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1. INTRODUGAO

O uso de modelos teve uma influéncia decisiva sobre o
desenvolvimento dos conceitos utilizados na interpretagdo de
propriedades quimicas. Assim, na Ultima década, os quimicos tém
recebido importantes auxilios na forma de softwares que atuam
como ferramentas para seus estudos de concepgdo e analise de
estruturas moleculares.

Esses softwares podem ser divididos em dois grupos: os de
calculo, que fornecem conformagdes e propriedades moleculares,
€ 0s de visualizagdo, que permitem resumir, em uma figura, os
dados obtidos nos calculos. Porém, a existéncia de diferentes
métodos de calculo e as diversas configuragdes de equipamentos
utilizados fazem com que haja uma variedade enorme de
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programas de visualizagdo, cada qual seguindo e gerando um
formato diferente para os dados.

Este trabalho tem como objetivo criar métodos e desenvolver
solugdes para os problemas de padronizagdo, através do
desenvolvimento de um software de visualizagdo de moléculas em
microcomputadores que possibilite ao pesquisador utilizar dados
gerados pela maioria dos softwares académicos e comerciais
existentes. Além disto, foram estudadas técnicas de computagéo
grafica para a geragao de algoritmos de visualizagao tridimensional
das moléculas, com efeitos dindmicos como rotacéo, apresentando
diversos modelos de representagao tais comostick e ball and stick,
com a possibilidade de utilizag&o de vérios tipos delabels para os
atomos da molécula, como tipo de atomos, numeragéo IUPAC e
energia de minimizacao.

2. METODOLOGIA

Como ponto de partida do desenvolvimento do software de
visualizagdo, foi definido um estudo dos principais métodos de
construgado e do formato do arquivo de dados por eles gerados. Em
seguida, optou-se pela utilizagdo do formato gerado pelosoftware
MM2, para desenvolvimento de um programa piloto. Assim, foi
definido um programa de visualizagdo de estruturas quimicas
escrito em linguagem C, utilizando compilador MICROSOFT C/C++
(1) e o Windows Software Development Kit (SDK) (2, 3) para a
utilizagdo de uma interface com o usuario padrédo Windows (4).

Para a visualizagdo da molécula, é lido um arquivo texto no formato
gerado pelo software MM2. Esse arquivo contém informagdes
sobre a molécula na forma de duas tabelas: uma, representando as
coordenadas cartesianas tridimensionais de cada atomo, e outra,
as ligagdes entre atomos.

A seguir, é executado um procedimento de scalling, que
redimensiona o tamanho da molécula para enquadra-la no
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tamanho da janela onde ela sera mostrada (5). A matriz de escalz
é dada por:

sx 00
S=10 sy 0
0 0 Sz

Onde sy, sy e sz sdo os fatores de escala para cada um dos eixos
X, ¥, Z, respectivamente.

Na etapa seguinte, aplica-se uma projegdo ortogonal [I] nas
coordenadas ftridimensionais lidas, obtendo coordenadas
bidimensionais [ll], que representam o posicionamento da molécula
na tela.

1500
P=(010 Mm
000
fX Xc
Y| =P||Yc [
[O Zc

Uma das maneiras de representar uma molécula é o estilostick
(Figura 1).Esse estilo mostra apenas as ligagdes entre os atomos
da molécula, na forma de linhas retas, cujas extremidades sdo os
centros dos dois atomos que fazem a ligagéo.
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Figura 1 - Molécula representada no estilo stick.

Um outro modo de visualizagdo da molécula € o estiloball and
stick (Figura 2), onde os atomos da molécula séo repre?entados
por esferas de centro em suas coordenadas e as ligagdes ent_re
atomos representadas por linhas de maneira semelhante ao estilo

stick.
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Figura 2 - Representagdo espacial de uma molécula
no estilo ball and stick.
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Além disso, a molécula também pode ser vista com ou sem/abels.
Um label é um identificador para os atomos da molécula, podendo
mostrar: cargas, o nome, ou nimero do atomo.

O programa também pode apresentar a molécula sob outro angulo,
isto &, pode rotacionar a molécula para qualquer ponto de vista que
o usuario desejar. Para fazer isso, o programa utiliza duas
transformacdes, uma rotagdo em torno do eixo X [lll] e uma
rotacdo em torno do eixo Y [IV], que foram combinadas em uma
unica formula [V] para se obter um rendimento melhor.

cosfsin@ 0 :
Rx(@)=|-sinfcos® 0 [
0 0

cosa 0 -sin o
Ry(a)=| 0 1 0 [IV]

sinox 0 coso

cosO cosor sin@ -cos@ sina

Rxy(0, o) = |-sinBcosa cosf® sinfsina V]
sino 0 coso

Xr X

Yr| = Rxy(6, a)|| Y [vi]

Zr Z

Finalmente, é permitido ao usuario imprimir a molécula sob o
angulo, no estilo e com o/abel com que ela esta sendo visualizada
na tela do microcomputador.
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Figura 3 - Diagrama de funcionamento

3. RESULTADOS OBTIDOS

Atualmente, o programa estad com o médulo de visualizagdo em
fase de finalizag&o. As moléculas podem ser visualizadas em dois
estilos, stick e ball and stick, e com trés tipos de /abels. Seréo
implementados algoritmos de minimizagdo para calculo das cargas
utilizadas como labels (Figura 4).

O moédulo de construgdo estd na sua fase inicial de
implementagdo, devendo suas rotinas serem testadas e
comparadas a outras semelhantes na busca de uma melhor
performance.
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O moédulo de impressao esta parcialmente acabado, embora
existam novas opgbdes a serem discutidas e, se aprovadas,
implementadas, tais como impressdo de relatérios, distancias e
angulos.
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Figura 4 - Visualizagdo simultanea de quatro moléculas diferentes pelo
MolBox

4. CONSIDERAGOES GERAIS

O estilo ball, que representa os atomos da molécula como esferas
de raio igual ao raio de Van der Walls, ndo fci implementado
porque os microcomputadores atuais ainda sdo lentos para muitas
tarefas relacionadas com a visualizagdo molecular nesse estilo,
embora para tarefas simples, tais como visualizagdo na forma
stick, a sua performance seja razoavelmente boa.
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1. INTRODUGAO

A modelagem molecular por computador tem a finalidade de
simular estruturas e suas respectivas interagées. A Computagédo
Grafica (1) é a ferramenta ideal para a visualizagdo das mudancgas
ocorridas em um sistema em fungdo do tempo, além de possibilitar
a visualizagdo das estruturas, a representagdo das moléculas e a
manipulagdo interativa de modelos geométricos. Assim, tomando
como base softwares académicos de construgdo e calculo de
propriedades quimicas, foi desenvolvida uma interface grafica para
a visualizacdo das estruturas quimicas geradas em uma

~ Workstation Silicon Graphics.
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