armazena os pontos que configuram o formato de cada banda.
Os formatos das bandas maiz commumente enconirados nos espectros de LV. foram
estabelecidos como simples, de baze achat

ada, com sobreposiglo a esquerds e/ou a direita
#, com sobreposigic a esquerda o/ou a dirsita com bases achatadas, como mostra & figura
IV-6. Por exemplo, para configurar o fonmato de uma bands simples é necesséric extrair
trés pares de dados, como os elementos contidos na lista: [90,3045,10,2920,85,2765]. A
figura IV-7 mostra a saida do seu arquivo DOS "bandlist.lec”, referente ao espectro do 2-
butanona, quando esta meta ¢ alcangada com sucesso.

Jo——

FIGURA IV-6 - Formatos das
bandas de absorgic mais
comumente encontradas num

espectro de 1.V., A) banda simples,

B) base achatada, C) com

sobreposiglio & esquerda, D} com
sobreposicio & direita, E) com sobreposiglio 2 esquerda ¢ base achatada e, F) com
sobreposigiio a direita e base achatads.

A B C D E F
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lista bandas{{banda("sobreposi¢iic_esquerda base achatada”,[96,3897,95,3886,96,3708,

86,3645,84,3594,85,3582]), banda("base_achatads” [84,3556,83,3544 85,3493, 89,3461 1},

banda("banda_normal” [89,3450,79,3412,94,3361]),

banda("sobreposiglio_esquerda”,[88,3104,86,3093,85,3080,14,2967,32,2948]),

banda("banda nomml” [32,2936,23,2924 34 2907]),

bands("banda normal”,[34,2907,33,2895,38,2881)),

banda("banda_normal” [38,2881,37,2869,77,2828]),

banda("sobreposiciio_sesquerda base achatada” [95,2346,94,2334,94,2111,92,2087,92,20

76,93,2064 1), banda("sobreposigio_esquerda base achatada” ]94,1924,93,1918,93,1888,9

2,1882,92,1862,93 1856)),

banda("base_achatada®™,[93,1824,13,1720,13,1706,79,1646€)),

banda("sobreposicio_esquerda”,[79,1517,78,1512,78,1505,33,1462,36,1455]),

banda("banda_normai” [41,1442.30,1418,49,1398)]),

banda{"base achatada”,[49,1398,23,1368,23,1363,84,1289]),
breposigio_ssquerda”,[84,1289 82,1283,82,1277,75,1257,81,1242]),

banda("banda normal”,[81,1235,55,1206,56,1200]D,

banda("base achatada” [56,1200,28,1179,28,1173,85,1125]),

banda("banda normal”,[85,1113,83,1112,84,1106]),

banda("banda_normal”,[84,1100,72,1 088,90,1054]),

banda("sobreposi¢iio_esquerda”,[90,1029,89,1024,89,1018,79,996,84,989}),

banda("banda normal”,[84,983,59,945 93 892D,

banda("sobreposigio_esquerda”,[93,805,91,799,91,792,75,768,93,726)),

banda("base achatada” [93,677,92,671,92,663,93,658]),

banda("sobreposi¢lio_esquerds”,[91,625,89,622,89,617,73,597,86,574]),

banda("bannda_normal”,[86,537,78,525,87,499}]),

banda("banda normal”,[88,429,81,412,83,405Dh

FIGURA V-7 - Arquive DOS "bandlist.lec” para o espectro de LV. do 2-butanona,
mostrando separadamente as bandas de absorglio extraidas (fatos).

Apbs a devida separaglio das bandas de absorglio, ainda € necessirio descartar
as que tem valores de transmitincias menores do que 2 caiculada na faixas de absorglo, jé
conferidas, com a presenga ou nio de ruido no espectro. Desta forma, os fatos do arquivo
DOS "bandlist.lec” siio ligados em uma outra regra que os filira, armazenando somente as
bandas que fornecem dados espectrmiz considerados suficieniemente seguros pars uma
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interpretagic. A figura IV-8 spreserta o arquivo DOS "realband.lec”, onde constam as
bandas que devem ser posteriormente analisadas, para caloular & largurs, & intensidade e 8

posiglo da banda de absorgio.

real_bandas{[bands("sobreposicio_esquerda_base achatada”,
[96,3897,95,3886,96,3708,86,3645,84,3594,83,3582]),

banda("banda normal”,[89,3450,79,3412,94,3361]),
banda("sobreposigio_esquerda”,[88,3104,86,3093,83,3080,14,2967,32,2948)),
banda("banda_normal”,[32,2936,23,2924,34,2907]),
banda("banda_normal”,[38,288]1,37,2869,77,2828]),
banda("base_achatada”,[93,1824,13,1720,13,1706,73,1646]),
banda("sobreposicio_esquerda” [79,1517,78,1512,78,1505,33,1462,36,1453]},
banda("banda normal”,[41,1442,30,1418,49,1398}),
banda("base_achatada”,[49,1398,23,1368,23,1363,84,1289]),
banda("sobreposi¢io_esquerda”,[84,1289,82,1283,82,1277,75,1257,81,1242}),
banda("banda_normal”,{81,1235,55,1206,56,1200}),
banda("base_achatada”,[56,1200,28,1179,28,1173,85,1125)),
banda("banda_normal”,{84,1100,72,1088,90,1054)),
banda{"sobreposiclio_esquerda”,[90,1029 82,1024,89,1018,79,996,84,989]),
banda("banda_normal”,[84,983,59,945 93 892]),

banda("sobreposigio_esquer " 193,805,01,799,91,792,76,768,93,726]),
banda("sobreposiglio_esquerda”,[91,625,89,622,89,617,73,597,86,574}]),
banda("banda normal”,[86,537,78,525,87,499D])

FiGURA IV-8 - Arquivo DOS “realband.lec” para o espectro de LV. do 2-butanona,
mostrando as bandas de absorgiic maiores ou iguais as valor calculado pars o ruido do
gspectro.

Fm seguida, para cada bands de absorglio, independente do seu formato,
caloula-se a largura e a transmitincia minima. A posigio da banda de absorgdo §
considerada como ¢ mimero de onda correspondende com a sua transmitancia minima.

A largura das bandas de absorgio sfic calculadas com base na regiio do
especiro em que estiio localizadas. Por exemplo, a largura das bandas de absorglio acima
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de 2500 cm**, ¢ calculada a trés quartos da altura (largura a % da altura) e das bandas de
absorgio sbaixo dessa regifio, € calculada & um quarto da altura (largure 3 % da alturs).
Estes critérios foram estabslecidos conforme consultas feitas com alguns especialistas da
grea de Quimica Orglnica.

Az regras implemeniadas para calcular 8 largura de uma banda de sbsorgio
foram inseridias com & primeirs sub-meta encarregads de encontrar & transmitncia média e
& segunda sub-meta para encontrar o mimero de onda mais proximo desta transmitincia
médis. Essas regras atuam para o dois lados (esquerdo e direito) de uma banda de
absorgiic, como ilustrada na figurs IV-9. Por exemplo, para calcular a largura da banda de
absorgio, referente & vibragio de estiramento C=0 do espectro de LV. do 2-butanona, uma
regra foi imposta da seguinte maneira:

encontre_transmitencia_media("base achatada”,
[Transmit, TransmitB,  TransmitC, WaveC, TransmitD, WaveD], % dados de entrada
[ TransmitMed] TransmitC WaveC, TransmitMed2, TransmitD, WaveD]) :- %% dados de zaids
TransMedl = {trunc ( Transmit + TransmitB )/2 )},
TransmitMed] = { trunc { TransmitB + TransMedl )/ 2),
TransMed2 = { trunc { TransmitC + TransmitD ) /2 ),
TransmitMed2 = ( trunc { TrensmitB + TransMed2 )72 ), L.

MNo caso ds banda de absorglo da carbonila extraida do arquivo "realband.lec”
(veja figura IV-8), o célculo é efetuado da seguinte maneira:

% bande("base _schatads’,[93,1824,13,1720,13,1706,79,1646] referente g banda de carbonila
ransmi ch“medis(”base“achamda”,{%, 13, ,13,1706,79,1646],

[TransmitMed1,13,1706, TransmitMed2,79,1646]) :- % dados de safda
TransMedl =(trunc(93+13)/2), % 3% altura, lado esquerdo
TransmitMedl ={trunc { 13+ 53)/2), % % da slturs, lado esquerdo
TransMed2 ={trunc{13+79)/2), % % alturs, lado direito

TransmifMed2 = {trunc {13+ 46 )/2), L. % % da alture, lado direito
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Em seguida, uma regra € colocada para encontrar og niimercs de ondas 1guais ou
mais préximos possiveis, dos valores das varidveis celouladas anteriormente
(TransmitMedl = 33 % T e TransmitMed2 = 30 % T), correspondendo aos numeros de
ondas encontrados 1737 ¢ 1691 cm’ para cada lado da banda de absorgio. Portanto, &
largura ds banda de absorglo da carbonila (Jargura & ¥ da alture), do 2-butanona ¢ iguala
46 cm™, que é a diferenga dos referidos mimeros de ondas e, considerada no programa

EXPERTIV como sendo de largura media.

. 1 I
A ; — P .
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ISOBUTYRIC ACID C((CH3)2-CH-COOH)

FIGURA IV-9 - Bandas de absorgio de uma vibragic de estiramento O-H e de uma

carbonila, mostrando as larguras a % e a8 ¥ da altura.

Através do formato de uma banda de absorgio determina-se & transmiténcia
minima e o seu niimerc de onda correspondentes a sua posigio. Por exemplo, para a banda

de sbsorgiio da carbonila do 2-butanona, as regras foram assim impostas:
% lista de pontos que configuram bands da carbonile: {93,1824,13,1720,13,1706,79,1 846}
determine_transmitAncia("base_achatada”,{ , ,13,1720,13,1706]_],MinTransmit,
posi¢io(Posi¢iio)) :-
Posigio =(trunc { 1720+ 1706)/2),
transmitfincia_minima([13,13] MinTransmit), 1.
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A transmitAncia minima e a8 posigiio encontradas para a banda de absorgiio da
carbonila do 2-butanona so iguais a 13 %T e 1713 cm™', respectivamente.

A= metas do programs, até o momento descritas, devem ser bem sucedidas para
formar um banco de dados espectrais com o formato, a largura, 8 intensidade, 8 posiglo e

ithncia

og pares de dsdos qus configuram &= bandas de sbsorglic do espectro (fransm
mimere de onda). Esses dados serfio posteriormente requisitados pelo mddulo
interpretador, para identificagiic de grupos funcionais de um determinado composto
orginico.

Além ﬁas informagdes obtidas na primeirs leitura do espectro, ¢ READMOD
verifica a existéncia de alguma banda de absorgiic nas caracteristicas de umea vibragiio de
estiramento (C=0. Em caso positivo, ¢ feita umas segunda lsitura ns regiio entre 3640 2
2500 cm”’, onde os espectros de LV. de dlcoois, fendis e écidos carboxilicos podem
apresentar uma ou mais bandas de absorglio, de modo que 8 mais importants ¢ a vibragio
de estiramento O-H, caracteristica desses grupos funcionais. Caso contrario, os fatos da
primeira leitura sio suficientes para serem acessados ao médulo interpretador.

Baseads nas informagSes obtidas por especialistas da drea de quimica orgfnics,
para distinguir um grupe funcional #lcodlico ou fendlico de um acide carboxilico,
implementou-se uma regra para esta segunda leitura do espectro, que procura & ocorréncia
de uma banda de absorglio com & sua infensidade maior do que a intensidade média da
maior banda de absorgiio do espectro em andlise. Também, foi utilizada novamente a regra
da derivada, para determinar os pontos de inflexGes da curva no espectro, porém o valor
das constantes minimas da derivada (derMinDown e derMinUp) foram alteradas para 0.13
e - 0.15, para a diminuigio ou aumento dos valores de transmiténcias. A razio dessa
mzdanca € tomar a extraglio dos pontos menos sensivel, ou seja, evitar a obtengio dos
pontos de uma proviavel sobreposigio de bandas de absorgiio. Desta forma, uma regra foi
implementada pars buscar o primeiro e o filtimo ponto de inflexio da curva na regiio
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citada. Em seguida, ¢ definida a transmitfincia minima e calculada a largura a % da altura,
da mesma forma apresentada anteriormente {(veja figura IV-9).

As bandas de absorglio na regifio do especiro entre 3640 a 2500 om, pars a
banda de estiramento O-H de um acido carboxilico e de um dlcool, podem ser vistas na
figura IV-10, onde abaixo da mesma estlo os seus arquives DOS "highreg Ink” com as

informagbes obtidas dessas bandas,

168 %6

] ! i . -
%3 ‘%1,1 f ¥ T sul g
i1 L’;
- iﬁ‘

g &
acido carboxilico glcool

banda(tipo(“regiao_alta™) largura(3491,2520,881,"cm-1"),intensidade(14,"%T"),
posigdo(2952),pontos({87,3709,14,2952,60,2594])))

banda(tipo("regiao_alta™), largura(3534,3198,336,"cm-1"),intensidade(36,"%T"),
posigio(3359),pontos({88,3656,36,3359,72,30611)))

banda(tipo("regiao_alta”), largura(3061,3053,8,"cm-1"), intensidade(69, %1 "),
posigio(3053), pontos([71,3061,69,3053,72,2992])))
banda(tipo("'regiao_alta"},largura(2969,2893,76,"cm-1"), intensidade(9,"6T"),
posi¢io(2924),pontos([72,2992,9,2924,45,2863])))
banda(tipo("regiac_alta”),largura(2855,2840,15,"cm-1"),intensidade(26,"%T"),
posicio(2847),pontos({32,2863,26,2847,81,2756})))

FIGURA IV-10 - Bandas de estiramento O-H de um 4cido carboxilico e de um alcool,
Abaixo, estio as saidas dos seus arquivos DOS "highreg.ink”, com as suas devidas
informagSes espectrais da regifio acima de 2500 cm™.
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Finalmente, apds essas leituras, os fatos conbecidos sobre o especire em andliss

{dados espectrais) so anmaz

Fhpd

enados em tempo real na base de dados interna "dba |

¢ salvos no arguivo DOS “reading.lnk™. No momento, pode-se considersr que estes fatos

representamm da melhor forma (gimbélica), os dados exiraidos de um espectro de LV, os
quais podem ser acessados ao médulo de interpretagiio. A figurs IV-11 mostra este tipo de
arquivo, referente aos fatos extraidos do 2-butanona.
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hm&a@m@a{femato{“sobreposw&o esguerda_base_achatada”),
largural3661,36035,56,"cm-1"), Intensidade{ 84,"% T") posigBo(3620),

yms({% 3897,95,3886,96,3708,86,3645 84 3594 85 358211
bandalbanda{formate("banda_normal”) largra(3427,3403,24,"cm-1"),

intensidade(79, “%’I’”),p@sig&o(%12),@@&@3({89 3430,79,3412,94 33611 1))
banda(banda(formato("sobreposiglo_esquerda”) largura(2983,2961,22,"cm-1"),
dade{14,7%6T"),posicio{2967),pontos{[88,3104,86,3093,85,3080,14,2967,32,20481)))
wie{banda(formato("banda_pormal™), largra(2925,2921 .4 "om-1"), intensidade(23,"%T"),
p@sagaﬂ{ﬁz&),paﬁins{ﬁ?. 2936,23,2924,34,29071)))
banda(banda{formato("bande_normal™) largura(2881,2865,16,"cm-1"),
intengidade(37,7%eT"),posigH0{2869),pontos{{38,2881,37,2869,77,2828])))

band a(band a{formato("base_achatada") Jargwa(1737,1691,46,"cm-17),
Intensidade(13,” % T"),posicho(1713),pontes([93,1824,13,1720,13,1706,79,1646])))
banda(banda{formato{"sobreposigio_esquerda”), largura(1465,1457,8,"em-1"),
intensidade{33,7%4T" ), posiclo(1462),pontos{[ 79,1517,78,1512,78,1505,33,1462,36,14551)))
banda{banda(form=to{"banda_pormal"), largura(1420,1410,10,"cm-1"),intensidads(30,"%T"),
posiglo{1418),pontos([41,1442,30,1418,49,13981)))
banda{banda({formato{"base_achatada") largura(1378,1344,34,"cm-1"),
intensidade(23,7%6T"),posigho{1366),pontos([49,1398,23,1368,23,1363,84,12801)))
banda(banda{formato{"sobreposiglic_esquerde™) largura(1266,1232,14,"cm-1"),
intensidade(75,"%T"),posigio(1257),pontos([84,1289,82,1283,82,1277,75,1257,81,1242])))
banda(banda(formato("banda_normal”),largura(1215,1206,9,"cm-1"), intensidade(33,"%T"),
posiclic(1206),pontos([81,1235,55,1206,56,12001)))
banda(banda(formato("base_achatada") largura(1183,1165,18,"cm-1"),
intensidade!28,"%6T"),posiglo(1176) pontos([56,1200,28,1179,28,1173,853,11251)1)
banda{banda(formato("banda_normal"),largura{1090,1081,9,"cm-1"),intensidade(72,"%T"),
posiglio(1088),pontos([84,1100,72,1088,90,1 034 1)))
banda(banda{formato("sobreposiglc_esquerda”}, largura{1003,994,9,"cm- 1"),11316;381(33&3(79 "elMy,
posigBo(996),portos([90,1029,89,1024,85,1618,79,996,84,989])))
banda{banda{formato("banda_normal"} largura($56,937,19,"cm-1"),intensidade(59,"%T"),
posigiio(945),pontos([84,983,59,945,63,80213))
banda{banda(formato("sobreposigic_esquerda”), largura(770,757,13,"cm-1"},
intensidade{76,"%T"),posiglo{768),pontos{[93,805,91,799,91,792,76,768,93,726]})}
banda(banda(formato("sobreposigiio_esquerda”},largura(605,597,8,"em-1"),

intensidade (73,"%6T"), posi¢io(597),pontos{[91,625,89,622,89,617,73,597,86,5741)))
banda{banda{formato("banda_normal”) largura(526,516,10,"cm-1"),infensidade(78,"%T"),
posicRo(525),pontes([86,537,78,525,87,49%1 1))

FicURA IV-11 - Fatos da base de dados intemna "dba-bands”, inseridos em tempo de
execuglio através do predicado padriic "assersz” & salvog no arquivo DOS "reading Ink”,
referente a leitura do espectro de L V. do 2-butanona. Esses fatos estiio prontos para serem
acessados no médulo interpretador. Os dados da banda de absorgiio posicionada em 1713
em™ , referem-se aos fatos obtidos de uma vibraglio de estiramento C=0.
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IV.1.2 - MODULO INTERPRETADOR

Uma vez qus os dados sspecirais sfio exiraides pelo READMOD, ¢ mddulo

interpretador denominade INTERMOD pode requisité-los, para proceder & identificagio
dos grupos funcionais presentes mumn determinado composto orglnico. A forma de atuaglio
desse mddulo pode ser observada na figura IV-12.

A base de conhecimente do INTERMOD ¢ constituida da implementagfio das
regras de produgiic e da base de dados interna "dba bamds”, contendo os fatos
provenientes do READMOD, que foram salvos no arquive DOS “reading Ink™ (como o
formato, a largura, a intensidade, & posigio e os pontos que formam umaz banda de
absorglio) e, o fatos da "dba Iimks"”, existentes no arquive DOS "datalv.dba®. Essa base
de conhecimento foi elaborads siravés das tabelas de correlages de alguns livros sobre
espectroscopia no 1.V.[104-106]. Ela foi implementada com predicados contendo os seus

argumentos {ou objetos), que sio fatos conhecidos, da seguinte maneira:

faixa_absorcaoc(Modo_Vibracional,[Faixa_Absorcao]).
vibracoes_caracteristicas(Grupo_Funcional, [Vibracoes_Caracteristicas]).
posicac_tipo_vibracao{Grupo_Funcional, Vibracao_Caracteristica,[Faixa_Absorcac],
intensidade({"” "]).largura({" ")).

posicao_tipo_especifico(Grupe_Funcional, Vibracac_Caracteristica,[Faixa_Absorcac],
Tipo_Specifico).

ausente_outro_grupo{Grupo_Funcional,[Lista_Outros_Grupos]),
vibracoes_caracteristicas_outre_grupo(Grupo_Funcional,[Vibracoes_Caracteristicas]).
tipo_vibracac_outro_grupo(Grupe_Funcional, Vibracac_Caracteristics,[Faixa Absorcao],

intensidade([” "1),largura{[* "]).
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Baze de dados Intsrna: DBA_BANDS
Arquive DOS "reading Ink”
Fatos: formelo, intensidade, largure, posivlic £ o8
portos que formam es bandas de sbsorglio,
enconiradas no espectro sob andlise

Base de Conhschmento (fatos das tabselias)

Arguivo DOE ” datslv.dba”

faizs_sbsorcac

vibracoes_caracteristicss

posicac_tipo_vibracao

posicec_tipo_especifico

supenie oulro grupo

vibrecoes_ceraclenisticas_oulre_gripo

tipo_swibracso_oulrs grpo

Eguiparacio dos Fatos

fatme_sbeorces
DBA - primeire_verredura
DO - soarmed] Ink

N

vibmcoes_cmctm&stic&s
DBA - segunds_varredurs
DOS - scarmed?. ink

¢ reEfraet

: posicas tipe_vibracao
i DBA, - terceira_varredurs
DOS » scanned3. Ink

| pesract

yeirwct

P susente oulro_grupo
vibracoes_caracteristiscas_oulro-grupo
tipo_vibrecao_outrc_grupo
DBA - outros_grupos

| DOS - groups.ink

.___,___,,___,___g DRA: provavel_grupo_funcions!

DO - probable Ink

\L relrack

DBA - funcac_grupo
compostos carbonilados
ou nio carbontlados

DEA: grupe_luncional
DOS - interpr.ink

L

pogicao_tipo_especifico
DEBA - tipe_sspecifice
DOS - specific.ink

AT
\\h\\\

R ‘*\&\\\ﬁ

FIGURA IV-12 - Componentes do médulo interpretador INTERMOD, para a identificagio
dos grupos funcionais, tipos especificos e outros grupos mais proviveis de estarem
presentes em um composto orglinico. O predicado padriic "refract” ¢ utilizado para a

remogio de fatos de uma base de dados intemas.
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A unplementaglio desses predicados na base de conhecimento "dba_lkinks” foi
baseda nas informagdes dos livios sobre espectroscopia no LV.[104,105], principalmente o
livio de Takanishi[106]. O predicado “falza absorcsc” tem dois argumentos, o modo
vibracional {uma string) e & sua faixa méxima de absorglic (uma lists de nimercs inteiros).
Nesse caso, a faixa de sbsorgic ¢ independente do grupo funcional da molécula, por
exemploe & vibragio de estiramente O-H pode ser localizada no espectro de 1V, na regific
de 3640 & 2500 cm”’ para os grupos fimcionais Acido carboxilico, glcool e fencl. O mesmo
tipc de =mrgumentos € utilizado pelo predicado “vibracoes caracteristicas®, mas
relacionando o grupo funcional com ag vibrag8ses que o caracteriza.

Ne caso do predicado “posicao_tipo_vibracao™ sfo utilizados cinco
argumentos de modo que, oz irds (iltimos estiio relacionados com a posiglo, 8 intensidade e
8 largura <la banda de sbsorglio de uma vibraglio caracteristica de determinado grupo
funcional. Conforme as informagles da literatura citada a posigiio de uma banda de
absorgiio pode ser encontrada com um desvic de cerca de = 10 cm’. Dessa forma,
estabeleceu-se para a maioria das posigSes o referido desvio, como por exemplo a bands
da carbonila de uma cetona normal encortra-se em 1715 om’ portanto, a faixa de absorglio
foi imposta de 1725 1 1705 cm™'. Nem sempre siio fornecidas pelos livros dados referentes
& largura e a intensidade de uma bands de absorglo. Alguns critérios deterministicos foram
estabelecidos inicialmente pars classificar as bandas encontradas na base de dados interna
"dba_bands”, com relagio & sua largurs e intensidade. A tabela IV-1 relaciona os valores
atribuidos pars esta equiparagio.

O mesmo procedimente do predicado acima mencionado, foi adotado para o
predicado "posicac_tipo_especifice™, contendo os fatos dos grupos funcionais de tipos
especificos associados ao grupo funcional, como por exemplo 2 banda da carbonila para
uma cetona o-B-insaturada posicionando-se em 1690 cm™', de modo que a sua faixa de
absorgiic € inserida no seguinte formato de lista: [1700,1680].
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O predicado "susente_outro_grupo” é para descartar certos grupos ligados na
molécula quando estes j foram identificados anteriormente como um dos grupos funcionais
mais provaveis. Por exemplo, se um grupo aromético foi obtido nessas condigGes, isto &,
identificado como um grupe funcional, sle nfo serd snalisado como wm outro grupo da
molécula.

Os predicados "vibracoes_caracteristicaz outro_grupo” e "ipo_vibracso_
outro_grupe® s#o requisitados no programa pare & busca de outros grupos possziveis de
estarem presenteg 20 composto, como um grupo alceno, nitro, tio, halogénio, amine,
aromatico, etc., ligados em um grupo cetdnico. A figura IV-13 apresenta uma parte da base
de conhecimento "dba_Lnks”, para o grupo funcional écido carboxilico.

TABELA IV-1 - Relacio dos valores adotados para a classificagio das larguras e
intensidades das bandas de absor¢lio para os espectro de LV..

LARGURAS (cm™' ) INTENSIDADES (% T)
Acima da regifio de 2000 | Abaixo da regifio de 2000 | muito fraca > 85 ¢ <= 100
aguda >= 0 e <= 30 aguda <= 15 fraca > 60 e <= 85
média > 75 ¢ <=1350 média> 15 e<=73 média > 35 e<=60
larga > 150 “ larga > 73 forte > 15e<=35

muito forte >=0e<=15
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faixa_asbsorcaoc("sstiramento_C=0",[1900,1600]).

faixa sbsorcao("estiramento_C-0",[1440,1010]).
faixa_sbsorcao("estiramento_O-H",[3640,2500]).

vibracoes earmwsﬁcas(”améo carboxilico (-COOH)" ["estiramenic =07,
”egtmemﬁ G Hu ﬂ..;.:.:: arrierd o C__gn})
posicao_tip@__vﬁbracm(”acidomcarbumiscaﬂ{-COOH}”, “estiramento_C=0%[1770,1700],
intensidades(f "média”, "forte”, "muito_forte”]), largura([1}).

posicac_tipo_ vibracao("acido_carboxilico_(-COOH)", "estiramento_O-H",[3550,2500],
intensidades({ "média”,"forte”,"muito_forte"]), largura(["larga"])).
posicac_tipo_vibracao{"acido_carboxilico_(-COOH)", "estiraments_C-O" J[1440, 1200},
intensidades(] "média”,"forte”, "nuito_forte"]), largura([]}).
posicao_fipo_sspecifico("acido_carboxilico_(-

COCOH)", "estiramento_C=0",{1820,1800], "(Alfs F) monomero”).
posicao_tipo_especifico("acido_carboxilico (-COCH)","estiramentc_C=0",[1780,1760],
"(Alfa Br) or {Alfa CI)_monomero”).
posicao_tipo_especifico("acido_carboxilico_(-COOH)","estiramento_C=0",[1770,1750],
"(Alfa_F) dimero™).

posicao_tipo_especifico("acido_carboxilico_(-COOH)", "estiramento_C=0",[1730,1700],
"(Alfa_Br)_or_{(Alfa Cl) dimero”).

posicao_tipo_especifico("acido_carboxilico (-COOH)","estiramento_C=0",[1730,1710},
*{(C=C-COOH)_monomero”).

posicao_tipo_especifico("acido_carboxilico {(~COCH)", "estiramento_C=0",[1700,1680],
"(Ar-COOH)_dimero"). |
posicao_tipo_especifico("acido_carboxilico (-COOH)", “estiramento_O-H",[3000,2500},
"(-COOH)_dimero”).

posicao_tipo_especifico("acido_carboxilico (-COOH)", "estiramento_O-H",[3550,3000],
"{(-COOH})_monomero").

posicac_tipo_especifico("acido_carboxilico_(-COOH)", "estiramento_C-O",[1440,1200],
"(dimero)™).

FIGURA IV-13 - Parte do arquivo DOS "dataiv.dbe” onde estfio inseridos os fatos
referentes a base de conhecimento "dba_kinks"”, apenas para o grupo funcional dcido
carboxilico.
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O programs atua sobre a base de dados intema "dba_bands” contendo os fatos
obtidos do especiro sob andlise, que sHio squiparados com os falos da base de
conhecimento “dba_Enke”, baseando-se sempre nos modos vibracionais que caracterizam

um certo grupo funcional. Esta equiparagio é efetuada através das regras implementadas,

que descartam os grupos funcionais improvéveis de estarem presentes na molécula, retendo
aqueles que apreseniam uma alta probabilidade de estarem presentez na molécula.
Atualmente, o "INTERMOD" contém cerca de 100 regras de produgfio para alcangar os
seus objetivoz e em sus forma executdvel ocupa 110 Kbytes de meméria.

Iicialmente, ¢ "INTER

MOD" faz as leituraz através do predicade padrio
*consult” nos arquivos DOS "reading.ink” e "dataiv.dba” contendo os falos declarados,
inserindo-os na seglo da base de dados apropriada nesse caso, "dba_bands” e "dba_links",
respectivamente. Por exemplo, consult("reading Ink”,dba_bands), onde dba_bands é ¢ nome
da base de dados interna contendo os fatos do arquive DOS "reading.Ink”.

Em seguida, para buscar as vibragdes de um composto através dos seus dados
espectrais, foi implementada uma regra com o predicado "vibracoes_do_composto” que
liga os fatos do predicado "faixa_absorcac”, existente na base de conhecimento
“dba_kinks”, retomando apenas as bandas de absorglio que estiic dentro da faixa maxima de
absorgiio permitide para um certo modo vibracional (por exemplo, vibragiio de estiramento
O-H, vibragio de deformagiic C-H). Esta regra atua para todas as bandas de absorgio
existentes na base de dados intemna “dba_bands”. Ela foi implementada no programa da

geguinte forma:
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% Nessa regra consta: um predicado da "dba_finks " com scus fatos, duas sub-metas ¢ o predicado padriic "assertz”,
analisa_vibracoes _do_espectro :-
absorption_range{Tipe Vibracao FaixaAbsorcao), % predicado de dba_links
vibracees_do_composto{Tipo_Vibracao FaixaAbsorcao,max_wavepum, Bandslist),
nfrma_vibracoees{BandaList, YesNo},
asseriz{primeira_varredurafvibracas especiro(] Tipo_Vibracao, YesNo]),
faixa_shasorcao{FaixaAbsorcao) BandsList)), .

% quando as condigbes da regra torname-se verdadeiras os fatos da "dbe_bands” ligam-se & regra como dados de saide
vibracoes_de_composto{Tipo_Vibracao [Wavenuminit, WavenumEnd], GreaterPosition,
{bandaf{BandShape Intensity,band_position{BandPosition))BandList]) ;- % dados de eaida
banda{banda{ BandShape Intensity band position(BandPosition), }),  %fatos da "dbe_bands®
BandPosition < GresterPosition, % CreaterPosition inicie com 4500 em™ !
BandPosition <= Wavenuminit,
BandPosition > WavenumEnd,
vibracoes_do_compeste(Tipo_Vibracao [ Wavenumlnit WavernmEnd] BandPosition, BandList), I.

Os modos vibracionais inseridos na base de conhecimento "dba_Links” sfo os
que caracterizam a presenga de determinados grupos funcionais do composto em analise.
Nesse caso, a regra niio faz nenhums distingio quanto a largura e a intensidade da banda de
absorgiio, requerendo apenas que esta se localize dentro das faixas limites de absorgiio
originada de um modo vibracionzl. No entanto, algumas faixas de absorglio podem
sobrepor a outras € como consequéncia, uma mesma banda de absor¢io pode ser
classificada como originada por diferemtes ligagbes contendo diferemtes elementos. Por
exemplo, dependendo dz localizagio da banda de vibracao de estramento O-H, esta pode
ser confundida com as vibragbes de estiramentc das ligagdes N-H e C-H.

Os fatos obtidos com a meta acima citada sfio inseridos em tempo de execugio
do INTERMOD na base de dados internz “primwira_varredura”, através do predicado
padriio "assertz” e salvos no arquive DOS "scannedl.lnk”. A figura IV-14 mostra uma
parte desse tipo de arquivo, referente ac espectro de LV. do dcido 3-bromopropidnico.
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Aqui, o que se pretsende esclarecer é o fato da ocorréncia ou nic de certas vibragSes no
composto, como por exemplo, as vibragSes de estiramento das ligages C=0, C=C de
alcenos, C=N {(nitrilag), C=C (gicinos) e C-H de grupoz sromdficos. Também, pode-ze
observar que & bands posicionads em 1708 om™' encontrada pode servir pars as vibrages
de estirmmento C=0 e C=C de alcenos. Entretanto, nfic foram enconiradas no sspechro
nenhuma banda de sbsorgiio comespondents as vibragtes de estiramento CeN, C=C e C-H
de grupo aromatico. Isso significa que eszes grupos funcionais estfo ausentes do composto

s serfio excluidos dos préximos procedimentos da interpretagio.

Se a primeira meta do INTERMOD foi bem sucedida, prossegue-se com oufras
regras, agora ligando a cada grupo funcional ds vibragBes que o caracteriza, utilizando na
base de conhecimento “dba_links”, os fatos do predicedo "vibracoes_caracteristicas”. Por
exemplo, as vibragdes de estiramento O-H, C=0 e C-O caracterizam o grupo funcional

acido carboxilico. A regra foi implementads com trés sub-metas da seguinte maneira:

% busca ne "dba_finks™ as vibracSes caracteristicas pars cade grupo funcional em anélise

verificar_vibracoes_caracteristicas :-

vibracoes_caracteristicas{GrupoFuncional ListaVibracoes), % predicado de "dba_iirnks®

verificar_estiramente CX{CGrupo_Funcional ["estiremento_C-F","estiramento_C-C1",
“egtiramento C-Br” "estiramento C-I"},Lista_Vibracoes,Vibracoes_Caracteristicas),

cenfuoma_vibracoes(Grupo_Funcionsl, VibracoesCaracteristices, ListaVibracoesCaracteristicas),

methor banda_se_anidrido{Case GrupoFuncional, ListaVibracoesCaracteristicas,

RealListaVibracoes}),

assertz{segunda_varredura{GrupoFuncional RealListaVibracoes)).

iail, 1. % predicado fail, para forger o retrocesso
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Asg vibragtes de estiramento C=0 ¢ C-X em -CO-X, onde X pode ser F, Cl, Br e
1, caracterizam o grupo funcional haleto de acila. A primeira sub-meta da clausula acima
apresentada verificar_estiramento_CX foi imposta para verificar uma possivel presengs
do haletc de =acila, buscando os fatos existenies na base ds dados intermz
"orimeira_varvedura”, que equiparam com os fatos das vibragbes de estiramento C-X, da
base de corhecimento "dba_links”, de forma que as vibragbes que forem bem sucedidas,
sio colocadss na lista de vibragdes caracteristicas desse grupo funcional. Em seguids,
procede-se igualmente com a segunda sub-mets confirma_vibracoes, mas para os outros

grupos funcionais utilizados neste trabalho.

primeira_varredura(modo_vibracional([ "estiramento_C=0","SIM"]),
faixa_absorcao([1900,1600]),[detathes_banda(largura(1741,1676,65,"cm-1"),
intensidade(9,"%T"),posicao(1708)) )

primeira_varredura{modo_vibracional({ “estiramento_C=C_insaturade”,"SIM"]),
faixa absorcao([1790,1566]),[detalhes banda(largura(1741,1676,65,"cm-1"),
intensidade(9,"%T "), posicao(1708)])
primeira_varredura(modo_vibracional(["estiramento_C-H_aromético”,"NAO"]),
faixa absorcao{{3100,3000]),[1)

primeira_varredura{(modo_vibracional( "estiramento_C=N","N AO™D,
faixa_absorcao{{2260,2050]),[1)

primeira_varredura(modo_vibracional{] "estiramento_C=C","NAO"]),
faixa_absorcao([2260,2100],[1

FIGURA IV-14 - Parte do arquivo DOS "scanned1.ink” relacionando as bandas de absorgio
cujas analises foram bem sucedidas para as vibragSes de estiramento C=0 e C=C, mas niic
para as vibragdes de estiramento C-H de aromitico, C=N (nitrila) & C=C (alcino), referente
a interpretagiic do espectro de L V. do écido 3-bromopropidnico.
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A terceira sub-meta melhor banda_se anldrido refere-se ao grupo funcional
anidrido de #cido, que tem como caracteristica, a ocomréncia de duas vibragBes de
estiramento =0 e uma de C-O. Essa regra fundamenta-ze na busca das duas melhores
bandas de absorglio, relacionadas &s vibragBes de estiramento da carbonila na regific do
egpeciro entre 1900 a 1600 cm~'. Aqui, determinou-se que as bandas mais irtensas sio as
ocorréncias mais provéveis dessas vibragbes pare o composto em analise.

Portanto, para se chegar a conclusfio da segunda meta do INTERMOD deve-se
confirmar a presenca de todas as vibragSes caracteristicas de um determinado grupo
funcional. Todavia, se nos fatos inseridos na base de dados intems “primelra_varredura”,
nfio so encontradas qualquer banda de absorglic relacionada s estas vibragles, o grupo
funcional em questiio sera descartado do resto da interpretagio do espectro. Ao confrério,
os grupos funcionais bem sucedidos sfic inseridos durante & execuglio, na base de dados
interna “segunda_varredura” (fatos: grupo funcional com suas vibragBes caracteristicas) e
salvos no arquive DOS "scammed2.Ink™. Até este momento da interpretagio, nfic foram
consideradas a intensidade {muita forte, forie, média e fraca) e a largura (larga, média ou
aguda) de cada banda de absorgio, mas apenas a posigiio da mesma, que deve estar dentro
da sua faixa de frequéncia mais ampla permitida para o grupo funcional.

A tabela IV-2 relaciona os grupos funcionais utilizados neste trabalho com as
suas respectivas vibragdes caracteristicas. A figura IV-15 ilustra o espectro de LV. do
cido 3-bromopropidnico constando abaixo, uma parte do arquivo DOS "scamed?2 Ink”
apenas com os fatos para o grupo funcional dcido carboxilico.

Em geral, os fatos até aqui obtidos s#o os grupos funcionais com suas vibragdes
caracteristicas, de modo que, dentre da faixa de absorgio de uma certa vibragiio, podem
constar uma ou mais bandas de absorgiio (veja figura IV-15, as bandas de absorglio para as
vibragdes de estiramento O-H e C-O). Entretanto, necessita-se determinar qual ou quais
bandas de absorglic sfio as mais provéveis, para & vibraclio caracteristica em analise,
equiparando os fatos existentes na base de dados interna "segunda_varredura” com os da
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base de conhecimentc "dba_links”, através do predicado "posicac_tipo_vibracao”. Nesse
caso, efetua-se ume andlise completa, verificando a posiglio, a8 intensidade e a largura de
cads bande de absorgio. As regras implementadas quando sucedidas, inserem os fatos
durante & execucio na base de dados interna "terceira varredura”, agors, com um "score”
para cada banda de sbsorgiio analisada e, consequeniemente, para ¢ grupo funcional em
questfio. O "score” ¢ uma contagem de valores atribuidos, conforme as caracteristicas

observadas de cada banda de absorgiio no espectro.

TABELA IV-Z - Relagio dos grupos funcionais com suas vibragbes carscteristicas,

utilizados neste trabaltho. v = vibraglio de estiramento e & = vibragio de deformagiio.

GRUPOS FUNCIONAILS VIBRACOES CARACTERISTICAS
1. anidrido de dcido (-CO-O-CO) v C=0,v(C=0,vC-O
2. acido carboxilico (-COOH) v =0, vO-H, vC-O
3, éster (-CO-0-) v C=0, v C-0O
4. haleto de acila (-CO-X) v C=0, v C-X
5. cetona {-CO-) v C=0
6. aldeido (-CHO) v =0, v C-H aliftico saturado, sobretorn 8 C-H
7. dlcool (-ROH) v O-H, v C-O
8. fenol (-phOH) vy O-H, v C-C
9. aromético (ph) v C=C, v C-H de grupo aromdtico
10. alceno (CpHap) v C=C, v C-H de alifatico insaturado
11. alcino {CpHop.2) vy C=C
12. nitrila (-C=N) v C=N
13. alcano (CyHont2) v C-H assimétrico e v C-H simétrico
14. éter (R-O-R) v C-0
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segunda_varredura(“acldo_carboxilico_(-COCH)",
[vibracac([“estiramento_C=0","SIM"],
{banda(argura(1741,1676,65,"cm-1"),intensidade(9,"%T"),posicao(1708))1),
vibracao(["estiramento_O-H","SIM"],
Ibanda{largura(2997,2995,2."cm-1"), intensidade(37,"%6T "}, posicao(2989)),
vanda(largura(3314,2744,870, cmn-17), intensidade(37,"%T"),posicao(2982)),
banda(largura(2958,2921,37,"cm-1"), intensidade(42,"%T"),posicac(2928)]),
vibracao({"estiramento_C-0O" "SIM"],

[banda(largura(1445,1429,16,"cm-1"), intensidade(39,"%T"),posicao(1435)),
banda(largura(1408,1395,13,"cm-1"), intensidade(21,"%T"), posicac(1400)),
banda(largura(1348.1341.7."cm-1"), intensidade(62, "% T"),posicao(1345)),
banda(largura(1311,1301,10,"cm-1"}, intensidade(63,"%T"),posicac(1306)),
banda(largura(1278,1268,10,"cm-1"),intensidade(18,"%T"),posicao(1273)),
banda(largura{1252,1232,20,"cm-1"), intensidade{45,"%T"),posicao(1241)),
banda(largura(1213,1209,4,"cm-1"),intensidade(69,"%T"),posicao(1213)),
banda(largura{1145,1141.4,"cm-1"),intensidade(34,"%T"),posicao(1143)),
banda(largura(1056,1048,8,"cm-1"), intensidade(81,"%T"),posicac(1052))D])

FIGURA IV-15 - Espectro de 1 V. do acido 3-bromopropidnico e parte do arquivo DOS

"scammed2.Ink” da base de dados intema “segunda varredura”, relacionando o grupo

funcional acido carboxilico com suas vibragSes caracteristicas. A busca das bandas de

absorgiio foram efetuadas na base de dados intema “primeira_varredura”.
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As regras devem ser concluidas se forem bem sucedidas as seguintes sub-metas:
a) determinar & banda de absorglio que se localiza na fabxa mais provivel do especiro, pars
aquela vibragHo caracteristica, b) calculsr ¢ "score” de cada banda de absorgo, ¢} buscar
uma ou mais bandas com "scores” maiores, d) stravés do predicado padrio "neseriz”
inserir os fatos obtidos ns base de dados intems "terceira varredura”™ e salvar no arquivo
DO’ "scanned3.lnk” e, ¢) através do predicade padriic "retract” remover todos fatos

existentes na base de dados interna "segunda varredura®. Durante 8 execuglo do

MOD os fatos inseridos em vima base de dados intemne podem ser removidos, caso
niic haja maiz necessidade de utilizd-los.

A determinagic da methor faixa de absorcio pars uma vibraglo caracteristica de
uma fungio orgdnica, baseiz-se no fato que ela deve normalmente posicionar-se em uma
mesma regific do espsciro, ou &s vezes, podendo situsr-se fora dessa regifio, devido a
outros grupos envolvidos na molécula. Por exemplo, a faixa de absorgiic para & banda da
carbonila de um #cido carboxilico, posiciona-se na maioria dos espectros entre 1760 a
1716 cm~'. No entanto, para um #cido carboxilico com um grupo o-Br ou um «-Cl, a
mesma encontra-se entre 1780 e 1760 cm™

Quando uma banda de absorgéio esta localizada dentro da sua faixa normal de
ocorréncia no espectro, atribui-se um “score” igual 8 100. Caso a regra aplicada ndo
enconire uma soluglio para o problemsa, a mesma retrocede (backtracking), ou seja, procura
na outra cldusula do mesmo predicado, umsa altemativa para tal resolugic, dentro das
faixas de absorgiio especificas para o grupo funcional emn andlise. Se esta meta é bem
sucedida, atribui-se também o mesmo score para a respectiva banda de absorgiio. Porém,
hé casos em que 8 busca nfio sucede nem para as faixas de absorglio especificas. Desta
forma, aplica-se uma regra com uma fungiio materndtica, que descreve o comportamento da
posigiio da banda de absorglio. Esta regra foi implementada para que a tomada de decisfic
do INTERMOD ao resolver este problema, nfio seja puraments deterministica, isto é, se a

banda de absorglio nfic estd posicionada na regific espectral esperads, calcula-se o “score”
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proporcional ac seu deslocamento. Este procedimento nos condiciona em niio descartar a

hipétese da banda de absorglic pertencer ao grupo funcional em endlise, mas, sim diminui

ideal. As regras para buscar as informacgdes da posiglio de uma banda de absorglo, foram

ite ¢ seu “score” a medida que 7 banda de sbsorglio se distancie da posigo

impostas da seguinte maneira:

posicac_difusa(Tipo_ Vibracao Pogicao,[Wavenuminit, WavenumEnd], Scere Desvio Deltabenor) :-
DeltaEsquerda= {abs { Wavenuminit - Posicao )},
DeltaDireita = (abs { WavenumEnd - Posicao )},
enconire_mencr_lade_desvie([DeltaFEsquerda DeltaDireita] Desvio, DeltaMenor),
funcae_difusa_pesicae{Tipe Vibracao DeiteMenor Scere), I %% o cut (1) evits retrocesso

% A funclio mateméticesplicada ¢ { Vexp (alfa* 001}
fancao_difuss posicao(Tipo_Vibracas DeltaMenor,Score) :-
verifica_tipe_vibracae(Tipo_Vibracao,X),
AtfaX = { X * DeltaMenor ), Exponencial = (exp { AlfaX }),
Valor Exponencial = { (1 /Exponencial } * 100 ),
Score = ( round ( Valor_Exponencial ) ).

Na clausula acima descrita, apés o cédlculo dos deslocamentos dos lados direito
e esquerdo, relacionados com & posiglio da banda de absorgio, & primeira sub-meta
encontre_menor_lado_desvio busce qual o lado de menor deslocamento (em om~’) e, em
seguida comega atuar & segunds sub-meta func¢fio_pesicac_difusa, que verifica o tipo de
vibragio que estd sendo analisada e calcula o "score” da banda de absorglio, através da
aplicagiio da funglio matemitica: [ 1/(e® X ) * 100 ]
onde, e = exponencial, @ = desvio da posiglic & x = constante (depende do tipo de
vibragiio)

A varigvel X" é um valor constants, dependente do tipo de vibragiio, para que
a inclinaglio da curva referente & funclio matemdtica que calcula or desvics, nio seja de
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maneira abrupta. Por exemplo, pare as vibragSes de estiramento C=0 e O-H, & constants ¢
igual 8 0.035, mas foi atribuido o valor de 0.03, para as demais vibragles.

A figura IV-16 ilustra um gréfico mostrando o comportamento das posigies da
banda de carbonila eximidas de 52 espectroz de 1. V. de dcidos carboxilicos da biblioteca
SADTLER. A regifio do espectro em que essa vibragiio ¢ normalmente encontrada, estd
entre 1720 & 1686 om™ no entanto, s faixa méxima de absorglio para essa ocorréncia
encontra-se entre 1745 e 1660 cm'. Apenas quando & posigiic da banda de carbonila em
andlise estd localizada fora desse liumite, ¢ aplicada s regra com a referida fungio
matemética, encavegada de caloular o score proporcional so seu desvio, caso contrario,
este "score” & igual a 100.

Para s intensidade e a largura da banda de absorgHo, primeirc verifica-se &
existéncia ou nfo, de alguma informagio existente na base de conhecimento "dba_links”,

através do predicado "posicac_tipo_vibracac”, implementado do seguinte modo:

posicac_tipo_ vibracao(Grupo_Funcional, Vibracao_Caracteristica,[Faixa Absorcac],
intensidade({ X]),largura({Y])).

onde, as varidveis X e Y representam as listas de informagdes para a intensidade e largurs,
respectivamente, como por exemplo:

intensidade(] "muito_forte”, "forte"]),largura({"larga”, "aguda”].
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FicURA IV-16 - Comportamento das posiges da banda de carbonila exiraidas de 32
espectros de I.V. de acidos carboxilicos. A faixa de absorgio onde essa banda mais ocorre,

encontra-se entre 1720 a 1686 om™ .

Os argumentos para a intensidade e largura foram determinados com base nos
limites da porcentagem de transmitancia (%T) e da faixa de absorgiio em numeros de onda
{cm') respectivamente, como relacionados na tabela IV-1. Se ambas sdc bem sucedidas,
isto é, encontram-gse dentro dos limites estipulados, seus “"scores” sfo iguais 2 100. Ao
contrério, aplica-se as regras com uma funglio matemdtica, agora direcionadas para os
cilculos dos “scores” para a intensidade e a largura da banda de absorgéo.

Com a determinacéio dos "scores” para a posigiio, a intensidade e a largura de
uma banda de absorglo, necessita-se calcular o seu "score” médic. Normalmenie, =z
posigic de uma banda de absorgiio pode ser encontrada em qualquer tabela de correlagio
da literatura, porém os dados para a intensidade e largura nem sempre siio disponiveis.
Desta forma, implementou-se uma regra com as seguintes atribuigSes de pesos: a) posigio
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= 4, b) intensidade = 2 e, ¢) largura = 1. Por exemplo, se na base de conhecimento
"dba_knks” n#io constar informagdes, s respeitc da intensidade de uma certa vibraglo, o
*score” médic da bands de sbsorglio é calculado, somando o "score” da posiglio vezes 4,

mais o “score ” da largura ¢ divide por 5, como mostra as regras abaixo:

calcolar score banda(ScorsPosicac, Scorelntensidade, ScoreLargura), ScoreBanda) <~
ScorePogicap = (ScorePosicao * 4},
Scorclntensidade = (Scorelntensidade * 2},
Score = {ScorePosicao + Scorelntensidade + Scorelargura),

verifica_IN_szcors{Scorelntensidade ScoreLargura Nsoma),
ScoreBanda = (round (Score / Neoma)). % ScoreBanda ¢ o valor do score caleulado
verifica N_score{0,04):- L. % dados ndo digponiveis pars intensidade e largurs (posigio)
verifica N_score{0, 5):- L % dado nio disponivel pars intensidade (posicio e largura)
verifica N_score(_,0,6} - L. % dado n#o disponive! para largura (posicio ¢ intensidade)
verifice N_score{ , ,7):- L % dados disponiveis para posiclio, intensidade e largura

As figuras IV-17 e IV-18 ilustram os graficos, que indicam os comportamentos
das intensidades e larguras da banda de carbonilz extraidas de 52 espectros de 1LV. de
acidos carboxilicos. Através da figura IV-17 pode-se confirmar que & maioria dos dcidos
carboxilicos verificados, apresentam uma intensidade menor ou igual a 20 %7, que €
considerada pelo programa como uma intensidade forte e/ou muito_forte. Na figura IV-18 a
largura calculada a Y4 da altura para a2 maioria dos acidos carboxilicos, prevaleceram de 30
a 60 cm', considerando-se como uma média. Essas informagGes estiio coerentes com os
dados das tabelas de correlagGes. Portanto, a posiglio, a intensidade e a largura das bandas
de absorgiio, foram inseridas como argumentos na base de conhecimento "dba_kLnks",

através do predicado "posicac_tipo_vibracao”.
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Ficora [V-17 - Comportamento das intensidades (% T) das bandas de carbonila extraidas
de 52 espectros de LV. de acidos carboxilicos. As bandas mais mtensas sic menores ou
iguais a 20 %T, consideradas no programa como forte e muito forte.

O-18 1620 S1-40 A6-60 6176 590 21-108

Larguras { o1 }

FIGURA IV-18 - Comportamento das larguras das bandas de carbonila extraidas de 52
espectros de 1.V. de dcidos carboxilicos. A largura calculada a % da alturs, mostra que
essas bandas de absorglio estio entre 30 2 60 cm™' ¢, foram consideradas no programa

como meédia.
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Quando as metas sio bem sucedidas pelos procedimentos acima descritos, os
fatos obtidos dos grupos funcionais contém suas vibragOes caracteristicas, de modo que
nessas vibracdes podem constar uma ou mais bandas de absorgéo.

Em seguida, se o INTERM

OD zinda nfio descartou & hipdtese da existéncia do
grupo funcional haleto de acila do composto em andlise, entfio é necessario buscar qual ou
quais bandas de absorgiic comespondentes as vibragles de estiramento C-X, spresentam os
maiores "scores” calculados. Por exemplo, se foram encontradas vibragdes de estiramento
das ligages C-F e C-Cl, efetua-se separadaments, & busca da banda ou das bandas de
absorgiio comm maiores scores, eliminando as demais vibragSes C-X.

Apos a resoluglio desse problema, ou seja, confirmar ou nfio a presenca do
haleto de acila, é necessaric calcular o "score” de cada grupo funcional que ainda nio foi
descartado ' pelo médulo interpretador. Entlio, calcula-se o "score” de cada vibraglo
caracteristica, que é o "score” médio calculado para as bandas de absorgio, relacionadas
com tal vibragHo. Depois, calcula-se o "score” do grupo funcional, que € a média dos
"scores” das suas vibragSes caracteristicas. Se essa meta for bem sucedida, os fatos sfo
inseridos durante a2 execuglio na base de dados intemna “terceira varredura”, através do
predicado padric "asserzz” e salvos no arquive DOS "scammed3.lnk”. A figura IV-19
mostra uma parte desse arquivo referente ao espectro do Acido 3-bromopropidnico, que
relaciona os fatos obtidos até este momento da interpretagio, isto €, o grupo funcional com
suas vibragBes caracteristicas e o "scores” calculados pars a posigio, intensidade e
largura de cada banda de absorgiio encontrada. O predicado padriio "fail” foi colocado para
forgar o retrocesso, isto é, para consultar os fatos de todos os grupos funcionais, existentes
na base de dados intema "segunda varredura” que posteriormente, sfio removidos pelo

predicado padric "retracz”.
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terceira_varredura("écido_carboxilico_(-COOH)",

[tipo_vibracao{ estiramento_(C=0" faixa absorcao({1776,1700]),
[banda(argura{"media”,1741,1676,63,"cm-1"),intensidade("muito_forte",9,"%T"),
posicao(1708), scores(score_posicao(100),score_intensidade(100),score_largura(0),
banda_score(1 00),desvios(desvio_posicao("Dentro”,0,"cm-1"),
desvio_intensidade("Dentro”,0,"%T"),desvio_largura(™nao_disponivel”,0,"em-1"0 1.
tipo_vibracso("estiramento_O-H".falza_absorcao([3550,2500)),
[banda(largura("larga”,3314,2744,870,"cm-1"), intensidade("media”, 37,"%T"),
posicao(2982), scores(score_posicao(100),score_irkensidade(100),score_largura(100},
banda_score(l 00),desvios(desvio_posicao("Dentro”,0,"em-1"), '
desvio_intensidade("Dentro”,0,"%T"),desvio_largura("Dentre”,0,"cm-1")N1),
tipo_vibracao(estiramento_C-OV.faixa absorcao([1440,1200]),
[banda(argura("media”, 1445,1429,16,"cm-17), Intensidade("media”, 39,"%T"),
posicao(1435), scores(score_posicao(100),score_intensidade(100),score_largura(0),
banda_score(l 00),desvios(desvio_posicao("Dentro”,0,"cm-1"),
desvio_intensidade("Dentro”,0,"%T"),desvio_largura{"nac_disponivel”,0,"ocm-1")))),
banda(largura(“aguda”,1408,1395,13,"cm-1"),intensidade("forte",21,"%T"),
posicao(1400), scores(score_posicao{100),score_intensidade(100),score_largura(0),
banda_score(1 00),desvios{desvio_posicao{"Dentro”,0,"cm-1"),
desvio_intensidade("Dentro”,0,"%T"),desvio_largura("nao_disponivel”,0,"cm-1")))),
banda(largura{"aguda",1278,1268,10,"cm-1"),intensidade("forte”,18,"%T"),
posicao(1273),scores(score_posicao{100),score_intensidade(100),score_largura(0),
banda_score(100),desvios(desvio_posicao("Dentro”,0,"cm-1"),
desvio_intensidade("Dentro”,0,"%T"),desvio_largura("nao_disponivei”,0,"cm-1"))),
banda(largura("media”,1252,1232,20,"cm-1"),intensidade("media" 45,"%T"),
posicao(1241), scores(score_posicao(100),score_intensidade(100),score_largura(0),
banda_score(100},desvios(desvio_posicao{"Dentre”.0,"cm-1"),
desvic_intensidade("Dentro”,0,"%T"),desvic_largura("nac_disponivel”,0,"cm-1")) D1,
score_grupo(100))

FiGura IV-19 - Parte do arquive DOS "scarmed3.lnk” relacionando os fatos insenidos
durante a execuglio na base de dados intema “feroceira varredura”, referente a

interpretagiic do espectro de L V. do dcido 3-bromopropidnico.

Até o momento, as trés varreduras feitas no espectro de 1. V. acima descrito, sio
necessérias para se chegar a conclisSes cada vez mais restritas a respeito dog dados
espectrais, ou seja, o INTERMOD atua inicialmente buscando as informag8es da base de
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dados interna ‘dba bands” oriundas do READMOD, pars extrair de uma maneiras
simbdlica, os fatos espectroscopicos. A figura IV-20 ilustra como € a atuaglo desse
médulo para 2 extraglio destes fatos.

Baxe de dados Interna: DEA_ PBANDS Base de Conhecimento Tatos des tabelas)
Argquive DOE “reading. Ink” Arguive DOS ™ datslv.dbe™

Fatos: Formato, intengidade, largurs, posiclc & og feixe sbsorcao

pontos que formam as bandas de sbsorclo, vibracoss_cerucieristicas

encomradas no especiro sob enélise posicac_tipo_vibracao

¢ Eguiparsciic dos I!‘at,:g\

Fatox:

tipo de vibraclio na feixe de sbsorglio permitide, com ag informacgdes
o das bandaz de absorgio encontradss, Por exemplo:

DBA - primeire_varredura — tipo_vibracao(["estiramento_C=O®],feixa_sbsorcac([1900,1600],
DOS « scamed].Ink b@&{}@gm{i 741,1676,63 "o 17, Intensidade(9,%40T%),

pogicas(1 708D

faixa_absorcao

Fatos:

vibragGes carscteristicas do grupo funcional, com as informeagdes
obtidag ne primeire varredura. Por exermplo:

DBA - segunds_varredure F—> (acido_cerboxilico_(-COOH)® [vibracac(estiramento_C=0%),
DOS - geanned?. ink banfia(largam{i 741,1676,63 'om-1%),intensidade(S, 84T,
poricac(17080D

J{ retrmct Fatos:
posicac,_tipo, vibraceo vibrag8es caracteristicas do grupo funcions! com a banda ou bandas

de absorgo £ com os valores dos "scores®caleulados. Por exemplo:
DEA - terceira_varredura |—9 (*acido_carboxilico_(-COOH)*,[vibracao(*estirumento_C=0%,
banda(largura(1741,1676,65,%cm- 1), intensidade (9,1 T"),

vibracoes_caracteristicas

DOS - scamned. bk posicao(1708),scores(score_posicao(100)score_intensidade(100},
contimia ag score_largura(0),desvios(desvic_posiceo("Dentro®,0,*cm-173,
ctapey desvio_intensidade("Dentro,0,"4T7,

INTERM deavio_largura(®nac_disponivel®,0,'em-1"DD,........
do oD "egtiranento O-H',..... estiramento_C-C....., score_grupe(1003)

FIGURA IV-20 - Fatos espectroscépicos extraidos de maneira simbélica pelo INTERMOD,
até a terceira varredura feita em um espectro de 1LV.. O predicado padriio “retract™ ¢
utilizado para a remogiio dos fatos da base de dados intemna “segunda_varredura”.
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Através de uma avaliagio nos espectros de compostos com diferentes grupos
funcionaiz, foi tomada uma decizsiio com relagio socg valores minimos permitide para os
seus "scores”, de modo que o valores determinados para as vibragles caracteristicas ¢ pars

os grupos funcionais devem ser maiores ou iguais a 75 e 90, respectivamente. Com esta

determinagio, toma-ze o INTERMOD mais rigido para filrar qual ou quais grupos
funcionais s8o mais provaveis de pertencerem ao composto em analise.

Nesse caso, inicialmente a regra implementada consulta os fatos da base de
dados intema ‘Zerceira_varredura”, verificando os valores dos "scores” para cada
vibragic caracteristica e finslmente, o "score” do grupo funcional, de forma que os
mesmos devern ser maiores ou igusis aos "scores” minimos estipulados no programa. Ao
contririo, descaria-se a possibilidade do grupo funcional em andlise periencer %o
composto. No entanto, os fatos dos grupos funcionais bem sucedidos nessa meta, séo os
mesmos do arquivo DOS "scanned3.Ink” {veja exemplo da figura IV-19), portanto estes
grupos funcionais podem ser considerados como os mais provaveig de estarem presentes na
molécula. Desta forma, os fatos obtidos sfio inseridos, durante a execugiio, na base de
dados intema “provdvel grupo funcional” e annazenadoé no arquive DOS "probable.lInk™.
Também, foi aplicado o predicado padriic "fail” para forgar o retrocesso, isto é, venificar
quais grupos funcionais apresentam os "scores” maiores ou iguais ac limites determinados.
Entiic, 2 cada passagem do grupo funcional analisado, os fatos da "terceira_varredura”
sfic removidos da sua base de dados interna, pelo predicado padriic "rerract™.

A figura IV-21 mostra a saida do arquivo DOS "provivel.lnk” com os provaveis
grupos funcionais obtidos na interpretagiic do espectro de LV. do dcido 3-bromopropidnico.
Através desse arquivo, observa-se que os fatos apresentam a hipdtese de grupos funcionais
mais provaveis de compostos carbonilados e nio carbonilados.
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provavel_grapo("acide_carboxilice_(-COOH)",[tipo_vibracao(" st
faixa a&;snmw{{i’??@ 1?&9]),
[bands(largara"media”,1741,1676,65,"cm-1"), intensidade{"muito_forie",9,"%T") pesicas(1708),
ssares@osww score{100), score_intensidade(100),score_largura(0),banda_score(100),
desvies(desvio_posicao("Denire”,0,"cm-1"),desvio_intensidade("Dentro”,0,"%T"},
desvio_largura{"naoc_disponivel”,0,"em-1"1)}11),

tipe_vibracso(Mestiramento_O-H", faixa_abzorcas(]3336,2360]),
Thanda(largura("larga”,3314,2744,570,"cm-1"), intensidade("media”,37,"%7T"), posicao(2982),
scores(posicac_score(100),score_intensidade{100),score_largura{100),banda_score(100),
desvies(desvio_posicao("Dentro”,0,”cm-1"),desvio_intensidade("Dentro”,0,"%T"),
desvio_largura("Dentro”,0,"cm-1")))D,

tipe_vibracao(Mestiramento_C-O% faixa_absorcae({1440,1200]),

[band allargura("media”,1445,1429,16,"cm-1"), intensidade( "media",39,"%T"), pesicao( 1435},
scores{posicac_score{100),score_intensidade(100}),score_largura(0),banda_score(100),
desvios(desvio_posicao{"Dentro”,0,"cm-1"),desvio_intensidade{"Dentro”,0,"% T},
desvio_largura{"naoc_disponivel”,0,"cm-17}}}),

banda(largara{“aguda”, 1408,1395,13,"cm-1") intensidade{"forte”,21,"%T" ), posicac(1400),
scores(posicac_score(100),score_intensidade(100),score_largura(0),banda_score(100),
desvios(desvio_posicao("Dentro®,0,"cm-1"),desvio_intensidade("Dentro”,0,"%T"),
desvio_largura("nac_disponivel”,0,"ecm-1"}))),
banda(largura("aguda”,1278,1268,10,"cn-1"),intensid ade{"forte",18,"%T"),posicao(1273),
scores(posicao_score(100),score_intensidade(100),score_largura(0),banda_score(100),
desvios(desvio_posicao("Dentro”,0,"cm-1"),desvio_intensidade("Dentro”,0,"%T"),

desvie largura{"nac_disponivel”,0,"em-1"1}),
banda(largura("media”, 1252,1232,20,"om-1") intensidade("media” 4 5,"%T"), pesicao(1241),
scores(posicac_score{100),score_intensidade(100),score_largura(0),banda_score{100},
desvios(desvio_posicao("Dentro”,0,"cm-1"),desvio_intensidade{"Dentro”,0,"%T"),
desvio_largura{"nao_disponivel”,0,"ce-1")1))1}], score_grape(160))

g wtomCWO" »

provave_grupe(Tester_(-CO-0-)".[tipe_vibracae("estiramento_(=0",
faixa_ahsorcae([1730,1718]),

Ibanda(largura{"media”,1741,1676,65,"cm-1"), intensidade("muitc_forte”,3,"%T") posicas(1708),
sceres(posicac_score(94),score_intensidade(100),score_largura{100),banda_score(97},
desvios(desvio_posicao("DIREITA",2 "cm-1"},desvio_intensidade("Dentre”,0,"%T"),
desvio_largura("Dentro”,0,"cm-1"))))]),

tipe_vibracao(" estiramento_C-O" faixa_absorcao({1300,1050}),
[banda(largura{"aguda",1278,1268,10,"cm-1"),intensidad e("forte”, 18,"%T") posicae(1273),
scores{posicao_score{100),score_intensidade(100),score_largura(0},banda_score(100),
desvios(desvio_posicao("Dentro”,0,"cm-1"),desvio_intensidade("Dentro”,0,"%T"),

desvio_largura{”nac_disponivel”,0,"cm-1"))))D], score_grupo(39))

continma na précima pdgina (erquivo DOS "probeble. Ink®)
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continuagdoe {arquivo DOS "probable. Ink%

provavel_grepo(T cetona_(-CO-) [tipe_vibracae("estivamente_(=0%,
faixs a?smrsm{{i?ﬁ 1705]),
[banda(largura{"media”, 1741,1676,65,"cm-1"),intensidade("muito_forte",9,"%T") posicas(1708),
scores(paswaﬁ gcore{100),score_intensidade{100),score_largura(100),banda_score(100},
desvies{desvio_posicac{"Dentro”,0,"cm-1"},desvio_intensidade("Dentro”,0,"% 7T},
desvio im&a{*@mﬁm” 0, em-1"010,
estiramente_C-C"faixa_abzorcas([1300,1106]},
roural”aguda”,1278,1268,10,"cm-1"), intensidade("forte™, 18,"% T ), posicas(1273),

scores(pasxcao score{100),score_intensidade{ 100),score largura(0),banda_score(100),
desvies(desvio_posicao("Dentro”,0,"cm-1"},desvic_intensidade("Dentro”,0,"%T"),
desvio_largura("nao_disponivel”0,"em-1"}}}),
bands(largura{"media”,1252,1232,20,"cm- 1"}, intensidade("media",45,"%T"), posicas(124 1),
scores(posicac_score(100),score_intensidade{100),score_largura(0),banda_score{100),
desviss{desvic_posicae("Dentro™, 0, "cm-1"), desvio_intensidade("Dentro”,0,"% T},
des’\rﬁo lm‘gnra{"nae disponivel”,0,"cmn-1"1}}),

s(largura{”aguds”, 1145,1141,4,"cm-1"), intensidad o{"media”,34,"%T"), posicac(1143),
scem(pcszcan score(100),5core_intensidade(100),score_largura{0),banda_score(100},
desvios{desvio_posicao("Dentro”,0,"cm-1"}),desvic_intensidade("Dentro”,0,"%T"),
desvio largura{"nac_disponivel”,0,"om-1"}})}1}], score_grupe(100))

provavel_grupo(" alcool_(R-OH)" [tipo_vibracao("estiramente_O-H",
faixa_absorcao{[3206,2500]),

Mbanda(largura("larga”,3314,2744 570,"cm-1") intensidade("media”,37,"%T") posicas(2982),
scores(posicac_score(100),score_intensidade(100},score_largura(100),banda_score(100),
desvios{desvio_posicao("Deniro”,0,"cm-1"),desvio_intensidade("Dentro”,0,"%T"),
desvio_largura{"Dentro”,0,"em-1"))1),
tipo_vibracao("estiramente_C-O" faixa absorcze(]1260,1010]),
[banda(largura{"media",1252,1232,20,"cm-1"),intensidade("media",45,"%T") posicao(124 1},
scores(posicac_score{100),score_intensidade{100),score_largura(0),bands_score{100),
desvios{desvio_posicao("Dentro”,0,"cm-1"),desvio_intensidade("Dentro”,0,"%T"),
desvio_largura{”nao_disponivel”,0,"cm-1"}}1}),

banda(largura("aguda”,1145,1141 4, cmm- 1"}, intensidade("media",34,"%T"),posicao(1143),
scores(posicao_score(100),score_intensidade{100),score_largura(0),banda_score(100),
desvios({desvio_posicao("Dentro”,0,"cm-1"),desvio_intensidade("Dentro”,0,"%T"},
desvio_largura{"nao_disponivel”,0,"cm-1"}}}}1}], scere_grupe(100))

provavel_grupo(" alcano_(CnH2nr+2)" [tipe_vibracao(aliphatic_estiramente_C-H",
faixa_ahsorcae([2970,28508]),
[banda(largura("media”,2958,2921,37,"cm-1"),intensidade("media”,42,"%T"),posicao(2928),
scores(posicac_score(100),score_intensidade(100),score_largura(0),banda_scors(100),
desvios{desvio_posicao("Dentro”,0,"cm-1"},desvio_intensidade("Dentro”,0,"%T"},
desvio_largura{"nac_dispomivel”,0,"cm-1")1131},

contimua ne prévgme pdging
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conkmmagdo

tipeo_ v&mcaa(“%mﬁing“{?mﬂ“ giza_sbsorcac{] 1468,1355]),

handa(largwral“media”, 1445,1429,16,"cm-1") Intensidade("media”,39,"%T") posicae(1433),
scores{posicao_score(100),score_intensidade(100),score_largura{97),banda_score{100),
dmas(deswa _posicao{"Dentro”,0,"cm-1"),desvio_intensidade("Dentro”,0,"%T")},

£ ﬂ&@? 3 !im 3!3)}))

a{"agnda”,1408,1395,13,"cm- 1") intensidade("forte” 21,"%T") posicac({1400),
s&:ores(posxcso score{100),score mtaﬁméaée{iﬁﬁ) gcore_largura{100},bands score(100),
desvies(desvio _posicao("Dentro”,0,"cm-1"),desvio_intensidade({"Dentro”,0,"%T"),

desvio_largura("Deniro®,0,"cm-1")}))]}],score_grupo(100))

provavel_grupo(Teter (R-O-R)".[tipe_vibracas(" estiram

faixa_absorcao([1275,1028]),

[banda(largm-a( aguda” 1278,1268,10,"cm-1"), mtensidade{ "forte”,18 ”"fi»’i’")@esim&{ﬂﬁ}
scores(pesiem _score{100},score_intensidade{100},score_largura{0),banda_score(100),
desvios{desvio_posicao("Dentro”,0,"cm-1"),desvio_intensidade("Dentro”,0,"%T"),

desvio_largura{"nao_disponivel™,0,"cm-1"1))) ) score_grape(180))

Ficuma IV-21 - Arquivo DOS "probable.lnk” relacionando os fatos (grupos funcionais
mais proviveis) com as informagBes das bandas de absorglio correspondentes as vibragSes
caracteristicas, inseridos na base de dados irterna "provdvel grupo funcional”, referente a

interpretaclic do espectro de 1V. do dcido 3-bromopropidnico.

Como os espectros da biblioteca SADTLER utilizados neste trabalhc séio de
compostos orghnicos puros de relativa complexidade, foi possivel implementar regras para
tomar uma decisio quanto a separagio de compostos carbonilados dos no carbonilados.
Este procedimento ¢ similar ao de um usudrio de espectroscopia no LV., que durante a
anglise do espectro, observa a presenga ou nio da vibraglio de estiramento C=0, podendo
descartar vérios grupos funcionais que nio ocorrem no composto sob analise. Desta forma,
estas regras possibilitam apenas o retomo dos grupos funcionais carbonilados, que foram
encontrados como mais provéveis de pertencerem ao composto sob andlise.

Se nos fatos da base de dados intema ‘“provavel grupo_funcional” (por
exemplo, figura IV-21) existir qualquer grupo funcional de composto carbonilado, descarts-
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se os demais grupos funcionais nio carbonilados. Esta separagio ¢ realizada porque a
MOD. Ao

vibragho de estiramento C=0O prevalece no processo de filtragem do INTER
contrério, og grupos funcionais de compostos nfo carbonilados, ficam armazenados na base
de dados interna "fumcno grupo® Neste caso, guando se atinge a meta pars o8 grupos
funcionziz mais provaveis, normalmente, os carboniladozs j& foram descartados nos
procedimentos anteriores, principalmente com relaglio a confinmacdo da presenca da
vibragic de estiramento C=0.

Was regras implementadas para se stingir tais metas (carbonilados ou nfic
carbonilados), os fatos de cada grupo funcional que estio colocados ne base de dados
itema “provavel grupo funcional” s#o analisados recursivamente, verificando se
apresentam ou n#o 8 vibraglo de estiramento C=0. Nesse caso, os fatos bem sucedidos
gio inseridos na base de dados intema “fumcao grupo” e os fatos da “provavel grupo
Suncional” sio removidos, pelo predicado padriio "retract”.

No casc da figura IV-21 os grupos funcionais que ficam armazenados durante a
execuglio, na base de dados intema “funcao _grupo”, sic os grupos carbonilados-(écido
carboxilico, éster e cetona), descartando-se os demais grupos nfio carbonilados (dlcool,
alcano e éter) em analise. O programa EXPERTIV esta direcionado para identificar grupos
funcionais de compostos organicos purcs. A inclusic dos grupos funcionais éster e cetona
¢ devida as posi¢des das vibragGes que os caracterizam, isto é, vibragles de estiramento
C=0 e C-O pars o éster e, C=0 & de C-C em -C-{CO)-C- para a cetona. Essas vibragles
ocorreram na mesma regifio das vibragles de estiramentc C=0 e C-O do acido 3-
bromopropidnico.

Em seguida, foi implementada ums cldusula para verificar se um fenol foi
identificade como um dos grupos funcionais mais provéveis do composto em analise.
Além das wibragdes que o caracteriza, os fatos da "funcao grupo” siic ligados por
intermédic de uma regra, gque procura na outra base de dados intema
"primeira_varredura”, ainda nio removida, (veja exerrplo na figura IV-14) & presengz da
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vibragio de estiramento C=C de grupo aromitico {regifio de absorgic em 1650-1450
om™). Se essa presenga foi confirmada, aplica-se a fungiic matemitica apenas para a
intensidade da banda de absorglio, onde o "score” calculado deve ser maior ou igual a 90,
Portanto, como a regrs foi imposts de maneira recursiva, ou seja, procede-se para todos os
grupos funcionais inseridos na “fumcao _grupo”, confirmando ou nflo a pressnga do grupo
fendlico, os fatos da "funcao_grupo” sio removidos & cada grupo funcional anslisado pelo
predicadc padric "refract” e, os fatos obtidos sfio inseridos na base de dados interna
“real funcac grupo”, pelo predicado padriio “assertz”. \
ERMOD atinge até esta meta, pode-se concluir gue oz fatos

obtidos sfo realmente do grupo ou dos grupos funcionais mais provéveis, pertencentes ao
composto organico em andlise. Desta forma, uma outra regra € imposta para abrir o arquivo
DOS "possible.se”, que relaciona em ordem, qual ou quais os grupos funcionais foram
identificados com sucesso, com o seu "score” € 0 nome do respective arquivo DOS
"possibl(X).se”. Aqui, a variavel X representa o mimero do grupo funcional em questiio.
Por exemplo, essa regra ac ser bem sucedida, na interpretagiio do espectro de L'V. do 4cido
3-bromopropidnico {veje figura IV-21), cria o arquive DOS "possible.se” da seguinte

forma:
dcido_carboxilico,100,possibil se
éster,99,possibl2 se
cetona,100,possibl3 se

Os arquives DOS “possibl(X}.se” relacionam & vibraglio ou as wvibragdes
caracteristicas do grupo funcional, com a posigio, a intensidade e a largura da banda ou
bandas de absorgio, respectivamente. No caso do exemplo acimma citado, o arquivo DOS

*possibil .se” relaciona-os da seguinte forma:
estiramentoC=0,1708,9,65
estiramento_O-H,2982,37 570
estiramento_C-0,1435,39,16
estiramento_C-0,1400,21,13

estiramento C-0,1273,18,10
estiramento_C-0,1241.45,20
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Os arquivos DOS "possible.se” e "possibl(X).se” sfio utilizados como arquivos
de entrada pelo programs PROGEIV, para mostrar ao usudric na tels do monitor do
microcomputador, abaixo do grifico do especiro de 1LV, (gelecionado para a interpratagiic),
as informacgBes espectrais que levaram a conclusfio dos grupos funcionais mais provéveis
de estarem ligados ao composto. A regra foi inserida de maneira recursiva para insererir os
. fatos durante © tempo de execuglio na base de dados intema “grupo_funcional” através do
predicado padrfio "asser1z”, salvé-los no arquive DOS "interpr.ink® e, remover os fatos
- provenientes da "real funcao grupo” através do predicado padriio “retract”.

Ate o momenio, os procedimentos descritos atingiram o objstivo principal do

programa EXFERTIV, que ¢ s identificaglio dos grupos funcionais mais provaveis em um
sspectro de 1.V. de um determinado composto orginico, apds a interpretagiio do seu
espectrode1LV..

Com os grupos funcionais mais providveis, ainda armazenados em tempo de
execugiic, na base de dados interna "grupo_funcional”, implementou-se no INTERMOD
algumas regras para verificar através da posiglio da banda de absorgfio, a existéncia de
possiveis tipos especificos do composto orgénico em analise, como por exemplo um &cido
carboxilico a-P-insaturado. O apéndice B apresenta a base de conhecimento “dba  krks”,
arquivada scb o nome DOS "dataiv.dba”, onde consta o predicade "posicac tipo
especifico”, com quatro argumentos {objetos), que s8o os fatos espectrescopicos extraidos
da literaturs, implementados da seguinte maneira:

posicac_tipo_especifico{Grupo_Funcional, Vibracao_Caracteristica,[Faixa Absorcac],
TipoEspecifico).

Alguns exemplos de tipos especificos dos grupos funcionais estudados neste
trabalho e inseridos como argumentos desse predicado sio:
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posicao_tipo_especifico("anidrido_de_dcido (-CO-0-CO)" "estiramento_C=0"[1790,1770],
"{alfa beta insatwrado 6_membros)”}.
posicas_tipe_especifico("icido_carboxilice {-COOH)" "estiramente C=0"[1730,1700],

"(alfa Br} ou {aifs Cl} dimero”).
posicas_tipe_especifico("alcool_(R-OH)" "estiramente O-H"[3630,3610] {#lcool_secunddrio)”).

Inicialments, a cldusuls para atingir essa meta liga os fatos existentes na base de
dados interna “grupo_funcional” (veja figura IV-21), através de umsa regra que verifica o
tipo especifico associado ao grupo funcional em andlise, principalmenie a partir das
posigGes das bandas de absorclo, relacionadas com as suas vibragdes caracteristicas. Essa

clausula tem quatro sub-metas e foi unplementada da seguinte forma:

busca_tipe_especifico :-

grupo_fimcional{GrupoFuncional ListaVibracoes, ), % base de dados interna
encontre_tipe_especifico{GrupoFuncional ListaVibracoes ListaEspecifica),
verifigue_anidride_especifico(Case,GrupoFuncional ListaFspecifica NovaEspecifica),
descarta_lista_vazia(NoveEspecifica RealEspecifica),
verifigue_caso_especifico{Case,GrupoFuncional RealEspecifica},
fail, . % predicade fail pars forgar retrocesse

A primeira sub-meta encontre_tipo_especifico procede com outras regras,
implementadas para verificar todas as bandas de absorgiio, qué estio relacionadas ao
mesmo modo vibracional e também, aplicar a fungfio matematica que calcula o “score”,
apenas para & posigiio da banda de absorgifio, visto que, nem sempre ha informagtes nas
tabelas de correlagfes dos livros sobre espectroscopia no LV, quanto & sua intensidade e
largura. Se o "score” € maior ou igual a 90 os tipos especificos podem estar associados aos
cOmpostos.

A segunda sub-meta verifique_anidrido_especifico foi implementada para

consuliar sobre a presenge do grupo funcional anidrido de acido, caso o mesmo seja um
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fato na base de dados interna "grupo_funcional”. O anidrido de écido é caracterizado pelas
seguintes vibragles, colocados em uma lista da seguinte forma: [“estiramento (C=0°,

"estiramento_C=0","sstiramento_CO"]. Nesse caso, 3 sub-meta é bem sucedida apensas se

o tipo especifico do grupo funcional confirmade para a primeira bands de carbonils
(vibragioc de sestiramentc C=0), também € verdadeira para 2 sus segunds banda de
carbonila.

Umn exemplo dessa sub-meta bem sucedida foi na interpretagiic do espectro do
anidride de dcido crotbénico (CHACH=CH(CO)-O-(CO)CH=CHCH3). As posigdes das
duas vibragSes de estiramento C=0 enconiradas pelo READMOD foram 1779 e 1720
om”, respectivamente. O tipo especifico retomado para esse &cido foi o "acrilico ou
benzéico” visto que, as referidas posigdes estfio inciuidas nas regides de absor¢gBo desse
tipo especifico, ou seja, de 1795 a 1775 cm*' e de 1735 a 1715 cm”, respectivamerite.

A terceira sub-meta descarta lista_vazia foi imposta para nfic retomar
informagdes com a lista vazia ([ ]) de tipos especificos, ou seje, retornar apenas os fatos
existentes de um tipc especifico do grupo funcional que foi bem sucedido para a sua
vibragdo caracteristica.

A quarta sub-meta verifique_cazo_especifico confirma ou nfio a exist&ncia de
tipos especificos associados ac composto em andlise. Quando estes fatos sHo sucedidos
para um determinado grupo funcional, estes s#io inseridos em tempo de execugio, na base
de dados interna “fipo_especifico”, através do predicadc padrfic "asseriz” ¢ salvos no
arquivo DOS "specific.lnk”. A figura IV-22 mostra esse tipo de arquive, referente &
interpretagiic do anidrido de acido crotdnico.
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gmpe“ﬁmciena!*es;)aciﬁca( "&xﬁdrido_acida_(»CO»O-Cﬂ) ",
[ﬁpc_ﬁbmcaa(’*esﬁramenmm&()",faixa_absorcao([ 1798,1778]),
[banda(largura("media”, 1808, 768,40,"cm-1", intensidade( "muito_forte",7,"%T™,
posicao(1779), {score_iipawespeciﬁco(faixamabsorcao([ 1795,17757),
"(acﬁﬁmmouwbemico}",pesicao__score(i 00),desvio_posicao("Dentro "0,"em-1"NDD,
ﬁpoﬂvibracaa(“estiramenm_(}:{} ".faixa_absorcao([1735,171 5D,
[banda(largura("medium", 1731,171 3,18,"cm-1™), inimsidade(”very_’sh'ong”,i 2,"%T",
posicao{1720), [sccre__tipoﬂ_especiﬁco(faixamabsorcao([ 1735,1715)D,
“(acrilico_ou_benzoico}" score _posicao(100), desvio _posicao("Dentro”,0,"cm-1 "WODD

FIGURA IV-22 - Fatos da base de dados interna "tipo_especifico”, salvos no arquive DOS
"specific.lnk”, referente g interpretaciio do espectro de LY., do anidrido de 4cido crotdnico.
Os tipos especificos “acrilico_ou_benzéico” associado a0 anidrido de dcido estio

coerentes para as duas vibragdes de estiramento C=0,

Até este momento, além das informagBes que podem ser obtidas nesse médu!o
interpretador, outras regras foram implementadas para encontrar outros grupos presentes no
composto em andlise, come por exemplo uma ligagio dupla C=C de compostos olefinicos,
halogénios, ou grupos como: aromidtico, amino, nitro, tio, nitrila e alcing.

Os procedimentos para que esta meta seja bem sucedida siio andlogos aos
- descritos para a identificaglio do grupo funcional, mas com algumas imposigdes, isto €,
alguns grupos funcionais encontrados come mais provaveis, nfio podem ser analisados
como outros grupos possiveis. Alguns exemplos sfio citados como: a) se o grupo funcional
¢ um alceno, omite-se a andlige para a vibragio de estiramento C=C de aliféticos
insaturados como um outro grupo com ligagiic_dupla C=C, b) se o grupo funcional é um
aromatico, descarta-se a andlise para o grupo aromético, alceno e fenol e, ¢) para um grupo
funcional haleto de acila, descarta-se a andlise do grupo halogénio (vibragdes de
estiramento C-X onde, X pode ser F, CI, Br ¢ I). Caso contririo, nfio hd coeréncia em
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informar, no relatdrio final para o usuario, que existe um outro grupo ligade na molécula,
quando ¢ mesmo ja foi identificado como grupo funcional mais provavel.

A regra implementada liga os fatos da base de conhecimento "dha Brks”,
atravée do predicade "vibracoes_caracteristicas_outro_grupo” em outras duas sub-metas,
que verificam na base de dados interna “primelra varredura”, a presenga ou nfio das
vibragBes que caracterizam cada grupo ermn andlise. A primeira sub-meta é colocada para
confirmar a existéncia das vibragdes de estiramento C-X, (veja exemplo na figura IV-14) de
modo que, essa regra, procede-se apenas para o grupo halogénio. A segunda sub-meta &
para confinmar 8 presenga das vibragles que caracterizam os outrog grupos. Esses

procedimentos estio implementados da seguinte maneira:

busca_cutros_gupos -
vibracoes_caracteristicas outre_grupo{OutroGrupo, ListaVibracoes),  %predicado da "dba_links”
verificar_outro_grupo_estiraments CX(SubGroup,["estiramente_C-F" "estiramento C-Cl1",
"estiramento_C-Br” "estiramento_ C-I"] ListaVibracoes,VibracoesCaracteristicas),
veal_vibracoes{OuroGrupo,VibracoesCaracteristicas, ListaVibracoces Grupo),
assertz{outro_grupo_provivel{OutroGrupo,ListaVibracoesGrupo)),
fail, 1.

Em seguida, uma outra regra analisa detalhadamente cada banda de absorgéo,
que esta relacionada com o seu modo vibracional, de um determinado grupo, ligando os
fatos ds base de conhecimento "dba links”, através do predicado "tipo_vibracao
outro_grupo” e, procurando as bandas que apresentam os maiores "scores”, ou seja, com
valores maiores ou iguais a 90. Os fatos desse predicado sfic removidos pelo predicado
padriio "retract”. Consequentemente, os fatos dos grupos definidos como mais provaveis,
séio inseridos na base de dados intemma "owtros grupos”, através do predicado padriio
"assertz” e salvos no arquive DOS "groups.Ink”. A figura IV-23 mostrs uma parte da base
de dados interna "“dba_links”, referente ao grupo nitro, atribuido neste trabalho.
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vibracoes_caracteristicas_ouiro_grupo("nitro_(C-NO2)",["estiramento_assimétrico
C-NO2" "estiramento_simétrico C-NO2"]).

tipo_vibracao_ouire grupo("nitro (C-NOZ)","estiramento_assimétrico C-NO2Z”,
[1650,1500], intensidade({ "forte”, "muite_forte"]), largura({])).
tipe_vibracao_outro_grupo("nitro_(C-NO2)", "estiramento_simétrico C-NO2",
[1370,1250], intensidade([1}, largura({1)).

FIGURA IV-23 - Parte do arquivo DOS "dataiv.dba", onde estiic armazenados os fatos da
base de conhecimento "dbe_Lnks” para o grupo nitro.

A interpretagio de um espectro de LV, para um determinado composto orghnico
é finalizada, quando o INTERMOD atinge com sucesso todas as metas requeridas como a
identificagiio dos grupos funcionais mais provaveis e informagdes com relaglio aos tipos
especificos e outros grupos ligados na molécule. Como descrito anteriormente, esta
interpretagéio € obtida selecionando a opgBo mimere 7, referente ac memu principal do
programa PROGEIV (veja figura II-3). A sub-rotina denominada "CALLPROLOG"
encarrega-s¢ desta tarefa, abrindo o arquivo de entrada "spec.spt” (espectro corrente da
biblicteca, escolhido pelo usudrio), no sub-diretério "sistspec\spectrum”, para gerar os
dados desse arquivo em um outro de saida, denominado "spec.itd”, na forma de lista Turbo
Prolog. Em seguida, sbre um arquivo de saida denominado "PROLOG.FLG" que
confecciona ¢ arquivo de "flag” para o retorno do programa EXPERTIV. Deste modo,
fecha o arquive "PROLOG.FLG", retornando o comando para o arquivo "sistspec.bat”, que
chama o programa EXPERTIV. O arquive "sistspec.bat” estd confeccionado do seguinte

modo:
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ECHO OFF

PROGEIV

IF EXIST PROLOG FLG READMOD
IF EXIST PROLOG FLG INTERMOD
IF EXIST PROLOG FLG SISTSPEC
ECHO ON

Finalmente, & retornado pars o usuario, na tela do monitor, do microcomputador,
abaixo do grafico do espectro de 1LV, interpretado, as informagSes dos grupos funcionais
com os seus tipos espsecificos e oultros grupos mais provaveis de estarem presentes no
composto, através de mensagens claras e objetivas. Também, todos os arquivos DOS
referentes aos fatos obtidos durante 2 interpretaciic do espectro, podem ser impressos antes

de uma préxima interpretagio.
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IV.2 - REsULTADOS E DEscuasd

andlize e em seguida, o INTERM
funcionais inchuidos neste trabslho
zidade ¢ Wi?ﬁﬂ de ums bande

especiro de 1.V. pelo programa EXPERTIV, com wm microcomputador do tipo descrito na
i 5 é ﬁamada COIN N m (b & pERRInerto de 20 BEMINGOE
ndendo da complexidade do composto em andlise, podendo se estender até 45

Quando o espectro de um composto carbonilado é interpretado pelo programa
EXPERTIV, retomna-ge em wma primeira andlise, como o grupo ou grupos funcionais mais
provéveis, apenas og que tem a funglio carbonils, descartando os demais. Por exempio, ns
interpretaglic de um #cido carboxilico que tem um grupo sromético ligado a esse
composto, © -t--;fe' ama pode retomar como grupos funcionsis mais provaveis o préprio
#cido carboxilico, um éster e uma cetons. No entanto, em umsa outrs etapa o programa

identifica o grupo aromitico como um outro grupo ligade ao composto écido, inserindo os
fatos obtidos no arquivo DOS "groups.Ink”.

Alguns critérios de avaliaglio foram incluidos no programs, como por exemplo
os valores dos "scores” para a banda de absorgiio comrespondente & uma vibragiio
caracteristica e pare ¢ grupo funcional analisado, qnedevmmmmm;gmsa?&g
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grama retornaria os diversos gupos funcionais
endo veriar de 0 a 100. A
Ty =.§*' ® éﬂi@ 2,2'

tebelas IV-3 mostre

TaggLAe 1V-3 - Resuliados obtidos da interpretacio
dcido 2,2-dimetilpropibnico, indicando
interpretagiio pars o usudrio, sem as afiribuigBes dos valores dog "sores”™ no
ERMOD. G.F. = grupo funcional i
amagio ¢ * = valores dog "scores” dos halogén

Scores das Bandas de Absorciio Score
G.F. {vibracles caracteristicas) de G.F.

carbonilsdos vCO|{vOH|vCOIvC-C|{vyCH|vC-X]| 8CH

scido carboxilico 10 100 100 - - - - 100

éster 100 | 80 - . - - - 90

cetona 100 - - i00 - - - 100

aldeido 86 - - - 1 - 26 38

haleto de zcila 35 - - - . * - 73

no carbonll vOH|vCco|vesCc|veH|sCcH| sCH

élcool - 100 37 - - - - 69

fenol - 43 100 - - - - 72

alceno 82 - - - 100 - - 91

alcano = - - - 34 100 - 67
éter - - 100 - - - - 100
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: inferpretou trezentos e cinquentia espectros de LV. de
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los obtidos quardo 8 ide
tzbela TV-5.
Através desse programy

ificacio comrela

& ¢ usuério pode fazer uso dos arquives DOS obtidos
inado especiro de 1.V., para verificar com detalhes os
relatérios de cada etapa do programa. Por exemplo, quando nlio é identificado
cotretamente ¢ grupo funcional de um composto, pode-se recorrer aos arquivos DOS
"scamned] .Ink” ou "scanned?.Ink”, que indicam porque esta meta niio foi bem sucedida. O
primeiro arquivo contdém os fatos das vibregles de estiramento ou deformagiio de um

composto, com as suas respectivas faixss méximas de absorglio (veja figura IV-14) e o
dltimo, relaciona os faloz extraidos pars cadas grupo funcionsl, com suas vibragOes
caracteristicas e estas com a bands ou as bandas de absorglio ocorridas na sua devida
regific do espectro (veja figura IV-15). Desta forma, ¢ usuéric pode avaliar onde e porque
certos grupos funcionais foram descartados da interpretaglic. Esses arquivos DOS devem
ger utilizados, quando necessérios, antes da inferpretagiio de um outro espectro. Casc
contririo, o mesmo € eliminado pelo especiro corrente.

O desempenho do progrems EXPERTIV pars identificar a presenca dos grupos
funcionais mais proviiveis de um determinado composto é descrito abaixo, separadamente
para cads grupo funcional anslisado.
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Besultodos ¢ DiscusaBes - compostos carbonilados

Arguivos DOS
- SDEXXX.Spk ~
1. anidrido de_décido 18 073-075, 220-234
2. écido carboxdlico 28 000-026, 480
3, éster 44 027-069 ¢ 072
4. cetona 24 273-286, 453-462
5. aldeido 28 091-115, 128, 272, 464
6. haleto de acila 18 235-245, 248-254
7. dloool 25 415-432, 434-440
8. fenol 26 313-331, 441-447
9. alceno 26 255-271, 397-401, 410-413
10. aromético 26 177-184, 187-199, 402, 404-407
11. alcino 17 287-302, 414
12. nitrila 25 157-176, 466-470
13. alcano 24 133-156
14. éter 21 117-127, 129-132 ¢ 448-452
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innos @ &mm « SQENBIOTE

G.F. analizados da presenca de G.F correta
no composto

1. snidrido de ficido 18 16 88.9
2. écido carboxilico 28 26 92.3
3. éster 44 42 95.5
4. cetona 24 22 91.7
5_ haleto de acila 18 17 94 .4
6. aldeido 28 27 96.4
7. dlcool 25 24 96.0
8. fenol 26 26 100.0
9. alceno 26 24 92.3
10, aromitico 26 24 92.3
11. alcino 17 12 70.6
12. nitrila 25 23 92.0
13. alcano 24 22 91.6
14. éter 21 18 85.7
TOTAL 350 91.4
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- CoMPOSTOS CARBONILADOS

O programa EXPERTIV interpretou cento e sessenta compostos carbonilados
distribuidos em seis grupos funcionais, como indicado na tsbela IV-4. Afravés destas
interpretagbes observou-se que o programa € capaz de identificar a presen¢a dos grupos
funcionais mais provaveis de estarem presentss no composto em analise, como mostra a
tabela IV-6.

A figura IV-24 ilustra o desempenho do programa EXPERTIV quanto a
identificagiio dos grupos funcionais carbonilados mais provaveis, indicando o mimero de
compostos em que foi reconhecida a presenga do grupo funcional ¢ sua respectiva

porcentagem de identificagio comreta.

(e
L2
L=3

SN TR C R TR L 544
80
WR ge compostos
com identificasgdo gg‘
gorreta dos grupos 4n & 42
funcionais a0
2 & & %7 &l -
10
0+ <
anidrido de dcido éster (44 cetons {24) aldelde (28} hsleto de
feido (18)  carbodlico aclla (18}
(28)

Trupos Funcionals Carbenilados
(total de espectros interpretados)

FIGURA IV-24 - Desempenho do programa EXPERTIV na interpretagio de cento ¢
sessenta espectros de LV. de compostos carbonilados, para identificar os grupos
funcionais mais provaveis. ¢ indica o mimero de compostos em que o programa
identificou corretamente a presenga do grupo funcional carbonilado em andlise ¢ B indica
a2 porcentagem de identificagiio desses grupos.
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E.L LC. | dedcido | carboxllico | éster | cetona | de acila | aldeido

i8 889 16 1 i¢ 16 o =
écido 92.3 1 26 o 24 2 -
carboxilico
éster 95.5 2 4 42 44 i6 1
cetona 24 01.7 - - 6 22 1 -
hsleto de 18 944 1 i io i4 17 -
acila
aldeido 28 96.4 - 2 6 21 1 z27




READMOD em 1703 cm*’, de modo que ¢ valor do "score” caloulado pars esea banda
absorgio fol igus! & 24, mmito sbaixo do valor necessiric que é maior ou igual 75. Na
interpretaclic do espectro spe227.¢pt do snidrido glicinico (HyN-CH,-(CO)-0-(CO)-CH;-
NH,) foram enconiradas as vibragBes de estiramentc C=0O em 1704 ¢ 1682 om”,

respectivamente. Essas posi¢des estic abaixo ds regifio minima inserida ne base de

conhecimento "dba_Enks”, de acordo com os dados da literaturs, que € de 1735 a 1715
H

o .

Nos espectros dog anidridos de #cidos tambeém foi identificada a presenca de

outtros grupos funcionais como mais provéveis, retornando a cetona, o éster e ¢ haleto de
acila. As vibragOes que caracterizam esses grupos funcionais, praticamente ocofrem nas
mesmas regides das vibragSes dos anidridos de acidos analisados. Por exemplo, no grupo
oetdnico as vibragdes de estiremento C=0 ¢ de C-C em -C-(CO)-C, no éster as vibragdes
de estiramento C=0 & C-O e, no haleto de acila az vibragdes de estiramentoc C=0 e C-X,
onde X pode ger F, Cl, Br e L, podem sobrepor as vibragdee caracteristicas do anidrido de
dcido analisado. Portanto, esses grupos funcionais és vezes nlio sio descartados pelo
programe. No caso do haleto de acila hd uma probabilidade maior devido a vibraglio de
estiramento C-X, onde o programs busca informagdes pars os quatro halogénios citados.

A tabels IV-7 mostra os resultados das interpretagles dos especiros de LV. de
anidridos de écidos, com os grupos funcionaie mais proviveis. A figura IV-25 ilustra &
atuagio do programs EXPERTIV, indicandc ¢ mimero de compostos em que foi
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identificada = presenga de grupos funcionals mais proviveis, com &g Suas respectivas

porcentagens de identificagio.

TABELA IV-7 - Resuliados obtidos de dezoito espectros de LV. de anidridos de acidos,
interpretados  pelo programa EXPERTIV, com o retomo dos grupos funcionais mais
provaveis. * Referente aos compostos nfio identificados como anidridos de écidos.

Grupos funicionals retornados das interpretacGes dos espectros | N° de compostos
de 1.V. de anidridos de acidos identificados

anidrido de #cido, éster, cetona e haleto de acila

anidrido de #cido ¢ cetona

anidrido de édcido, éster € cetona

anidrido de acido, ceiona e haleto de acila

anidrido de 4cido, éster ¢ haleto de acila

anidrido de dcido, acido carboxilico, éster, cetona e halsto de acila

Bt [l wes e R T |sw)

* cetong

L aso B|aso

80

7

Grupos Funcionais 0 g5

Identificados em  EO ¢ -
£
30
20

a

Anidridos de
Acidos

ke

10? e 0 ¢e S
0+ ;?-5 T T o

arichich ¢b Al éster e redeln do sdoldo
&xio cabardico anda

Grupos Puncionais Carbonilados

Figura IV-28 - Desempenho do programa EXPERTIV nas interpretagGes de dezoito
espectros de 1.V. de anidridos de acidos. # indica o mimero de compostos em que ©
programa identificou ¢ grupo funcional carbonilado e M indica a porcentagem de
identificagio dos grupos funcionais. '
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- ACIDO CARBOXILICO

Para os dcidos carboxilicos foram interpretados

gern do INTERMOD, pois as
nto “dba_Enks" sho forte ou muito foite (0 a 33
%T), de modo que & diferenga de 7 %T dimis
carbonils, niio alcangando portanto o valor minimo admitido pelo programa. O programa
retormou como grupo funcional mais provével o dlcool e o éter. No entanio, mesmo nfic
obtendo éxito em identificar esse &cido carboxilico, foi observedo no srquive DOS

miiu ¢ vaior do "score” calculado da primeire

*groups.Ink” a identificaglio do fllior como um outro possivel grupo ligade no écido,
através da bands de abeorglic posicionands em 1196 cm’, com uma intensidade muiito
forte correspondente a 10 %T.

O espectro spe018.spt do 4cido 7-aminoeptandico (HaN-CH3-(CH)4CH3-
(CO)-OH) também nio foi identificado como um dcido carboxilico, mas como um grupo
ceténico. Isto deve-ze principalmente & posigiic da banda de absorgiio da carbonila
encontrade em 1633 om', estando abaixo da regific minima inserida na base de
conhecimento "dba_links” que é de 1675 a 1655 cm™, portanto uma diferenca em 22 cm™',
que resultou um “score” igual a 52. Esse fator foi predominante para descartar esse grupo
funcional no decomrer da andlise feite pelo INTERMOD. A largura dessa banda de
absorgiio é aguda com 11 om” e & intensidade ¢ muito forte com 13 %T, estando dentro
das condigbes requeridas para tais reconhecimentos. Também, esse espectro tem uma
linhe base calculada pelc READMOD em 66 %T, de modo que & sus interpretaghio

enas foi completada, alterando ente o limite minimo atribuido em 70 %T.
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Eesmeosmemﬁmadaiv interpretados parz os dcidos carboxilicos

dificon 8 pressng

dog comeo mais provaveis. O anidrido de écido retormou
srente ac Acido tetrafluorftdlico (F4-

radaz em 1732 ¢ 1726
iracteristicn

esta relevarte pars 8 identificsgic dezse funglo anidrido de dcido. O grupo éster foi
identificado em nove compostos devido a posigiio da carbonila e bandes de absorglio para

merto C-0. O grupo cetlnico foi identif

icado em vindes & qusbio

inando pels sua ample faixa de absorglo da carboniis e 8 ocorréncia

nerto C-C em -C-(CO)-C- dentro ds mesima regilio da vibragiio

ento C-O dos dcidos. O grupo haleto de acila foi identificado em dois

compostos, conforme os espectros spe0l4.spt e sped482.spt referentes aos dcidos

tricloroacético (CCl3-(CO)-OH) e dibromoscético (Brz-CH-(CO)-OH), pois além da
ocorréncis da carbonila encontrada, os halogénios permitiram tais identificagles.

A tabelz IV-8 mostre o grupos funcionaiz que foram retomnados como mais
proviveis, com 08 seus respectivos mimeros de compostos identificados. A figurs IV-26
ilustre a8 atuacic do programe EXPERTIV na interpretaglio dos espectros de dcidos
carboxdlicos, indicando o mimero de compostos em que foram identificados oz grupos
1 de identificaglic.

funcionais commn & sua porcentagen
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TABELA IV-8 - Resultados oblidos de vinte e oito espectros de 1V. de dcidos

grama EXPERTIV, com o retorno dos grupos funcionais

maig provaveis. * Referentes aos compostos nfio identificados como acidos carboxilicos.

Grupos funcionais refornados das interpretactes N” de compostos
dos espectros de 1.V. de icidos carboxilicos identificados
dcido carboxilico ' 3

dcido carboxilico e cetona i3

dcido carboxilico, cetona e éster 7

acido carboxilico, cetona, éster e haleto de acila 2

acido carboxilico, cetona e anidride de dcido 1

% getona 1

* dloool e éter 1

s

SRV YREF

§oos L%,"s

Crupos Punscionas
Identificados &m
Aridos Catboxlisos

N4
j * L $24
= 9 714
0§32 M 'z #0
Enickico de &cido Ector corE reieo o ddei do
anido carbod ico acia

Orupos Funcionais Carbonilados

Figura IV-26 - Desempenho do programa EXPERTIV nas interpretacdes de vinte ¢ oito
espectros de LV, de dcidos carboxilicos. 4 indica o nimerc de compostos em que o
programa identificou o grupo funcional carbonilado ¢ ® indica & porcenitagem de
identificacfio dos grupos funcionais.
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- Esier

n-metila (CH3CH9-(CO)-0-CH3) e lsurato de m-butila (CH3CH3(CHy)gCH2-(CO)-O-
CH2(CH2)2CH3) que apresentam bandas de absorglio na regiio de 1300-1050 om™ pars
sugs vibragSes de estiramento C-O, com intensidades de média & freca. Essss ocomrénoi

pectrais nfic estiio de scordo com os fatos da bass de comhecimenic “dba_links”.
Portanto, durante as andlizes dezses espectros, o grupo éster foi descartado pelo processo
de filtragem do INTERMOD, retorna:
e haleto de acila para o primeiro espectro e & cetona para o segundo espectro.

Também foi verificado que o progruna constatou a presenga de outros grupos
funcionais carbonilados, retornando-os como mais proviveis o anidrido de dcide em dois
compostos, justificados pela ocomréncia de duss absorgdes para a carbonila, corforme os
espectros spe031.spt do formiato de m-butila (H-(CO)-C-CH2CHyCH2CH3) e spe037.spt
do dibromoacetatc de etila (BryCH-(CO0)-OCH,»CH3). O dcido carboxilico foi retomado
em quatro compostos devido principalmente 2 ocorréncia da vibragiio de estiramentc O-H,
comm uma bands de absorglic intenza e larga, de forma que em Urés compostos &
identificaclio estéd comreta. O haleto de acils foi identificado em dezessete compostos
porque a absorgiio da carbonila ocorre dentro da regifio permitida para ¢ grupo éster e a2
vibragiio de estiramento C-X, que tem uma probabilidade maior do programa identificd-la
no espectro, porque X pode ser igual F, Cl, Br e 1. Através da interpretaglic de cinco
ésteres com um halogénio presente no composto, observou-se que todos esses halogénios
foram identificados corretamente. O grupo cetSnico prevaleceu mais ums vez, retornando

ados. Este fato stribui-se & sua ampla

wdo como grupos funcionais mais proviveis a cetona




CAPITULO W Resuitados ¢ DiscussBes - compostos carborilados 140

faixa de absorgic de 1860 a 1590 om-' pamn s vibraghio de estiamento C=0O, que é
praticamente idntica & do éster e & vibragio do estiramento C-C em -C-(CO)-C- de 1300

postos que foram identifi
como mais provaveis. A figura IV-27 ilusira ¢ desempenho
grama EXPERTIV pare os ésteres, indicando o mimero de compostos

TABELA TV-% - Resuliados oblidos de quarenia
3 afg " pege IO RIS

EXPERTIV, com o retomo dos grupos funcionais
tos nio identificado como

ésteres.

Grupos funclonsais retornados das interpretacgte
dos espectros de 1.V. de ésteres identificados

éster e cetona 20
éster, cetona ¢ haleto de acils 15
éster, cetons e dcido carboxilico 4
efona e anidrido de dcido 2

duter, cetona ¢ aldeido 1
1

1

& cetona

* cetong ¢ haleto de acila
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FIGURA IV-27 - Desempenho do programa EXPERTIV nas interpretagdes de quarenia e
quatro espectros de LV. de compostos com o grupo funcional éster. ¢ indica o mimero de
compostos erm que o programa identificou ¢ grupo funcional carbonilado ¢ M indica a
porcentagem de identificagiic dos grupos funcionais.

- CETONA

Nos vinte e quatre espectros de 1V, de compostos com grupos cetdmnicos
interpretados pelo programa EXPERTIV, foi identificada a sua presenga em vinte e dois
compostos, com um indice de acerto de 91.7%. Nos espsctros spe273.spt e sped60.spt
dos compostos 3-3-dimetil-2-butanona ({CH3)3-C-(CO)CH3) e 1,3-dicloro-2-propanons
(C1-CHy-(CO)-CH3-Cl), as vibragbes de estiramento C=0O encontramn-se dentro das
condigdes exigidas para & cetona. No entanto, suas vibragdes de estiramento C-C em -C-
{CO)-C- apresentam-se com intensidades fracas. Consequentemente, os valores de seus
"soores” calculados ficaram abaixo do limite minimo permitide no INTERMOD portanto,

o grupo cetdnico foi eliminado do restante da andlise. Os retomos das interpretagBes dos
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referidos espectros foram o grupo funcional alcano. Nests caso, mesmo tendo o programa

como mais provéveis.
Através dos resuitados oblidos das vinte e quatro interpretagdes dos espectros
EXPERTIV também identificou a
presence de outros grupos funcionais carbonilados como mais provéveis, retormando o
fcido carboxilico em dois compostos

tabels TV-10 indica esses resuliados relacionando

de LV. pars as cetonas, verificou-se que o programs

ézter s zeig o haleto de acila em spenas

retorno dos grupos funcionais identificados como mais proviveis.

TABELA IV-10 - Resultados obtidos de vinte ¢ quatro especiros de 1LV. de compostos
cetdnicos interpretados pelo programa EXPERTIV, com o retomo dos grupos funcionsais
identificados como mais proviveis. * Referentes aos compostos nfo identificados come
cetona.

Grupos funcionals retornados das interpretagbes | N de compostos
dos espectros de LV. de cefonas identificados

cetona 16

cetons e ester 5
cetons, éster, aldeido e haleto de acila 1

* alcanc 2

A figura IV-28 ilustre o desempenho do programa EXPERTIV pare os
compostos cetdnicos, indicando ¢ mimero de compostog em que foram identificados 8
presenca de grupos funcionais mais proviveie ¢ sua respectiva porcentagem de
identificagiio.
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FiGURA IV-28 - Desempenho do programa EXPERTIV nas interpretagdes de vinte e
guatro espectros de LV. de compostos cetdnicos. 4 indica o nimerc de compostos em
que o programa identificou o grupo funcional carbonilado ¢ ® indica a porcentagem de

identificac8io dos grupos funcionais.

- ALDEIDO

O programa EXPERTIV interpretou vinte e oito espectros de LV. de aldeidos ¢
identificou corretamente sua presenga em vinte ¢ sete compostos, obtendo-se um indice de
acerto de 96.4%. Para o espectro spe093.spt do composto crotonaldeido (CH;-CH=CH-
CHO), a vibragiio de estiramento C=O foi encontrada pelo READMOD em 1627 cm™,
estando bern abaixo da regifio minima inserida na base de conhecimento “dba_links”, que
é de 1675 a 1655 om~'. Desta forma, o valor do "score” calculado para essa posiglio nfio
atingiu o valor necessdrio no programa ¢ o INTERMOD descartou a possibilidade desse
grupo funcional estar presente no composto.
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Das andlises destes espectros foi possivel observar que o programs identificou

arbonilados como maiz gogﬁveég, reformando

carboxilico e dois & ©

grupo cetdnico em vints e wn comp

haleto de acila &m apenas
yde ser vista na tsbela IV-11.
Com relagic & outros grupos funcionais nio cwboni

compostog com funglic aldeidica, ¢ programa mostrou
identificd-los. Por exemplo, conforme as observagdes feitaz nos seus arquivos DOS

um. A forme na qual oz grupos funcionais foram retornado

"groups.lnk”, o programa i
seguintes compostos: Vet
isopropil-benzaldeido, o-tolualdeido, ms-tolualdeido, p-tolualdeido e cinamaldeido. Essa
mesma atuagio foi obtida, agors com og grupos aromitico e nitro, presentes nos seguintes
compostos: o-nitrobenzaldeido, me-nitrobenzaldeido e p-nitrobenzaldeido. Isto indica mais
uma vez que o programs é capaz de reconhecer os grupos funcionais quando presentes em
umn determinado composto orginico, mesimo sendo polifuncional.

A stuaglio do programa EXPERTIV para os aldeidos pode ser observada na
figura IV-29, que indica o mimero de compostos onde identificou-se a presenga do grupo
funcional mais provivel, com sus respectiva porcentagem de identificagiio.
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TABELA IV-11 - Resultados obtidos de vinte e oito espectros de LV. de aldeidos
interpretados  pelo programa EXPERTIV, com os gupos funcionais carbonilados
identificados cotneo mais provéveis. * Referente ac composto nfo identificado como

aldeido.

Grupos funcionais retornados das interpretaces N® de compostos

dos espectros de 1LV, de aldeidos identificados
aldeido 7
aldeido e cetona 11
aldeido, cetona ¢ éster 6
aldeido, cetona e acido carboxilico 2
aldeido, cetona e haleto de acila 1
* gcetona 1
100
%4
o |
80
?0 L I
Grupos Funcionals 60
Identificados &m 58]
Aldeidos 40
0 27
% I21 4 &2
10
714 &
ol ] o . L
anicico de cido geter cstora reisto o ol do
&ido catodico aia

Qrupos Puncionas Carbonilados

FIGURA IV-2% - Desempenho do programa EXPERTIV nas interpretagtes de vinte e oito
espectrog de 1 V. de aldeidos. ¢ indica o miimero de compostos em que o programa
identificou o grupo funcional carbonilado ¢ ® indica a porcentagem de identificagiio dos
grupos funcionais.
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espectros de L'V., de forma que a sua presenca eif
com um indice de acerto de 94.4%. O especiro spe252.spt do compost
benzofla (CgHs~(CO)-Br) nfio foi identifs

grupo funcional mais provével.

Atrawvés dos resultados obtidos das interpretacd:
iderdificou 8 presenca de outroz grupos
funcionais carbonilados. O grupo cetSnico predominou em qustorze compostos, depois o
éster em dez, © snidrido de dcido em quastro e o dcido carboxilico em apenas um
composto. O enidrido de dcido foi identificado em quatro compostos devido
principalmente &s ocorréncias de duas bandas de absorgiio, encontradas para a carbonila.
A tabela IV-12 mostra os resultados obtidos das interpretagBes dos haletos de acila, com
08 seils respectivos retornos dos grupos funcionais carbonilados identificados como mais

as dog ﬁm% de haletoz de

acila, verificou-se gue o programs também

provéveis.

Esses resultadog estic ilustrados na figura IV-30 que indica o mimerc de
compostos em crie o programa EXPERTIV identificou & presenge dos grupos funcionais
mais proviveis & sua respectiva porcentagem de identificaghio.
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TABELA IV-12 - Resultados obtidos de dezoito espectrog de 1.V. de haletos de acila
interpretados  pelo programe EXPERTIV, com os grupos funcionais carbonilados
identificados como mais provéveis. * Referente ao composto niio identificado como haleto
de acila.

Grupos funcionals retornados das interpretacfes N* de compostos
dos espectros de 1.V. de haletos de scila identificados

haleto de acila

haleto de acila, cetona e éster

haleto de acila e cetona

haleto de acila e éster

haleto de acila, , éster, cetona e anidrido de acido
haleto de acila, cetona e anidrido de dcido

haleto de acila, dcide carboxilico e cetona

haleto de acila e anidrido de acido

* gcetona

fradh heed fpmed (e BGY PR {03 O e

T -
oy e
®1 gE7s
'ﬁ’_} F 3
Grupos Puncionals 60 +
mE
Tdentificados em 5+ ¥
Haletog de Acila 40 ¢
a0 4
2‘33 167 12 &7
10 G f
B3
o B2 !1 ? i »o
aickich de &ido é=ter certore relet de dced do

&cido cabod lico &ia

Crupoz Funcionais Carbonilados

FIGURA IV-30 - Desempenho do programae EXPERTIV nas interpretagbes de dezoito
espectros de 1.V. de haletos de acila. ¢ indica o nimero de compostos em que o programa
identificou ¢ grupo funcional carbonilado ¢ M indica & porcentagem de identificagio dos
grupos funcionais.
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- COMPOSTOS NAC CARBONILADOS

O programe EXPERTIV interpretou centc & novents espectros de 1V. de

compost carbonilados, distribuidos em oito grupos funcionais como mostrado ma

tabela TV-4. Uma avaliagio complets quanto a identif
na tabela IV-13. A atuaglo do programa nas
interpetagdes destes espectros é descrita abaixo pars cada grupo funcional nfio carbonilado.

icaglio dos grupos funcionais ligados

omposte e andlise, ?Odﬁ ser obsarvads

TaBELA TV-13 - Resultados obtidos do programa c0es de cenfo ¢

noventa espectros de LV. de compostos nlic carbonilados, para identificar og grupos

m&m nes § ESrTrels

funcionais mais provéveis. G.F. = grupe funcional, E.I. = espectros interpretados ¢ 1.C. =
identificaclo correta da presenca do grupo funcional.

Grupos Funcionais Identificados nos Com s
g:. ;é. dlcool | fenol | aromdtico | alcenc | alcino | mitrila | alcano | éter
25 | 960 | 24 8 1 6 - - 22 18
26 110001 26 26 - 20 -- -- 17 21
26 | 923 -- me 24 i9 - == 26 9
26 | 923 - -- 6 24 - - 20 6
17 | 70.6 - e 8 4 12 11 i3 4
25 | 92.0 - — i4 14 18 23 16 8
24 1100.0 1 - - 3 - - 24 -
21 | 857 == - 8 7 — - 14 18
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FIGURA 1V-31 - Desempenho do programa EXPERTIV nas interpretrages de cento e
noventa espectros de LV, de compostos nfio carbonilados. ¢ indicsa o ndmero de
compostos que o programa identificou corretamente & presenga do grupo funcional niio

carbonilado em analise ¢ ® indica a porcentagem de identificagiio dos grupos funcionais.

- ALCOOL

Dos vinte e cinco espectros de 1LV. de élcoois interpretados pelo programa
EXPERTIV identificou-se corretamente vinte e quatro, obtendo-se desta forma um ndice
de acerio de 96.0%. Apenas o espectro spe419.spt referente ao composto 1,3-diamino-2-
propanol (HpN-CH»-CH-(OH)-CH-NH3) niio foi identificado como um dlcool, mas
retornou um grupo alcano. Através do arquive DOS "scanned2.lnk” observou-se que foi
encontrada uma banda de absorgio em 3346 cm™', com largura de 452 cm' e intensidade,
muito forte, de 10 %T, que corresponde a vibraglio de estiramento O-H. Todavia, a banda
de absorglio encontrada na regific entre 1280 2 1000 om™’ para a vibraclio de estiramento
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C-O, apresenta uma intensidade muito fraca de 82 %T, de modo que na base de
corhecimento “dha_links” oz fatos da intensidade
dezcarte desse grupo funcional.

O programa tambem identificou & presenga de outros grupos funcionais como
mais proviveis de estarem tog  slcodlicos anaiisados. O grupo
gromatico retornou apenas do 2-buten-1-0l, o qual foi identifs
dificuldsde em distinguir & vibragiio de estiramento C=C de salifitico insaturad:
aromitico. O grupo salceno foi identificado em seis espectros de dlcoois, sendo que em
cinco destes existe a ligaglio dupla C=C como: 2-metil-2-propen-1-ol, 2-buten-1-ol, 3-
hexen-1-0i, 1-octen-3-ol, o-metoxi-a-metilbenzencl. Como a vibraglio de estiramento C-O

sio média e forte, 0 que proporcionou ¢

do éter e do alcool, ocore praticamente ne mesma regiic do espectro com intensidades
forte & muito forte, o éter foi retomado como mais provével em dezoito compostos & o
grupo alcano predominou em vinte um.

Oe resultados das interpretagdes dos espectros de LV. de slcoois sfio
apresentados na tabela IV-14, que relaciona o retomo dos g‘upos funcionais identificados
cOmo mais provaveis, com o mimero de compostos identificados.
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TABELA IV-14 - Resultados obtidos de vinte e cinco espectros de LV. de glcoois
interpretados pelo programa EXPERTIV, com o retorno dos grupos funcionais identificados
como mais provaveis.® Referente ao composto nflo identificado como glcool.

Grupos funcionals retornados das interpretactes N° de composios
dos espectros de L.V, de alcools identificados
glcool, fenol, alcanc ¢ éler 8
dlcool e alcano 5
dlcool, alcano e éler 4
alcool, alceno, alcano e éter 3
dlcool e éler 2
alcool, alcenoc e glcanc 1
glcool, fenol e éler i
slcool, fenol, alceno, alcano e éter 1
alcool, aromatico, alceno, alcano ¢ éter 1
* glcano i
&
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FIGURA IV-32 - Desempenho do programa EXPERTIV nas interpretagdes de vinte ¢ cinco
espectros de 1V. de compostos alcodlicos. ¢ indica o mimero de compostos que o©
programa identificou o grupe funcional e B indica a porcentagem de identificagiic dos
grupos funcionais.
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- FENOL

no composto é valida. Ums outra observaglio é que em todos os fendis analisados, também
reioma o glcool como um dos gupos funcionais mais provaveis existente no composto.
Entretanto, dos winte e cinco espectros de LV. interpretados para os élcooig, apenas em oito
compostos foi indicada a existéncia do grupo fenélico. Isso revels a importiine

ia da regra
implementads no mddulo interpreador pare confinmar & presenga do grupo fenol. Também |
foi identificada a presenga do grupo alceno em vinte compostos fendlicos, devendo-se
principalmente as vibragdes de estiramento C-H e C=C ds compostos insaturados alcenos e
de aromaticos qie ocorrem praticamnente nas mesmas regides do espectro.

Nz regifio acima de 2000 cm' os espectros de LV. de dlcoois, fendis e dcidos
carboxilicos podem apresentar uma ou mais bandas de absorgio, de modo que 8 mais
importante é 8 vibraglio de estiramento O-H, caracteristica dezses grupos funcionais. Como
descritas no READMOD, as regras implementadas para distinguir um alcool ou fenol de
um acido carboxilico exigiram maiores cuidados e 2 confiabilidade nos resultados somente
foi possivel, apds virias avaliagtes das interpretagSes nos seus setenta & nove espectros.
Em nenhum dos compostos alcbolicos e fendlicos analisados neste trabalho foi identificado
a presenga do acido carboxilico e vice-versa.
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- ALCENO

rpretou vinte e seis especiros de 1V de alcenos,

erdificandio a sua presengas em vinte e qusire com

postos, portanto com um indice de
acerto de 92.3%. Os espectros spe266.spt ¢ spe267.5pt dos compostos rans-2, 5-dimetil-3-
hexeno e #rvans-3-heptenc foram identificados como slcanos. A identificaglio do grupo
alcenc nesses dois espectros nHo foi possivel devido a nlio ocoméneia da banda de
sbzorghio na regifio de 3090 2 2960 em™’, comrespondente 2 vibraglio de estirament

grupos aliféticos insaturados. Essa avsliagio pode ser feita através das informagbez do

arquivo DOS "scamned] .Ink", que relaciona os fatos obtidos das ocorréncias espectrais do
composto em andlise, como o tipo de vibragiio e sua respectiva faixa miéxima de sbsorgio
(veja figura IV-14).

Nas interpretagbes dos compostos insaturados olefinicos ¢ programa também
identificou & presenga de outros grupos funcionais como mais proviveis. Os grupos
aromitico e éter foram identificados em seis compostos e, o alcanc em vinte compostos. A
tabela IV-135 relacions os resultados obtidos das interpreta¢es dos compostos olefinicos,
indicandc ¢ retorno dos grupos funcionais mais provaveis com o miimero de compostos
identificados.
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TaBELA IV-18 - Resultados obtidos de vinte e seis espectros de LV. de compostos

olefinicos interpretados pelo programa EXPERTIV, com o retomo dos grupos funcionais

identificados como mais provéveis. * Referente s0s compostos que ndo foram identificados

como alceno.

Grupos Tuncionais nfio carbonilados retornados IN° de comiposios
das interpretacgGes dos espectros de 1.V. de alcenos identificados
alceno 3
alceno e alcano 12
alceno, alcano ¢ éter 3
alceno, aromatico e alcano 2
alceno, aromatico ¢ éter 2
alceno e aromatico 1
alceno, aromatico, alcano e éter 1
* alcano 2
100 ¢
o 4 * L3
BT L
20 4
CGrupos Funcionas 6 4
Identificades am 50 4
Aleenos AD
E | ¥
il 237 @ &
12 H & L 3
‘ 0 ' 0 i . 0 ' O 7

alcool ferpd aromal. alcere akine rifla  alcanc éier

CGrupos Funcienais ndc Carbonilados

FIGURA TV-33 - Desempenho do programa EXPERTIV nas interpretagdes de vinte ¢ seis
espectros de 1V. de compostos olefinicos. ¢ indica ¢ mimero de compostos que ¢
programa identificou o grupe funcional e ® indica a porcentagem de identificaglio dos
grupos funcionais.
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grama EXPERTIV interpretou vinte e seis espectros de LV. de compostos
icada
amente, com um indice de acerto 92.3%. Conforme os dados da tabsia IV-13 pode-se

wrdticos, de modo que em vinte © quatro compostos a sus presenga foi identif

verificar 8 identificaglio da presenge de outroz grupos funcionais nestes compostos. A
tabela IV-16 mostra em detalhes os resultadoz das interpretsgles destes compostos

aromaticos com os grupos funcionais retomados como mais proviveis.

TABELA IV-16 - Resuliados obtidos de vinte e seis espectros de LV. de compostos
aromiticos interpretados pelo programa EXPERTIV, com o retomo dos grupos funcionais
identificados como mais proviveis. * Referentes aos compostos nfio identificados como
grupo aromatico.

Grupos funcionais nic carbonilados retornados das | N° de compostos

interpretagbes dos espectros de 1.V. de compostos identificados
aromdaticos

aromatico, alceno e alcano i6
aromético, alcano e éter

aromatico, alceno, alcanoc e éter

aromatico e alcano

* glcano e éter

B e B
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FIGURA IV-34 - Desempenho do programa EXPERTIV nas interpretacles de vinte e seis
espectros de LV. de compostos aromnaticos. # indica o mimero de compostos que o
programa identificou o grupo funcional néio carbonilado ¢ ™ indica a porcentagem de
identificagio dos grupos funcionais.

- ALCINO

Dos dezessete espectros de 1V. interpretados de compostos acetilénicos, o
programa EXPERTIV identificou a presenga da ligagiio C=C em doze compostos, portanto
com um indice de acerto de 70.6%. O fato desse indice encontrar-se abaixo dos outros
grupos funcionais estudados neste trabalho, deve-se principalmente a nfio ocorréncia da
vibragio de estiramento C=C na regifio do espectro entre 2260 a 2090 cm™', conforme as
observagOes feitas nos espectros originais. A tabela IV-17 relaciona os cinco compostos
acetilénicos niio identificados corretamente, mas retornando outros grupos funcionais como

mais provaveis de estarem ligados nestes compostos.
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entificados ?62.0 Programa

EXPERTIV, com ¢ retomo

entificadoz como msis proviveis.

petos scetiiénicos nko identificados | Grupos funch

onals identificados

T !3 : EXPERTIV como mais proviaveis
difenilaleino aloeno ¢ srometico

> butino nifrila e alcano
4,4-dimetil-2-pentine aloano e dter
9,9-bis(2-propinibfiuorenc

1,4-dicloro-2-butino

Nas interpretagdes de cito espectros de compostos acetilénicos que contém o
grupo aromdtico, o programa identificou a presenge desse grupo em sete compostos,
portanto com um indice de acerto de 87.5%. Os resultados foram considerados satisfatSrios
visto que, foi identificado cometamente pars os espectros dos seguinies compostos:
etinilbenzeno, 1-propinilbenzenc, S-fenil-1-pentino, 6-fenil-2-hexino, 5-hexinilfluoreno,
difenilacetileno e 9,9-bis(2-propinil)fluorenc. Na interpretagiio dos dois ditimos compostos
citados, o programa niic identificon o grupo alcino, mas obteve informagdes sobre ¢ grupe
aromatico.
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Em vints s cinco espectroes de 1V. imterpretados de compostos nitrilados, o

fcou corretamente 8 sus presenga em vinde e tres compo

programa identif
indice de mcerto de 92.0%. A anilizse destes compostos revelaram alguns fatos que
confirmam o desempenho do programa EXPERTIV como por sxemplo, na interpretagiio do
szpectro sped69.spt do benzoilacetonitrila (C Hs(C=0)C=N), que retomou & cetons como

o grupo funcional mais provével. Essa identificaglio deve-se ao proceszo de filtragem
INTERMOD, onde os compostos carbonilados predominam scbre os nfio carbonilados.
Uma banda de absorgic aguds de 11 cm’, com intensidade mmito forte de 11 %T e
localizada em 1679 om™, caracterizou a vibragiio de estiramento
cetdénico. No entanto, foram identificados como outros grupos ligados ac composto uma
ligagiio dupla C=C de compostos insaturados, um grupo aromdtico & um grupo nitrila com
uma banda de absorgiic aguda, correspondente a vibragéio de estiramento C=N posicionada
em 2246 cm™.

"Também, o programa EXPERTIV nfic identificou ¢ grupo nitrila na interpretacio
do espectro sped68.spt, referente ao composto o 2,6-dicloro-fenil-acetonitrila (Clp-CgH;-

C=0 para o grupo

CH3-C=N), mas retomou como grupos funcionais mais proviveis o alcenc, o aromaitico, o
alcano e o éter. No arquive DOS "groups.lnk” verificou-se 1 identificaglio do cloro como
um outro grupo ligado a esse composto. Através dos resultados obtidos das interpretagdes
dos espectros acima citados, pode-se concluir que mesmo o programa niio reconhecendo o
grupo nitrila como a funglic principal, ele foi capaz de identificar outros grupos funcionais
nesses compostos, auxiliando o usudrio da espectroscopia no 1 V. nag suas conclusOes.

A presenga de outros grupos funcionais ligados nestes compostos foi confinmada
pelo programa. Por exemplo, em quatorze compostos nitrilados foi identificada 2 existéncia
doz grupos aromitico @ alceno, em dezoito o grupo alvino, em dezesseis o grupo alcano e
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em oito o grupo éter. O grupo aromatico foi confirmado nos compostos: 1-cicle-exeno-1-
scetonitrila, fenilacetoniirila, mi-clorofenilacelonitrila, 2-gtil-2-fenil-butironitrila,
STLTE iﬁ‘ii&, t AR &‘iias p-

romo-ptolunitrila e  2,6-

diclorofenilacstonitrila. Quento a idendii um ndice

icagiio do grupo acetileno apreserdar

& sus vibragio de estirament

praticamente na mesms regifio da vibragio de estiramenic C=N, caracteristice dos
postos nitrilados.

slevado, deve-ss principalments o C=C, que se locsliza

- ALCANO

Para os hidrocarbonstos alifaticos saturados ou alcanos, o programa EXPERTIV
interpretou vinte e quatro espectroz de IV. e os resultados foram significativamente
positivos, ou seja, identificou-se corretamente sua presenga em todos og seus compostos
analisados. Também verificou-se que n#o foi identificado a presenge de outros grupos
funcionais ligados aos mesmos. Isto demonstra que o progrema tem capacidade de eliminar
o demais grupos funcionaiz estudados neste trabalho, exibinde um relatdrio que explica
como e porque ®e chegou & conclusio que o composto é um hidrocarboneto slifatico

saturado.



CAPITULO W Bemusltados ¢ DiscussBes - compostos ndo carbonilados i60

sspeciros de 1.V, iterpretados para compostos de éteres foram
sompostos, com um indice de acerto de 83.7 %. No

sgpectro spel22.ltd do éter hexadecil (CH3(CH3z)14CH2-0O-CHy(CH2)14(CH3) parz &
iramento C-O foi encontrada uma banda de sbsorglio sguda de 14 cm”’,

posicionada em 1131 om”', mas com ums intensidede fraca de 63 %T. Na baze de

ndente & esse intensidade & de forte 8 muito forte
{0 2 35 % T). Portanto, 2 eliminacio do grupo fumcional foi devido a diferenca de 28 %T,
valor esse considerdvel para o "sore” obtido abaixo do valor determinack

que retomou o alcano como grupo funcional mais proviavel.

Nas interpretagdes dos sspectros de éteres também foi identificada s presenca
de outros grupos funcionais. Por exemplo, o grupo alcano foi identificado em dezenove
compostos, o alceno em cinco e, o acetileno e o nitrila em apenas um compostc. Em oito
compostos de éteres que contém o grupo aromético foi identificada & presenga do grupo
aromético em sete compostos, com um indice de acerto de 87.5 %. Os compostos que
retornaram o grupo aromatico foram éter etilvinilico, éter alilfenilico, éter o-toluilalilice,
éter p-toluilalilico, éter fenilpropilico, éter butilfenilico, éter p-zerc-butilfenildodecilico e
éter fenilico.

Conforme os resultados acima descritos pars os trezentos e cinquenta sspeciros
de 1V. pode-se concluir que 2 principal proposta do programs EXPERTIV foi bem
sucedida, isto é, o programa mostrou & sua capacidade em identificar qual ou quais os
grupos funcionais mais provéveis, existentes em um determinado composto orginico.
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Além diszo, o programa busce informagSes relacionadaz smos possiveis tipos

especificos associados ac grupo funcional do composto em andlizse, como por exemplo se
um composto ceténico é de seis membros, 26 um dcido carboxilico € o, B-insaturado ou @-

fOD esta meta
a _: ;; BE O V&!m ® ”MW” Qﬁgﬁﬂi&dﬁ ?m 2 msigﬁﬁ @ bm % M§§0’
jente a uma ceriz vibragic de estiram

genado ou, #e um slcool é tercidrio, eic.. Como descnitc no INTERR

ento ou de deformagiio em analize, é maior

ou igual 2 90. Normalmente, os livioz de espectroscopia no L. V. niio contém dados sobre &

intensidade e largura ds banda de sbsorgiio, pars a maioria dos tipos especificos de um
grupo funcional. Isto nos condicionou s implementar uma regra utilizando-se uma funglio
para & posiglo da bande de sbsorgHio. Este
orocedimento melhorou substancialmente ¢ desemp
elimina um grupo funcional do resto da anilise, apenas quando a posigiic da banda de
absorgio, obtida do espectro de I V. pslo READMOD é equiparada com todas as
posigSes de seus tipos especificos existentes na base de conhecimento "dba_knks”,

atematica pars calcular o “score”, apenas

enho do programa EXPERTIV, pois se

obtendo-se, assim, um valor do "score” menor do que o citado acima.

Os resultados obtidos na identificaglic dos tipos especificos quando
presentes no composto em anilise siio bastante positivos, considerando-se ag dificuldades
encontradas em extrair da literaturs maiores informagdes das vibragles que og envolvem.
A tabels TV-18 indice slguns destes fatos obtidoz com base na posiglic da vibragio de
estiramento C=0 de diversos tipoz especificos, relacionando os grupos funcionais, os
nomes de alguns compostos carbonilados & o seu tipo especifico, identificados pelo
programa como maie provivel. A figura IV-35 ilustra as formulas estruturais de alguns
dos compostos relacionados na referids tabela.
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TABELA IV-18 - Relaglio de grupos funcionais de compostos carbonilados, com os seus

tipos especificos identif

icadoz pelo programs

vibraglio de estirarnento
T.E = tipos especificos, “es letras corespondem
figura IV-335.
G.F. / Compostos T.E. G.F. / Compostos T.E.

croténico®” acrilico ou benzdico o-Br , a-Cl dimero
tetraclorofidlico™ anel de 5 membros Ar-COOH
succinico™ anel de § membros | fenilacético™ Ar-COOH
benzdico acrilico ou benzdico | p-tolilacético Ar-COOH
Ester — Cetona e
Ar-CO-0O ou ciclopropilmetilcetona | ciclopropil-CO-R
fumarato de dietila® | -C=C-.CO-O-
dibromoacetato de #- | a-halo 1,3-difenil-2-propanona | Ar-CO-
etila :
2-hepteniato de »- Ar-CO-O ou 2-etilcicloexanona anel de 6 membros
metila -C=C-CQ-0O-
fialato de mono-metila | Ar-CO-0O ou 2-butilcicloexanonsa anel de 6 membros
-C=C-CO-O-
tartarata de dietila Ar-CO-O ou 1,3-difluor-2-propanona | -CX»-CO ou
C=C-CO-0O- CX-CO-CX
Haleto de Acila s Aldeido R
eto de 3-bromo- CO-Cl ,
. 3,7-dimetil-2,6- o-B-insaturado
(0 o I 3
cloreto de benzoila CO-Cl insaturado octadienal
cloreto de o-touila® | -CO-Cl inssturado | cinamaldeido o-f-insaturado
cloreto de undecancila | -CO-Cl saturado cinamaldeido o-B-insaturado
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FIGURA IV-35 - Formmilas estruturais de alguns compostos da tabele IV-18, para as quais
o programa EXPERTIV identificou os grupos funcionsis e os tipos especificos, através
dos seus espectros de LV..
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Durante © desenvolvimenio do programa EXPERTIV foi possivel implementa

gras, desta vez buscando novaments os fatos armazenados no arquive DOS

o INais

*scarmed] lnk” (veja exemplo na figura IV-14), que contém informagles a respeito das

ﬂm&g que carac srizam outros grupos existentes no composto em andlise. Desta forma,

o usudrio pode obter um relaiério completo sobre o conjunto de grupos funcionais mais
provaveis que formam o compogio, sié entlic descophecido.

OCutros grupos com suas vibragdes caracteristicas inseridos no programs foram: 1)
tio (v C-8, v S-H & v C=5), 2) aminz primaria (v N-H, v C-N e & N-H no plano), 3) amins
secundéris (v N-H e v C-N}, 4) nitro (v C-NO, assiméirico e v C-NO, siméirico), 3)
ligaglio dupla C=C de compostos olefinicos (v C=C e v C-H), 6) halogénio (vC-F, v C-Cl,
v C-Br e vC-I), 7) aromatico (v C=C, v C-H ¢ § C-H fora do plano), 8) alcinos (v C=C) e
9) mitrila {v C=N), onde v ¢ igual 8 vibraglio de estiramento ¢ & ¢ igual & vibragiio de

deformagiio. O programa retorna o grupos de 6 a 9 apenas se os mesmos niic foram
identificados como grupo funcional mais provivel. Por exemplo, no caso do grupo
halogénic néio pode constar na base de dados interna “funcional group” o haleto de acila,
para o giupoe aromético o prdpric grupo aromatice & ¢ fenol. A tabela IV-19 relaciona os
resultados de alguns compostos orginicos existentes na biblioteca do programa PROGEIV,
indicando o grupo funcional, ¢ seu tipo especifico e outros grupos identificados como mais
provéveis. Os grupos fluoreto, clorete e nitro foram retornados de muitos compostog aos
quais nfc pertenciam, devido 8 ocomréncia das suas vibragles na regido de "imgwessdo
digital”. Por isso, necessita-se, talvez além da posiglo e intensidade da banda de absorgio,
outras informagdes como por exemplo & largurs, formato, etc., pare tomar decisOes maisg
confidveis na identificacglic dos mesmos. Infelizmente, estes dados niio estiio disponiveis na
literstura e somente uma compilagiio de um niimero significativos de espectros destes tipos
de compostos, poderia levar ao estabslecimento de regras confiaveis.

No casc de compostos niioc carbonilados as informagdes sobre o conjunto dos
possiveis grupos funcionais quando ligados na moléoula, também revelaram resultados
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muito satisfatérios. O programa retorna praticamente todos os grupos funcionaiz que

. Mingin

mais completo e com maior credibilidade.

a estruturs dos mesmos, permitindo desse maneira um relatério final para o usuério

TABELA IV-19 - Resuliados oblidos das interpretagfes dos e

speciros de 1LV, de alguns

y#tos orghnicos pelo programa WERTW, com ¢ retomo dos grupos funcionais, os

tap@s especiﬁws ¢ oufros grupos idenii

icados como mais provéveis. GF. = gupos

funcionais, _ as letras correspondem as formulas estruturrais representadas na figurs IV-36.

Composio G.F. mails provivels | Tipos Especificos | Outros Grupos
Acido Carboxflico | eee b e e
a-Br ou oLl |
2.bromo-3-metilbutirico®”® | dcido carboxilico dimero brometo
dcido carboxilico e o-Br ou «-Cl ,
2-bromoepiendico cetona dimero -
difenilacético® acido carboxilico C=C-COOH aromatico
dcido carboxilico e
p-toii!&sétim@ cetona Ar-COOH -
dcido carboxilico e Ar-COOH
isoftalico cetona aromatico
dcido carboxilico,
tetrafluorflalico anidrido de écido e C=C-COOH aromdtico
cetong
dcido carboxdlico, éster | o-Br ou a-Cl ,
2-cloropropibnico e cefona dimero brometo
acido carboxilico e Ar-COOH
fenilacético cetona aromatico
Ester R
propionato de alila éster e cetona C=C (alceno)
Ar-CO-O ou
pnitrobenzoato de n-etila’® | éster & cetons -C=C-CO-0- NO»
ftalato de dipropila®™ éster ¢ cetona - aromético
Ar-CO-0 ou -
fumarato de dietila éster e cetona C=C-.CO-0-

coniive na procime pdginag
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contimiagdo da tabela IV-19
Composio . F. mals provéveis Outros Grupos
2-cicloexilcicloexanona cetong
4-stilcicloexanons cetona
cicloexanona cetona e éster
l-ciom-z-pmpmm(ﬁ cetona
Haletode Aclla | oo e —
cloreto de aoetila-Da haleto de acila e éster | -CO-Cl saturado -
cloreto de pimelofla® haleto de acila e cetona | -CO-Cl saturado -
cloreto de subercila®™ haleto de scila e cetona | -CO-Cl saturado -
4-cloroformilbutirato de haleto de acils, dcido -
metila carboxilico ¢ cetona -CO-Cl saturado
cloreto de p-nitrobenzoila -CO-Cl saturado | aromitico
Aldefdo R e e
aldeido, cetona e haleto
difenilacetaldeido™ de acila - aromético
2,5-dimetil-benzaldeido®’ | aldefdo e cetona o-P-insaturado | aromdtico
o-nitrobenzaldeido aldeido, éster e cetona | Ar-CHO aromatico, NO»y
m-nitrobenzalde{do™ aldeido, éster e cetona | Ar-CHO aromético, NO9
p-nitrobenzaldeido aldeido, éster e cetona | Ar-CHO arormitico, NO»
o-tolualdeido aldeido e cetons Ar-CHO gromatico
m-tolualdeido aldeido, éster e cetona | Ar-CHO aromitico
10-undecenal® aldeido - v C=C alceno
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FIGURA IV-36 - Férmulas estruturais de alguns compostos orglnicos da tabela IV-19,
cujos espectroe de LV. foram interpretados pelo programs EXPERTIV.
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A partir da implementaglio das regras que identificam os tipos especificos de um

grupo funcional em andlise, descritas anteriormente no INTERMOD, foi observado que o

programa tem capacidade para retornar grupos funcionais mais provaveis de compostos

wilifuncliongis. O Hese NDRII0 do DEOgramsa

na interpretacio destes composios foi
considerado satisfaiério, mencionando-se que 8 base de conhecimentc “Wba_finks” niio
contdm as informagles (fatos) necessérias pars a identificagio de todos os compostos

polifuncionais atualmente existentes na literatura. A tabela IV-20 indica os resultados
obtidos das interpretages dos espectros de 1V. de alguns conpostos polifuncionais,

relacionande o nome do composto, ox grupos funcionais, os tipos especificos ¢ oulros
grupos identificados pelo programa como mais provéveis. Na figura IV-37 consta as
formulas estruturais de alguns compostos relacionados na referida tabsla.

Numa avaliagio mais ampls do desempenho do programa EXPERTIV quanto so
retorno de grupos funcionais carbonilados identificados como mais proviveis, mas que na
realidade nlio estiio presentes ao composto em andlise, revela que este fato se deve
principalmente & n#o implementagdc proposital de regras para elimind-los. Este
procedimento niio seria uma tarefa dificil. Por exemplo, na interpretaglio do espectro de
um &cido carboxilico em que o programa identifica o proprio dcido, a cetona e ¢ éster, é
possivel efetuar o descarte dos dois filtimos grupos funcionais, através de regras que
procedem como um especialista da érea, ou seja, identificads uma banda de absorglic
larga e intensa correspondendo a vibragHo de estiramento O-H, o composto tem uma maior
probabilidade de ser um acido carboxilicc, retomando entfio, este tltimo como grupo
funcional mais provivel. No entanto, o programa foi desenvolvido para ger aplicado em
laboratérios que fazem uso da espectroscopia no LV., com compostos orginicos
desconhecidos. Desta forma, apés consulitas com professores da drea de quimica orginica,
decidiu-se que & implementagiio de regras para descartar grupos funcionais obtidos como
mais proviveis, poderiam resultar em interpretagdes incomretas, como por exemplo se um
composto a ser analisado $ polifuncional.
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TABELA IV-20 - Resultados obtidos das interpretagSes dos espectros de LV. de alguns

compostos polifuncionais, que o programs
os seus tipos especificos e culros grupos como mais provéveis. G.F. = grupo
s formulas estruturais represents

mais provavels,
Iv-37,

o
ag letrag comresponden

EXPERTIV identificou os grupos funcionais,

G.F. Tipos Especificos Outros Grugx
égter, shdefdo, éster: {Ar-CO-0-Ar), {P-ceto-Ester(zeto)),
cetona (lactona 6 memb.) -
e&m {-CXa-CO), (-CX-CO-CX) (-2
doids g@aﬁgap sl A T (&-Br 1] | &m&)
éster ¢ cotons m {Ar CO-0.), (-C=C-C0-0-)
(c:, B-factona 6 memb.), (B-ceto-éster{ceto))
écido carboxilice, | dcido carbosilice: (o-Br ou o-Cl dimere)
éster ¢ cetone éster: (a-pirons), (-C=C-C0-0), (Ar-CC-C), grométice, fuore
{o, B-lactona 6 memb.), (B-coto-éster(ceto))
éster, cetona € éster: (o, B-lactona § memb.), (0=C-0-CH2-
p-nitrobenzofla(® haleto de acila C6HS), {(c-halo) sromético, NO,
haleto de aclla: (-CO-Cl insaturade)
#cido carboxflico, dcide carbexilice: (-COOH dimero)
4-cloreformitbutirat cetons ¢ heleto de | cetema: (-C-(0))-C-) mromidtico -
metila(® acila halete de adlx: (-CO-Cl saturado)
cloroformato de éster, cetons ¢ éster. {B,y-lactona 5 memb.)
2,22 tricloroetila(d) haleto de acila haleto de adila: (-CO-Cl inssturado) -
anidride de écido, | éster: (a-halo), (-CO-0-C=C}, (o, B-lactons 5
cloroglioxilato de éster, cotona ¢ memb.), (v,5-lactona 6 memb.) -
n-etila(®) haleto de acila halete de acila: (-CO-Cl saturado)
éster, aldeido, éster: -C-C-CO-0-), (Ar-CO-0-), (o, B-
formisto dc »-propila cctona lactons de 6 membros) sromidtice, fuorst
cetens (-CX,-CO e -CX-CO-CX), {a-halo)
éster, sldeido, éster: (Ar-CO-0-Ar), (B--ccto-éster {ceto)),
formiato de »-hexils cetons ¢ haleto de | (lactona de 6 membros), (a-pirons) -
acila cotona: (-CX,-CO ¢ -CX-CO-CX), (o-halo)
cloroformato de »-butils | éster, cetons ¢ éster: (B,y-lactons 5 memb.), (o p-lactona 5
haleto de acila memb.) .
cetons: (4 memb.), (-CO-CO-) 5 memb.)
cloroformsto de fenils éster, cetons ¢ .
haleto de acila halete de aclx: (-CO-Cl saturado) asromético
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FIGURA IV-37 - Férmulas estruturais de alguns compostos polifuncionais da tabela IV-20,
que foram interpretados pelo programa EXPERTIV, stravés dos seus espectros de LV..
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Corforme informagBes a respeito da existéncia de um programa gque atus na

forma de busca em biblicteca, instalado no espectrofotdmetro Perkin Elmer, modelo 1600,

de wm lsboratdrio deste instituto, decidiu-se que seris importante wma avaliagBo do seu
desempenho e do programs EXPERTIV, quanio as interpretagles dos espectros de 1.V.
de busca em biblioteca apresenta na tela do monitor, enfre oulros

Baszicamente, ¢ programa
s para o usufirio selecionar s opgdes desejadas para & interpretaglo do

TECUrsOoR, Mer
espectro de LV., como por exemplo: 8) as proprisdades quimicas do composto (se tem
halogénio, N, P, S, eic., b) estado fisico da amostra (sdlida, liquida e vapor) e, ¢)
descophecida, casc nfic se conheca as caracies

isticas da mmostra. Apéds essas selegles, o
usudric pode solicitar & interpregiio do espectro, de modo qus ¢ programa relorma og grupos
funcionais o 0s compostos mais semelhantes sos encontrados na biblioteca. Além dessas
informagdes, também € retomado wm mimero como referéncia para o usudrio consultar
separadamente nos manuais que fazem parte do banco de dados, informagGes relacionadas
as identificagOes feitas pelo programa de busca em biblioteca.

A savaliagio dos resultados foram feitas através das interpretagdes de tres
espectros de 1V. existentes na biblioteca do referido espectrofotémetro, para o
hexanaldeido, metiletilcetona e benzofenona. Os resultados obtidos pelo programa
EXPERTIV foram considerados mmito significativos, ou sejs, o programa identificou
corretamente todos os grupos funcionais e outros grupos presentes nesses compostos. O
programa de busca em bibliotecs nfic identificou o hexanzldeido, mas, também, retomou
informagdes significativas para os outros compostos. A tabela IV-21 mostra os resultados
obtidos das interpretagdes desses espectros, com os programas de busca em biblioteca e
EXPERTIV.
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TABELA TV-21 - Resultados obtidos das ixisrpretaqﬁes de tres espectros de I.V. com o

programa de busca em biblioteca e o programa EXPERTIV. Os niimeros representam as

referéncias pars consultar o marsial gio . na de busca em biblioteca e os valores dos
*scores” calculados pelo programa EXP

aldsido

srnE Ge Buscr v Biblictscs

202 grupo alquils - gersl

204  grupo slquile - substituinte de cadeia longs

208 grupo alquils - substituinie metil

402 composto hidroxi ou anino - geral

1416 dcido carboxilico ou éater - hidrdxd substitnido

4906 comporto carbonilado - classe 6 (consulter narual)

4928 composto cabonilado - alifftico com cadeis longa

4934 composto carbonilado - éster ou dcido com hxé*ﬂxi mbatituido

cetone (<00-3: 100

aldeido (-CHO). 98

haleto de acila {-C0-3), 92

metilstilcotons

Programs de Busca sm Biblictecs

201 grupo aiquils - geral

203 grupo slquila - possivelmente snubstituinte de cadeia pequens

1001 cetons alifética - geral

1003 cetona com metil substituido

4902 composto carbonilado - clesse 2 (consultar rnanusl)

4925 cormposio carbonilade - possivelmente éster ou cetons

Progrsams EXPERTIV

cetong_(-«CO-}: 100

tipos especificos:

éster(-C=C-CO-0-), ou

(Ar-C0-0-), ou (¢-B-lactone 6§ membros), ou (B-ceto-éster (ceto)

cetonalte-3) (Cl-C-C~C03, ou

{0-X) (Br-C-C=0}, ou

(-C-(CO)-C-)_alifético

hermolenons

Programs de Buscs em Biblotecs

212 composto slifitico ou sromdético - grupo cerbonila de cetons ou wnida

256 composto aromético ou possivelmente insaturado

294 composto sromético substituido (consultar manual)

3107 cetons conjugads - composto quinona ou aromético

3116 cetons aromitice - possivelmente benzofenons

Programs EXPERTIV

éster (-CO-O): 100

cetona {-CO-3: 100

tipos especificos:

énter(B-ceto-éster(encl), ou

{(Ar-CO-0), ou (-C=C-CO-0-,

cetona(HO ou NH, )»-C=C-CO-) livre ou_tropona), ou {quinona_ estendida)
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IV.3 - PERSPECTIVAS FUTURAS

Além da resclugo de alguns problemas através do programa EXPERTIV, ou

geja, a identificagio de grupos funcionais mais proviveis de estarem presentez em um
determinado composto orglnico, gue pode auxiliar o usudrio da especlroscopig no LV,
ainda é possivel de serem implementadas mais regras para se atingir cutras metas mais
especificas.

Ummna das limitagSes do presente S.E. anteriormente descrito, esté principalmente
nog resultados das interpretagdes dos espectros de 1LV, de compostos carbonilados, em

i &% vezes retoma um: ou mais grupos funcionais gue nio pertencem &o

composto em anilise. Através do processc de filmagem do INTERMOD, ¢ programa
analisa separadamente os quatorze grupos funcionmis estudados neste trabalho e,
normalmente retorna um ou no maximo quatro grupos funcionais identificados como os
mais provéveis.

Conforme estes resultados, pode-se desenvolver um outro médulo com regras
que buscam os fatos inseridos nas bases de dados internas “fumciomal group” e
"ipo_especifico”, isto é, fatos dos grupos funcionais retornados como os mais provaveis e
seus respectivos tipos especificos. Entretanto, toma-se necessiric & implementagiio de
regras para confirmar as vibragdes do tipo especifico identificadas no composto, como por
exemplo na interpretagéio do espectro de 1V. do acide 3-bromopropidnico (Br-CHjy-CHz-
{CO)-OH). Para esse composto o programa EXPERTIV retomou como grupos funcionais
mais provaveis o dcido carboxilico, a cetonz e o éster e, respectivamente os tipos
especificos para um dcido o B-halogenado, uma cetona em anel de seis ou de sete
membrog e ésteres -C=C-CO-0- ou Ar-CO-0O- ou o, B lactona de seis membros ou B-ceto-
éster. Nesse caso, a8 regras devem confinmar as informagfes das vibragdes existentes nos
tipog especificos identificados, como a vibraglic de estimamento C-Br pars o dcido
carboxilico & as demais pare os grupos cetdnico e éster. Apds a confirmagiio das vibragles
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existentes nos tipos especificos anteriorments identificados, o programa retomnara o grupo
funcionsl ou grupos mais proviveis com as informagles espectrais de todas s ligagles do
composto analisado. Alguns procedimentos & serem empregados podem ser andlogos aos
do INTER
"score” da posiglo, intensidade ¢ Jargurs da banda de sbsorglio.

A partir da identificaglio do grupo funcional mais provavel, a meta do programa

WMIOD, como por exemplo & aplicagiio da fungBo matematica para caloular o

pode direcionar para o esclarecimento ou determinagic da estrutura do composto
snalisado. Ums base da dados com informagOes de outras técnicas espectrométricas como
2 de massas ou ds RMN teﬁa, entdo, de ser implementads pars 2 equiparaciio dos fatos
obtidos do grupo funcional. A atuaglio do SE. sobre estes dados seri facilitada
grandemente ®e grupos funcionais provaveis de estarem presentes no composto tiversm
sido previamente identificados pelo programa EXPERTIV.



CONCLUSOES

Deste trabalho pode-se extrair as seguintes conclusbes:
A mesa digitalizadora desenvolvida, de baixe custo, ¢ sdequads pars acessar

dados expressos em forma grifica, digitalizi-los e ermazend-los pars serem tratados por

gramas quiimiométricos, especialistas ou de construglo ¢ mamutenglio de bibliotecas

graficas.

O programa PROGEIV permite a slaboragiio de biblictecas de espectros de

ser mais Nieis ao usudrio, uma vez gue este pode especificar os

menod custo 8 {6 at- ¢

ITRns w!ﬂs dﬁ bibkﬂtﬁcas ﬁp{} S&(ﬁ,}e}’, CORBINIONN

35?5823“08 qus éesﬁj& ST RZENE!

encontredas nas instituigBes de pesquisa no Brasil. Também, o programa permite anmazenar
digitalmente, dados de instrumentos analdgicos, que fomecem espectros registrados em
papel.

O programa EXPERTIV desenvolvido permite a interpretagfio de espectros 1.V,
fornecendo os grupos funcionais mais prcvﬁvais de estarem presentes no composto e
mostrando os fatos espectroscOpicos que originaram as conclusdes. O programa apresenta,
gobre outros previamente propostos, a vantagem de incorporar um méduio de leitura do
espectro. Desta forma, o programa dispensa a intervencic do usuario para o fornecimento
das informagdes necessarias ao mddulo de interpretagio.

A interpretagfio, por sua vez, pode agors ser feita de forma automatica. Embora
tenha-se usado & mesa digitalizadora como ferramenta na obtengiic do espectro & ser
interpretado, © programa poderia ser empregado em conjunto com um espectrofotSmetro
1V., que pudesse fornecer os dados ji digitalizados. A estrutura modular do programa
permite a ficil alteraglic da base de conhecimento.

O tempo de processamento necessério para o programa EXPERTIV interpretar
umn espectre de LV., é de 20 segundos em meédia, sendo que o mesmo depende

onsequentements, do espectro em anilise.
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Para os quatorze grupos funcionais estudados neste trabalho, o programa

EXPERTIV obteve um indice médio de identificaglio correts

acima de 90 %.

O programa EXPERTIV atua como um filtro, ou seja, descarta os grupos

funcionais improvéveis de estarem presentes no composto e retem o grupos funcionais que

indicam urna naior probabilidade ds sua presengs no composto. Normalmente, o programa

retoma de urn a irés grupos funcionais identificados como os mais proviveis. Através deste
procedimento, ¢ programa tem amplas possibilidades de expansiic, podendo inclusive, ser
acrescido de bases de conhecimentos de outras técnicas como RMN e mzssas, objetivando

a elucidagiio da estrutura do composto.
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APENDICE A

MESA DIGITALIZ

ADORA - HM

A parte mecinica da mesa digitalizadora desenvolvida tem como base uma placa
de acrilico de 27 om de largura por 38 cm de comprimento, € 1,2 om de espessura. Dois
suportes metalicos constituidos de duas hastes cilindricas de ago inoxidével com 6 mm de
digmetro foram presos na parte superior e inferior desta placa de acrilico.

Estas hastes atuam como guias horizontais de uma régua também feita de
acrilico de 6 mm de espessura. Esta régua pode percorrer toda a extensfic horizontal da
mesa. Sobre esta régua enconfra-se uma outra haste de metal, ¢om as mesmas
caracteristicas das anteriores, que atua como guia vertical de um cursor feito também de
acrilico. O cursor pode ser movido por todz a extensfio vertical da mesa. Na parte inferior
do cursor uma pequena placs de acrilico de 0,5 mm de espessura contém um alvo em
forma de cruz que é utilizado para acompanhar o trago grifico que deseja-se digitalizar.

Os transdutores para as posigOes horizontal e vertical do cursor sic constituidos
por dois resistores lineares colocados na posigiio horizontal, na mesa, e na régua, em
posigio vertical. |

Os resistores foram construidos sobre uma base constituida de uma haste
cilindrica de metal com 8 mm de diémetro, recoberta com tinta de resina epdxi. Com ¢ uso
de um tomo mechnico, utilizando-se um passo de 0,18 mm por volta, enrolou-se sobre
estas hastes um fic de niquel-cromo referéncia 80, com uma resistividade nominal igual &
224 Qm'l. A figura A-1 mostrsa em perspectiva, a parte mecinica do digitalizador

desenvolvido.
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FIGURA A-1 - Vista em perspectiva da parte mecénica da mesa digitalizadora. A - régua de
acrilico, B - cursor de acrilico com um alvo na forma cruz, C e D - resistores lineares, E -

haste metilica, F e G - contatos elétricos para os transdutores.

Os contatos elétricos &déptados no cursor sobre o resistor vertical e na régua
sobre o resistor hoﬁ:ﬁomai, permitem que os valores de resisténcia elétrica medidos entre as
extremidades dos resistores e, as posigSes horizontal e vertical do cursor sejam obtidos. A
pressiic dos contatos sobre os resistores é controlada com o auxilio de uma pequena mola e
de um parafuso como mostrado na figura A-2. Os fios flexiveis, ligam os contatos e as
extremidades dos resistores até o circuito transdutor e, deste, até o conversor
analégico/digital. Os guias, horizontal e o vertical, siio lubrificados com graxa de silicone.

Desta formsa, os contatos elétricos deslizam suavemente sobre os respectivos resistores.
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FIGURA A-2 - Detalhes do contato elétrico deslizante utilizado no digitalizador. A -

parafuso para pressionar os resistores, B - mola metalica ¢ C - resistor linear.

A2 -ParTE ELETRONICA

As quatro partes principais da eletrfnica da mesa digitalizadora séo:
A.2.1 - Transdutor Analdgico de Posiclo.
A.2.2 - Porta do Usuéric para Microcomputadores IBM-XT ou AT.
A.2.3 - Circuito Decodificador de Enderegos.
A.2 4 - Conversor Dinfimico Analégico/Digital de dois Canais.

A.2.1 - Transdutor Analégico de Posiglio

O circuito transdutor das coordensdas horizontal do cursor da mesa
digitalizadora estid descrito na figura A-3. Dois canais independentes monitoram as
coordenadas do cursor, valendo-se do fato que, os ganhos dos amplificadores operacionais
siio efetivamente definidos entre suas extremidades e a posigiio vertical do cursor e

horizontal da régua. Os valores da tensiio & ser amplificada (definida pelos potencidmetros)
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e os resistores da malha de realimentaglio dos operacionais, podem ser modificados, de
forma a2 originar wna tensfo adequads a ser apresentada ao sistema de conversio
analégico/digital. A configuraglio descrita na figura A-3, origina uma variaglo de
aproximadamente 1,0 V, quando a régua percorre toda a extensio horizontal e, quando o
cursor percorre toda 8 extensfo vertical Gtil. A estas variaghes de tensfio correspondem
ums variagioc de resistdncia elétrica de aproximadamente 10,0 K e 7.4 K, respectivaments,
para os movimentos horizontal e vertical. A sensibilidade estimada para deslocamentos

verticais e horizontais ¢ de 34 mV/cm e de 5 mV/cm, respectivamente.
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FIGURA A-3 - Circuito transdutor de posigHio horizontal e vertical do cursor da mesa

2Kz

digitalizadora.
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A.2.2 - Porta do Usuario

A comunicagiio digital de dados enire o microcomputador & a mesa
digitalizadora, é feita através de uma porta do usudrio, construida neste laboratério, com
base no circuito integrado 82C55A-2. Este circuito que possui 3 portas paralelas
programaveis de 8 bits cada, ¢ bastante versdtil e, tem sido utilizado na implementagio de
comunicagic assincrona entre instrumentos e microcomputadores da linha IBM ou
compativeis[112,113]. Em resumo, o 8255 ¢ configurado para trabalhar em regime de
"handshaking” sendo que, o micro envia um sinal de "strobe” (S8TR) a cada conjunto de oito
bits e, aguarda um pulso de "scknowledge” (ACK) proveniente do instrumento apés cada

operagiio de ertvio de dados ou efetivagiio de leitura de dados.

A.2.3 - Circuito Decodificador de Enderegos

A Ffigura A-4 descreve como foi construida a interface entre o microcomputador
e os componentes do digitalizador. O desenho é uma modificagiio de um circuito
semelhante, previamente proposto[114]. A modificagiio introduzida foi a substituigdo de
um CI-4515 por um 7418373 de custe mais baixe. Neste caso, a interface tem seu numero
de enderegos limitado a oito. No caso da mesa digitalizadora, em sua corfiguragio atual,
somente trés enderegos s8o necessirios.

Quando em situagiic de espers, o decodificador aguarda que um enderego seja
enviado do microprocessador, seguido de um pulso na linha STR. Ac receber este pulso,
os bits componentes do enderego sio armazenados no CI-74373, que mantém suas saidas
no modo "tri-state”. Simultaneamente, um pulso ACK é enviado de volta ac micro. O byte

de endereco & composto de forma que aos elementos enderegados apresentam um nivel
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légico baixo em suas linhas de selegiio. Eventuais corregbes devem ser feitas em caso da

légica de selegBio apresentar-se invertida como no caso de um "latch” 74373,
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FIGURA A-4 - Diagrama do circuito decodificador de enderegos.
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Caso o microcomputador deseje enviar para o instrumento um certo dado, apés
a seleclio do enderego, o byte de dados é colocado na porta de comunicagiio bidirecionsl
{porta A do 8255} ¢ = linha STR ¢ novamente pulsada. Entio, o enderege enviado torna-se
transparente por um curto intervalo de tempo, nas linhas da saida do 74373, O slemento do
circuito selecionado recebe s informagio presente nas linhas de dados. Um segundo pulso
ACK ¢ gerado informando que a comunicagio foi efetivada.

Caso ¢ microcomputador seja instruido a realizar uma operagic de leitura, {por
exemplo, de um conversor analdgico/digital) o processo € o mesmo até o enderecamento do
elemento, do qual a leitura devera ser realizada. A seguir, a linha STR é colocada em nivel
légico baixo. Por se tratar de um enderego de leitura de dados, o pulsc de ACK niio ¢
automaticamente gerado mas, devera ser enviado pelo elemento enderegade. O protocole
de enderegamento pode, como serd observado posteriormente, gerar um puiso de inicio de
conversio, para um conversor analogico/digital. Entiio, o pulso ACK seré gerado pelo final
da operagiic de conversiio, quando os dados estiverem prontos para serem lidos. Quando a
leitura ¢ efetivada pelo 8255, a linha STR ¢ retormnada a nivel légico alto, encerrando a
comunicacgio e, deixando a interface a espera de um novo enderego.

Embora seja versatil, este tipo de comunicagiio € lenta em relaglo a do tipo
sincrona e, algumas vezes, rotinas "assembler” tem de ser escritas de forma a aumentar a
velocidade de transferéncia de bytes. Na presente aplicaghio, isto nfic € necesséric uma vez

que a variagio do sinal resultante do movimento do cursor da mesa € relativamente lenta.
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A.2.4 - Conversor Dinamico Anslégico/Digital com dois Canals

A nltima etapa de processamento dos sinais, cujas grandezas, sfio proporcionais
as posi¢des analdgicas horizontais e verticais do cursor da mesa, ¢ oconstituida da sua
digitalizaglio a qual ¢ feita pelo circuito descritc na figura A-3. Este circuito tem como
fundamento, um conversor dinfimico analégico/digital previamente descrito{114].

O circuito € cﬁhstimide de um conversor A/D (ZN 448} e um conversor D/A
(ZN 428) ambos de 8 bits. O sinal analégico proveniente dos transdutores de posigHo sio
apresentados ac AD passando pelo amplificador operacional OP07 o qual amplifica a
diferenca existente entre este sinal ¢ aquele gerado na saida do D/A. O ganho nominal
sendo estabelecido em 47. Em conjunto com o programa de confrole, o sistema dindmico
fornece uma resolugiio e precisio equivalenies a um A/D de 12 bits. Como ¢ fundo de
escala do A/D foi estabelecido em 2,55V, uma resolugio de aproximadamente 0,6 mV
pode ser esperada. O CI-4528 ¢ um monoestavel duplo, utilizado para gerar o pulso de
inicio de converséio, quando o A/D, ¢ enderegado e o pulso de ACK quando o A/L {ermina
a conversio, retornando a linha do seu pino para nivel alto. O programa de controle,
estabelece que o menor valor que pode ser lido pelo A/D corresponde ac decimal O e, ©
maior ac decimal 245. Os valores de saida do D/A siio automaticamente comngidos pelo
programa de forma a manter os valores dentro daqueles limites.

O sistema dinimico foi acrescide da chave analégica (ADG 20) e do latch”
74373 os quais sfio, em conjunto, responsaveis pela selegéio do canal analégico de leitura.
Quando em operagio, o C1-74373 é enderegado e, um dado comrespondente ao canal que s¢
deseja ler, é enviado a seguir. A chave ¢ fechada quando um sinal de nivel baixo esta
presente no pino de controle correspondente. Os dados 254 e 243 enviados para o enderego
251, selecionam as leituras da posigiio horizontal e vertical do cursor. O presente sistemna
de conversio pode ser expandido, sem acréscimo de nenhum componente, para monitorar

até 4 canais analogicos.
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O circuito de conversdo din@mico analdgico/digital foi calibrado com o auxilic
de um voltimetro com precisfio de décimos de milivolts ligado a saida analégica do canal
horizontal da mesa. As meédias de 50 (cinquenta) determingBes do valor lido do IV/A e, do
enviado paras o A/D foram tomados e comelacionados com o valor da tensio obtido pelo
voltimetro, para diversas posiges do cursor. O resultado mostrou que ¢ valor da tensfio
analégica gerada pslos transdutores pode ser obtida pela equagiio:

S = (DA% /) + (D% * £2)
onde; S é o sinal expresso em milivolts, DA% é o byte enviado para ¢ conversor D/A,
Di% é o byie lido do conversor A/D e fi1 e f2 sfic constantes determinadas pela
calibragio, ssendo iguais a ,1049 ¢ ©,3134; respectivamente.
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FIGURA A-5 - Circuito do conversor dindmico analégico/digital com dois canais.
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A3 - RESULTADOS ¥ DISCUSSOERES

Os primeiros festes com 8 mess digitalizadora foram reelizados, de forma a
caracterizar a precisfo, com 8 qual, as coordenadas poderiam ser obtidas. Em primeiro
lugar, avaliou-se a linearidade dos transdutores analogicos de posigho (resistores)
movendo-se o cursor, 80 longo de uma régua colocada sobre a mesa. Uma regressio linear
de 20 e 30 pontos {potencial lido, posi¢fio em centimetro) coletados em diversas posigfes
verticais e horizontais mostraram um coeficiente de correlagiio igual ou methor que 0,9997.
Desta forms, demonstrou-se que os transdutores sfio lineares em todsz 2 exiensfio ntil
vertical ¢ horizontal da mesa.

A seguir, varios pontos forarm definidos em diversas posigfes da mesa, bem
como, # leitura dos valores de potencial correspondentes as coordenmadas vertical e
horizontal. © cursor foi entfio deslocado aleatoriamente 10 vezes em ambas coordenadas,
retomando a seguir, sobre o ponto de origem. Entdio, os valores de potencial eram
novamente coletados. Os resultados deste experimento permitiram determinar & precisdo,
com & qual um ponto pode ser localizado, o que também, mostra qual ¢ a resoluglio da
mesa em unidades de deslocamento linear. Os desvios padrées absolutos médios foram
iguais a 0,37 e 0,28 mm para as coordenadas horizontal e vertical, respectivamente.

Uma vez conhecidas as caracteristicas da mesa éigiiaiizadéfaj alguns espectros
foram digitalizados para se observar ¢ desempenho do programa de coleta de dados ¢ para
formar um pequeno arquivo utilizado no desenvolvimento e testes do programa especialista
(EXPERTIV}.

Com o auxilio do cursor grafico procurou-se observar, as eventuais diferengas
existentes entre ¢ posicionamento de diversos picos no espectro original e no digitalizado.
De uma forma geral, a posigiic é concordante com aquela do espectro original, dentro de

um érro nuUNca supernor 4 5 em™ . Alguns espectros de tamanho muito reduzido, existentes
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na literatura, devem ser ampliados em fotocépias e a seguir, digitalizados, a fim de se obter
uma methor concordancia com os valores originais.

A principal vantagem da mesa digitalizadora desenvolvids, com relagio aos
equipamentos comerciais de funglio similar, existentes no mercado, esta, sem divida, no
seu baixo custo. No entanto, € importante ressaltar que o conhecimento detalhado da parte
eletrnica ¢ do protocolo de comunicagho digital {(dados nem sempre disponiveis, em se
tratando de instrumentos comerciais) € de grande valia no desenvolvimento de aplicagdes
especificas como no caso da digitalizagéio de espectros.

Em uma avaliagic final, pode-se afirmar que o digitalizador desenvolvido
preserva essencialmente as informagBes contidas num espectro no 1L.V. origiziai, podendo
ser utilizado como interface para um programa especialista. Além disso, o seu uso pode ser
estendido a elaboragiio de pequenas bibliotecas de espectros ¢, também, como ferramenta

parz aquisiglio de conjuntos de treinamento, para programas quimiometricos.
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- Base de Conhecimento "dba_links" do programa EXPERTIV -

- Arquivo DOS "dataiv.dba™ -

faiwy sbroreaoPstretching O-H[3640,23007)
faixs_sbsorcao(*stretching N-EP'[3500,3000].
faixa_sbsorcac(feromatic_stretching C-FH*[3100,22407.
faiza gbsorcac(*unsatured_siretching C-H']3090,2960])
faixa_sbsorcaoaliphatic_stretching C-1,[3080,2655T:.
faira_sbsorcao(*stretching CN*[2260,2030].
faixa_sbsorcac("stretching CC%[2260,2090D.
faixa_sbsorcao(stretching C=0"{1900,1600].

faixa sbeorcec(funsatured siretching C=C[1750,1366D,
faixa_sbeorcso(faromatic_stretching O=C[1650,14007).
faixe_sbeorcao(Psiretching C=N'[1700,15000.

faixs sbsorcso{Pstretching seymemetric C-NO2V[1650,1500].

faizxa_sbsorcso("stretching symmetric C-N0O2°[1380,1250D
faixa_sbsorcao(stretching C-O° (144016107,
faixa_absorcao(*stretching_ C-N*[1550,1030].
faixs_gbsorcao(stretching C-C%{1300,1050D.
faixa_absorcao{*stretching_C-F°,[1400,1000].
faixa_sbsorcao(*stretching C-CI°[850,550].
faixa_sbsorcao(*stretching_C-Brt,[690,500]).
faixa_sbsorcao{*stretching C-I'J600,5007
faize_sbsorcao(*stretching O=0°{1200,1030D.

faixe absorcao(*stretching S-H"[2600,25500.
faixe_absorcao{*stretching C-3%,[B0G,6001.
faixa_sbsorcao(*bending C-H*[1460,9607)

faixe sbrorcao(bending C-H_in plane’,[1300,960].
faixa absorcao(®bending C-H_out of plane*[900,6757.
faixa absorcso("overtone_of bending C-H'[2900,26551).
Taixz_sbsorcao("hending O-H*[1420,12007;
faixa_absorcac("bending_C-H_in_plane [1500,12507,
faiza absorcao(®bending O-H_out_of plane®[920,6507.
faixa sbsorcao(*bending N-F.[1650,1490]).

faixe absorcac(®bending W-H_in_plane®[1640,1560].
faixs_absorcao{"bending N-H_oui_of plane® {900,650,
faixs_absorcao{"bending_C-N-0* [620,600].

vibracoes_carscteristicas(*acid_anhydride (-CO-0O-CO) [*stretching C=0°*stretching C=0% fatretching C-OF].
vibracoes_caracteristicas(*carboxilic_acid_(-COCH)",[*stretching C=0","stretching_ O-H"stretching C-C*]).

vibracoes_caracteristicas(ester (-CO-0-) Pstretching C=0" Ystretching C-O'].
vibracoes_caracteristicas(®ketone (~CO-Y["stretching C=0"’'stretching C-C°]D.

vibracoes_caracteristicas{"aldehyde_(-CHO)Y [*stretching C=0"‘aliphatic_stretching C-H¥overtone_of

bending_C-H']).

vibracoes_caracteristicasCprimery _amide_(-CO-NH2Y ["strefching C=Cf fstretching N-H*]).
vibracoes_caracteristicas("secondary_smide_{(~CO-WHR- P [*stretching C=0" stretching N-H* *stretching  C-3°]).
vibracoes_carascteristicas(facid_halide (-CO-30F [*stretching C=0" "stretching C-X*]),

vibracoes_caracteristicas(*alcohol_(R-OH)* [*stretching_O-H* *stretching_C-G°].

confiraw ne proxima paging
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continuaedo

vibracoes_caractsristicrs(phencl_(ph-OHY [streichingO-H" sireiching C-0*[

vibracoes_caracterigticesCprimery _amine (R-NH2Y ["stretching W-H" siretching N-H "stretching C-3,

*bending N-H_in_plane® *bending W-H_out_of _plane'].

vibracoes_caracteristicas(®secondary_amine (R-WH-R),[*streiching N-F**stretching C-3,"bending N-1].

vibracoss_caracteristicas(®slkene (CnHIny [Munsatiwed sireiching C==C* unsstured stretching C-F°1).

wibracoes_caracteristicas(aromatic® Paromatic _streiching C-11 *aromatic_sireiching (=C""bending C-H

out_of_plans*T).

vitracoes_caracteristicas(Cacetyiene {CnH2n-23% ["stretching CC*[1

vibtracoes_caracteristicasCnitrile_(-CN)* ["stretching CN*].

vibracoes_caracteristicas{"alkene_(CnHInt+2)" [*aliphatic_: strem%nng_{f—}f” *bending_C-FF 1.
vibracoes_caracteristicas("ether (R-O-R}%[*stretching C-O'D.

posicao_tipo_vibracao(®acid_anhydride (-CO-O-CO)"stretching T=C%[1830,1810} intensities({"strong®,

*wery_strong” D, shape(["sharp® “medium®]).

posicao_tipo_wibracao(*acid_snhydride_(«CO-0O-CO)* "stretching_C=0"[1770,1750],intensities((*medium’,

stronig® *very_strong®[),shepe(]*sharp®,‘medium®]}}.

posicao_tipo_wibracso(*acid_snhydride_(-CO-C-CO),"siretching C-0%[1300,1045 |intensities("medium’,"strong’,

Yery glrong® 13 shepe(()

posicao_tipo_wibrecao(Pcarboxilic_scid_(~COCH)**streiching C=0"[1770,1700  intensities(["strong”,

*very_strong® D,shape({1)).

posicao_tipo_vibrecao("carboxilic_scid_(-COOH)" *stretching_O-H',[3550,2500intensities("medium®,"strong®,

qyery_strong® D.shape(] "sharp®,“broad* 1}

posicac_tipe_vibracao(*carboxilic_scid (-COOH" *stretching C-0*,[1440,1200)intensities( "medium’®, strong”,

*very_strong® D,shape((]).

posicao_tipo_vibracao(*ester_(-CC-0-)%*stretching C=07[1745,1725 ] intensities({"very_strong®),

shape({[*sharp®,"medium"]})).

posicac_tipe_vibracao(Pester_{(-CO-O-) "stretching C-0°,{1300,1050 ) imensities({"strong’ *very_strong"D.

shape(( ).

posicac_tipo vibracao("ketone (~CO-)Y stretching C=0°[1725,1705] intensities({"strong” very_strong®]},

shape(] "sharp®, "mediurmn"]}}.

posicao_tipo_vibracso(ketone_(-CO-)**stretching C-C*[1300,1100]intensities("medium’ *strong"' D, shape( D).

posicao_tipo_wibracao(faldehyde (-CHO) *stretching C=0%[1740,1665 intensities({*medium’ *strong®,

*very_strong”]),shape(("sharp”,"'medium*])}.

posicac_tipo_vibracao("aldetrde_{-CHO),"aliphatic_stretching C-H",[2900,2695],intensities(*weak" "medium’,

*etrong® Pvery_strong”[)shepe( D).

posicac_tipo_vibracao(*aldehyde_(-CHO)" "overtone_of_bending C-FF [2900,2695 ]intensities({*weak®,*medium®,

sirong’,*very_strong®]),shepe( D).

posicao_tipo_vibracso(primery_smide (-CO-NH2)Y* *stretching C=0"{1700,1640],intensities([*very_strong'D,

shape{Pmedium® ).

pogicao_tipo_vibracao(Cprimary_amide_(-CO-NH2)" *stretching N-H*[3500,3200  intensities(("strong”,

*very_strong”[},shape((]).

posicac_tipo_vibrecao(*primary_amide_(-CO-NHZ)Y "vending N-H"]1650,1600]intensities(]"strong’,

*very_strong”[hshape(( D).

posicac_tipc_vibracao(*secondary_amide_(-CO-NHR-) ‘stretching C=0"[1690,164 5] intensities{[*very_strong"]D,

shapeI"'mediun’]}).

posicao_tipe_vibracao("secondary_amide_(-CO-NHR-} 'stretching N-H",[3440,3300},intensities("strong"T),

shape(([).

posicac_tipo_vibracao("secondary_amide_(-CO-NHR-)**stretching C-N%[1300,1260],intensities((D,shape{{ D).

posicac_tipo_vibraceo(*secondary_smide_(~CO-NHR-Y',"bending N-H[1550,1530],intensities({D,shape({T).

posicac_tipo_vibrecao(facid_halide_(-CO-X)*'stretching_C=0"][1870,1730],intensities(["strong’,

“very_strong*[},shape(("sharp”,*medium*]}).

posicac_tipo_wibracao(facid_halide (-CO-X) stretching C-F*[1400,1000],intensities([*very_strong’D,

shape(("sharp® [}

conlimie no pricgma pdging
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continacdes

posicac_tipo_vibwracao(acid _halide (-CO-3" "stretching C-CI%,{850,550) intensities(["strong’D,shape((D).
posicac_tipo_vibracao(Cacid_halide_(-CO-X)* ’stretching C-Br* [600,500] intensities(["strong®]) shape([T).
posicao_tipo_vibraceo(acid_halide _(~CO-X)" "stretching C-I°,[600,500} intensities({"strong’ D), shape((])}.
posicao_tipe_vibracao(*slechol (R-CH)'siretching  O-1,[3640,2500] intensities({*strong® ™very_strong’]),
shepe({*sharp®,road® ).

posicao_tipo_vibracac(Calcohol (R-OH)"*stretching  C-0%[1280,1000] intensities(*strong”®,*very_strong®D,
shape((]).

posicao_tipo_vibracao(phenol _(ph-OHY \stretching  O-1,[3640,3200] intensities({ mediurm’,"strong’,
’?ezy_sb’ong‘}),shape@*shm'p“,’?amad*}}),

posicao_tipo_vibracao(phencl_(ph-OH)"'stretching C-0%{1260,1000intensities({*medium’,"strong®,
“very_strong'yshape((D).

posicap_tipo vzbracaa{‘pnmary_mne (R-MNH2Z)", ‘stretchmg_ﬁ«H‘ £3510,3490] irdeneities((*weak D}, shape (D).
posicao_tipo_vibracao(primary_wnine_(R-NH2)" streiching N-H",[34 10,3390} intensities((*weak*]),shape([]).
posicao_tipo_vibracao(®primary_amine_(R-NHZ)",*stretching C-N*,[1230,1030)intensities(("medium"]),shape( D).
posicao_tipo_vibracao(®primary_smine_{(R-NH2)","bending N-H_in_plene®,[1640,1560} intensities({"medium’,
*strong*].shape(( 1.

posicac_tipo_vibracac(primary_smine (R-NH2)'*bending N-H_out_of_plane®,[300,650) intensities('medium]),
shape{]"broad )}
posicac_tipo_vibracac(*secondary_smine_(R-NH-R)® *streiching N-1*[3450,3300  intensities({*weak”, "medium™]),
shape(]*sharp™D).

posicac_tipo_vibracac(*secondary_smine_(R-NH-R)" "stretching_C-N’,[1360,1 180}, intensities({"medium”,
rstrong*D,shape(( ).

posicao_tipe_vibraceo(*secondary_smine (R-NH-R)®,"bending_N-H",[1580,1490] intensities(] "weak"]),shape({ D).
posicao_tipo_vibracao("alkene (CnH2n)**unsatured stretching C=C*[1790,1 366 intensities(I*weak® fnedium"]),
shape((*sharp® 'medium’[).
posicao_ﬁpo_vibmcao(‘alkm_{ﬂn}m}'Jtmsatsre&_streb:hins_ﬁ-H‘,[3GQO,ZQSG},iﬂtmsities({'medimn','strcng‘}},
shape([*sharp*,"medium’]).
posicao_tipo_vibracao("acetylene (CrHIn-2)""stretching CC*,[2260,2090]) intensities([*very weak" ‘weak’,
*strong[),shape({*sharp’, medium™]}). '
pogicao_tipo_vibracao(*nitrile_(-CN)* "stretching CN",[2260,2050] intensities(*weak",*'medium” *strong”,
*very_strong'D,shape(]D).

posicao_tipo_vibracao("aromatic®,"aromatic_stretching C=C"[1650,1400}intensities(] "mediurm’,

*sirong’ D) shape(] *sharp®,"mediumn’]).

posicao_tipo_vibracao(*aromatic”,"aromatic_gtretching C-H'[3100,2940] intensities((*weak*,'mediumn"]),shape((])).
posicao_tipo_vibracao("eromatic”,"bending_C-H_out_of_plane®,[900,675 Lintensities(["medium®,"strong”,
*very_strong’]),shape((D)
posicac_tipe_vibracao("alkane_(CnH2n+2)*"aliphatic _stretching C-H',[2970,2850} intensities({"medium"."strong’,
wery_strong'D,shape(D).

posicao_tipo_vibracao(talkane_(CnH2n+2),"bending _C-H"[1460,1355),intensities([*weak","medium",'strong"]),
shape((]).
posicac_tipo_vibraceo(*ether_(R-O-R)"stretching_C-0"[1275,1020}intensities(["strong’,*very_strong'D,

ghape( D).

posicao_tipo_sspecifice(®acid_anhydride_(~CO-O-CO)" 'stretching C=0%[1875,1855],"(5-membered)”).
posicao_tipo_especifico(Cacid_anhydride_(~CO-O-CO)""stretching_ C=0"[1860,1840] (maleic)").
posicao_tipo_especifico(facid_snhydride_(-CO-O-CO) *stretching C=07[1860,1840],"(phthalic)").
posicac_tipe_especifico(acid_anhydride (-C0-0-CO)*,*stretching C=0"[1810,1790],"(6-membered)”),
posicao_tipo_especifico(*acid_anhydride_(-CO-0-CO)Y *stretching C=0"[1800,1780],*(maleic)").
posicao_tipo_especifico(*acid_snhydride_(-CO-O-CC)" "stretching C=0%{1795,1775},(acrylic_or_benzoic)™).
posicao_tipo_especifico(*acid_anhydride (-CO-O-CO) "stretching C=0%{1795,1773},*(5-membered)®).
posicac_tips_especifico(®acid_anhydride_(-CO-O-CO)* *stretching C=0"[1790,1770],"(Alpha-Beta-unsatd._6-
membered)™).

posicao_tipo_especifico(acid_snhydride_(-CO-0-CO)% *stretching C=0%[1780,1760], (phthalic)).

contires ne proxime pdgina
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conbinuapdo

posicao_tipo_especificoacid_snhydride (-CO-0-COY "siretching C=0*[1760,1740),°(6-membered)”).
pogicao_tipo_especifico(facid_snhydride {-CO-O-COY *stretching C=0%[17435,1725],"(Alpha-Bete-unsatd _6-
membered).

posicao_tipo_especifico(acid_mhydride_(-CO-O-CO) *stretching T=0%[1733,1715], (merylic_or_benzoic)™).
posiceo_tipo_especifico(Ccarboxilic_scid_(-COUH)" *stretching C=07[1820,1800],*(Alpha_F)_monomer”}.
posicao_tipo_especificoCeaboxilic_acid {(-COCH)® *stretching C=0%[1780,1760}*(Alpha Br)_or_ {Alphs CI)
monomer’s.

posicac_tipe_especificolearboxilic_acid (-COOR) ‘siretching C=0%[1770,1750) Alphs F)_dimer™).
posiceo_tipo_especificolcarboxilic_acid_{-COOH)" “stretching C=0"[1730,1700}"(Alpha_Br}_or_

{Alpha O dimer™),

posicac_tipo_especifico(carboxilic_acid_(«COOH)" "stretching_C=07[1730,1710},%(C~=C-COCH)_monomer”).
posicac_tipe_especifico(carboxilic_scid (-COOH)","siretching C=0%[1700,1680],*(Ar-COCH)_dimer™}.
posicac_tipo_especifico*carboxilic_acid_(-COOH) siretching C=07[1675,1655),*(salicylic_acid"}.
posicao_tipo_especifico(carboxilic_acid_(-COOH)" *stretching O-H*[3000,2500],'(-COCH)_dimer®).
posicao_tipo_especifico("carboxilic_acid_(-COOH)* "streiching O-H"[3550,3000],'(-COOH)_monorner).
posicao_tipo_especifico®carboxilic_acid_(-COOH)" "stretching C-0%]1440,1200),*(dirner)").
posicac_tipo_especifico(Pester_(-CO-O-¥ "stretching C=0°[1850,1830)*(lactone_4-membered”).
posicao_tipo_especifico("ester_(-CO-0-)*"stretching_C=0%[1800,1780],°(Beta_Gama_Jactone_5-membered®).
posicac_tipo_especifico(®ester_(-CO-0-)""stretching_C=0%[1795,1775},"(Alpha_Beta_lactone_S-membered)_
{doublet_in_presence_Alpha H)".

posicac_tipo_especifico(®ester (-CO-O-) stretching C=0"[1780,1760],%(0=C-0-CH2-C6HE)_policyclic).
posicac_tipo_especificofester_{-CO-0-) *stretching C=0%[1775,1745},*(aAlpha_halc)").
posicao_tipo_especifico(fester_(-CO-0-)*stretching C=0%[1780,1760],*(lactons_5-membered)?).
posicac_tipo_especifico(Cester_(-CO-0-) Ustretching C=0[1770,1750},*(-CO-0-C=C}_or_(Gama Delta_
lactone_G-membered)”).

posicac_tipo_especifico("ester_(-CO-O-)" *stretching_C=0"[1765,1745],'(Alpha_Beta_lactone_5-membered)
(doublet_in_presence_Alpha_H)".

posicac_tipo_especifico(fester_{-CO-0- *stretching C=0%[1760,1740]."(Alphe Beta_lactone S-rmembered)™).
posicac_tipo_especificoCester_(-CO-0-)*'streiching C=0*[1755,1735]"(Alpha_keto_ester)”).
posicao_tipo_especifico(fester_(-CO-0-)" *stretching C=01,[1745,1725],*(Ar-CO-0-Ar)_or_{Beta_keto_ester
{keto)) _or _{lactone_ 6-mnembered)).
posicao_tipo_especifico(ester_(-CO-0-Y,"stretching_C=0%[1740,1720),"(Alphz_pyrones}").
posicac_tipo_especifico("ester_(-CO-0-)* *stretching C=0"[1730,1710},"(-C=C-CO-O-}_or_(Ar-CO-0-)_
or_(Alpha_Beta_lactone_6-membered or_(Beta_ketc_ester (keto))').
posicao_tipo_especificolester_(~CO-0-)" *stretching_C=0°[1660,1640},*(Beta_keto_ester_(enol))®).

posicac, tipo,_especifico(ester_(~-CO-O-Y,'stretching_C-0%]1300,1250)}(Ar-CO-0-)_or_(-C=C-CO-0-)7.
posicao_tipo_especifico(fester_(-C0-0-) *stretching C-0%[1250,1230],%(CH3-CO-OR)").
posicao_tipo_especificolMester_(~-CO-O-)" *stretchingC-0%,{1220,1210],*(-CO-C-C=C-)_in_{enol_and phenol
acetales)™),

posicac_tipo_especificoCester_(-CO-0-) " stretching C-0[1200,1050},*(-C=C-CO-0-)7).
posicao_tipo_especifico(®ester_(~CO-0-)""stretching_C-0%[1190],°(R-CO-OR}").
posicac_tipo_especifico(ester_(-CO-O-) *stretching C-0%,[1190,1170},*H-CC-OR)").
posicao_tipo_especifico(fester_(-CO-0-),*stretching_C~0%,[1180,1160],*(Ar-CO-0-).
posicac_tipe_especifico(fester_(-CO-0-} "stretching C-0%[1175,1155)*(R-CO-OCH3)).
posicao_tipo_especifico(ketone_(-CO-)* *stretching_C=07{1860,1840],*(3-membered)”).
posicao_tipo_especifico("ketone_(-CO-) *stretching_C=0"[1790,1770],"(4-membered)).
posicao_tipo_especifico("ketone_(-CO-)" stretching C=0"[1785,1765,*(-CO-CO-)_(5-membered_ring _in s-cis_
form)®:.

posicao_tipo_especifico("ketone_(-CO-)" *stretching_C=0",[1770,1750}’(-CO-CO-}_(6-membered_ring in_s-cis_
form)_or_(-CO-CO-)_(5-membered ring in_s-cis_form)”).
posicao_tipo_especifico(’ketone_(~CO-)"*stretching C=0%[1760,1715],%-CX2-C0)_and_{-CX-CO-CX)%.
posicao_tipo_especifico(ketone_(-CO-Y *stretching C=0"[1755,1735},%(5-membered)”).

confirm ne proxime pdging
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continuaedo

posicac_tipo_especifico®ketone_(-CO-Y'siretching C=0"[1740,1715]*(Alpha-halo)_(CI-C-C=0)7).
posicac_tipo_sepecifico(Tketone_{-CO-) 'atretching C=0%[1740,1720}7(-CO-CO-)_{6-membered ring in_s-cis_
forrm®.

posiceo_tipo_especifico(lketone_(-CO-¥"stretching C=0"][1735,1715]"(Alpha-halo}_(Br-C-C=CJ%.
posicac_tipe_especificolketone_(-CO-)"*siretching C=0"[1730,1710},*(-CO-CO-)_streiching_antysym._of the
two_ CO)_or_{~CO-CH-CO-)_occasionally_doublet®).
posicac_tipe_especifico(ketone_(~CO-)"'siretching C=07[1725,1715],"(Alpha-halo)_(F-C-C=0)7).
posicac_tipo_especifico(ketone_{-CO-¥ 'siretching C=01[1725,1705 . (S6-membered)”).
posicac_tipo_especifico(ketone_(-CO-)'siretching_ C=0*[1715,1695*(7-membered_and_larger)™.
posicao_tipo_especifico(ketone_{-CO- "stretching C=0"[1700,1680]"(Ar-CO-)").
posicao_tipo_especifico("ketone_(-CO-),"stretching C=0"]1695,1675]*(cyclopropyl-CO-R)%.
posicac_tipo_especifico(ketone_(-CO-) 'stretching C=0"[1685,16651"(Alphs_Bete unsatd} or_

(14 _or_1,2_guinone) or_(conj._with_cyclopropune)”).

posicac_tipo_especifico(®ketone_(-CO-)" stretching C=0"[1675,1635 1" Alpha_Beta Gama Delta unsatd)_or_
(Alphs Bets_alphe' Bete' unsetd) or_(Ar-CO-AD").

posicac_tipo_especifico(ketone_{(-CO-¥ 'stretching C=C7,[1660,1640}, ((HO_or NH2)-C=C-CC-}_free or
(tropone)”).

posicac_tipo_especifico(ketone (-CO-)"'stretching C=0%[1653,1635 ] "(extended_quinone)”).
posicao_tipo_especifico(®ketone_{(-CO-) fstretching C=0%[1650,1630],"(RO-C=C-CO}’.
posicac_tipo_especifico(ketone_(-CO-J *stretching C=0%[1640,1820},"(ortho-CO-CEHA-(OH_or_-NHZY).
posicac_tipo_especifico(ketone_(-CO-)* 'stretching C=07[1625,1605],*(HO-or_NH2}-C=C-CO)}_when_
intramol._H-bonded™).

posicao_tipo_especifico(Cketone_{-CO-Y'stretching C=0"[1610,1590),*(tropolones)_intramolecularly H-
honded®).

posicac_tipo_especifico("ketone_(-CO-)*,'stretching_C-C*[1300,1230], stretching_(-C-(CO)-C-)_aromatic®).
posicao_tipo_especificoketone_{-CO-)* ‘stretching_C-C*[1230,1100],stretching (-C-(CO)-C -3_aliphatic*).
posicao_tipo_especifico(*aldehyde_(-CHO)"'stretching_C=0"[1710,1690}"(Ar-CHO)").
posicao_tipo_especifico(*aldehyde_(-CHO) *stretching C=0%[1695,1675 i alohe Bets unsatd )}
posicao_tipc_especifico(*aldehyde_(-CHOY 'stretching_C=0"[1685,1665]"(Alpha_Beta_Gama_Delte_unsalc )’
posicac_tipo_especifico(®primary_amide (-CO-NH2)" "streiching C=0"[1700,1 E80LM-CONH2Z) free_
(Amide_I_band)®).

posicao_tipo_especifico(primary_amide_(-CO-NH2)"stretching C=0"]1660,1640}'(-CONHZ}_sssociated_
(Amide I_band)").

posicao_tipo_especifico(*primary_amide_(-CO-NHZ)" stretching N-H*[3500,3400],*(-CONH2)_free_two_
bands™).

posicac_tipo_especifico(lprimery_amide_(-CO-NH2)Y *eiretching N-HY[3 380,32001%-CONHL)_associated_
geveral_bands®).

posicac_tipo_especifico(’primary_amide_(-CO-NH2)" *bending N-H*[1650,1640],’(-CONH2)_aseociated two_
bands (I_band_is_stonger)").

posicac_tipo_especifico(primary_araide (-CO-NHZ)Y,"bending N-I*,[1630,1 &301%-CONHT} sesocisted two_
bands"},

posicao_tipo_especifico(*primary_amide_(-CO-NH2)" "bending N-H*[1610,1590]%(-CONH2)_free_two_bands").
posicao_tipo_especifico('secondary_amide_{-CO-NHR-)*,"stretching T=0"[1690,1670}*(-CONHE)_free_
(Amide_I_band)").

posicao_tipo_especifico(’secondary_amnide_{-CO-NHR-)* *stretching C=0"[1665,1645}(-CONHR)_assoc iated
(Amide_1_band)").

posicao_tipo_especifico(*secondery_amide_(-CO-NHR-)","stretching N-H"[3450,3430},"(-CONHR)_free®).
posicao_tipo_especifico("secondary_amide_(-CO-NHR-)"*stretching N-H"[3310,3290],%(-CONHR)_associated
{trans_assoc._form)™)

posicao_tipo_especifico(*secondary_amide_{-CO-NHR-)",%stretching C-N"[1310,1250)*(-CONER)_associated”).
posicao_tipo_especifico("secondary_amide_{-CO-NHR-)* *stretching C-N'[1270,1250]%(-CONHR)_free").

gontirmez na prosima pdging
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conbinuapdo

posicae_tipe_especifico(secondary_amide (-CO-NHR-)Y,bending N-H"[1540.1 520} %(-CONHR)_free) or _{
(-CONHR)_sssocisted).

posicao_tipo_especifico(acid_halide_(-CO-X)"*stretching C=0"[1810,1790]*(-CO-Cl}_satd ).
posicac_tipe_especifico(®acid_halide_(-CO-X)* "stretching C=0%[1790,1740]°(-CO-X) unsatd.”).
posiceo_tipo_especificoCacid_halide (-CO-X)* *stretching C=0"[1750,1735](-CO-X)_aryl_clhoride”).
posicao_tipo_especifico(*alcohol_(R-OH) *stretching O-F,[3640,3610]*(free_monomeric)®).
posicao_tipe_especifico(alcohol (R-OHY "stretching O-H',[3650,3 £301,%primary_alcohol®).
posican_tipe_especificoCaloohol_(R-OHY stretching O-1%[3 640,3620) eecondary_alcohol}™
posicao_tipo_especifico(alcohol (R-CHY"stretching O-H"[3630,361 01 (tertiary_dlechol)™)
posicao_tipo_especifico(aicohol_(R-OH) *siretching O-HF[3600,3500] (dimeric)_intermol _H-
bond_or_(polyvalent)_intremol._H-bond_or_{pi_H-bond)™).
pesicaeﬂ_tipo__espeCiﬁCO(“s}cch@Eﬂ{R-OH}‘,“stretchin&_O-H’,{3569,3530},'{~G~O~H}“hy6r0-pﬁrexide}'}.
posicac_tipo_especificoalcohol_(R-OH)',"siretching O-H"[3400,3 200]*(poiyrmeric)®)
posicao_tipo_especifico(*alcohol_(R-OH)" *stretching O-H'[3 200,2500],%(chelation)_intramol,_H-bond_with _
(C=0, NOZ,ete. )™

posicac_tipo_especifico(*alcohol_(R-OH)*"stretching C-C%[1150,1100] erti ey_slcohol} ring formation
between  (Alpha_and_Alpha'y”).

posicao_tipo_especifico(*alecohol (R-OH)"*stretching_C-0%{1150,1 (60, tertiery_slcohol) [Alpha
unsahoration_and_ Alpha’_branching)_or_{Alpha and_Alphs_unsaturations)”).

posicao_tipo_especifico(* aleohol (R-OH) MstretchingC-0%]1150,1010] (tertiary_alcchol}_(Alpha,Alpha’ and
Alphe”_unssturations)”), .
posicao_tipo_especifico(*alcohol_(R-CH)"*stretching C-O%[1100,1 070],*(secondary_alcohol)_{(Alpha_
unsaturation)).

posicac_tipo_especificoCalcohol (R-OH),'stretching C-0%[1050,1033 }H(primary_aleohol)_{Alphe_branching)®).
posicac_tipo_especifico(*primary_arnine® *siretching N-H*[351 0,3490]*(R-NH2)_free").
posicao_tipo_especifico(*primary_amine®,*stretching N-H' [341 0,3390)"(Ar-NH2) free”).
posicac_tipe_especifico(*primary_amine*,"stretching C-N*[1230,1 030, (R-N-HZR 2.
pesicaa_tipe_especiﬁco{‘secondmy__amine‘,‘stretchingﬁﬁ-ﬂ',{%00,3480},‘@m1es,indoles,etc.}_free'}.
posicao_tipe_especifico(®secondary_amine® *stretching 1-17,[3460,344 01 Ar-NH-R} _free™).
posicac_tipo_especifico(*secondary_amine®"stretching N-H'[3400,33 00],(C=NH)_free_secondary”).
pcsicaomtipa_es?ecifico{"secondaxymme“,“stmtchéng__ﬁ—}l‘,ﬁ3 50,3310, (R-NH-R}_free™).
posicac_tipo_especifico(*secondary_amine”,"stretching C-N%[1360,1 2501 ar-NH-REREY} _C arom.-NH_
siretching”),

posicao_tipo_especifico(*secondary_amine® *stretching C-N*[1280,11 80],*(Ar-NHR(R))_C_aliph-N_stretching”).
posicac_tipo_especifico(®secondary_amine®"siretching C=N"[1680,1 6401 (=N} free secondary™),
posicac_tipawespeciﬁco{‘a}kme_((!rﬁﬁn}‘ﬁmsatweéwstretming_()ﬁ{,“,{ 16831663 (HRC=CR'H)_trans®).
posicao“tipo_especificc(“aikmem(CnHEﬂ}',ﬂmsa‘med_g&etching__%‘,{} £80,1660RR'C=CR"H) or
(RR'C=CR'R™)_tri_and_tetra-subst.®).

posicac_tipo_especifico(falkene (CnH2n)""unsature d_stretching C=C*[1670,1650)"(HRC=CR'H)_cis").
posicao_tipo_especifico(*atkene (CrH2r)’ ‘unsature d_stretching C=C%[1665,1645](R2C=CHZ} term. _
methylene®),

pogicao_tipo_especifico(*alkene (CnHin)" *unsature d_grretching C=C*[1650,1600],"(diene)_conjugated double_
bonds_or_(triene)_conjugated_double_bonds™).

posicac_tipo_especifico(” alkene (CnH2In)unsahured stretching C=C"[1630,1580](polyene)_conjugated
double_bonds").

posicao_tipo_especifico(alkene_(CnHIn)* Junsatured_stretching C=C"[1655,163 5] MR/CH=CH2)_term._vinyl7).
posicao_tipo_especi fico(alkene_(CnH2n)*,"unsatured_stretching C=C"[1576,155 §},"(butene_cyclic®),
posicacﬂtipo"especifico{‘aikmem(&&i.?.ﬁ}‘,‘;msatwed__stretching_o}l‘,{3 090,30701,*(CHZ} stretching
artisymmetric_ CH2%).

posicao_tipo_especifico("alkene_(CrH2n)* *unsatured_stretching C-H',[3030,301 0},°(=CH-)_stretching_ CHZ").
posicae“tipomespeciﬁco{'aikene_(CnHZn)*,“zmsmdwstrftchirang-H’,EmSS,2965],'(=C§i2)_sb‘etchingw
gyrrenetric CHI®).

gcontinue na proxima pdging
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continuacdo

posicae_tipe_sspecifico(’scetylene_(CnH2n-2)","stretching CC",[2140,2100], (stretching _tripleCH_terminal)”).
posicao_tipo_especifico(acetylene_(CnHin-2)" "stretching CC*,[2260,2190] (stretching tripleCH_central)”).
posicao_tipo_especifico(nitrile_(-CN}" fstretching CN",[2260,22101(-CH)").
posicao_tipo_especifico(*nitrile_(-CN)"stretching ON%,[2100,2050},%(-CN)_alkali_metal_salts™)
posicao_tipo_especi fico("aromatic®,"arometic_siretching C-H"[3040,3020],"(several_bands)").
posicac_tipo_especi fico(*aromatic®, *arometic_siretching C=C"[1600,1580] (phenyl_nucleus) the 1500 om-1_
band_ sometimes_stronger_than C=C_bend®).

posicac_tipo_especifico(Paromnatic® faromatic_stretching C=C[1300,1450} the_1600_cm-1_bend sometimes
stronger_then_C=C_band)").

posicac_tipo_especifico(faromatic® "bending C-H_in_plane’[1225,117517(1:2-_1:4-_1:2:4- substitution)”).
posicac_tipe_especifico(*aromatic®,bending_C-H_in_plane®[1175,1125},°(1:2:4-_substitfion)?).
posicac_tipo_especificoCaromatic”bending C-H_in_plane®,[1070,1000],(1:2-_1:4-_1:2:4~
_substitution_(iwo_bands))™).

posicac_tipo_especifico(Paromatic® ending_C-H_in _plane”[1175,1125]"(1-_1:3-_1:2:3-_1:3:5-_substitution)®).
posicac_tipo_especifico(*aromatic®,"bending C-H_in plene®,[1110,1070}%(1-_1:3-_1:2:3-_substitution)).
posicac_tipo_especifico(Ceromatic® bending C-H_in_plane® [1070,10003,°(1-_1:3-_1:2:3-_1:3:5-_substitution)”}.
posicac_tipo_especificoParomatic®,"bending_C-H_in_plane’,[1000,960],%(1:2-_1:2:3-_1:2:4-_substitution)™).
posicao_tipo_especifico(falkane_{CnHZr+2)" “aliphatic _stretching C-H"[3080,3060)">C-CH2-C<)_
cyclopropane®).

posicao_tipo_especifico(alkane_{CnH2n+ 2 "aliphatic _stretching C-H*,[3050],"(stretching antisymmetric_CH2
of  methylene)_or (>C-NH-CH2Z_cyclo)_stretching_antisymmetric_CH2").
posicao_tipo_especifico(*alkane_(CnH2n+2)" "aliphatic_stretching C-1%[3010,3000)*(>C-CRE-C=_)
cyclopropane™). .

posicac_tipo_especificolalkene {CrH2rr2)" aliphstic_stretching C-H[3000}*(>C-0-C<_epoxy)_

strething CH_of methine®).

posicac_tipo_especifico(alkane_(CnH2n+2)* faliphatic _stretching C-H*[2960]"(stretching antisymmetric_
CHIM.

posicac_tipo_especificolalkane_(CpH2nt+2) "aliphatic_stretching C-H'[2025] (streiching_antisyrnrnetric
CH2ZY.

posicao_tipo_especifico(*alkane_(CnHznt2) "aliphatic_stretching C-H*[2870](stretching symmetric CH3)").
posicac_tipo_especifico(talkane_(CnHIn+2)",‘aliphatic_stretching C«H,[2850],*(stretching _symmetric_CH2)%).
posicao_tipo_especifico(ether_(R-O-R)"'stretching C-0O"]1275,1200]'(=C-0-C)_antisymmetric_stretching
arornaticand_winyl®).

posicao_tipo_especifico(ether _(R-O-R)",'stretching_C-0O"{1260,1240],"(>COC<)_epoxy”).
posicac_tipo_especifico(ether_(R-O-R)"‘stretching C-0*,[1250,1040],(methylenedioxy)").
posicac_tipe_especifico(ether_(R-O-R}%stretching C-0%{1200,103 0LYC-0-C-0-C_and_cyclic) Ketals and_
acetals’)

posicao_tipe_sspecifico(ether_(R-O-R)"stretching_C-0%]1150,10670],%(C-0-C)_antisym stretching®).
posicao_tipo_especifico("ether_(R-O-R),'stretching_C-0%[1075,1020}"(=C-C-C)_symmetric_stretching
srornatic_and_ vinyl™.

cutro_grupo_susente(Cacid_halide (-CO-X)* halogen_(C-X)")
outro_grupo_susente(Palkene_(CriH2n)* "double_bound (C=C)").

outre_grupo_auserte(faromaetic®,"aromatic®).

outro_grupo_ausente(*phenol_(ph-OH)" *aromatic®).
outro_grupo_ausente(acetylene_(CrH2n-2) Facetylene (CnFin-2)%).

outro_grupo_ausente(Pnitrile_(-CN)" *nitrile_(-CN)").
vibracoes_carscteristiscas_outro_grupo("amine_(R-NHZ)'[*stretching N-H"stretching C-N'D.
vibracoes_caracteristiscas_outro_grupo(*amine_(R-NH-R)" ["stretching N-H"'stretching C-N"].
vibracoes_caracteristiscas_outro_grupo(*double_bound (C=C)"['unsatured_stretching C=C"‘unsatured
stretching C-H']).

vibracoes_caracteristiscas_outro_grupo(aromatic®,["aromatic_stretching C=C""aromatic_stretching C-H*,
bending C-H_out_of plene®]).

confiruea ne procime pdging
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continmieodo

vibracoes_caracteristiscas_outro_grupe(nitro_(C-NOZ) ["stretching_ssymmnetric C-NO2''stretching
gymmetric_ C-NO2°D.

vibracoes_caracteristisces_outro_grupo(Thalogen_(C-X) ["stretching C-30"]).
vibracoes_caracteristiscas_outro_grupo(®scetylene (CnHi2n-2)°["stretching CC'J).
vibracoes_caracteristiscas_outro_grupo(®nitrile_(-CN)* [*stretching_ CN'].
vibracoss_carscteristiscas_outro_grupo(®tic_group® [*siretching C=8"]}.
vibracoes_ceracteristiscas_outro_grupo(tio_group®[*stretching S-H'[)

vibracoes_caracteristisces outro_grupo(Mtic_group® [®stretching C-8°].
tipo_vibrecac_cutre_grupo(Camine_(R-NHZY *stretching N-H"[3500,3400] intensities({*weak" ] shape(( D).
tipo_vibracao_outro_grupo("amine_(R-NHZ)""stretching_C-2¥,[1250,1020} intensities({"medium®D,shape( ).
tipo_vibracao_outro_grupo{*amine_(R-NH2)","bending N-H_in_plane [1650,1560] intensities(]"mediurn’ "strong’,
*very_strong'D,shape( D).

tipo_vibracac_outro_grupo(famine_(R-NH-R)**stretching N-H%[3350,3310}intensities(]*weak"],shape(([).
tipo_wibracac_outro_grupo("amine_(R-NH-R)*,*stretching C-N"[1360,1180] intensities([ weak”,'medium®,
sstrong'D), shape((D). .

tipo_vibracao_ outro_grupo(*double_bound_{C=C",'unsatured_siretching C=C"[1675,1640intensities("weak’,
*redium® D.shape{ 1.
tipo“vibrac&o_eu&‘ﬁmgswo{‘deubieﬁbamd_{C“C}‘,mam‘eéwstremhmg_C»}?,{ﬁ890,2959}&3‘&&@5&es@ﬁne&imn‘,
gtrong® D shape((*shap’ ‘medium’]}). '
tipo_vibracac_outre_grupo(*aromatic®,"aromatic_stretching C=C<[1 £50,1400], intensities([ "medium®,*strong®]),
shape(["sharp®,"medium"}}.

tipo_vibracao_oulro_grupo(taromatic®, aromatic_stretching C-H"[3100,2940intensities((*weak”,"medium’]),
shape((D).

tipo_vibracac_outro_grupo(*aromatic’,"vending C-H_out_of_plane®,[900,67 5}, intensities(] medium®,*strong’,
very_strong*]).shape((D).

tipo_vibracao_outro_grupo(*hatogen_(C-X)'*stretching C-F°,[1400,1 000}, intensities(*very_strong'l),
shape(]"sharp*D).

tipo_wibreceo_outro_grupo(*halogen_(C-X),"stretching C-CIM[830.5 20 intensitiesTstrong® fvery_strong')),
shape({])).
ﬁpo_vibracao_o&roﬂg'upei’halcgcn_{C«)(}’.'stretching_ﬁ-Br‘,{ﬁ?O.sQG},ir&msities(['s&ong’,%exywstrmg’i},
shape([[))-

tipo_vibracao_outro_grupo(*halogen_(C-X)",'stretching C-I'[600,500},intensities(] *strong’],shape({ 1)}
tipo_vibracac_ouiro_grupo(nitro_(C-NOZY" stretching asyrmwnetric_C-NO2[1650,15 00} intensities(] *strong®,
wery_strong’D).shape((]).

tipo_vibracac_outro_grupo(nitro_(C-NO2Y'stretching symmetric_C -NO2¢[1370,1250] intensities(f D,shape({])).
tipo_vibracac_outro_grupo(*acetylene_(CnHZn-2)" "stretching CC*[2260,2090] intensiti es([very_weak” ‘weak",
*strong®]),shape (] *sharp® 'medium]).
tipo_vibracac_ocutro_grupo(nitrile_(-CNY*"stretching_CN,[2260,2050],intensities(*weak’,'medium® *strong’,
wery_strong’ D, shape(( D).

tipo_wibracac_outre_grupo{"tio_group”"stretching_C=3"]1200,1050] intensities("strong"D,shape(( }).
tipo_vibraceo_outro_grupo(“tic_group®,"stretching 8-H",[2660,2550] intensities({*weak"]),shepe((]}).
tipo_vibracao_outro_grupo("tio_group®,*stretching C-3%,[800,600 ) intensities(*weak"]).shape(]).
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*ACETIC ANHYDRIDE (CH3-CO0CO-CHI)

FBUTYRIC ANHYDRIDE (CH3CH2CHZ-COOCO-CHICHICHS)!
THEXANOIC ANHYDRIDE (C12H2203)

SACETIC ANHYDRIDE-46 (CD3-CO0C0O-CD3)
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"TRETRARR OMOPHTHALIC ANHYDRIDE (C8Br4G3)F
*SUCCINIC ANHYDRIDE (C4H403)"
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"3 BROMOPROPIONIC ACID (Br-CH2-CH2-COOH)*
TPIVALIC ACID (PROPIONIC ACID 2-2-DIMETHYLY
ISOBUTYRIC ACID ((CH2)2-CH-COOH)®
‘DL-2-METHYLBUTYRIC ACID (CH3CHZCHCH3COOH)
SISOVALERIC ACID (BUTYRIC ACID - 3-METHYL)*

"2 BROMO-3-METHYLBUTYRIC ACID (CSHSBrO2)*
*2.RROMOHEXANOIC ACID (CH3CH2CH2CH2CHBrCOOH)
*2.BROMOHEPTANOIC ACID (C7HI3BrO2)

w2 FTHYL-2-HEXENOIC ACID (C8H1402)

"2 .HEPTENOIC ACID (CH3CHZCHZCH2 - CH=CHCOCH)®
*3.HEPTENOIC ACID (CH3CH2CH2-CH=CH-CH2CO0H)"
*4-PHENYLBUTYRIC ACID (Ph-CH2CH2CH2COOH)
FFRIFLUOROACETIC ACID (CF3COOH)
*TRICHLOROACETIC ACID (CI3CCOOH)*
PHENYLACETIC ACID (Ph-CH2COOH)"
“DIPHENYLACETIC ACID (Ph)2CHCOOH
*%-TOLYLACETIC ACID (CH3-Ph-CHZ-COOH)*

"7 . AMINGHEPTANOIC ACID (H2N-CHZ(CHZ)ACH2-COOH)"
ETHOX Y ACETIC ACID (CH3CH2-0-CH2COO0H)

- IODOBENZOIC ACID (-Ph-COOH)
¥3.5.DIRROMOBENZOIC ACID (Br2-Ph-COOH)
*SUCCDIIC ACID (HOOC-CHICHZ-COOOH)
SOPHTHALIC ACID (HOOC-Ph-COOH)
*TETRAFLUGROPHTHALIC ACID (F4-Ph{COOH)2)"

4 METHYLVALERIC ACID ((CH3)2CH-CH2CH2-COOH)*
*OLEIC ACID (C18H3402)"

#2-CHLOROPROPIONIC ACID (CH3CHCICOOH)
"DIRROMOACETIC ACID (BR2ZCHCOOH)®
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ESTERES

*CHLOROFORMIC ACID - METHYL ESTER (C2ZH3CIOZ)
SFORMICT ACID - ETHYL ESTER (CH3CH2Z-0-COHY
TFORMIC ACID - PROPYL ESTHER (CH3CHICH2-0-COHY
HLORCFORMIC ACID - 3-CHLOROPRE.OPYL ESTER®
*FORMIC ACID - BUTYL ESTER (CH3(CH2)3-0-COH)
FORMIC ACID - IBOBUTYL ESTER (CSEI1002Y
TFORMIC ACID - HEXYL ESTER (CH3{CH2Z}CH20COH
TORWIC ACID - ALLYL ESTER (HIC=CHCHZOCOH)
"DIFLUCROACETIC ACID - ETHYL EJTER (C4HEFI0ZS
DICHLOROACETIC ACID - ETHYL ESTER (C4HECHR O
DIBROMOACETIC ACID - ETHYL ESTER (C4H6Br202)y
*ACETIC ACID - ISOPENTYL ESTER (C7H1402)
"PROPIONIC ACTD - METHYL ESTER (C4HB80LY
*3-BROMOPROPIONIC ACID - METHYL. ESTER®
12-BROMOPROPIONIC ACID - ETHYL ESTER?
TPROPICHNIC ACID - IBQBUTYL ESTER {C7HI402)F
"PROPIONIC ACID - IBOPENTYL ESTER. (C8H16CZ)
"PROPIONIC ACID - ALLYL ESTER (CeEI100Z)
BUTYRIC ACID - METHYL ESTER (CSHI00Z)
SRORUTYRIC ACID - METHYL ESTER”
*2-BROMOBUTYRIC ACID - ETHYL ESTER"

*2.ETHYL HEXANQIC ACID - METHYL. ESTER {COH1802}
¥2-BROMOHEXANOIC ACID - ETHYL ESTER"
*#6-BROMOHEXANDIC ACID - [ISOPROP YL ESTER®
HEXANCIC ACID - PENTYL ESTER (C1 1H2202)"
SHEPTANOIC ACID - ETHYL ESTER (CSH1802)
"2-HEPTEMNOIC ACID - METHYL ESTER (C8H1402)
*GCTANOIC ACID - IROPROPYL ESTER (C11HZ202Y
POCTANOIC ACTD - OCTYL EJTER (C16H2102¥
'o-BROMOBENZOIC ACID - METHYL ESTER (C8H702)*
*3.5-DIBROMOBENZOIC ACTD - ETHYL, ESTER"
*2-BROMO-3-METHYLBUTYRIC ACID - ETHYL ESTER®
*3-5-DICHLORO-4-NITROBENZOIC ACID - ETHYL ESTER’
n-NITROBENZCIC ACID - ETHYL ESTER {C9HOO4Y
"PHTHALIC ACID - MONOMETHYL ESTER (C9HB04)
"PHTHALIC ACID - DIPROPYL ESTER (C14H180C4
PHTHALIC ACID - MONOBENZYL ESTER (C15H1Z204¥
PALMITIC ACID - ETHYL BERTER (CI18H3202)
PALMITIC ACID - PROPYL ESTER (C19H3802
SPALMITIC ACID - BUTYL ESTER (C20H4002)°
SPATMITIC ACID - DECYL ESTER (C26H[5202)

"LAURIC ACID - BUTYL ESTER (C16H3202)

FUMARIC ACID - DIETHYL ESTER (C8H1204)"
(+)»-TARTARIC ACID - DIETHYL ESTER (C8H1406

CETONAS

=410 g0 M OV B W R e

*ACETONE (CH3COCH3)"

*2.BUTANONE (CH3COCHZCH3)*
*3.3.DIMETHYL-2-BUTANONE (C6H120)
*CYCLOPENTANONE (C5SHBO)!
12-ETHYLCYCLOHEXANONE (C8H140)
*2.BUTYLCYCLOHEXANONE (C10H18O)
*.CYCLOHEXYLCYCLOHEXANONE (C 12H200)
*2.DECANONE (C10H200)"

#2-DODECANONE (C12H240)"

3. DODECANONE (C12H240)
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CETOMAS

il
12
i3
i4.
13
16
17.
18.
19,
20
21
22.
23

4

*5. DODECANONE (C12HZ40)

54 ETHYLC Y CLOHEXANONE (C8H140)
*CYCLOHEX ANONE (C6H100Y

#3.3.DIMETH YLCYCLOPENTANCONE (CTH120)
s ACETONE-d6 (C3D60}"

*3. BUTEN-2-ONE (CH2=CH{CO)-CH3)*
*2-OCTANONE (C8H160)

*CYCLOPROPYL METHYL KETONE (CSH8O)
sCYCLOPROPYL KETONE (CTHI00)

*{ .CHLORO-2-PROPANONE (CH3-(CO)-CH2Z-CI)
*1.3-DIFLUORO-2-PROPANONE (F-CH2-(C=0)-CH2-FY
#1.2.DICHLORC-2-PROPANONE (C3HACIZO)!
*{.CYCLOPENTHYL~2-PROPANONE (C8H140)
*1.3.DIPHEN YL-2-PROPANONE (C15H140)

HALETOSDE ACILA

el e R Al s e

*ACETYL-43 CHLORIDE (CDARCOCH
*2-RROMOPROPIONYL CHLORIDE (BrCHZCHICOCT)®
PIVALOYL. CHLORIDE {(-BUTCOCTY

"UNDECANOYL CHLORIDE (CH3CHZ(CH2Y7CHICOC®
WETHYLENESUCCINYL CHLORIDE {CSH4CIZ02Y
*GLYTARYL CHLORIDE (CICOCHZICHICHZICOCH®
PIMELOYL CHLORIDE (CICOCH2{CH2)3CH2COCH"
*SUBEROYL. CHLORIDE (CICOCH2(CH2)4CH2COCD
"4(CHLOROCFORMYLIBUTYRIC ACID - METHYL ESTER®
"CHLOROFORMIC ACID -2-2-2-TRICHLOROETHYL ESTER"
*CHLOROFORMIC ACID -DOCECY]. ESTER {C13H25CI02)
*CHLOROFORMIC ACID - p-NITROBENZ Y, ESTER"
'CHLOROFORMIC ACID - PHENYL ESTER (CTHSCIOZ)Y
*CHLOROGLYOXYLIC ACID - ETHYL ESTER (C4HSCIO3)
BENZOYL CHLORIDE (CTHSCIOY

"BENZOYL BROMIDE (C7THSBrOY

*o-NITROBENZOYL CHLORIDE (C7THACINO3)Y
"o-TOLUOYL CHLORIDE (C8H7CIO)

ALDEIDOS

M0 = Oh B R W kR

“DIPHENYLACETAILDEHRYDE (C14H1205
PROPIONALDEHYDE (CH3CH2COHY
*CROTONALDEHYDE (CH3CH=CHCOH)*
CRRNAMAL DEHYDE (Ph-CH=CHCOH)'
*2.ETHYL-3-METHYLBUTYRALDEHYDE (C7TH140)
EA-BUTYLCODINAMALDEHYDE (C13H160)*
*2-METHYLWVALERALDEHYDE (C6H120)
*IMETHYLWALERAILDEHYDE (C6H120)
HEXANAL (CH3CHI(CH2)ICHICOHY
*2-FTHYL-2-HEXENAL (CRHI40Y
*rans-3-7-DIMETHYL-6-OCTENAL (C10H180)
¥3.7.-DIMETHYL-2-6-OCTADIEN AL (C10H160)
"NONANAL (CH3(CH2)6CHICOH)"

"DECENAL (CHICH2(CH2)6CH2COH)Y®
*10-UNDECENAL (CHZ=CHCH2(CH2)6CHZCOH)"
"WYRISTALDEHYDE (CH3CH2(CH210CHICOH)Y
"BENZALDEHYDE (PhCCH)Y
=2-5-DIMETHYLBENZALDEHYDE {CSHI10O)"

- ISCPROPYLBENZALDEHYDE (C10H120¥
'o-NITRCBEHZALDEHYDE (CYHINOIY
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ALDEIDOS

21,  *m-NITROBENZALDEHYDE (CTHSNO3)
23 *p-NITROBRENZALDEHYDE (CTHSNO3)*

23, *o-TOLUALDEHYDE (C8HBO)Y

24.  'm-TOLUALDEHYDE (C8H&C)Y

25,  p-TOLUALDEHYDE (C8H8O)

26, "HEPTANAL (CH3CH2(CHZ)3CHICCH)

27.  FISOBUTYRALDEHYDE (C4HSO)

28 2.ETHYLHEXANAL?

ALCOOIS

1. *p-FLUOROBENZYL ALCOHOL (CTHTFOY

2. *2-CHLOROCETHANCL (CI-CH2-CHI-CH)®

3, ".BROMO-1-PROPANOL (Rr-CH2CHZCHZ-OH)Y

4, ".3.FPOXY-2-PROPANOL (C3H602)

s .3.DIAMING-2-PROPANCLONHZ-CH2-CHOHCHZ-NH2)
6 °2-AMING-1-BUTANOL (CH3-CH2Z-CH(NH2)CH2-OHY
7. "2-PENTANOL (CH3CH2CH?2-CH(CH)CH3)

8  *3.PENTANOL (CH3CHZ-CH(OHICHICH2)"

9. *2-3-DIMETHYL-3-PENTANOL (CTH160)°

10 *3-ETHYL.-3-PENTANOL (C7TH160)

11, *HEXYL ALCOHOL (C6H140)

12 *3.OCTANOL (C8H180)

13, *2.METHYL-2-PROPEN-1-OL (CH2Z=C(CH3)CH2-OH)*
14, *2-BUTEXN-1-OL (CH3-CH=CH-CH2-OH)*

15, cig-3-HEXEN-1-OL (C6H120)*

16,  *1-OCTEN-3-OL (C8H160)"

17.  *2-PENTYN-1-OL (CH3CH2-CC-CH2-OH)®

18. *1-3-PROPANEDIOL-DIBUTYRATE (C11H2004)"

19, "2-AMDNO-2-ETHYL-1-3-PROPANEDIOL (CSH13NO2)*
20, *4-CHLOROCYCLOHEXANOL (C6H11CIO)

21.  '%-HYDROXYBENZYL ALCOHOL (CTH8OZ)

22.  *m-HYDROXYBENZYL ALCOHOL (CTHSOZ)*

23, *o-FLUOROBENZYL ALCOHOL (CTHTFOY

24, p-FLUOROBENZYL ALCOHOL (CTHTFO)

25, %o-METHOXY-a-METHYLBENZYL ALCOHOL (CSH1202)

FENOIS

1 "PHENOL (Ph-OH)*

2 2.3-5-TRIMETHYLPHENOL (CoH120)"
3 *2-4-5-TRIMETHYLPHENOL (CSH120)
4, *p-ETHYLPHENOL (CH3CHZ2-Ph-OH)*
s, *o-ISOPROPYLPHENOL (CSH120)
&
7
8
9

"m-BUTYLPHENOL (CHICHICH2CHZ-Ph-OHY
sn-BUTYLPHENOL (CH3CH2CHZCH2-Ph-OH)"
*a-5ec-BUTYLPHENOL (C10H140)
) ie-tert-BUTYL.m-CRESOL (C11H160)Y

10.  p-tert-BUTYLPHENOL (C10H140)

1. fp-tert-PENTYLPHENOL (C11H160)

12.  “o-tert-PENTYLPHENOL (C11H160)

13. *m-DODECYLPHENOL (CH3(CH2)16CHZ-Ph-OH}*

14, ‘*m-PENTADECYLPHENQL (CH3(CH2)13CH2-Ph-OHS

1%, *o.CRESOL (H3C-Ph-CH)*

16. ‘m-CRESOL (CH3.Ph-OHY

17. . *p-CRESOL (CH3.Ph-OHY

18,  *2-5-XYLEXNOL (C8H100)

19, *3-4-MYLENOL {CBHI0OY
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FENOIS

20. "o-ETHYLPHENOL (C8H100)

21. ‘*m-ETHYLPHENOL (CRH100)"

23, *2-6-DIBROMOPHENCL (C6HABrIoy

23 . OHLORO-4-FLUOROPHENOL (C6HACIFG)
24, Cm-NITROPHENOL (C6HSNO3Y

2% *o-ETHOXYPHENOL (C8HILOZY

26, ‘m-ETHOXYPHENOL (C8H1002)"
ALCENOS

1, "TRICHLOROQETHYLENE (Cl2C=CHCD®

2. *2 METHYLPROPENE (C4HEY

3, "3 METHYL-1-BUTENE (C5HID)Y

4 2.METHYL-2-BUTENE (CSHIOY

5, 2.4.DIMETHYL-1-PENTENE (C7H14)

&, 4 -METHYL-2-PENTENE (C6HI 2

7. *3.ETHYL~1-PENTENE (C7TH14)

g "2-4-DIMETHYL-2-PENTENE (CTH14)Y

g, 2 METHYL-1 -HEXENE (CTH14)"

10, ".ETHYLCOYCLOHEXENE (CEH14)

11, *Z-HEXENE (CH3CHICH2CH=CHCH3IY
12, Mrang-2-5-DIMETHYL-3-HEXENE (C8H16)°
13. ‘*frans-3-HEPTENE (C7TH14Y

14, *1-OCTEMNE (CH2=CHCH2(CH2)3CH2CH3 ¥
15, *2.METHYL-1-QCTENE (COH18)"

16,  *2-OCTENWE (CH3{CHDACH=CHCH3)

17,  *3.CHLOROPROPENE (CICHZCH=~CHIY
18 *1-1-DICHLOROETHYLENE (CH2=CCI2)*
19,  '3.CHLOROPROPENE (Ci-CH2-CH~CH2ZY"
20. *3.BROMOPROPENE (BR-CH2Z-CH=CHZ}
21, . *3-CHLORO-2-METHYLPROFPENE (Cl-CH2-C-(CHI=CHZY
22, *2.METHYL-1-PENTENE (CH3-CHZ-CH2-C{CH3)=CHI¥
23, C*CYCLOHEXENE (C6HI0)

24, "-METHYLCYCLOHEXENE (CTH12)"
25, -METHYLCYCLOHEXENE (C7H1Z)Y

26, *3-BROMOCYCLOHEXENE (C6HSBr)"
AROMATICOS

1. ETHYLBENZENE (Ph-CH2CH3Y

2. -DUSOPROPYLRENZENE (C12H1&)Y

3. *%-DISOPROPYLBENZENE (C12H18)

4, "BUTYLRENZENE (Ph-CH2CHZCHZCH3)*
5, *sec-BUTYLRENZENE (C10H14)

6. TSOBUTYLRBENZENE (C10H14)

7. Sert-BUTYLBENZENE (C10HI4)

8. *o-Dl-tert-BUTYLBENZENE (C14H22)*

. *TOLUENE (Ph-CH3Y

10,  "o-ETHYLTOLUENE (CH3-Ph-CH2CH3)"
11.  *m-ETHYLTOLUENE (CH3-Ph-CH2CH3)
12,  p-ETHYLTOLUENE (CH3-Ph-CH2ZCH3)*
13. "o-XYLENE (CH3-Ph-CH3)"

14, m-XYLENE (CH3-Ph-CH3)®

15, "2.ETHYL-m-XYLENE (C10H14)"

16, "Sutert-BUTYL-m-XYLENE (C12HI8)"

17.  p-XYLENE (CH3-Ph-CH3)

18  *1-PHENYLDECANE (Ph-CHZ(CHZ)8CHIY
19,  *CUMENE (CSH12Y
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AROMATICOS

20.  *3-5-DIVETHYLCUMENE (C11H16)

21, WM-FLUOROC-o-XYLENE (C8HIF)"

72, *4-CHLORO-o-¥YLENE (C8HOCIY

43, 2.4-DIMETHOXYTOLUENE (COH1202)°
24, *o-FLUOROTOLUENE (CTHTFY

25,  *m-FLUJOROTOLUENE®

26, *p-FLUOROTOLUENE (CTHIF)

ALCINGS

*3.3.DIMETHYL~1-BUTYNE (CSH10)"

2. BUTYNE (CH3CCCH3)®

" PENTYNE (CH3CH2ZCH2CCHY®

"5 . PHENYL-1-PENTYNE (C11H1Z)

*4.4. DIMETHYL-2-PENTYNE (C7H12)*

"1 - HEX YNE (CH3(CH2)2CH2CCH)
*6-PHENTYL-2-HEXYNE (Ph-CH2CHZCEIZCCCH3)

. NONYNE (CH3(CH2)SCHZCCH)

"1 DECYNE (CH3CHZ(CHZ)SCHICCH®

10, *1-7-OCTADIYNE (HCCCH2(CHZ)2CHZ CCH®

11, *1-8-NONADIYNE (HCCCH2(CH2)3CHZCCHY

12, *5-9.BIS(2-PROPYNYL)FLUORENE (CSH14)Y

13, %5-HEXYNYL)FLUORENE (C15H18)

14, *1-4-DICHLORO-2-BUTYNE (C4H4CIZ)®

15. DIPHENYLACETYLENE (C14H10)"

16, "ETHYLMNYLBENZENE (C8HS)

17.  *(1-PROPYNYL)BENZENE (CSHS)"

NITRILAS

1. "TRICHLOROACETONITRILE (CCI3-CN)*

2 TDIRROMOACETONITRILE (Rr2CHCN)®

3 *1.CYCLOHEXENE-1-ACETONITRILE (Ph-CH2CN)"

4 PHENYLACETONITRILE (Ph-CHZCN)®

5. m-CHLOROPHENYL)ACETONITRILE (Cl-Ph-CH2CN)*
6  "-ETHYL-2-PHENYLBUTYRONITRILE (C1ZH15N)
-
8
$

Rl N R A A o el

“VALERONITRILE (CH3CHZCH2CH2ZON)
ISOVALERONITRILE (C3HON)"
. *-BROMOHEPTANCNITRILE (Br-CH2(CHZ)4CHICN)®

10, *UNDECANENITRILE (CH3(CHZION)®*

11,  "BENZONITRILE (Ph-CH)"

12, "2-3.DIMETHYLBENZONITRILE (COHON)*

13, 2-4.DIMETHYLBENZONITRILE (COHSN)

14, "o BROMOBENZONITRILE (CTHAEN)®

15,  *4-FLUOROBENZONITRILE (F-Ph-CH)”

16, p-NITROBENZONITRILE (O2N-Ph-CN)*®

17.  *o-TOLUNITRILE (CHZ-Ph-CN}"

18  1A-BROMOC-o-TOLUNITRILE (BrCH2-Ph-CN)*

19.  *A-BROMO-p-TOLUNITRILE (BrCH2-Ph-CN)*

20,  *2-NORRORNANECARBONITRILE (C8EL1 1N}

21.  *3-BROMOPROPIONITRILE (Br-CH2-CE2-CN)*

22,  "RUTYRONITRILE (CH3-CH2-CHZ-CN}®

23, %(2-6-DICHLOROPHENYL)ACETONITRILE (C8H5CIZN)"

24,  YBENZOYLACETONITRILE (CSHTNG)"

25, 'm-NITROBENZONITRILE (C7TH4N202)"
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ALCANOS

1. *2-METHYLBUTANE (C5H1Z)

2 2. 2-DIMETHYLBLITANE (C6HI4Y

3 #2-2.DIMETHY LBLUITANE (C6HI4)

4. "PENTANE (CH3CHZCHICHICH3)

3. "2.2-DIMETHYLPENTANE (CTHI 6

. 2 -4-DIMETHYLPENTANE (CTHISY

7. *2.2-4-TRIMETH Y L.PENTANE {C8H18>*
8. 03-3-4-TRIMETHYL PENTANE (C8HI&Y
S, *3-ETHYLPENTANE (CTHI6Y

HENANE (C6H14)®
*2.5-DIMETHYLHEXANE (CBHIB)
12.2-5. TRIMETHYLHEXANE (C9H20)*
*HEPTANE (CTH16)"

2 METHYLHEPTANE (C8H18)*

*4 METHYLHEPTANE (C8H18)
*OCTANE (CRH18)"

2 METHYLOCTANE (CFHZ0Y

"4 METHYLOCTANE (CSH20)
NONANE (C9H203"

"3 METHYLNONAME (C10H22)

" .METHYLNONANE (C10H22)'

18 METHYLNONANE (C10H22)®
"DECANE (C10HZ2Z)*
"HEPTADECANE (C17H36)"

*METHYL ETHER {CH3-0O-CH3)"

*ETHYL ETHER (CEI3CH2-0-CHZCH3)"

*PROPYL ETHER (£ H3CH3CH2Z-O-CH2ZCH2CH3)
“BUTYL ETHER (CE3CH2CH2CH2-0-CHICH2CH2CHS
HEXYL ETHER (C 12H260)*

*DODECYL ETHER (C24H500)

"HEXADECYL ETHER (C32H660)

*BTHYL PENTYL ETHER (C7TH160)

"ETHYL VINYL ETHER (CH3CH2-0-CH=CH2)"

10, *HEXADECYL VINYL ETHER (CH2=CE20CH2(CH2)14CH3)"
11, *ALLYL PHENYL ETHER (Ph-O-CH2CH=CH2)"

12. *ALLYL o-TOLYL ETHER (C10H120)"

13,  "ALLYL p-TOLYL ETHER (C10H120)

14, "PHENYL PROPYL. ETHER (Ph-O-CHZ CHZCH3)

15, *RUTYL PHENYL ETHER (Ph-O-CH2CHZCH2CHIY
16,  *prtert-BUTYLPHENYL DODECYL ETHER (C22H38C)"
17. ISOPROPYL ETHER (C6H140)

18. PENTHYL ETHER (C10H220)

19,  ISOPENTHYL ETHER (C10H220)*

20.  *ALLYL ETHER (CH2=CH-CH2-0-CHZ -CH=CH2)"

21. "PHENYL ETHER (C12H100¥
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