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 IVIChem é um sistema de interface gráfi ca de utilizador baseada na web que melhora 
usabilidade de softwares de química computacional (QC), como o GAMESS, DeMon2k, 
o DeMon-nano, MOPAC e CATIVIC. Aqui, as instalações de entrada e análise dos 
resultados foram aplicadas para analisar a estrutura eletrônica, interação molecular e rotas 
de eventos de superfície. Esta interface facilita a construção de geometrias moleculares, 
montagem de arquivos de entrada, sequência de espera de cálculo, monitoramento do 
status dos cálculos e análise gráfi ca dos resultados. A possibilidade de incorporar novos 
pacotes computacionais de química, por especialistas ou criadores de software, também 
é considerada. É importante mencionar que IVIChem é focado na utilização de software, 
não proprietário e multidisciplinar, sendo empregado em diferentes áreas de modelagem 
de química.
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 IVIChem is a web-based graphical user interface system that improves usability of 
computational chemistry (CC) software, such as GAMESS, DeMon2k, DeMon-nano, 
MOPAC, and CATIVIC. Here, input facilities and analysis of results were implemented 
to examine electronic structure, molecular interaction, and routes of surface events. This 
interface facilitates the construction of molecular geometries, assembling input fi les, job 
submission to a calculation queue, monitoring the status of calculations, and graphical 
analysis of results. The possibility to incorporate new computational chemistry packages 
by experts or software creators is also considered. It is important to mention that IVIChem 
is focused in the use of multidisciplinary non-proprietary software employed in different 
areas of chemical modeling.
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