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Tutorial Origin
 Após obter o espectro no equipamento correspondente, salvar os arquivos .txt;
 Abrir o programa, e seguir as instruções;

Tela inicial



Importar apenas um arquivo
Importar vários arquivos



 Single ASCII
 Procure o arquivo correspondente, clique em Open



 Single ASCII



 Multiple ASCII
 Procure os arquivos correspondentes, clique em Add Files



 Multiple ASCII
 Clique em OK



 Multiple ASCII
 Clique em OK



 Multiple ASCII



 Cada Workbook é referente a um espectro, e pode ser tratado individualmente.
 Para deixar a tela menos cheia, vamos operar apenas com um Workbook.
 Para vários Workbooks, o procedimento é o mesmo.



Transmitância



Selecionar as duas colunas com o botão
esquerdo do mouse, clicar com o 
botão direito para acessar as 
opções



Este será o espectro obtido



Pode-se observar que as 
dimensões no gráfico não
estão corretas. Isso é devido a 
problemas na conversão do 
arquivo, na mudança . ,
Deve-se mudar para as 
dimensões adequadas: 
Se o espectro está em
transmitância, os valores da 
ordenada estão entre 0 e 
100%.
O espectro foi obtido de 400 a 
4000 cm-1



1- Dê um duplo-
clique com o botão
esquerdo sobre
qualquer valor nos
eixos

2- Essa caixa de diálogo aparecerá



Digitar o valor pelo qual se deseja
dividir os valores no eixo. 
Para o eixo Y, esse valor será de 
1000000, nesse caso em específico.

Digitar o valor pelo qual se deseja
dividir os valores no eixo. 
Para o eixo X, esse valor será de 
1000000, nesse caso em específico.

Clique em Apply após ambas
operações.



As dimensões estão
adequadas



 É usual representar-se em um espectro de FTIR os números de onda do maior para o 
menor, e somente na região de varredura (no caso, de 400 a 4000 cm-1)

Abra novamente esta caixa de diálogo

Clique em Scale



Valor no qual seu
espectro começa.
Se a varredura foi de 
400 a 4000 cm-1, e 
deseja-se representar
do maior número de 
onda para o menor, 
então digite o valor 
desejado, ou seja, 
4000

Valor no qual seu
espectro termina.
Se a varredura foi de 
400 a 4000 cm-1, e 
deseja-se representar
do maior número de 
onda para o menor, 
então digite o valor 
desejado, ou seja, 
400

Incrementos de 
número de onda
representados no 
espectro (de 500 em
500)

Após as modificações, 
clique em Apply

 Para o eixo X



Valor no qual seu
espectro começa.
Se a transmitância é 
de 0 a 100%, então o 
espectro começa em
0.

Valor no qual seu
espectro termina.
Se a transmitância é 
de 0 a 100%, então o 
espectro termina em
100.

Incrementos de % de 
transmissão.
Colocar para 10
(de 10 em 10)

Após as modificações, 
clique em Apply

 Para o eixo Y



Antes

Depois



 Para colocar legendas

Duplo-clique sobre a 
legenda original, para 
permitir sua edição

Esta caixa de texto é 
útil para se colocar
legendas, caso mais
de um gráfico esteja
representado, ou
então para descrever
as condições nas
quais o espectro foi
obtido. Para editá-la, 
basta um duplo-
clique sobre a 
legenda original

Para colocar um título em seu gráfico, clique com o botão
direito na área branca sobre o gráfico e clique na opção
Add Text



 Aspecto final



Absorbância



Clicar com o botão direito do mouse na coluna B(Y)

Clicar em Set Column Values

Algumas vezes
pode-se querer
representar o 
espectro de 
absorbância ao
invés do espectro
de transmitância;



Ao se realizar uma operação nos valores dessa
coluna, todos os valores ali presentes sofrerão
uma transformação, de acordo com a função
estabelecida

Clicar em Apply

Local onde se insere a função desejada

Lembrando que:

� = − log %� = −���
�

���
= −���

�

���
− ���� = 2 − ����

 Tem-se que é necessário calcular 2 menos o logaritmo dos valores apresentados na coluna

B. Contudo, conforme o fator de 106 da mudança do . , , subtrai-se logT de 8 (que é [2 –

log(1/106)]). 
 Vale a pena lembrar que esse valor de 8 é específico para o presente caso. É necessário

observar quais valores estão representados inicialmente na Coluna B, antes de realizar
qualquer transformação.

Função que se deve inserir



Observar a variação nos valores





Pode-se observar que as 
dimensões no gráfico não
estão corretas no eixo das 
abscissas. Configura-se da 
mesma maneira apresentada
para o espectro de 
transmissão.



Este é o espectro já
configurado, contendo as 
legendas e o título



Integração de 
picos



 Conhecer a área de um pico / banda é muito interessante em espectroscopia, uma vez
que este valor está correlacionado, na maioria das vezes, com a concentração da 
espécie de interesse. 

 A integração de picos em um espectro é mais simples quando a linha de base está
próxima ao valor 0. Desse modo, nota-se que os espectros de absorbância FTIR tornam-
se mais interessantes que os de transmitância, uma vez que não é necessário reajustar
a linha de base (isso não é verdade para todos os casos!)

Linha de base

Necessário
ajustar nova 
linha de base



Clicar nessa ferramenta



Utilizando a ferramenta
Data Selector, arrastar
as duas setas para os
limites de integraçao
desejados





 Como a integração do pico é a desejada, e como já se observa apenas o pico selecionado
pelos limites de integração definidos anteriormente, basta clicar em Next



 O baseline é o mesmo do espectro original, basta clicar em Next



 Clicar em Next



 Clicar em Next

Desabilitar essa opção

Clique em Add, e selecione o centro do 
pico definido anteriomente.
Feito isso, dê um enter



 Clicar em Finish

Selecionar
os de 
interesse



Resultado
da integral



Ajustes
Lineares



 Conhecendo-se a relação entre a altura de determinado pico (ou sua área) e a 
concentração do analito em uma série de medidas, é possível construir-se uma curva
analítica (também chamada de curva de calibração).

 Conhecendo o coeficiente angular e o coeficiente linear dessas curvas, é possível

determinar a concentração de uma solução desconhecida!









 Clicar em OK



Mostra o tipo de ajuste (no caso, linear)

Correlação entre as variáveis

Coeficiente linear e seu erro

Coeficiente angular e seu erro



 Assim, se uma amostra de concentração desconhecida apresentar um sinal de 1,47, é 
possível estimar sua concentração a partir dos valores de coeficiente angular e linear:

����� = � + �. �

����� − � = �. �

� = 
������� 

�

� = 
1,47	−	0,046 

�,�����

� = 47,29 mol/L

 Para o caso do exemplo:


