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RESUMDO

Esse trabalho consistiu em definir, e implementar um método para
a comunicagao, através da Internet, entre o microcomputador e a
estacao Silicon GCraphics, rodando o sofisticado software de
modelagem molecular Cerius2, de modo a realizar a minimizacao
de moléculas criadas pelo MOLBOX, acessando remotamente o
software Cerius2. Para isso foi necessiria a criacio de uma
ferramenta denominada Software de Acesso Remoto.

1. INTRODUCAO

A modelagem computacional de materiais em escala molecular ou
atébmica é reconhecidamente um método importante na pesquisa
de materiais, tornando possivel a simulagio e a previsio de
estruturas moleculares, seu comportamento, e a performance em
testes laboratoriais e procedimentos analiticos.

Com a criagdo do software MOLBOX, desenvolvido pelo Grupo
de Modelagem Molecular, tornou-se possivel a criacio e
visualizagdo de moléculas compativeis com o software CERIUS?
(1) da Molecular Simulations, em microcomputadores. Contudo, a
molécula gerada pelo MOLBOX nio corresponde a sua estrutura
de conformagdo espacial mais estavel, pois as coordenadas dos
seus atomos modelados ndo correspondem s posicoes de minima
energia. Portanto, para a obtengdo de resultados mais precisos, é
necessaria a minimizagdo da energia dessas estruturas
moleculares, operagdo esta que demanda elevada performance
computacional, tendo em vista a complexidade dos calculos
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envolvidos. Isto exige a utilizacdo de plataformas mais robustas,
como estagdes de trabalho, forgando a mudanga do ambiente de
desenvolvimento.

No entanto, o advento das redes de computadores permitiu o
compartilhamento de recursos entre maquinas de diferentes
plataformas, tornando possivel a utilizacido remota de uma
maquina a partir da outra, e com isso a minimizagao da energia
de moléculas utilizando as estagcbes de trabalho e o software
CERIUS?, a partir de microcomputadores conectados a rede.

2. OBJETIVO

O presente trabalho tem como objetivo a utilizagao de redes de
computadores, em particular a Internet, bem como do Software de
Acesso Remoto, que se constitui em uma interface grafica para a
geracdo das instrugbes compreendidas pelo software CERIUS?,
visando a minimizacdao da energia de estruturas moleculares a
partir do préprio ambiente de desenvolvimento, tornando o
processo de modelagem de estruturas moleculares mais eficiente
em microcomputadores.

3. METODOLOGIA

O processo de minimizacao da energia de estruturas moleculares
utilizando a rede de computadores consiste das seguintes fases :

a) definicao dos pardmetros de minimizagao e geracao de um
arquivo contendo instrugées reconhecidas pelo programa
CERIUS? através do Software de Acesso Remoto;

b) envio a estacio de trabalho através da rede (Internet),
utilizando o protocolo FTP (File Transfer Protocol) do arquivo
contendo a molécula gerada pelo MOLBOX, e do arquivo
contendo as instrugdes a serem executadas na estagdo de
trabalho;

c) execugdo remota do programa CERIUS? através de uma linha
de comando, utilizando um software Telnet, que permite
utilizar remotamente o ambiente Unix (3) da estagdo de
trabalho. A linha de comando é a seguinte:

cerius2 -n -0 <SAIDA.LOG> <ENTRADA.LOG>
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Onde ENTRADA.LOG é o arquivo gerado pelo Software de
Acesso Remoto e SAIDA.LOG é o arquivo contendo os
resultados dos cdlculos de energia, e

d) busca dos arquivos produzidos na minimizagao, utilizando o
protocolo FTP: um arquivo referente a representacgao gréfica da
molécula e outro contendo os resultados dos célculos da
energia.

Molbox 2.0

AJBUTANOL MOL

Figura 1 - Exemplo de molécula (butanol) construida no MOLBOX (lado
esquerdo da tela) e sua representagao apds a minimizagao de energia
(lado direito da tela)

O Software de Acesso Remoto é uma ferramenta desenvolvida
utilizando o programa Borland Delphi 1.0 for Windows (2), uma
ferramenta visual baseada na linguagem de programacdo Pascal.
Tem por finalidade a criagdio de um arquivo contendo as
instrucoées e parametros utilizados pelo programa CERIUS? na
minimizagao. Esses parametros sio definidos pelo usudrio através
da interface gréfica implementada pelo programa.
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Figura 2 - Tela do Software de Acesso Remoto
Os pardmetros a serem definidos pelo usuério sio:

Campo de Forga (1): forma a base de todos os célculos de energia
realizados pelo programa CERIUS?. A escolha do Campo de Forca
adequado é de vital importancia para a aquisicio de resultados
satisfatérios dos calculos de energia. Sao os seguintes campos de
forca disponiveis nessa versao:

— UNIVERSAL1.01: campo de forga de propésito geral, valido
para compostos do grupo principal, moléculas organicas e
metais complexos;

—~ DREIDING2.11: campo de forca de propésito geral, que
pode ser utilizado para a previsao de estruturas e calculos
dindmicos de moléculas organicas, biolégicas e inorganicas
do grupo principal;

— mm2_85_1.01: campo de for¢a adequado para o calculo em
pequenas moléculas organicas.

b) Equalizagdo de Cargas (1): selecionando-se essa opc¢ao, o
programa CERIUS? realiza o célculo das cargas dos dtomos
pelo método de equalizagio de cargas de Rappé e Goddard.
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Esse método de previsao de cargas leva em conta a geometria,
bem como as eletronegatividades, de todos os dtomos.

A primeira fase da metodologia consistiu em definir os pardmetros
de minimizagao a serem utilizados, analisando a relagao: precisao
dos resultados x tempo gasto pela estagao de trabalho nos calculos
de minimizagao.

Foi realizado um estudo da estrutura do arquivo de entrada
utilizado pelo programa CERIUS?, para definir o formato das
instrugoes.

A chave para o sucesso na conclusdo do projeto foi a descoberta
da linha de comando particular que permite a execugao do
programa CERIUS? em modo texto, tendo como pardmetro um
arquivo externo com instrugdes de execugao.

O programa possui uma interface grafica bastante amigavel,
rodando sob o padrao Windows, composta por menus de facil
compreensao de forma a facilitar a sua utilizagao por usudrios com
pouca experiéncia na drea de informdtica. Incorpora um guia
passo a passo (opcional), através de mensagens na tela, para
auxiliar o usudrio na operagao dos softwares de comunicagao com
a estacdo de trabalho (FTP e Telnet), informando, por exemplo,
quando e como enviar ou receber 0s arquivos.

COMENTARIOS GERAIS

A minimizagao remota de estruturas moleculares representa uma
expansao das potencialidades do software MOLBOX, que passa a
ser uma ferramenta bem mais completa, e dessa forma
proporciona um melhor aproveitamento das potencialidades do
ambiente de desenvolvimento, permitindo a realizagao, de modo
mais eficiente, de um maior nimero de operagoes dentro da
modelagem molecular utilizando microcomputadores.

Algumas melhorias estdo previstas para o Software de Acesso
Remoto:

a) inclusdo de um numero maior de pardmetros de minimizacao,
como outros campos de forga, visando atingir uma gama maior
de aplicagoes dentro da modelagem molecular, e

b) operagoes de FTP e Telnet incorporadas ao Software de Acesso
Remoto, tornando a operagao muito mais simples e rapida.
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