5. CONSIDERAGOES GERAIS

Pelos resultados obtidos com o software, ha indicagbes de que
as premissas feitas referentes a ordem de extragdo parecem
corresponder aos dados reais. Sabe-se qué no processo de
extragdo em gue se usa KELEX-100 como agente quelante, o
gélio & melhor extraido que aluminio e sodio (3), o que indica
coeréncia nos resultados fornecidos pelo software.

A utilizagéo do sodio nas comparagbes ndo correspondeu as
expectativas iniciais, pois 0 composto gerado ficou muito
diferente dos outros, ndo se devendo utilizar esse jon no
decorrer do estudo. Foram também simulados complexos com
outros agentes quelantes além do KELEX-100, cujos resultados
tiveram as mesmas caracteristicas dos acima expostos. Outro
fator a ser observado é a grande discrepancia em relagdo aos
angulos. Deve-se dar mais importancia as distancias de ligagao
nas andlises. Para se ter uma idéia exata do quanto esses,
resultados sdo reais, & necessario realizar testes em
laboratério, para comprovar ou nao o que foi previsto.
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1. INTRODUGAO

A Modelagem Molecular por computador tem a finalidade de
simular estruturas e suas respectivas interagbes. Além disso

visa a auxiliar os quimicos em seus estudos e analises das
estruturas moleculares.

Isso se da através da utilizagio de sistemas computacionais -
hfa'rcfware e soffware - de alto nivel e, conseqlientemente, de
dificil compreens&o para pessoas que ndo sejam usué|rios
familiarizados com esse tipo de sistema.

Tendo em vista disseminar a cultura da Modelagem Molecular
no CETEM, formou-se um Nucleo de Modelagem Molecular
voltado para atender as seguintes tarefas basicas: suporte
co!'nputacional ao usuario, desenvolvimento de uma interface
gra.ﬁca para usuarios, suportes quimico ao usudrio e aos
aplicativos de Modelagem Molecular.

Dentro desse contexto, estd em desenvolvimento uma interface

grafica de a_qxilio, que possibilita ao usuario da Modelagem
Molecular utilizar os sistemas computacionais disponiveis, de
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maneira facil e transparente, através de telas graficas
orientadas por janelas e de um conjunto de textos explicativos.

Assim, pretende-se disponibilizar ndo sé o uso de softwares
académicos e comerciais, por parte dos pesquisadores, como
também, de manuais e cursos que serdo desenvolvidos nesse
sistema. De modo que, o usuario, sem deixar seu posto, possa
ter acesso a informagbes e esclarecer duavidas sobre
modelagem molecular. O usuario podera, também, utilizar os
recursos do equipamento como copia e transferéncia de
arquivos, impressao e visualizagéo tridimensional de estruturas,
moleculares.

Este trabalho teve como base teorica o estudo utilizado no
desenvolvimento de uma interface grafica para visualizagao de
moléculas tridimensionais (1). Essa interface serve para
visualizar moléculas construidas através do software SD, usado
para modelagemde moléculas covalentes sob o aspecto
académico. O trabalho baseou-se em estudos sobre
computagdo grafica (2), utilizando a Graphics Library (GL)
(3,4,5).

2. OBJETIVO

Este trabalho tem como objetivo criar uma interface grafica para
utilizagdo de Modelagem Molecular. Através desse ambiente
sera possivel ao usuario acessar todos os servicos do nucleo
de Modelagem Molecular. A interface sera auto explicativa,
tornando possivel o usuario utilizar com facilidade o
computador, mesmo sem nenhum conhecimento de informatica.

Ela tera, também, um sistema de seguranga que permitira ao
usuario acessar somente a area publica disponivel e os
servicos do Nucleo. Seus arquivos n&o poderao permanecer
gravados no computador, sendo copiados para disquete.
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3. METODOLOGIA

Inicialmente, o trabalho concentrou-se no estudo aprofundado
do sistema UNIX (6), o qual pretende entender como se
processa a comunicagdo maquina-sistema operacional para
que seja possivel uma comunicacgado direta do programa com o
sistema operacional. y

Paralelamente, iniciou-se o estudo da Open GL - nova
biblioteca grafica da Silicon Graphics, na intengdo de construir
uma interface com apresentacao de imagens. Para tanto, foram
utilizados recursos de computagdo grafica, juntamente com a
ferramenta de programagéo Motif (7, 8, 9), que permite a
geracgao de programas, utilizando-se a filosofia de janelas.

Cada servico do nicleo sera representado por um botéo
grafico, ou seja, um botdo com o desenho que representa o
servico. O nome do servigo aparecera em uma barra de status
no rodapé da janela, sempre que o cursor for posicionado sobre
o botdo equivalente ao servigo. E para se ter o acesso, sera
preciso efetuar dois pressionamentos consecutivos do botédo
direito do mouse do computador.

No caso do servico selecionado ser um aplicativo de
modelagem molecular, a interface comandara a execugdo do’
aplicativo. Quando o usuario finalizar o aplicativo, retornara a
interface.

O processo de reconhecimento da localizagéo do cursor & feito
através da GL (3). O reconhecimento € dado pelo mapeamento
do movimento do cursor do sistema de coordenadas do
computador (Window Coordenate System) para o sistema de
coordenadas real (World Coordenate System).

Para armazenar os dados referentes @ movimentagdo do
cursor, foram usados dois métodos: o de empilhamento (polling)
e o de fila de entrada (input queuing).

O método de empilhamento é mais eficiente, uma vez que
sempre quando ocorre uma mudanga no estado do dispositivo,
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uma entrada é feita nessa fila de entradas. Ela funciona
juntamente com uma fila de eventos do tipo FIFO (First In First
Out). A fila de eventos armazena cada possivel estado do
dispositivo de entrada e para cada estado um algoritimo
correspondente. Dessa maneira, a cada mudanca no estado do
dispositivo de entrada, é feita uma pesquisa na fila de eventos,
permitindo a execugéo de um determinado procedimento.

O método de empilhamento, por sua vez, & considerado muito
trabalhoso, pois, sendo uma pilha, necessita de procedimentos
do programador para armazenar o estado do dispositivo de
entrada.

O proximo passo a ser seguido sera o.aprofundamento no
estudo da linguagem OSF/Motif (7, 8, 9) para, ento, dar inicio
ao efetivo desenvolvimento dos algoritmos de construgéo das
janelas.

4. RESULTADOS

O Motif & composto de procedures e fungdes, que permitem
um rapido e facil acesso a baixos niveis do sistema versus
Window. Ele possibilita uma escrita rapida de aplicativos, que
utilizem poucas linhas de cédigo de programa. No entanto, o
Motif requer muito mais meméria disponivel do que outros
aplicativos similares a ele.

O Motif tem uma filosofia de abstragéo, que exige um raciocinio,
no qual todos os componentes da janela a ser construida sao
objetos (widgets), que seguem entre eles, uma determinada
hierarquia. Ou seja, todo objeto & dinamicamente alocado e
pertence a uma classe. Essa classe, por sua vez, possui uma
estrutura que é estaticamente alocada e inicializada, e contendo
as operagdes dessa classe. Cada classe inferior pode herdar
todos os recursos oferecidos pela sua classe superior. O
fluxograma da Figura 1 mostra as classes basicas de objetos
do Motif.

76

A classe basica € a Core class. Ela é usada como um suporte
de superclasses. Possui recursos que sdo herdados pelas
outras classes, ou seja, recursos comuns a todos os objetos.
Sao exemplos desses recursos, a localizagéo xy e a espessura
da borda das janelas.

A Composite class e a classe XmPrimitive sdo classes de uma
camada abaixo da Core class.

A classe XmPrimitive ndo possui outras classes abaixo dela.
Ela possui recursos para o desenho da janela e para a
utilizacao das cores.

A Composite class possui duas classes : a Constrain class e a
Shell class. A Constrain class fornece aplicativos de layout.
Esta classe possui uma classe inferior, a XmManager. A
XmManager suporta recursos visuais e contextos graficos.

A Shell class é utilizada para proporcionar a comunicagéo entre
objetos e o gerenciador de janelas. Ela possui varias
categorias, como, as caixas de didlogo e os menus de erro.

Pode-se, entdo, concluir que o Motif & um ninho de classes e

objetos. O esquema que apresenta as suas principais classes
resulta em novos esquemas e assim por diante.
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Core class
£ I
Composite class XmPrimitive
[ |
Shell class Constrain class
I
XmManager

Figura1 - Classes basicas de objetoos do Motif

5. CONSIDERAGCOES GERAIS

Este trabalho ainda se encontra em fase de andamento, n&o foi
desenvolvido nenhum algoritmo até o presente momento. Visto
que a massa de conceitos a ser absorvida para o
desenvolvimento da presente interface é bastante grande.

Como, em um futuro proximo, o Nucleo de Modelagem
Molecular, que possui duas worksfations e um
microcomputador, tera seus equipamentos ligados em rede, a
interface devera funcionar em rede. Para tanto sera utilizado um
software que simula uma janela grafica, em microcomputador,
identica a que aparece na workstation. Como eie estara ligado
em rede com a workstation, o microcomputador sera o seu
préprio terminal.
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