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Resumo

A investigacdo na area da Termoquimica origina e regragides quantidades de
dados relativos a diversas propriedades dos compostos quimicos. E necessaric organiza
los e disponibilizdos de formaestruturada, simples, coerenpermitindo a cooperacao
entrea comunidade cierfita e a evolugcdo ao longo do tpm Devidos aos inimeros
problemas que advém da utilizacdo de folhas de calculo para este efeito, esseirou
proposta deste trabalho: a implementacdo de um Sistema de Informagéo para coligir e
apresentar propriedades estruturais e termoquimicas gstms organicos.

Procurando responder simultaneamente as necessidades de armazenamento,
manipulacdo e visualizacado dos dados termoquimicos este projecto integra quatro fases
de desenvolvimento interdependentes e complementares: percepcdo (analise do
prodema e de requisitos), concepc@modelacdo do sistema), implementacdo e
avaliacao do sistema.

O Sistema de Informacéo foi denominddwerminfoe encontrase disponivel em
http://www.therminfo.com Este sistema iefgra umabasede dadosbaseadanuma

especificacdo de dados relacional para descrever propriedades estruturais e
termoquimicas de compostos organicos. A sua inte¥igdede facil utilizacdo permite
a realizacao de pesquisas, inser¢cado de novos compasstie dos dados.

Presentemente, @herminfo contém valores de propriedades termoquimicas
experimentais criticamente avaliados e termodinamicamente consistentes para cerca de
3000 compostos unicos @mredundantes. Os resultados da avaliacésalalichdeda
interface mostram que é facil de usar erépida aprendizagem, o que melhora a
eficiéncia do usalo sistema

O desenvolvimento deste trabalho sugere algumas direc¢cBes futuras que irdo
ampliar as capacidades do sistefeerminfQ nomeadamente expansao d conjunto
de dados, integrando bases de dados de outras classes de compostos guamicos e
incorporagdo dderramentasquimio-informaticas que possibilitem a combinagdo de
uma estrutura desenhada pelo utilizador com os termos de pesquisa e métodos d

previsao de propriedadésrmoquimicas.

PalavrasChave: Quimio-informatica, Sistema de Informacad®ase de Dados,

InterfaceWeh Propriedade§ ermoquimicas


http://www.therminfo.com/




Abstract

Thermochemical research work often obtains and requires large ambdats o
on many kinds of chemical compounds properiiels. necessary to organize and make
them available in a structured, simple and consistent way, allowing the cooperation
between the scientific community ardolvingwith time. Due the numerous prolotes
derived from applying spreadsheets to tprecess the proposal of this workvas
structured the implementation of an Information System to collect and present
structural and thermochemical properties of organic compounds.

In order to fulfill the preset needf storage, manipulation and visualization of
thermochemical data this project includes four interrelated and complementary phases
of development: perception (problem and requirements analysis), design (system
modeling), implementation and systewaluation.

The information system was nametiherminfo and it is available at

http://www.therminfo.com This system integrates a database, based upon a relational

data specification to describe structural and thermochemical properties of organic
compoundslts usetfriendly Web interface allows a tekiased searching, compounds
insertion and data management.

Currently, ThermInfo contains critically evaluated and thermodynamically
consistent experimental thermochemical properties values for about 30Q@ wamd
non redundant compounds. Interface usability results show that it is easy to use and fast
to learn which improves the efficiency when employing the system.

The development of this work suggests some future directions that will expand
the capabilies of the Therminfo, including the expansion of the data set, the integration
of other classes of compounds databases and chemoinformatics tools that enable a
combination of a structure drawn with textual search terms and prediction methods of

thermochenwal properties.

Keywords: Chemoinformatics Information System, Database, Weblnterface,

Thermochemical Pperties
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Introducao

AWhil e much bi os citeerkoowledgesthatpmadhines svil
expected to understand at least part of it, almost all chemistpublished purely fi

humans to read. o

- Murray-Rus
1.1. Enquadramento

Em grande parte, Quimica continua a ser uma ciéncia empirica, desenvolvendo
uma crescente quantidade de dadasf@macao. Ainformacaoquimicaquantificavel
cresce exponencialmente devido ao constante refinamento e optoniziE
tecnologias experimenta[d]. De acordo com dhemical Abstracts Servig€AS)",

actualmente existem mais de 35 milhdes de pmmtos quimicos conhecidos,

1 CAS Statistical Summary:
[http://www.cas.org/ASSETS/836E3804111B49BFA28B95BD1B40CDOF/casstdts.pdf
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aumentando mais de 1 milhdo todos os aRos termos de literaturapais del milhdo

depublicacdes por ano estéo relacionadas com informacao qyfigaaal) [2].

Por este motivo, desenvolvimento das Tecnologias de Informacéo aplicadas
informac&oquimicaé essencial e torna possivel a manipulacdo de grandes quantidades
de dados, dinamiza os processos de procura, partilha e obtencdo de informacéo e ainda a

aplicacdo dealgoritmos, écnicas computacionagmétodos estatisticos aos dafi®$].

A esta area do conhecimentosl® o0 nome-i dé ofi &t Mca o, tr ac

ingléscheminformatics
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Legenda:
800000

\ 4 Numero de publicagBes/ano
700000

[ Numero de patentes/ano

600000
<3

500000

400000 ;“'

300000

Numero de publicacées/patentes

-
»
+
200000 ‘4’
P

100000

I
ot~ :

0

1900 1920 1940 1960 1980 2000
Ano

Figura 17 Represatagdo da curva de crescimento do nimero de artigos e patentes (registados pelo CAS)

relativosainformagaoquimicapublicadaao longo do temp(adaptado ded]).

2 Consiste no uso de métodos infé@tinos paragsolver problemas quimicos [1,4].
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1.2.Motivacao

A investigacdo na area d@uimica requer, muitas vezes, a pesquisaatos
relativos a diversas propriedadessdéompostos quimicos. No entanto, a pesquisa dos
mesmos em livros e artigos cientificos € uma tarefa complexa e mBevaacolmatar
estes problemag importante o desenvolvimento de bases de dados pubjieas
permitamcompilar erealizar pesquisas rapidas e facdies dias de hoje maioriadas
bases de daddsrmoquimicasexistentes sdo de acesso privagEndo a sua aquisicao
carg nao permindo o desenvolviment® aplicacdode métodosestatisticos e/oude
previsdo Por sua vez, as bases de dados publicas camb@muantidade de informacéo
reduzida, maioritariamente ndo criticamente avaliad e sdo muitas vezes
termodinamicamente inconsistentes, envolvegdmde quantidade dectgsos o0 que
as torna coplexas e confusas de utiliZdr6].

Para resolver estes problemaszmpo de Energética Molecufatio Centro de
Quimica e Bioquimicala Faculdade de Ciéncias da Universidade de Lishastem
como principal objectivo o estudoasl relacBes entre a estrutura, a energética, a
reactividade ea funcdo ds compostos quimicgscompilou da literatura e avaliou
criticamenteos dados termoquimicosxperimentaigie diversos @mpostos quimicos
Estes dados foramugrdados m folhas de calculo, masste modo de armazenamento

revela varios problemas, nomeadamente:

e Integridade dos Dadosi paraalterar ou apagar dados relativos a um ou a
varios compostos em multiplas linhagskow mdltiplas folhas de célculo é
necessariogue a mesma ac¢do seja repetida varias vegesn este
procedimentpse algum campo € esquecids dados relativos ao composto vao
tornarse ambiguos e perder a integridade.

% Grupo de Energética Moleculduttp://cab.fc.ul.pt/menergetics/

3


http://cqb.fc.ul.pt/menergetics/
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Redundancia dos Dadosi este tipo de armazenamento € muitas vezes
ineficiente, exigindo a repeticdo dos mesmos dados vérias vezes. Assim, 0
conjunto de dados cresce desnecessariamente, S80 necessarios mais recursos
computacionais, o acesso togmmais dificil e lentce a integridade dos dados

€ mais complicada de mantéhn bom exemplo deste problem@ a existéncia

de 28 diferentescaracteristicasitribuidas as composto®rganicosde acordo

com 0s grupos funcionaigresentes na estrutyrentre outras caractésticas

fisicas Tendo em conta que cada composto pode ter maes uma

caracteristica, teriamos trés opc¢des de armazenamento:

a. multiplascaracteristicas na mesma célula;
b. cadacaracteristicauma coluna;
c. cada coluna @&ma caracteristicee em cada célula é marcadasaa

presenca ou auséncia.

Neste caso, foi adoptad Ultimo processo de armazenamento, o au@a a
existéncia de 28 colungmraguardarinformacéo sobre as caracteristicas de um

compostdFigura2).

Validade e naoeuniformidade dos dadosi a inser¢cdo de dados pdgHomem é

falivel e variavel pelo que, sem restricdes e meios de verificagdo, as folhas de
calculo ndo nos permitem detectar os erros, diferencas nos formatos e dados
iguais escritos de diferentes formas. Isto causa problemas quando queremos, por
exemplo fazer estatisticas sobre os compostos quimicos, como seja o numero de
compostos pertencentes a uma determinada classe ou familia. Se as mesmas
estiverem escritas de diferentes formas vao ser interpretadas como sendo classes
ou familias diferentes. Este jplema também podera por em causa a unicidade

dos dados.
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o)\ a9 - = Dados Estruturais CO v1_1 [Modo de Compatibilidade] - Microsoft Excel -
i)
Inicio Inserir Layout da Pagina
B "" | 10 -||A A
coar - A
alar N I 8 -|[= B
S == 2
AreadeT. = Font
I 52 - £ x
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Figura 27 Armazenamento dos dados relativos as caracteristicas dos compostos nas folhas de calculo.
Cada uma das 28 caracteristieasontrase numa coluna e a sua preseagn cada um dos compostos é

assinalada com um AXi

e Vista sobre o conjunto dos dados muito limitada as folhas de calculo nédo
permitemseleccionar apenas determinadas zonas do conjunto de dados ou fazer
ordenagbes aos mesmos, 0 que torna a sua consul@a coniplicada. &ra
visualizar dados mais abaixo na folha ndo conseguimos ver o cabecalho das
colunas e quando existem multiplas falhde célculo temos de memorizar o
termo que faz a correspondéncia entre ambas. Outro problema-pecooi® o
armazenamento das imagens dos composims gxemplo ndormato JPEQG,
gue nédo se encontram directamente nés$ode calculo, e mais uma vez tem de
haver um codigo de ligacdo entre os dados dos composto e a sua imagem

estruturalFigura3).
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=

- B C D E F

1 Reference Code Author(s) Journal / Book Title Year Vol / Issue Pag(s).
2 1994PED J. B. Pedley Thermochemical Data and Structures of Organic Compounds 1994 1 57
3

-

ftitttttttittittttititiit

£83

s
Er
b
o
o
s
s
b
E
o
s
s
b
b
o
o
b
s
b
s
B
s,
s
b
b
b
Lo
s,
s
b
E
P

A Acrchc Compomds

Figura 31 Exemplo da folhas de célculo a consultar para obter a informagéo complatavamente a

um composto. Pode verificge que ndo conseguimos ter uma vista completa de todas as linhas e colunas
do conjunto de dados. As setas a prathcamo cédigo de liggdo entre os dados estruturais (1) e os
dados termoquimicos (2) e as setas a cinzedioamo cédigo de ligagcdo entre os dados termoquimicos

(2) e as referéncias (3).

e Capacidade eperformancei a medida que o conjunto de dados aumenta, a
eficiéncia do us das fthas de célculo vai decrescendevido aquantidade de
memoéria necessariadDado 0 numero & compostos quimicos existentés
previsivel que o conjuntde dados aumente mujtimrnandese incomportavel o

uso deste tipo de formato de armazenamentmsutta.

e Multiuso e partilha de dados pela comunidade cientifica com diferentes
privilégios i o multiuso do conjunto de dados utilizando as folhas de calculo
requer muita disci;ma e atencdo, especialmente sgyrupo de pessoas for
extenso, podendo mesno serfacilmente corromilo. Nao é pgsivel restringir

os utilizadores de aceder e/ou modificar determinadas informacgoes.
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e Evolucdoi a utilizagdo das folhas de calculo dificulta a evolugdo do conjunto
de dadosatravés denovasintegra@ese aaplicacdo de métodos de previsho

propriedadesu deoutrostipos

A partir destas premissascom vista a encontrar uma solucdo para as mesmas
foi estruturada a proposta deste traballao implementacdo de um Sistema de
Informacd@o para coligir e apresentar propriedades estruturais e termoquimicas de
compostos organicokste Sistema de Informacao foi baptizadd derminb.

1.3.0Objectivos

O Sistema de Inforng@o que se preconiza, utiliza conjunto de dados
estruturais e temoquimicos de base, recolhidaciticamenteavaliado peloGrupo de
Energética MolecularOs principais objectivossao organizar e disponibilizar essa
informacgéo de formastruturada, coerenteseamples, permitindo a cooperacéo erdre
comunidade cienfica e a evolucao ao longo do tempo (com a possibilidade de integrar
métodos estatisticos de previsdode propriedadesassim como outros tipos de

ferramentap
Como objectivos especificos, este trabalmodae seguintefases

e Compreendens necessidades dos utilizadoredeeue forma este Sistema
de Informacao pode potenciafaeilitar as tarefas de pesquisa e organizacéo

de dados termoquimicos de compostos organicos;

e Analisar os requisi® desta ferramenta para compi@apresentadads
termajuimicos e estruturaisde forma adequada tendo em conta o0s

utilizadores

e Implementar e avaliar a ferramenta tendo emacostaspectos mencionados

acima.
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1.4.Metodologia

Este projecto recorre as tecnologias de informacdo e procura responder
simultanemente as necessidades de armazenamento, manipulacdo e visualizacdo de
dadostermayuimicos. Para isso, enconta dividido em 4 fases de desenvolvimento
(Figura 9, interdependentes e complementarpara ge as funcionalidades e a
interface sejam adequadas as tarefas e as capacidadesedtigadores na area da

termaquimical 7-8]:

1. Percepcdoi E formulado e analisado o problane sdo delineadas
solugdes com base em analises de requisitos dos utilizaddoesistema.
Esta andliseinclui entrevistas a potenciais utilizadores, em que sao
discutidas as suas necessidadgsroblemasna manipulacdo de dados

termaquimicos

2. Concepcédoi Sao geradas e avaliadas solu¢des, modelando o sistema, e
sdo feitas as escab das solucbes mais apropriadas. Para isso, sdo
desenvolvidos e avaliados protétipos de baixa fidelidade e diagramas de
classesutilizando Unified Modeling Languag€UML), que modelam as

funcionalidades do sistema.

3. Implementacdoi E implementada a soléig escolhida na fase anterior.
Os dados sdo armazenados numa base de dégldStructured Query
Language (MySQL)*, com uma arquitectura adequada aos dados
estruturais germaquimicos.As funcionalidades deesquisa, insercao e
gestdo dos dadpssao realizalas através de uma interfac&Veb
implementada emHypertext Preprocessor (PHP?®, Java Script (JS)
HyperText Markup Languad&TML) e Cascading Style She4fSSS.

4 MySQL: http://www.mysql.com/
® PHP:http://www.php.net/
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4. Avaliacdoi A usabilidade e posgeis problemas dmterface séo testados
com e semutilizadores. Para isso satlizadas uma série de heuristicas,
estruturadogjuestionarios &m onjunto de tarefas a realizatravés do
qual é monitorizado o comportamento dos utilizadores (temporalmente e

em termos do namero de erros cometidos).

I

i Alic : Alie :4—-; 17903 203 :

: FProblema : Anadlise do AndII:S'C' dg Modﬁl!l..u,ao lmpleﬂl'f:ntaga() , |
| - Problema . - Requisitos . do Sistema - . do Sistema . |
i .................. gromceer veeeen : ............. : ....... |
| : : : |
| o o ot S Yooosrrrrrrrrre-- |
| . Manutengio . . Avaliacao |
| - do Sistema - do Sistema |
| |

Figura 47 Metodologia adoptada para o desenvolvimentsigiemarherminfq divida em fase distintas

que se complementam e interagem entre si.

1.5.0rganizacao do Documento

Este documento esta organizado da seguinte forma:

e Capitulo 1, aquada e apresemt 0 problema em estudo assim como a
motivacdo e os beneficios de encon&ratesenvolveuma solucéo para o

mesmo.

e Capitulo 2, introduz alguns conceitae Quimica necessarios para
contextualizar este trabalho, nomeadamentgue diz espeito a natureza

dos dados.

e Capitulo 3, descreve funcionalmente a ferramenta desenvolvida e a

metodologia utilizadas para a sua implementagao.
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Capitulo 4,apresenta e discute ossultados alcancados que permitem

avalia abase de dados e a interfacglementadas.

Capitulo 5, sdo expostas as principaonclusdéesdeste trabalhoe

direccdes futuras.
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Conceitos Basicos

il f we knew what it was we were do

- Albert Einsteir

No Capitulo 1 foi discutida a motivacdo para a construcdo de um Sistema de
Informacdo para coligir e apresentar propriedades estruturais e termoqudmicas
compostos organicos e as vantagens que este pode oferecer quando comparado com 0s
métodosde armazenamento e consulta anteriormeaititzados. Neste Capitulo sera
dada uma visado geral sobre as propriedadsscdmpostos organicos presentes no

sistemarherminfoe a sua importancia.

2.1.Compostos Or@nicos

Denominarese por compostoorganicos 0s compostos quimicos qusio
constituidospor atomos decarbono, hidrogénice por vezes tambénpor outros

elementos como o oxigénio, o azoto, o, 0s halogéneaoe o fosford9-12].

A maioria destes compostos obt&m por sintese, embora a maneira mais facil

de os obter seja isalas a partir de prdutos animais ou vegetd12].
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Estes compostos sd@le extraordinaria importanciaxistem em elevado numero
devido as caracteristisaespeciais do atomo de carboms; suas moléculas podem
atingir grandes dimensodes e comjalexie; eséo a base de todos os seres vivds em

grande numero de produtf{$12].

Tal como ja foi referido anteriormente sistemaThermind coneém dados

relativos a compostos organicgsiepodem ser divididos em trés categorias:

1. Dados Estruturais, constituidos por descritores que especificam a estrutura
molecular dos compostos, mostrando a forma como os atomos estdo ligados, o
tamanho da wiécula e outrapropriedadesOs dados estruturais podem reunir e
sistematizar um elevado nimero de caracteristicas relativos a centenas de milhares

de compostos diferentgd-12].

e Identity Descriptor kD) Molecular, € um identificador Unico para cada um

dos compostos, atribuido pesistemaTherminfo Este ID tem o formato
CONNNNN (N é um digito).

e Nome do Compost@ o home atribuido a cada um dos compostos basead

numa nomenclatura sistematiade acordo com agecomendacdesia
International Union of Pug ard Applied ChemistrylUPAC)® [13].

e CAS Reqistry Number (CASRNg um identificador Unico, ingtido e
atribuido a cada subsiéia quimica peldCAS’. Este identificador ndo tem

qualquer significado quimico e é atribuido numa ordem sequencial, de forma
a assegurar a unicidadeem o formato NNNNNNMNNN-N (1 a 7 digitos,

hifen, 2 digitos, hifen, digito). O ultimo digito € um digitde controlo para
verificar a validade e unicidade do identificador e € calculado da seguinte
forma: multiplicar o ultimo djito por 1, o digito seguinte por 2 e assim
sucessivamente; todos estes produtos sdo somados; finalmente é computado
0 médulo 10 da soma. Por exemplo, o CASRNntethanolé 67%56-1, o

® JUPAC recommendationstttp://www.iupac.orgheb/ins/2001043-1-800
" CAS Registry Numberhitp://www.cas.org/expertise/cascontent/registry/regsys} html
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digito controlo 1 é calculadda seguinte forma: (6*1 + 5*2 + 7*3 + 6*4)
61; 61 mod 10 = 1.

Formula Molecular, d&a indicacdo dos elementos quimicos presentes e do

namero de &tomos de cada um desses elementos, representado efA-indice
12]. No sistemarherminfq os elementos encontrage dispostos na seguinte
ordem, CHXNOS (C= carbono, H = hidrogénio, X = halogéngtior,

cloro, bromo, iodg]N = azoto, O = oxigénio, S = enxofre).

Estrutura Quimica apresenta a geometria molecular, mostrando o arranjo

espacial dos &tomos numa molécula e as ligagdes quimicas que 0s mantém
juntos[9-12]. A estrutura quimicalos compostogncontrase representada

bidimensionalmentenoformatoJPEG.

Peso Molecular € a soma dos pesos atomicos de todos os atomos que

constituem a molécula. Indica quantas vezes uma molécula é mais pesada

gue a duodé@ma parte de um atomo de carbeky9-12].

Estado Fisicpindica a situacdo em gwecompostcsse encontra no quezi
respeito as suas propriedades e ao movimento das partii@pasdado da

temperatura e pressfi®12]. Podedividir-se em:

o Cristalina os compostos psuem tamanho e forma definidosrque
0S seus atomos estao muito proximos, ligados por forcas de coesédo
consideraveis e possuem ligeira vibracdo no que diz respeito a sua
posicdo média.

o Liquido: os compostos possuem propriedades inteawéghtre os
soélidos e os gases.

o Gasosoa principal caracteristica dos compostos no estado gasoso € a
mobilidade dos seus componentes, o que permite as substancias
ocuparem todo o volume dos recipientes que os contém. O
movimento € desordenado e as forges interaccdo entre as

moléculas sao fracas.
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e SMILES (Simplified Molecular Input Line Entry Systerjy é uma
especificacdo para descreweestrutura quimica das moléculas usando uma
curta sequéncia de caracter@merican Standard Code for Information
Interchange(ASCIl). Um ponto importante é quexistemdiferen¢a entre
mailsculas e minusculas. Por exemplocyolohexame tem o SMILES
C1CCCCC1 enquantolmenzertem o SMILES clcccecfil4].

e USMILES(Unique Simplified Molecular Inputine Entry Systerjy € umtipo
especial e Unicde SMILESentre todasas possibilidadevalidas para uma

dada estrutura moleculflr5].

e Classe divide os compostos nas grandes classes estruturais (por exemplo

cadeia aberta, ciclicos, aromaticos, {aobtmaticos, etc[9-12].

e Subclassedivide os compostos pelo tipo de &tomos presentes (por exemplo
CH, CHO, CHN, etc.) ou pelo tamanho dos ciclos presentes nos compostos
ciclicos (anéis de 3, 4, 5, etc. atom@s12].

e Familia, separa os compostasm familias quimicas de acordocom o0s
arranjos de &tomos (grupos funcionaisis relevantes existentes na
molécula[9-12].

e Caracteristicassdotagsatribuidas aos compostos e estdo relacionadas com

a presenca de um determinado grupo funcional, o qual é respopskasl
propriedadesquimicas ou por determinadas caradsticas fisicasdo
compostd9-12].

. Dados Termoquimicos A termoquimicaestuda a energia associada a uma
reaccao quimica. A reaccdo é classificada como exotérmica se se realiza com

libertacdo de energia ou endotérange se realiza com absorcdo de engidia

17].
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e Entalpia de FormacddViolar Padrdg é a variacdo de entalfipara a

reaccdo em que um composto quimico é formado a partir dos seus elementos
constituintes, cada um no seu estado de referéncia pftBay]. No
sistemaTherminfosdo apresentadaslores de entalpia de formacé&o molar

padrdo e respectivos erros parastados fisicosristalino, liquido e gasoso.

e Entalpia deTransicdo de Estaddlolar Padrdg € avariacdo de entalpia

associadaas processos fisicos de transi¢éo de estado fied7]:

o Fusao, transicao do estado sdlido para o estado liquido;
o Vaporizagdao, transi¢cao do estado liquido para o estado gasoso;

o Sublimacao, transi¢cédo do estado sélido para o estado gasoso

3. Dados Bibliograficos referéncias completas relativamente a origem dos dados
termoquimicos dos compostos, incluindo: autor(es), revista cientifica/titulo do

livro, ano, volume e péagina(s).

2.2.Importancia do Conhecimento da

Energética dos Compostos Quimicos

O conhecimento da energética dos compostos quimicos contribui para a
compreensao da natureza das ligacdes quimicas e, consequentemente, para o estudo das
relacdes de interdependéncia/correlacdo entre energética, estrutura e reacti8jdade |

O conhecimeto daentalpia deformacdo de um composto quimico estado
gaso® € um parametro termodinamico muito importante para a avaliagdo da sua
perigosidade energética potencial numa instalagéo industrial. Muitos dos critérios de

avaliacdo da perigosidadlos compostos quimicos propostos peterican Society for

8 E uma funcéo termodinamica, especialmente (til quando se lida com processos a presséo constante, definida por
=E + PV, ondeE é a energiaR apressao & o volume.
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Testing and Material$ASTM)® tém por base a utilizacdo da entalpia de formacg&o do
composto no estado gasq48-20].

A entalpia de formacado padrédo é fundamental para a avaliagdo do potencial d
decomposicao exotérmica de um composto (geralmente, quanto mais positivo € o valor
da entalpia maior sera o potencial de decomposicao exotéfista)

Este parametro termoquimico pode ser obtido por via experimental
(metodologias complexas e nem geen aplicaveis), ou por métodos estatisticos de
previsdo (por extrapolacdoeddados ja existentes). Assim, € evidente a grande
necessidade de se organizar e disponibilizar os valores desta propriedade, de modo a

permitir, por exemplo, aplicacdade métods empiricos para a sua previ$ay.

9 ASTM: http://www.astm.org/
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Metodologia e
Implementacao

A We never do anything well till w

- William Hazlitl

Ao longo deste cdfulo serd apresentada a metodologia utilizada
desenvolvimento do sistenTdnerminfoe os detalhes da sua implementacdo. lseia
com o levantamento do contexto do problemama andlise de requisitos do publico
alvo e das funcionalidades do sistenta. também presentda a descricdo e

implementacéo da base de dadakcomoda interface do sistema.

3.1.Analise do Problema

Nestaetapa, foram realizadas reunides e entrevistas com potenciais utilizadores
do sistema e analisadadocumentacao existente de forma a clarificar o problema e
discutir propostas de resoluga?®].

Tal como foi descrito no Capitulg &necessario o deseplvimento de modelos
de dados adequados as necessiddde&upo deEnergéticaMoleculari Centro de
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Quimica e Bioquimic& da comunidadermajuimicg de forma a armazenarpartilhar
os dados @scritos no Capitulo 2, procedsa edisponibilizarinformacéo que possa ser
visualizada em formato coerente. O sistema também devera permitir uma gestdo de

dados adequadaa cooperacgdo entre investigadores da area.

3.2.Andlise de Requisitos

Esta etapa tem como principadjectives validar e sintetizar os resattos
obtidos na fase anterior. Seguidamente, sdo apresentados 0s requisitos deafydbdico

do sistema que se pretende desenv¢R@r
3.2.1. Publicoalvo

O publico-alvo do sistemaThermInfoséoessencialmente pessoas com
formacdoem Quimica e quetrabalhan na &areada EnergéticaMolecula. Assim,
estamos perantetilizadoresaltamente qualificadopara a aalise destes dados, mas
pouco especializadoem Informatica e Tecnologias delnformacéo. E, também,
importante salientar que de urfama geral estes utilizadores irdo ter pouco tempo
disponivel para uso do sistem#@Quando questionadoacerca da utilizacdo de um
sistema deste tipo, asbjectivosesperads sdo o acesso rapido e faciinformacédo

termajuimica.
3.2.2. Sistema

Dada aanalise das cacteristicas do publiealvo, na concepcéo al

sistemaemos de ter em conta:

e (ue os dados devem ser armazenados numa base de dados com
arquitectura relacional adequada, de forma a que todas as operacgdes se
possam processar de forma rapidiGiente e sem exigir elevados

recursos computaciond®3];

e a integridade dogados ou seja, garantir que estelevem ser

devidamate processados e administragi@sa evitar incorrecgdes e
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incoeréncias que podem prejudicar o trabalho do péhlicw [23].
Posteriormente, devemos garantir que a informacéo correcta ndo seja
alteradaintencionalmenteou acidentalmente e dificultar o uso de
softwaremalicioso que tenha como objectivo fazpamou copiar o
conjunto dedados S6 determinados utilizadores atizados podem

ter acesso aos dados/informacao para os alterar/corrigir

e que a interfacedeve seradequada a tareféacil de usare oferecer
ajuda aos utilizadores com tutoriais exemplificativdse forma a
minimizar os eventuais problemas com a utilizagéTecnologias de

Informacé&o e diminuir o tempo de aprendizagem necessario;

e que a interfaceleve tambénser simples e focadao objectivo, ja que
os utilizadores ndo tém muito tempo disponivel. A apresentacdo de
muita informacao, muitas vezes irrelev@nta exigir mais temo para

desempenhar as tarefas;

e a extensibilidade a adicdo ou modificacdo de funcionalidades nao

deve interferir com o funcionamento das restantes;

e a capacidade de aumentar o conjunto de dados armazenados através
dos contributos de tilizadores registados no sistema, sujeitos a

posterior validacao por parte dos administradores;

e a manutencdo, com a realizacdobaekupsautomaticos do conjunto

de dados e funciondiades administrativas adequadas.

Assim, as principais funcionalidadg$igura 5) requeridaspodem ser

divididas emduasgrandes classes
1. Pesquisar compostaautilizando um dos dois métodos disponiveis:

e Pesquisa Simples pesquisaos compostos com base num termo de

pesquisa e no tipde pesquisa seleccionado. Dada a natureza dos
dados, sera relevante fazer uma pesquisa deste tipo com base no ID,

nome, formula molecular, CASRN ou SMILES do composto;
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e Pesquisa Estruturalpesquisascompostos com base na utilizacao de

varios termos depesquisa correspondentessirutura da molécula,

restringindo assirs resultados que vao ser obtidos.

Uma pesquisa com sucesso, utilizando um destes dois métiedesa
apresentar

e Uma lista de resultados com o resumo da informagdo sobre o
composto D, nome, férmula molecular, CASRN SMILES),

ordenada de acordo com a relevancia para o(s) termo(s) de pesquisa.

e Uma ficha porcomposto, com toda a informagdo organizada de uma
forma estruturada e coerentpuando tal for desejado pelo utilizador

através de uma hiperligacdo existente na lista de resultados

Funcionalidades Administradores Utilizadores

Registados Utilizadores
Pesquisa Simples . v oy
Pesquisa Estrutural W v W
Reportar Erros nos Dados + + v
Insercdo de Dados Vv v X
Actualizacdo de dados v X X
Eliminagdo de dados e X X
Validag&o de dados inseridos v X X
Controlo do Sistema v X X

Figura 51 Funcionalidades disponibilizadas pelo sistéfharminfoaos diferentes tipos de utilizadores.

O preenchimentala célula com um vistindica quea funcionalidade esta disponivel para esse tipo de
utilizador.
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2. Gerir os dados dos compostos

e Reportar Erros nos Dadds disponivel para todos os utilizadores,

permitereportar aos administradores sigtemaTherminfopossiveis

erros nos dadosxistents na base de dados

¢ Inserir dados permite @s utilizadores registados a inser¢cdo de novos
dados paracompostos organicosno sistema Therminfo Esta
funcionalidade pressupde registo elogin no sistema, tal como a
posterior validacdo dos dados inserglgor um administrador O
principal objectivo desta funcdo € a de apoiar a expansaocsdadba

dados por parte da comunidade termoquimica

e ApagarActualizardadosi permite aos administradores pesquisar por

um composto com dadassispeitos ou desactualizade proceder a sua
remocao ou actualizac@a base de dados dstemarherminfo

e Validar dados permite aos administradores validerdados relativos
a compostos inseridos por utilizadoregistadosEsta funcionalidade
permite manter controlada a gidaldee a consisténcia termodinamica

dos dados disponibilizados pealistema

e Controlar o Sistemai permite as administradoresmonitorizar a

evolucdo e o uso da bade dadosdo sistemaTherminfo Permite
também adicionar novos utilizadores que podendgerir novos

composto®rgancosno sistema.

Na Figura 6 estdo representados o0s actoredtiligzadores e
Administradores), que exercem o papel de utilizaderessuanteraccdocom os Use
Cases ou seja as funcionalidadesque o sistema terndisponiveis[24-25]. O actor
Administrador possui acesso a tododJse Casesdisponiveis podendo também fazer
o papel de UtilizadorO actor Utilizador pode pesquisar e visualizar os dados dos
compostorgancos, criaruma conta no sistema, reportar erros nos dados e, mediante

login, inserir novos dados.

21
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Reportar erros nos dados e

/

<_Criar uma conta >

=

Utilizador

i/

Utilizador Registado

A

Administrador

wextendss

Validagio de dados

Gestao dos dados

------- Actualizar Dados

: wextendse

i wextends»

Controlar a Utilizagio do
Sistema

Figura 6 7 Visdo global das funcionalidades @berminfoem termos de actores e dependéncias entre

Usecases

3.3.Base de Dados

A estruturada base de dados foi concebida ppeamitir 0 acesso rapido,
acomodar dados heterogéneosnanter a integridade referencial dogesmos. O
conjunto de dados é constituido g®lpropriedades estruturais e termoquimicas de
compostos organicogermodinamicmente consistenteseleccionados de literatura
cientifica relevante e descritos no Capitulo anterassim como as respectivas
referéncias bibliograficas. Foi desenvolvido um modelo relacicoaktituido por
entidades que contém os atributos gaeaaterizam e pelaselagcbesntre elasCada

linha da entidade (tuplo) representa uma colec¢cado de dados relacicDanmslelo

22

relacional foi escolhido uma vez que tem um bom desempenho e facilidade em realizar

consultas aos dados (utilizando uma linguagemalio nivel,Structured Language
Query (SQL)), é facil de administrar, tem ampla aceitacdo e estd muito bem
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sobre a base de dadoBara além destes motivasna abordgem orientada a objectos

nao era indicada para a estrutura destgunto de dado3].

A Figura 7mostra o diagramde classesUML) daestrutura d base dedados

[23-24]. Podemos consideraguatro categorias os dados estruturais, os dados

termoqumicos,as referéncias bibliograficas e os dados dos utilizadores registados.

subclass

class

1 «HAS»

wHAS»

family

name: varchar(255)

1

name: varchar(255)

1.7 1.7

«HAS» 1.

characteristic

name: varchar(255) *

wHASH

molecule

«HAS»

0.1

user

name: varchar(255)
email: varchar(255)
institution: varchar(255)
password: varchar(255)

mol_id: varchar(255)
casrn: varchar(255)
name: varchar(255)
formula: varchar(255)

Jmw: decimal(7,2)

state: char(1)
smile: varchar(255)
usmile: varchar(255)

a«HAS»

name: varchar(255)

data

crys: float(8,1)
cerror: float(8,1)
lig: float(8,1)
lerror: float(8,1)

—

1

aHAS»

0.1

image: longblob

gas: float(8,1)
gerror: float(8,1)
phase: float(8,1)
perror: float(8,1)
obs: varchar(255)

1.7

aHAS

reference

author: varchar(255)
Journal: varchar(255)

year: int
volume: int
page: int

Figura 77 Diagrama de classes UML da base de daddgheominfo As tabelas estao dispostas segundo

um codigo de ams que se refere a cada uma dategoriasdescitas no texto: branco para dados

estruturais, cinzentmédio para dados termoquimicos, cinzesgouro para dados bibliograficos e

cinzentaclaropara os utilizadores registados no sistema.
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Dentro da categoridos dados estruturais tem6 entidades relacionadas entre si

da seguinte forma:

¢ a entidade centraholeculecon#&m oito atributos (ID molecular, CASRN,
nome, féGmula molecular, peso molecular, estado fisico, SMILES e
USMILES), dos quais quer o ID molecular quer o CASRN s&o unicos

e as entidadeslass subclasse family ttm como atributo o respectivo nome.
Cada composto taruma class subclasse family. Cadaclass subclasse

family podem ser atribuidas a v@icompostosrfioleculg.

e a entidadecharacteristictem como atributo eome da caracteristica e a
chave primaria é atribuida incrementalmente. Cada composto podera ter
variascharacteristi¢ assim comaadacharacteristicpode pertencer a varios
compostosDe forma a melhorar a performance das operacdes de seleccdo
de dadosnest a rela-«o de Amuitos par a m

indexada¥.

e aentidadeimagetem como atributo a propria imagem do composto. Cada
compostoapenagodera teumaimagen e cada imagem corresponde a um

unicocomposto.

Dentro da categoridos dadogermoquimicos temosima entidadedata, que
tem 9 atributogos valores das entalpias e respectivos atesgritas no Capitulo 2).
Cada composto tera apenas um valor de cada um dos atributos desta entidade. Est
categoriatambém se relacioneom os dads bibliograficos(referencg, sendo que os
dados termoquimicos poderao ter varias referéncias bibliogréfitzas.uma vez, de
forma a melhorar a performance das operacdes de seleccdo de dados nesta relacdo de

Amuitos para muitosos. as colunas foram i ndex

Dentro da categoridos dados bibliograficaemos uma entidagdesference que

tem 5 atributos (autor, nome da revista/titulo do livro, ano, volume e pagiBsata

P fndices de colunagittp://dev.mysgl.com/doc/refman/5.0/en/mystdexes.html
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entidade relaciorae com a entidade que descreve os dados termoquifdatay tal

como ja foi explicad anteriormente.

Dentroda categorialos dados dos utilizadores registados temos uma entidade,
user, que tem 4 atributos (nomepeail, instituicdo galavrachaveg. O atributo email é
anico, de forma a garantir que cada utilizadoa tgpenas uma conta. Cada utilizador
poderd inserir varios compostos, mas cada composto € inserido por um soé utilizador.
Esta relagdo entre a entidad®leculee user permite visualizar a contribuicado

utilizadorcom novosiados.

3.4.Arquitectura do Sistema

A base de dados foi implementada utilizand®@BD MySQL efoi utilizado o
phpMyAdmin® para gestdo do seu conteldo a partir de uma inteifdee O
phpMyAdmirpermite criar, remover e alterar bases de dados e tabelas, inserir, remover
e editar dados, exetar queriesSQL, exportar e importar a base de dados, entre outros

processos administrativgigura 8e Figura 9.

A base de dados faarregadacom dados recolhidos pelo Grupo de Energética
Moleculari Centro de Quimica e Bioquimica e armazenados #émdale célculo. Para
importar estes dados, foi desenvolvido sanipt em Practical Extraction and Report
Language (Perff que se liga & base de daddgSQL, abreas folhas de calcule vai
inserindo cada uma das linhas de dados away. Seguidamente, dide cada linha
pelo carater delimitador €spaco em branco dab) e realizaqueriesSQL para inserir
essegladosna entidade/atributo corresponderiaturamente, os dados serao inseridos

a partir da interface Web.

1 phpMyAdmin: http://www.phpmyadmin.net/

2 perl: hitp://www.perl.org/
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n €3 Server: localhost » & Database: therminfo

E‘@ E5Structure  .2SQL  Search  &Query #Export Flmport 32 Operations
Database Table Action Records®  Type Collation Size Qverhead
therminfo (36) ¥l O admin B E ¥ E X 0 MyISAM latin1_swedish_ci 1.0 KiB =
[0 characteristic B T 3 @ X 28 MYISAM  latin]_swedish_ci 2.6 KiB -
HIEHR [ characteristic_outdated B B g3 Server: localhost » (& Database: therminfo » £ Table: molecule
B admin [J characteristic_temp = [
B characteristic [EBrowse [FStructure .2soL  ’Search Filnsert [EiExport [Elmport 3£Operations [FEmpty X Drop
B characteristic_outdated 0 class B 2
o e L U class_outdated =l Field Type Collation Attributes  Null Default Extra Action
5 b oy [ class_temp g 8 O mgd int(11) No auto_increment EH X o
Elwieals L data B H O moljd varchari255) latinl_swedish _ci Yes NULL mox =
S jz::—f‘:f‘da‘gd [0 data_outdated B [] ecasrn  varchar(20) latin1_swedish_ci Yes NULL [ x oz}
B data_ref_outdated [ data_ref g = [0 name warchar(255)  latin1_swedish_ci Yes  NULL E[x i
= j:::—(s%‘;""” O data_ref_outdated = B O formula warchar255) latinl_swedish_ci Yes  NULL ENE )
B famiy ) data_ref_temp R decimal(7 2) Yes  wuLL =% =
g ::z:};—f:r‘nd:md O data_temp [ [0 state char(1) latin1_swedish_ci Yes  NULL [E * @
B image 0O family B E [ smile  varchar(255) latin1_swedish_ci Yes  NULL m X )
B R O family_outdated ] O usmile varchar(255) latini_swedish_ci Yes  WULL NS b
8 mokecule O family_temp B - O famiy i1 Yes  NULL o ox )
S Egliiﬁli‘ﬂu‘mﬂmd O image [ O class int(11) Yes NULL [E X o @
_termp
B mol_char [ image_outdated B - 1t Check All f Uncheck All With sefected! [=] x i B
PR g e o -
B mol image @ | melLeuin g O & Printview §& Propose table structure
B mol_image_outdated < Add |1 field(s) @ ALENd of Table ¢ At Beginning of Table © After | mid v
B mol_image_temp [0 molecule_outdated S
S :z;:z:zzinutdated L molecule_temp B E Indexes: Space usage Row Statistics
S;ﬁz:;g:ﬁmp 0 mol_char H @ Keyname Type Cardinality Action Field Type Usage Statements Value
B subclass_outdated LI me charfatidater & PRIMARY PRIMARY 2055 [0 ¥ mid Data 487,000 B Format dynamic
= Sl L mol_char_temp B Y casm UNIQUE None [T X casm  Index 115,735 B  Collation letini_swedish_ci
B8 user_temp @ | el s B B moLid UNIQUE None [F X molid Total 603.736 B  Rows 2,956
A | Gl i L & Create an index on | 1 columns Row length & 184
F-mal imana_tamn o Row size o 204 B
Next Autoindex 80567
Creation Jun 05, 2009 at 04:32 P
Last update Jun 05, 2009 at 04:32 PN

Figura 81 Administracéo das tabelas distemarlherminfq utilizando o phpMyAdmin.

JuAdrmin rSelect fields (at least onel— - Mumber of rows per page

EIE 2

Database
therminfo (36) A

rDisplay order
v

D DISTINGT | |5 Ascending ¢ Descending

therminfo (36)

admin

characteristic
characteristic_outdated
characteristic_temp
class

class_outdated Adcl search conditions (body of the "where" clause).
class_temp

data
data_outdated
data_ref
data_ref_outdated
data_ref terrp rOr Do a "query by example” (wildeard: "%")

fdm‘-;emp Field Type Collation Operator Value
farnily_outdated mid int{11) = 3

family_termp
image mol_id  warchar{25%) [latin1_swedish_ci  LIKE v
image_outdated
image_temp casrn warchar(20)  latin1_swedish_ci | LIKE v
mulecule
maolecule_outdated name varchar(255) latin1_swedish_ci  LIKE v
molecule_temp
mol_char formula varchar(255) latin1_swedish_ci | [ |KE v
mal_char_outdated
mol_char_temp mw decimal(?.2) = v
maol_image
mol_image_outdated state char(1) latin_swedish_ci | LIKE v
mal_image_temp X X
reference smile warchar(255) latin1_swedish_ci  LIKF v
reference_outdated . . .
reference_temp usmile  varchar(255) latin1_swedish_ci  LIKE v
subclass .
subclass_outdated family  int(11) = v
zzsf‘assjemp class int(11) = v

user_temp

o oo o o o oo o o o o o o o o o W R o

Figura 91 Utilizagdo do phpMyAdmin para realizqueriesSQL a base de dadds sistemaTherminfo
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A interface foi desenvolvida utilizand®HP, que é uma linguagem de
programacaaserverside (processada no servidodesenvolvida especialmente para a

Weh com a possibilidade deer embebida em cédigo HTML

O PHPest4d muito bem documentadmiportatransac¢cfesntensivas, executa
rapido, funciona bem com outr@eftwaresescolhidos para o desenvolvimento deste
projecto, o MySQL eJavascript(JS) A escolha do PHP permitiu tambeéutilizar
Dynamic HypefText Markup LanguaggDHTML) para fornecere actualizarna
interfaceinformacé&oarmazenadaabase de daddg6].

O controlo de acesso as funcbes administrativas € realizado utilizando a

funcionalidadénypertextaccess.htacces) do servidbApaché*,

O Therminfo encontrase oficialmente  disponivel no Website

http://www.therminfo.comUm esquema resumo da arquitecturasgbemarherminfo

€ apresentadoaFigura 10.

4 Apache:http://www.apabe.org/
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FONTES DE DADOS
'FOLHAS DE CALCULD | | INSERCAO DE DADOS | a)
‘i‘f::;'.
pTTm s e PHF; HTML, 5 & C55
+ Insercio Automatica utilizando: s"—g&ﬂm‘ Heb
PHF & MySQL -

PERL & My5QL _ —r

EBD Teng oraria N

Comunidzde Cientifics
[ BEEEE—————

— PHP & MywSQL
- PHP & MySQL l vsa b)

4 | vaubpagio

?D%:@Fl@mjﬁ .......................... EHE & MySOL ]

i------.....].ﬁhé.ﬁ:a----.i I *F__ =
I EDDoschaboada
— %N_———PL— J
r b X L F
P»%&M QL ADMINISTRACAD
s VIAWEB ||

PESQUISA

|

APRESENTACAO DE DADOS

Figura 10 i Modelo simplificado do funcionamento dsistemaTherminfo Neste esquema estdo
representadaas fontes de dados, as funcionalidades administrativas, a pesquisa e apresentacdo de dados e
a forma como estas se relacionam conaselde dados) Fontesde dados(1) as folhas de célculo, nas

quais os dados sao automaticamente inseridos na base de dados usiizgtsBerl e MySQL; (2) a

insercdo de dados, por utilizadores, via navegedivutilizando JS, HTML, PHP e MySQL est ficam

em espera pelo processo de validagdo poradministrador, numadase de dados temporarids
Funcionalidadeadministrativag todasinteragem com bases de dados e por isso utilizam as tecnologias
PHP e MySQL (1) a validacdo de dados permite grass dados inseridos pelos utilizadores
(armazenados na base de dados tempordria) para a base de dados que disponibiliza os dados
publicamente. (2) a remocao/actualizacdo dos dados, transfere os dados originais para uma base de dados
desactualizados e maso da actualizacao realiza as modificacdes necesséarias aosalhdses de dados
principal ¢) A apresentacdo de informacdo pode ser obtida com base em 2 tipos de pesquisa a base de

dados: simples e estrutural, utilizando as tecnologias HTML, CSSHFSe RlySQL.
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3.5.Interface

Como ja foi descrito anteriormente, a interfacesttemarherminfotem como
principais objectivos disponibilizar as funcionalidades do sistemaMéghde forma
simples e adequada as tarefas e utilizadores em questdo, ou seja, @siMEUiSitos

delineados.

3.5.1Prototipos debaixa-fidelidade

A primeira abordagem adesign da interface foi a @dizacdo de
prototipos debaixafidelidade para serem testados com utilizadoresta abordagem
tem como objectivos: explorar o universe plossibilidades de uma forma répida e a
baixo custo; colmatar a analise de requisitos realizada com utilizad@@sseber um
fio condutor ao design do prototipo dke-fidelidade[22, 25, 27, 28].

e P4gina de Entrada

Figura 117 Prot6tipo debaixafidelidadepara a pagina de entrada no sistema.
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A pagina de entrad@Figura 11) apresenta um menu laterabm as
diversas funcionalidades disponiveis (que se mantém nas

restantes
interfaceske uma apresentacao sistemarherminfo

e P4agina dePesquisa

i1 v

Figura 127 Prot6tipo debaixafidelidadepara a pagina de pesquisa de compostos no sistema.

A péagina depesquisaapresentaum menu latelacom as diversas
funcionalidades disponiveigi®s possibilidades de pesquisa:

1.Pesquisa de um composto com base num termo de pesquisa e do

parametro de pesquisa seleccionado de uma listégigara 12 a)).
2.Pesquisa com base num intervalo de valorestiveta aos dados
termoquimicos (entalpias dos diversos estados fis{€ogyra 12 b))

Este tipo de pesquisa foi considerado, pelo pWaleo, sem interesse
para o seu trabalho.
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3.Pesquisa avancaddFigura 13) que permite especificar diversas
caracteristicas estruturais do composto. Foi denotado que a sua auséncia

no menu de funcionalidades poderia causar alguma entropia, para além
de sobrecarregar a pagina de pesquisas sirtifitpgra 12 c))

Figura 137 Prot6tipo debaixafidelidadepara a pagina de pesquisa avangada de compostos no sistema.

Ambas as pesquisasintgles e estruturallobtém um conjunto de

resultados(Figura 14), sob a forma ddistagem com um resumo da

informacé&o e a possibilidade de consultar mais informacao (visualizacao da
ficha do compostd Figuralb).

Figura 147 Protétipo debaixafidelidadepara a istagem de resultados obtida quando é realizaaia
pesquisale um composto (simples ou estrutural).
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Figura 157 Protétipo debaixafidelidadepara aicha de um composto
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e Pagina de Insercéo de dados

Refe seniar

Figura 161 Protdtipo debaixafidelidadepara a pagina de inser¢éo de dados no sistema.

Nesta pagina é apresentado o formulario com os campos de insercéo de
todos os dados do compogkagural6).

e Pagina deActualizacédo/Eliminacao de dados

Figura 177 Prot6tipo debaixafidelidadepara a pagina dactualizacdo/eliminadp de dadoro sistema.
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Esta pagingFigural?7) apresenta um campo pagapecificar o ID do
composto a ser eliminado ou actualizado. No caso do objectivo ser a
eliminacao, a ficha do composto é apresentada e utilizador tera de confirmar
a sua eliminacdo. Se o objectivo for a actualizacdo, sera apresentado um
formulério idéntco ao da insercdo dos dados, no entanto, sdo carregados 0s
dados presentes na base de dawdetivos accomposd. O utilizadompodera

modific&los, acrescentfos ou apagdos e confirmar a actualizacao.

No desenrolar do projecto surgiramvae funcionalidades e o design da
interface foi alterado em varios aspectos, relativamente a estes prototipos. No entanto,

estes foram uma boa base de partida para estruturar possiveis solucdes.

3.5.2Implementacao e Protétipos delta-fidelidade

Apés termoglefinido os objetivos, os requisitos e as linhas de design do
sistema seguese a implementacdo dos prototiposattefidelidade Estes prototipos
utilizam as tecnologias do sistema finalascom algumas funcionalidades limitadas
[25].

e PA4gina Principal dainterface

Esta pagina contémlogétipoe uma pequena apresentacad bderminfo
(Figura 18). As suasfuncionalidades encontrase destacadas num menu
lateral a esquerda@m cabecalho e em rodapg@.esquema da pagina ira
manterse para todas as funcionalidades de modoaater a coeréncia e
consequentemente reduzir a carga cognitiva necessaria para lidar com o

sistema.
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Tuesday, July 7, 2009 b)

Therm
IR

T

Collecting and presenting thermochemical properties C)

ThermiInfo is 2 project aiming to develop a chemainformatics database system For prediction of thermochemical
properties. It involves a partnership between the Molecular Energetics Group of COB (Centro de Quimica e
Bioguimica) and LaSIGE (Large-Scale Informatics Systems Laboratory), The chemistry team has considerable
expertise on a variety of experimental thermochemical techniques, on assessing thermochemical data, and on the
development. of prediction methods, The informatics keam has extensive experience in web systems development,
in particular biomolecular databases,

ThermInfo wil develop an information system For collecting and presenting thermochemical properties obtained
from critically evaluated experimental data and sewveral estimation methods. By using “chemically inkeligent™
software, it wil be possible to obtain a value of & thermochemical property, such as & gas-phase standard
enthalpy of Farmation, or & bond dissociation enthalpy, by using as input e.g. a malecular struckure or the name of
& compound. A varisty of empirical methods ta estimate new values will be implemented. These prediction methods
will be selecked on the basis of their relisbility and will cover & wide range of {long-lived and kransient) arganic,
inorganic, and organometalic malecules inthe gas- and in condensed-phase. Future developments will include the
prediction of other molecular properties and the search of new estimation procedures, based on struckure-
energetics relationships and machine learning methods. The knowledge obtsined during the project wil be
published on an interactive website, making it & valuable resource for chemical engineers and researchers.

R LA

b)

Figura 18 i Pagina Principal dsistemaTherminfo a) Menu de funcionalidades disponiveis, para
utilizadores e administradores. W)lenus de funcionalidades disponiveis, para utilizadores. c)

Apresentacado Therminfo.

e Pagina de apresentacdo da equipa dsistema Therminfo
(About ug

Esta paginaFigura 19) apresenta os membros da equipastkiema
Therminfoe respectivos contactos assim como as publica¢des relacionadas.
Esta equipa envolve uma colaboracdo entre pesseasaimda Quimica e

da hforméatica.
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Figura 197 Pagina de apresentacdo da equipaistemarherminfo

e Cadigo de Seguranca

Todas as funcionalidades publicas disponibilizadas péierminfo
utilizam um iCompletely Automated Public Turing Test tll TTomputers

and Humans Apadt(CAPTCHA)"™ para diferenciar humanos e maquinas. O

1S CAPTCHA: http://captcha.net/



