Figura 1 - Impressdo da tela do software desenvolvido editando uma
molécula construida no software SD
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1. INTRODUGAO

A modelagem molecular por computador é atualmente considerada
um importante método de pesquisa quimica. A moderna tecnologia
existente torna possivel a simulagcdo e estimativa de estruturas
moleculares. Porém, a grande quantidade de informagdes tratadas
durante o estudo de uma familia de moléculas torna inviavel a
utilizagdo de meios ndo computacionais de armazenamento e
recuperacao desses dados.

Isto foi observado durante a execugdo do trabalho "Construgao,
Célculo e Catalogagdo de Familias de Moléculas Tensionadas
Derivadas do Norbonano Através da Modelagem Molecular” (1).
Este trabalho catalogou dezessete moléculas e gerou um catalogo

‘em papel impresso com aproximadamente 500 paginas, fato que

dificulta consideravelmente o acesso as informagdes catalogadas.

129



Assim, tendo em vista viabilizar o armazenamento de informagoes
sobre estruturas moleculares e auxiliar a pesquisa quimica,
agilizando a busca de dados ja existentes, foi definido um banco de
dados para armazenamento de estruturas moleculares e suas
propriedades conformacionais calculadas, bem como de um
programa para recuperagao dessas informacgées.

Cada molécula é catalogada através de caracteristicas especificas
(como nome IUPAC, formula molecular etc.), bem como pelos
stomos que a constituem e as ligagdes entre eles, podendo
também armazenar valores medidos para a molécula.

2. METODOLOGIA

Primeiramente, foi feito um levantamento das informagdes contidas
no catalogo de derivados do norbonano. Nesse levantamento,
‘oram identificados dois tipos basicos de moléculas: as calculadas
som rotagdo e as calculadas sem rotagao.

As informagdes comuns aos dois tipos sdo as seguintes: férmula
molecular: nome IUPAC da molécula; nome comercial da molécula;
rabalhos publicados, contendo titulo, autor, data de publicagéo e
ipo de publicagdo; forma espacial construida atraves dosoftware
\LCHEMY II; forma plana construida através do software
SHEMYWINDOWS; forma espacial construida através dosoftware
CERIUS (com os simbolos dos elementos e com os atomos
numerados de acordo com a classificagédo IUPAC).

Além dessas informagdes, existem outras que sdo geradas pelos
calculos efetuados através do MOPAC. Foram calculados varios
parametros das moléculas, principalmente a distribui¢éo de cargas,
a energia e a andlise conformacional, com o hamiltoniano AM1,
como uma ferramenta de varredura de todos os conférmeros,
variando-se um é&ngulo de torsdo, tomando por base um
determinado &tomo pré-definido para ser estudado.
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Pe{a rotagao deste atomo, escolhido previamente, foram obtidas as
variagbes de carga e energia em cada ponto da rotagdo
determinado pelo &ngulo escolhido para a subdivisdo da rotagzo dé
3609. As moléculas que possuem rotagdo apresentam, para cada
p93!géo angular: calor de formagéo, energia eletronica, repulsio
nucleo a nucleo, dipolo, nimero de niveis preenchidos, ionizacdo
potencial, peso molecular, célculos SCF, tempo de computagio
matriz-z (que contém para cada atomo suas coordenadas (x, y, z)‘
suas ligacdes e sua carga). '

Apds este levantamento concluiu-se que cada molécula possuia
caracteristicas préprias que a distinguiam das demais e eram
independentes de sua conformagdo, e que cada conférmero da
molécula também possuia caracteristicas préprias e dependentes
da posigdo angular. Além disto, os atomos, tanto em relagdo a
molécula quanto a cada um de seus conférmeros, também podem
ser. caracterizados de maneira Unica. A estrutura légica da
informagdo armazenada pode ser, entdo, definida como:

Molécula — Valor = Tipo do Valor
Conférmero = Valor = Tipo do Valor
Molécula — Atomo = Valor= = Tipo do Valor
Conférmero = Atomo = Valor = Tipo do Valor

Como piloto para a geragéo do banco de dados de armazenamento
de estruturas moleculares, foi definida a estrutura interna de um
banpo de dados baseado nas informagdes contidas no Catélogo de
Derivados do Norbonano, resultando em um modelo teérico de
armazenamento das informagdes, modelo entidade-relacionamento
= MER (Figura 1). Para a construgdo deste modelo, as informacgdes
tlye_ram que ser divididas em dois grupos, segundo caracteristicas
distintas. Estes dois grupos sao: entidades e relacionamentos.
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Figura 1 - Modelo Entidade-Relacionamento

o
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Ap6s a construgdo do MER, sdo definidas as tabelas SQL. Durante
esta definigdo, o modelo passa por um processo de otimizagao das
entidades e relacionamentos propostos, de forma a eliminar a
redundancia e diminuir o espago gasto em armazenamento,
conseguindo maior eficiéncia e rapidez (Figura 2).

MER SQL FOXPRO
Entidades, Tabelas Table/DBF
Relacionamentos
modelo tedrico modelo computacional formato final

>

Figura 2 - Fluxo de Desenvolvimento do Banco de Dados

A implementagdo do modelo teérico otimizado é feita na forma de
um modelo computacional, formado por um conjunto de tabelas
SQL (Figura 3). Estas tabelas s&o uma forma tabular de
representacdo dos dados armazenados segundo o padrao SQL
(Sequential Query Language), considerada, prat:camente como
um padréo na area de banco de dados.

Finalmente, foi feita a transcrigdo desse modelo computacional
para o formato final no padrdo do gerenciador de banco de dados
escolhido, FoxPro for Windows (2), software padrdo SQL e que
utiliza a filosofia de janelas para a comunicagdo com 0 usuario.
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Moléculas

cod_molécula ¢ Numérico
formula_molecular Caracter (20)
nome c—attalogado Caracter (5)
nome_IUPAC Caracter (60)
nome:comercial Caracter (10)
imagem_alchemy Imagem
imagem_chemy Imagem
imagem_cerius_1 Imagem
imagem_cerius_2 Imagem
Método :
cod_molécula Numeérico
cod_método Caracter (10)
Trabalhos _
cod_molécula Numér!co
cod_método Numeérico
titulo Caracter (40)
autor Caracter (40)
data Caracter (10)
tipo Caracter (30)
Dados_Molécula B
cod_molécula Numeérico
atomo Caracter (15)
X Numérico
y Numérico
z Numeérico
tipo Caracter (15)
Resultados 5
cod_molécula Numgr!co
calor_de_formagéo Numgr!co
energia_eletrdnica Numer!co
repulséo_ntcleo_a_nucleo Num(f:r!co
dipolo Num?r!co
niveis_preenchidos Num?r!co
ionizagao_potencial Numen_co
peso_molecular Numéqw
calculos_SCF Numér!co
tempo_computagéo Numéqco
matriz_z Numérico

Figura 3 - Tabelas sQL
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3. RESULTADOS OBTIDOS

Foram definidas e implementadas as tabelas SQL no formato do
software FoxPro for Windows (3), formando assim o "esqueleto” do
banco de dados. Algumas fases do projeto ja estdo sendo
implementadas, como a definicdo dos/ayouts das telas (Figura 4),

e outras estdo em fase de desenvolvimento, como o estudo do
tratamento de imagens.

Apo6s um estudo sobre os meios de conversao das imagens que
serdo inseridas no Banco de Dados de Estruturas Moleculares,
conclui-se que o método mais eficiente & o uso doscanner, que é
um equipamento que converte textos ou imagens do papel
impresso para o microcomputador em imagens digitalizadas. A
principal vantagem do uso do scanner é que este possibilita a
escolha do formato para a imagem digitalizada. Sendo assim
podemos salvar estas imagens no padrdo que o FoxPro for
Windows aceita, padréo bitmap (.BMP).

Figura 4 - Layout da tela de Inclusdo
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1. INTRODUGAO

A pgrﬂr do surgimento das planilhas eletrénicas, a maioria das
andlises e relatérios financeiros, administrativos, técnicos ou de
qualquer outra natureza podem ser colocados sob a forma de
tat:ﬁalas ou matrizes. Toda tarefa que envolva dados, célculos e
graficos pode ser e_xecutada com maior velocidade e melhor
apresentada com a utilizagéo de planilhas eletrénicas.

D ; ¢

ados tabu}ares pOdeHI ser analisados de forma estatistica
gerando glalICOS que auxiliam na visua[izat,‘.ao dos |e|10"|||6||05l
modelados.

O Banco de Dados Metais Pesados tem por objetivo colocar a

:::ls::;igéo d'a comunidade cientifica, interessada na questdo do
0 ambiental de metais pesados sobre o meio ambiente, um
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