Observou-se que, no decorrer da lixiviagdo, em solugdes de
acido sulfurico com concentragéo de 300 g/L, ha formacéo de
um precipitado de sulfato de samario que recobre a superficie
da amostra residual, inibindo a reag&o de lixiviagéo.

A proxima etapa sera a recuperagdo de samario e cobalto,
utilizando-se o meétodo de extragdo por solventes ou de
precipitagdo seletiva com hidroxido de aménio para a formagao
de sais duplos e posterior conversdao em um produto de valor
comercial (2,7).
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1. INTRODUGAO

A modelagem molecular € uma &rea da quimica que procura
visualizar as estruturas de determinadas espécies, analisando a
posi¢cdo no espago dos atomos que as compde, podendo com
isso compreender e prever certas propriedades fisicas e
quimicas dessas moléculas.

Para isso, se torna imprescindivel a utilizagdo de
computadores, principalmente estagfes de trabalho de alta
performance capazes de computar imensas massas de dados.
Contudo, sé&o poucos os que tém acesso a esse tipo de
equipamento devido ao seu alto custo. Por esse motivo, foi
desenvolvido o software MOLBOX, que permite a construcéo e
visualizagdo de estruturas moleculares em microcomputadores
utilizando-se o conhecido ambiente Windows.

2. OBJETIVO
O presente trabalho tem como objetivo apresentar as

funcionalidades e caracteristicas incorporadas ao software
MOLBOX durante o ano de 1995, principalmente o suporte a
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edigdo de moléculas que torna o software uma ferramenta bem
mais poderosa. atualmente o MOLBOX encontra-se na versao
2.0.

3. METODOLOGIA

O MOLBOX 2.0 foi desenvolvido em linguagem C++ (1), usando
a ObjectWindows (2) e a abordagem de orientagcdo a objetos
(3), uma tendéncia dos softwares mais recentes. A ferramenta
utilizada foi o compilador Borland C++ 4.5.

Dentre as caracteristicas e funcionalidades incorporadas a essa
nova versao estao:

a) melhor estruturagdo do programa e interface grafica mais
amigavel,

b) suporte completo para edicdo de moléculas e novos recursos
de visualizagao;

c) impresséo de moléculas,
d) sistema de ajuda.

A melhor estruturacéo do programa melhora a compreenséo de
seus algoritmos e torna a inclusdo de novas funcionalidades
mais facil e rapida. Esse & um fator muito importante tendo em
vista que diversos usuarios pedem a inclusdo de novas
fungdes.

A facilidade de uso & um fator muito importante nos softwares
atuais, principalmente devido & popularizagdo do padréo
Windows. Sua importancia esta no fato de que ndo importa
quéo boa seja uma ferramenta se o usuario que precisa usa-la
nao sabe como. No MOLBOX, isso foi conseguido com a
utilizagéo de uma interface grafica padréo Windows.

A versdo 2.0 incorpora suporte completo para edigdo de
moléculas. Tal fato significa que o usudrio possui diversas
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fungbes que permitem a contrugdo de estruturas. Essas
fungbes incluem insergdo, alteragdo e deleting de atomos,
insergéo, alteracao e deleting de ligagdes.

Deve-se observar que a molécula gerada pelo MOLBOX n&o
corresponde a sua estrutura exata, ou seja, as coordenadas
atribuidas aos atomos ndo corresponde a encontrada na
natureza. Para se determinar a forma exata de uma molécula é
necessario que essa seja processada por um software de
calculo de estrutura como o CERIUS (4) da Molecular
Simulations.

A edigao realizada pelo MOLBOX tem como objetivo principal a
confecgdo de um esbogo da estrutura molecular, para
posteriormente ser utilizado no célculo da estrutura. No
procedimento de determinagdo da posigdo dos atomos é feito
um mapeamento entre as coordenadas de tela e as
coordenadas cartesianas da molécula. Para isso, sdo utilizadas
as equacdes abaixo:

CoordX = (Pos.X - CentroX) * Escala

CoordY = (Pos.Y - CentroY) * Escala

CoordZ=0.0

onde:

Pos.X = Coordenada X de tela do atomo;

Pos.Y = Coordenada Y de tela do atomo;

CentroX = Coordenada X do centro da tela;

CentroY = Coordenada Y do centro da tela;

Escala = Fator de escala;

CoordX = Coordenada cartesiana X do atomo:

165



CoordY = Coordenada cartesiana Y do atomo;
CoordZ = Coordenada cartesiana Z do atomo.

Além dos recursos de visualizagdo ja existentes como diversos
estilos de desenho (Ball, Stick, Ball-stick) e rotagao, foram
acrescentadas fungdes de zoom e translagédo, afim de permitir
uma melhor visualizacéo de estruturas complexas.

Também foram incorporados ao soffware recursos de
impressao, tornando-se desnecessaria a utilizagédo de outros
programas para a impressao das moléculas geradas pelos
usuarios.

Um sistema de ajuda padrdo Windows também foi
desenvolvido, permitindo ao usuario o esclarecimento de
duvidas sobre a utilizagdo do MOLBOX de maneira mais rapida.

4. COMENTARIOS GERAIS

A incorporag&o desses novos recursos aliados aos ja existentes
tornou o MOLBOX um software completo para edigédo e
visualizagdo de estruturas moleculares. No entanto, cada vez
mais funcionalidades estdo sendo propostas para tornar o
programa ainda melhor, tornando o MOLBOX util em outras
areas além da modelagem molecular, por exemplo, na area
educacional.

Ao longo deste ano, algumas das provaveis melhorias ao
MOLBOX incluem:

a) edicdo mais sofisticada de moléculas, permitindo que o
usuario possa incluir compostos ao invés de apenas atomos;

b) integragéo entre o MOLBOX e o software de célculo de
estruturas da estagdo de trabalho, tornando o software
capaz de minimizar estruturas por meio de comunicag&o via
rede;
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¢) adi¢éo de novos estilos de desenho, como o estilo cilindro.

O MOLBOX deve tornar-se também um agente de integracado
com outros trabalhos realizados pelo Grupo de Modelagem
Molecular, principalmente com o Banco de Estruturas
permitindo que a partir desse o usuario possa visualizar z-.;
distribuicdo espacial de uma molécula.
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