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Resumo

Este projeto apresenta a constru¢do de um programa livre, gratuito e
multi-plataforma de edicdo e visualizagdo tridimensional de molécu-
las. As suas principais caracteristicas sdo: a possibilidade de edi¢cdo
e visualizacdo de moléculas com doze tipos de atomos mais usual-
mente utilizados em modelagem molecular; a visualizacdo pode ser
feita nos modelos de Dreiding, Pau-e-Bola, Espaco-preenchido e de
linhas; a possibilidade de salvar e carregar moléculas em arquivo; a
correcdo da geometria da molécula desenhada, segundo o0 modelo ted-
rico VSEPR; a possibilidade de rotacionar, arrastar, aproximar e afas-
tar uma molécula e a selecdo de atomos ou ligacdes. Sao descritos
0s procedimentos matematicos para corre¢do da geometria e para a
visualizacdo espacial das moléculas. O programa apresenta outras
funcionalidades que visam facilitar a aplicacdo em ensino e pesquisa,
como variacao de cores de atomos e fundo de tela, além de apresentar
uma interface intuitiva de facil compreensao e utiliza¢do. O programa
foi escrito em linguagem C++ e fez uso das bibliotecas wxWindows,
OpenGL e GLU. Foram feitas algumas considerac@es sobre o méto-
do de corregdo de geometria implementado e apresentadas propostas
para continuidade do desenvolvimento do programa.



Abstract

This work presents the construction of a multi-platform program for
three-dimensional edition and visualization of molecules. The main
characteristics of the software are: the possibility of edition and vi-
sualization of molecules using the twelve most used atoms types in
molecular modeling; the visualization can be made in the models of
Dreiding, Ball-and-Stick, Space-filled and line; the possibility to re-
ad and save the molecules data through a file; the correction of the
geometry after the drawn of the molecule, according to theoretical
model VSEPR; the possibility of rotate, dragging, to zoom in and
out the molecule and the selection of desired atoms and bonds. The
mathematical procedures for the geometry correction and the spatial
visualization of molecules are described. The program presents other
functionalities that facilitate its application in education and research,
as the possibility of choose the atom and screen colors, besides pre-
senting a very easy-to-use interface. The program has been written in
C++ language and use the wxWindows, OpenGL and GLU libraries.
Some considerations regarding the implemented geometry correcti-
on method has been made and some proposals for continuity of the
development of the software has been presented.
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Capitulo 1

Introducao

A simulagdo computacional tem tido um papel de suma importancia no desenvol-
vimento das mais diversas areas de conhecimento, nos Gltimos anos. Através dela,
um sistema pode ser modelado, permitindo, através da manipulacdo destes mode-
los, que testes sejam realizados em um computador antes de serem aplicados ao
sistema real, facilitando e tornando mais barato o processo de aprendizagem de
um dado sistema.

Esta possibilidade tem sido aplicada também em quimica. A criac¢do e a propo-
sicdo de novos materiais tem crescido vertiginosamente, com o desenvolvimento
das técnicas computacionais de Modelagem Molecular. Tais técnicas tém possi-
bilitado, por exemplo, a criacdo de novas drogas, que sdo utilizadas na cura de
enfermidades que atingem a populacéo.

Torna-se, entdo, cada vez mais necessario que profissionais, especialmente das
areas de quimica e ciéncia da computacdo, estejam envolvidos na area de Mode-
lagem Molecular; tanto no que diz respeito ao desenvolvimento de novas técnicas
como no aperfeicoamento e busca de novas aplicagdes. Deste modo, a humani-
dade podera se aproveitar cada vez mais dos beneficios trazidos pela Modelagem
Molecular.

Neste intuito, foi desenvolvido um programa que permite a edicdo e a visua-
lizacdo de moléculas tridimensionais. Chamado wxMol, o programa é gratuito e
multi-plataforma, ou seja, pode ser utilizado em diversos sistemas operacionais,
permitindo uma grande liberdade em sua utilizagdo.

Deste modo, além de ser uma ferramenta de pesquisa, o aplicativo podera ser
utilizado para facilitar o processo de ensino-aprendizagem dos alunos da area de
quimica, comprovando a aplicabilidade da informética na educacdo. Tais alunos,



ao entrarem em contato com a Modelagem Molecular desde cedo, poder&o se sentir
motivados a enveredar por esta area e contribuirem com o seu desenvolvimento.

Além disso, o cddigo-fonte do programa é aberto, podendo ser utilizado e
aperfeigoado livremente. Com isso, ele pode ser adaptado para a implementacéao
de novos conceitos, tanto da area de quimica quanto de computacéo, tornando-se,
portanto, uma ferramenta flexivel e de grande utilidade.

1.1 Objetivos
Os principais objetivos deste trabalho foram:

o analise e implementacgdo de necessidades de interface para edigdo/visualizacdo
de moléculas;

o analise de formatos de representacdo de moléculas;

e implementacdo de uma versdo inicial do programa que comegou a ser de-
senvolvido por [Freire (2002)].



Capitulo 2

Modelagem Molecular

2.1 Definicao

Antes de se apresentar a Modelagem Molecular é necessario que se saiba da im-
portancia do conceito de estrutura molecular. Segundo [Tostes (1998)], a ciéncia
quimica, aos menos nos Ultimos cem anos, desenvolveu-se em torno de um grande
e fundamental conceito unificador: a estrutura molecular. O quimico vem, nes-
se mesmo periodo, identificando quimica com estrutura molecular. O quimico é
como um profissional das moléculas, e quando “pensa” nelas tem como objeto
um arranjo tridimensional muito bem definido dos atomos que constituem cada
molécula em particular no espaco. Exemplos: o arranjo planar e angular de dois
hidrogénios e um oxigénio na &gua, o arranjo tetraédrico dos quatro hidrogénios
em torno do carbono no metano, etc.

Assim, esse conceito fundamental de estrutura molecular permite descrever
cada uma das mais de dez milhdes de moléculas conhecidas atualmente como um
arranjo tridimensional especifico, a partir de apenas pouco mais de cem atomos.

E necessario ainda que se defina bem o que é modelagem. A palavra modela-
gem deriva da palavra modelo, cujo significado é idealizacdo de um sistema ou de
um processo real, tranduzindo-o em expressfes ou representacBes analiticas que
permitam descrever com precisdo especificada o fenémeno real. Modelagem, em
ciéncia, se refere a técnicas que envolvem um conjunto de equacBes matemati-
cas sendo usadas para representar fielmente algum fenémeno cientifico especifico
[Smith (1998)].

Assim [SantAnna (2002)] define a Modelagem Molecular como a investigagéo
das estruturas e das propriedades moleculares usando a quimica computacional e



as técnicas de visualizacdo gréafica visando fornecer uma representacéo tridimensi-
onal, sob um dado conjunto de circunstancias. Ela engloba varias técnicas, como:
Gréficos Moleculares, a Mecénica Molecular, a Dindmica Molecular a Mecénica
Quantica, entre outras, formando a chamada Quimica Computacional.

Conforme pode ser visto em [Cenapad (2003)], a Modelagem molecular tem
como principais objetivos a construgdo, representacdo, manipulacéo, simulagéo e
andlise de estruturas moleculares, e o calculo de suas propriedades.

Na préatica ela pode ter enfoques diferentes. Enquanto algumas metodologias
sdo dedicadas ao estudo de estruturas simples de poucos atomos, utilizando cal-
culos sem aproximacoes, possivelmente utilizando um supercomputador, outras
estdo interessadas na descricdo de moléculas mais complexas, utilizando calculos
aproximados e parametrizados, podendo para isso utilizar um simples computa-
dor pessoal. H& ainda outras metodologias que utilizam a Modelagem Molecular
para estudar proteinas, visando a determinagcdo computacional da estrutura tridi-
mensional formada por milhares de atomos, ou ainda para célculos de energia e
estabilidade termodinamica resultantes da interacdo de polimeros biol6gicos com
outras estruturas moleculares.

Percebe-se entdo como sdo importantes as técnicas computacionais de modela-
gem molecular. Tanto a possibilidade de visualizagdo como os célculos proporcio-
nados pela utilizacdo dos computadores auxiliam os pesquisadores, possibilitando
0 avango tecnoldgico em varias areas, contribuindo para o desenvolvimento da
humanidade.

2.2 Abordagem Historica

A representacdo de moléculas atraveés de formulas estruturais foi estabelecida pe-
la primeira vez com a descoberta do arranjo tetraédrico dos atomos de carbono
em compostos organicos por vant Hoff e Lé Bel em 1874. Com a introdugéo
da analise conformacional foi estabelecido que moléculas podem ser representa-
das por diferentes arranjos atdbmicos espaciais, possuindo energias caracteristicas
[Freire (2002)].

Com o desenvolvimento da cristalografia de raios X, foi possivel obter valores
das estruturas das moléculas até entdo impossiveis com outras técnicas experi-
mentais, como o comprimento e o angulo de uma ligacdo, além de propriedades
atdmicas como o raio de van der Waals [Santos (2001)]. Isto possibilitou a criacdo
de modelos estruturais moleculares simples, que serdo apresentados em 4.2.



Tais estruturas, num primeiro momento forneciam informacdes qualitativas e
semi-quantitativas das propriedades de uma molécula. Mas, segundo [Boyd (2001)],
uma nova abordagem das estruturas de moléculas surgiu nos anos 60 e se tornou
o principal método em quimica farmacéutica e medicinal. No coragédo desta abor-
dagem estavam as correlagdes que foram encontradas entre uma ampla variedade
de propriedades moleculares e as descrigbes matematicas baseadas na estrutura
molecular. Os modelos estatisticos descrevem uma relagdo entre uma funcéo (ati-
vidade bioldgica ou propriedades fisicas) de uma molécula e uma forma (estrutura)
de uma molécula. Os modelos, dessa forma, constituiram as Rela¢des Estrutura-
Atividade Quantitativas (Quantitative Structure-Activity Relationships - QSAR).
Dadas estas correlacdes, o quimico computacional ja era capaz de avaliar modelos
de estruturas e fazer predicGes em tais estruturas visando melhorar uma determi-
nada propriedade.

Desde entdo a Modelagem Molecular tem-se desenvolvido muito. Prova disso
foi em 1998, quando John Pople e Walter Kohn ganharam o Prémio Nobel de
Quimica, por suas contribuicdes no desenvolvimento da Quimica Computacional
e da Modelagem Molecular. Tal fato tornou-se um marco no reconhecimento da
area de Modelagem Molecular no meio cientifico [Freitas (1998)].

2.3 Aplicacoes da Modelagem Molecular

A Modelagem Molecular tem inimeras aplicacBes nos dias atuais. A seguir desta-
camos duas: predizer propriedades moleculares e design de novas drogas.

2.3.1 Predizer Propriedades Moleculares

Antes da Modelagem Molecular, o Gnico meio de predizer as propriedades de uma
substancia molecular era fazendo uso de aproximagdes na teoria quantica que pos-
sibilitasse a descricdo de sistemas formados por um nimero reduzido de parti-
culas, devido as limitagdes computacionais. Tais aproximagdes eram inevitavel-
mente imprecisas e limitavam-se a sistemas de pouca aplicabilidade descritos por
modelos tedricos limitantes como o modelo de gés ideal e do cristal harménico.
Com isso, muitas propriedades de materiais reais foram preditas com base em te-
orias aproximadas (por exemplo a equacdo de van der Walls para gases densos)
[Frenkel & Smit (2001)].

Evidentemente, seria bom se pudessem ser obtidos resultados precisos paraum
dado sistema sem as limitagBes impostas por teorias mais fundamentais. A simu-



lagdo computacional, utilizando-se a Modelagem Molecular, permite exatamente
isto. Por exemplo, € realmente muito mais facil medir o ponto de fusdo da &dgua do
que extrai-la de uma simulacdo computacional; mas isso em condi¢des normais de
temperatura e pressdo. Medir as propriedades de materiais reais em condicBes de
alta temperatura ou pressao é muito dificil, e conseqlientemente caro. Neste caso
seria melhor utilizar a simulagcdo computacional.

Além disso, segundo [Frenkel & Smit (2001)], pode-se comparar as proprie-
dades calculadas de um sistema modelo com aquelas de um sistema experimental:
se as duas discordarem, o modelo é inadequado. Por outro lado, pode-se comparar
o resultado de uma simulagdo de um dado sistema modelo com as predi¢des de
uma teoria analitica aproximada aplicada ao mesmo modelo. Se teoria e simu-
lacdo discordarem, sabe-se que a teoria é falha. Entdo, neste caso, a simulacdo
computacional faz a funcdo do experimento definido para testar tal teoria.

O procedimento de simular em computador um evento real é chamado de “ex-
perimento computacional”. Outro procedimento comum em simulagéo é o teste
de teorias num experimento computacional, antes de verifica-las no mundo real.
Esta aplicacdo de simulacdo computacional é de tremenda importancia. Ela tem
conduzido a revisdo de algumas teorias muito respeitadas. Hoje em dia, sempre
que possivel, uma nova teoria é sempre testada por simulagdo computacional.

2.3.2 Design de Novas Drogas

Uma area em que a modelagem molecular tem sido particularmente Gtil é o design
de novas drogas. Embora haja um grande nimero de drogas disponiveis, novas
drogas estdo sendo constantemente procuradas. Algumas doencas tém surgido
ou tem sido reconhecidas apenas recentemente, logo ndo ha medicagdo efetiva
para elas. E mesmo para doencas para as quais existem medicacéo, novas drogas
precisam ser pesquisadas, seja para a diminuicdo de efeitos colaterais, seja porque
virus ou bactérias tornaram-se resistentes.

Até pouco tempo atrds, a sorte representava uma importante fungéo na desco-
berta de remédios. Produtos naturais eram simplesmente testados para determinar
se tinham algum uso medicinal. Hoje em dia, o que se faz é identificar as enzimas
responsaveis por alguma enfermidade e modela-las computacionalmente. Dessa
forma suas propriedades podem ser calculadas e analisadas viabilizando a criacéo
de uma nova droga para aquela doenca.



Capitulo 3

Geometria Molecular

3.1 Consideracdes Iniciais

Como foi descrito no capitulo anterior, as aplicacdes da modelagem molecular
dependem da determinacdo da estrutura da molécula, e com isso, da determinacao
de sua geometria espacial.

A geometria das moléculas sdo determinadas através de experimentos. Com 0s
avanc¢os da mecanica quantica foram desenvolvidos, também, métodos ou modelos
para prever a geometria de uma molécula sem a necessidade de se recorrer a ex-
perimentacdo. Um desses modelos foi desenvolvido, em 1957, pelo quimico Ron
Gillespie, baseando-se em trabalhos anteriores de Nyholm. Tal método recebeu o
nome de Valence-Shell Electron-Pair Repulsion (VSEPR), ou Teoria de Repulséo
dos Pares Eletronicos de Valéncia, em portugués.

A proxima se¢do apresenta esta teoria, que serviu de base para a implemen-
tacdo de um algoritmo de correcdo da geometria molecular, que sera apresentado
mais adiante. Por hora, espera-se que o leitor esteja familiarizado com a determi-
nagdo da estrutura de Lewis de uma molécula, pois o VSEPR utiliza tal estrutura
na determinacdo da geometria molecular. Maiores informacdes sobre a estrutura
de Lewis podem ser encontradas em [Barbosa (1998)].

3.2 Teoria da Repulséao dos Pares Eletrdonicos de Valéncia

Um atomo é circundado por uma camada de elétrons de valéncia. Estes elétrons de
valéncia podem ser envolvidos na formagao de ligacfes simples, duplas e triplas



ou podem ainda néo ser compartilhados. Cada uma destas combinagfes cria uma
regido negativamente carregada no espago, e, como cargas iguais se repelem, as
varias regies de densidade de elétrons ao redor do atomo se espalhara no espa-
¢o de modo que cada uma fique tdo afastada da outra quanto possivel. E esta a
premissa basica do modelo VSEPR [Brow (1996)].

Para predizer a geometria do metano, por exemplo, utilizando-se tal modelo, o
primeiro passo é desenhar a estrutura de Lewis da molécula. Tal estrutura mostra
que o &tomo de carbono possui quatro regides de densidade de elétrons, cada uma
contendo um par de elétrons, formando uma ligagdo com um atomo de hidrogénio.
De acordo com o0 modelo VSEPR, as quatro regifes tendem a se afastar o maximo
possivel. Isso acontece quando o angulo entre dois pares de elétrons quaisquer é de
aproximadamente 109, 47°. Logo, pode-se predizer que a geometria da molécula é
tetraédrica (figura 3.1). Através de experimentos verificou-se que os angulos entre
as ligagoes de uma molécula de metano é realmente 109,47°. Ou seja, os angulos
de ligag&o e a geometria do metano preditas pelo modelo VSEPR s&o idénticos aos
observados.

e& H:C:H
: H ‘

(a) (b) (c)

Figura3.1: (a) Geometria tetraédrica, (b) estrutura de Lewis da molécula de metano e (c) sua forma
tridimensional. Os hidrogénios ocupam os quatro vértices de um tetraedro e o dngulo entre quaisquer
ligagBes é de 109, 47°

A molécula de aménia, N H3, pode ser predita da mesma maneira. A estrutura
de Lewis do N H3 mostra o nitrogénio cercado por quatro regifes de densidade de
elétron. Trés regibes contém pares de elétrons formando ligagOes covalentes sim-
ples com atomos de hidrogénio. A quarta regido contém um par de elétrons ndo
compartilhado (Figura 3.2). Independentemente disso, 0 modelo VSEPR diz que
as quatro regides sdo arranjadas em um tetraedro, formando angulo de 109,47°
entre si. Mas, atraves de experimentos, observou-se que os angulos entre as liga-
¢Oes sdo na verdade de 107, 3°. Esta pequena diferenca entre os angulos previstos
e 0s observados pode ser explicada pela proposicdo de que os pares de elétrons



ndo compartilhados do nitrogénio repelem pares de elétrons adjacentes com uma
forca maior do que pares de elétrons ligados.

Figura 3.2: Geometria de uma molécula de amonia, (INH3s). (a) Estrutura de Lewis e (b) a forma
tridimensional (a regido roxa representa o par de elétrons ndo compartilhado). O angulo entre as
ligaces é de 107, 3°, ligeiramente menor que os angulos de ligagdo do metano.

A figura 3.3 mostra a estrutura de uma molécula de agua. Nela o oxigénio é
rodeado por quatro regibes de densidade de elétrons. Duas destas regides contém
pares de elétrons usados para formar ligacbes covalentes simples com os atomos
de hidrogénio e as outras duas regides contém pares de elétrons ndo compartilha-
dos. Utilizando o modelo VSEPR, pode-se predizer que as quatro regides formam,
novamente, um tetraedro com 0 mesmo angulo de 109,47°. Experimentos mos-
tram que o &ngulo entre as duas ligacGes é na verdade de 104, 5°. Esta diferenca é
explicada pelo mesmo motivo apresentado para o caso do nitrogénio. No caso do
oxigénio o angulo é ainda menor devido ao fato de existirem dois pares de elétrons
ndo compartilhados ao invés de um.

Figura 3.3: A geometria de uma molécula de dgua (H20). (a) Estrutura de Lewis e (b) geometria
tridimensional. Os pares de elétrons ndo compartilhados (regides roxas) repelem os pares de elétrons
adjacentes, fazendo com que o &ngulo da entre as ligaces seja de 104, 5°.

Em muitas moléculas, entretanto, um atomo é rodeado por trés regides de den-
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sidade de elétrons. Isto acontece, por exemplo, com o metanal e o etino, como
mostrado pela figura 3.4.

[~ . taoe H
w N
e 7

(a) (b)

Figura3.4: Em (a) tem-se a Geometria Trigonal Planar, em (b) e (c) a molécula de metanal, C H»O,
e em (d) e (e) a molécula de etino, C2 Hy.

De acordo como 0 modelo VSEPR, uma ligacdo dupla é tratada como uma
unica regido de densidade de elétrons. No metanal, o carbono é rodeado por trés
regides de densidade de elétrons: duas contém pares de elétrons que formam li-
gacBes com um atomo de hidrogénio, a terceira contém dois pares de elétrons
formando uma ligacéo dupla com um atomo de oxigénio. No etino, cada atomo
de carbono é também rodeado por trés regides de densidade de elétrons: duas
contendo pares simples de elétrons, e a outra contendo dois pares de elétrons.

O méaximo que trés regides de densidade de elétrons podem se afastar uma da
outra no espago é ficando em um mesmo plano e formando um angulo de 120°
entre elas. O modelo prevé entdo que os angulos de ligagdo no metanal e no etino
sdo todos de 120°. Como todas ligacGes de cada composto estdo em um mesmo
plano, pode-se concluir que tanto 0 metanal quanto o etino sdo moléculas planares.

Os angulos de ligagdo de tais moléculas, na verdade, ndo sdo de exatamente
120°. Isto acontece porque uma dupla ligacdo exerce uma forcga repulsiva maior
do que uma ligacdo simples.

Existem ainda moléculas nas quais o dtomo central é cercado por, somente,
duas regibes de densidade de elétrons. A figura 3.5 mostra os modelos estruturais
do dioxido de carbono, CO-, e do acetileno, Cy Ho, que se enquadram neste perfil.

No diéxido de carbono, o atomo de carbono é rodeado por duas regides de
densidade de elétrons: cada uma contendo dois pares de elétrons e formando dupla
ligagdo com um atomo de oxigénio. No acetileno, cada carbono é também rode-
ado por duas regies de densidade de elétrons: uma contendo um par de elétrons
formando uma ligacdo simples com um atomo de hidrogénio, e a outra contendo
trés pares de elétrons formando uma ligacdo tripla com o outro a&tomo de carbo-
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Figura 3.5: (a) Geometria Linear, (b) geometria da molécula de didxido de carbono, CO2, e (c)
geometria do acetileno, C> Ho.

no. Neste caso, as duas regides de densidade de elétrons sdo afastadas ao maximo
formando uma um angulo de 180° entre elas. Ambos, o dioxido de carbono e o
acetileno séo, portanto, moléculas lineares.

H& ainda outras geometrias que ndo serdo detalhadas neste texto. Contudo,
basta ter em mente que elas seguem 0 mesmo principio das anteriores, o da re-
pulsdo das regibes de densidade de elétrons. A figura 3.6 mostra a geometria para
cinco e seis regides de densidade de elétrons.

t-3
2 ”‘\’{' 90°
Sﬂfv ;

Figura 3.6: Geometrias (b) Octaédrica: seis regides de densidade de elétrons e (b) Trigonal Bipira-
midal: cinco regides de pares de elétrons
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Capitulo 4

Representacao Grafica de
Moléculas

4.1 Visualizagéo de Moleculas

No [Dic. Universal (2003)] encontra-se o significado de visualizacdo como a trans-
formacéo de conceitos abstratos em imagens reais ou visiveis. No contexto da
Modelagem Molecular, visualizacdo é entendida como a representagdo gréafica de
atomos e moléculas, na geometria mais proxima do esperado no espago tridimen-
sional.

Os Gréficos Moleculares, conforme visto em [Cenapad (2003)], sdo parte mui-
to importante de um sistema de modelagem. [SantAnna (2002)], define Gréficos
Moleculares como as técnicas para a visualizacdo e a manipulacdo de moléculas
em um sistema de apresentacdo grafica, permitindo a visualizagéo tanto das estru-
turas quanto de algumas propriedades das moléculas.

E possivel visualizar as estruturas de moléculas em uma variedade de estilos
(desde simples linhas até modelos sdlidos), e esquemas de cores, possibilitando o
movimento das estruturas interativamente em trés dimens@es. J& a visualizagdo das
propriedades das moléculas tem se tornado cada vez mais importante na Modela-
gem Molecular. Diferentemente da visualizacdo das estruturas (que é interativa), o
calculo das propriedades das moléculas necessitam de um consideravel tempo de
computacdo, podendo ser visualizadas somente ao seu término.

Geralmente, as moléculas sdo descritas em duas dimenses. Isso ndo permite
nocdo da real estrutura de um composto. Assim a visualizacdo em trés dimensdes,

13



permite uma representacdo mais fiel da estrutura em questdo. A figura 4.1 ilustra
isso (em um programa esta diferenca ficaria ainda mais exaltada, pois as técnicas
computacionais representam com mais realismo imagens tridimensionais do que
uma figura em folha de papel). Quanto mais complexa uma molécula, mais a sua
representacdo bidimensional é distante da realidade.

Figura4.1: Molécula de etano. (a) Representacdo bidimensional e (b) Representacdo Tridimensio-
nal

4.2 Modelos Estruturais Moleculares

Vérios modelos estruturais de moléculas, em trés dimensdes, ja foram propostos
pelos quimicos. Os primeiros a serem apresentados foram os modelos de varetas
e de espaco preenchido. Logo outros modelos foram apresentados, especialmente
para macromoléculas.

O Modelo de Varetas foi desenvolvido por Dreiding, neste, as ligagdes qui-
micas sdo representadas por varetas, engquanto os atomos ndo sdo explicitamente
representados.

Ja 0 Modelo Espaco Preenchido foi desenvolvido por Corey, Pauling e Koltun,
recebendo, por isso, também o nome de modelo CPK. Neste, cada atomo da molé-
cula é representado por uma esfera colorida, cujo raio é dado pelo raio de van der
Walls e as ligacOes néo séo representadas.

Um outro modelo muito comum encontrado nos programas de Modelagem
Molecular ¢ o Modelo Pau-e-Bola, onde esferas definem os &tomos e cilindros
representam as ligacGes (simples, duplas ou triplas).

A figura 4.2 traz a molécula de propano representada nos trés modelos acima
apresentados.
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(a) (b) (c)

Figura 4.2: Molécula de propano representada nos modelos de: (a) Dreiding (varetas) (b) Espaco
Preenchido e (c) Pau-e-Bola

4.3 Sistemas de Coordenadas

Para que as posicOes dos atomos e moléculas sejam definidas, os dois modelos de
sistemas de coordenadas mais comuns séo: o Sistema de Coordenadas Cartesianas
e o Sistema de Coordenadas internas.

O Sistema mais comum ¢ o de Coordenas Cartesianas, onde as coordenadas
dos atomos individuais sdo dadas como coordenadas (X, y, z) em um espago tridi-
mensional com eixos ortogonais. Tal sistema é muito utilizado devido a facilidade
que as pessoas tém por ja terem contato desde cedo com Sistemas de Coordenadas
Cartesianas. Além disso os calculos da Mecanica Quantica sdo feitos a partir de
coordenadas deste tipo.

Ja no Sistema de Coordenadas Internas cada atomo é descrito em rela¢do a um
outro &tomo na molécula. Um atomo é tomado como a origem do sistema de refe-
réncia. Um segundo atomo pode ser definido como estando a uma certa distancia a
partir do primeiro. O terceiro pode ser definido como estando a uma certa distan-
cia do segundo, e com um certo &ngulo em relacdo ao primeiro. Todos os &tomos
subsequientes devem ser definidos como estando a uma certa distancia, angulo, ou
ainda angulo de tors@o em relagdo aos outros dtomos ja definidos. Este sistema é
usado para calculos mais sofisticados como célculos ab initio [Cross (2003)].

Um sistema de coordenadas menos comum em Modelagem Molecular é o Sis-
tema de Coordenadas Polares, usado nas situagcbes em que calculos ainda mais
sofisticados séo necessarios. Nele hd uma origem definida e uma posic¢éo qual-
quer € determinada por uma distancia e um angulo em relacdo a esta origem. Este
sistema geralmente é usado em estudos de cristalografia.

Coordenadas internas sdo Uteis para descrever a relacdo entre os atomos de

15



uma Unica molécula, ja as coordenadas cartesianas podem ser mais apropriadas
para descrever uma colegdo discreta de moléculas. [Freire (2002)].

4.4 Aspectos Relativos a Computacdo Grafica

Hoje em dia, a grande maioria dos dispositivos de apresentacao grafica utilizados
pelos computadores séo dispositivos de apresentacdo matricial, nos quais, uma
imagem é formada por uma matriz de pontos, chamados pixels. Como tais dispo-
sitivos permitem que cada pixel seja pintado com uma de muitas cores possiveis,
qualquer imagem pode ser formada.

Os modelos estruturais moleculares de varetas, espaco preenchido e pau-e-bola
sdo 0s mais utilizados para a representacdo de moléculas em computadores. Mas
como a tela dos dispositivos de apresentacdo dos computadores sdo bidimensio-
nais, e as moléculas tém estrutura tridimensional, varias técnicas de computacdo
grafica tém sido utilizadas. Desde técnicas simples como colorir cada tipo de ato-
mo de uma molécula com uma cor diferente, até a utilizacdo de perspectiva, som-
bras e luzes, que ddo uma aparéncia mais real aos modelos sélidos, entre outras.

Com o continuo aperfeicoamento das técnicas de computacdo gréfica e de rea-
lidade virtual, as estruturas quimicas tridimensionais poderdo ser cada vez melhor
representadas. Unindo-se a isso 0s avangos nos calculos das propriedades das mo-
léculas, a Modelagem Molecular tem todos os requisitos para se desenvolver cada
vez mais.
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Capitulo 5

Metodologia

Segundo [Eichler & Del Pino (2000)], um ambiente interativo permite ao aluno
manipular variaveis e observar resultados imediatos, decorrentes da modificacdo
de situagdes e condi¢bes. Em tais ambientes tém-se a representacdo de circunstan-
cias que sdo dificeis ou até impossiveis de serem repetidas ou criadas fora de um
ambiente computacional. Assim, como 0 nome sugere, em uma simulacdo se es-
pera que o comportamento daquilo que esta sendo simulado represente a operacao
do sistema real, incluindo as suas regras e as de seus processos, segundo as leis,
teorias ou modelos, que o descrevem e o explicam. No entanto, em tais atividades,
ndo ha a prescri¢do de uma forma unica de abordar o sistema simulado. Isso se
da a vontade do usuério, de sua interagdo com a simulacdo. Ou seja, nos aspectos
educacionais, 0 que interessa € o que o estudante pode aprender do sistema simu-
lado, sem as limitagBes ou perigos que o sistema real possa ter. O presente projeto
teve, entdo, como finalidade a criacdo de um ambiente interativo para edigéo e
visualizacdo de moléculas tridimensionais.

O programa wxMol implementado é uma continuagdo daquele inicialmente
desenvolvido por [Freire (2002)]. Este Gltimo possuia dois mddulos, um de vi-
sualizacdo e outro de edicdo. O Médulo de visualizagdo tinha como principais
funcionalidades:

e a possibilidade de visualizacdo de moléculas que fossem formadas por ato-
mos de carbono, nitrogénio, oxigénio ou hidrogénio, nos modelos espaco
preenchido e pau-e-bola;

e a possibilidade de rotacionar, transladar, aproximar e afastar uma moléecula.
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Enquanto o modo de edic¢do permitia:

e ainsercdo de atomos (aqueles citados no modo de visualizagéo) nos planos
XY, XZ eY Z (considerando um espaco tridimensional formado por eixos
ortogonais X, Y e Z);

e acriacdo de uma ligacdo entre dois atomos através de cliques com o mouse.

Além disso, era possivel salvar e carregar a representacdo de uma molécula
em arquivo, utilizando formato de representacdo préprio. Mas o programa ndo
permitia que um determinado atomo ou ligagdo fossem apagados, ou que, depois
de adicionado, um atomo tivesse a sua posi¢ao alterada.

A partir disso, entdo, é que o wxMol foi desenvolvido. O aplicativo passou a
incorporar, com o presente projeto, as seguintes melhorias:

e A possibilidade de adicionar &tomos em qualquer ponto do espaco tridimen-
sional.

e Reestruturacdo da interface, eliminando a divisdo entre médulos de visua-
lizagdo e de edicéo e utilizando elementos graficos como: barras, menus e
bot6es mais intuitivos, tornando o programa mais amigavel.

e Aumento na quantidade de tipos de atomos suportados. Atualmente o apli-
cativo pode trabalhar com atomos de: carbono, hidrogénio, oxigénio, nitro-
génio, cloro, bromo, fltor, enxofre, boro, iodo, fosforo e silicio.

e Melhoria no sistema de visualizagdo como um todo, permitindo uma melhor
interacdo do usuario com a representacdo da molécula.

e Possibilidade de selecionar qualquer 4&tomo ou ligacdo com o uso do mouse.
Permitindo que eles sejam, por exemplo, apagados. Um atomo, pode ainda,
ser arrastado através do clicar e arrastar do mouse.

e Desenvolvimento e implementacdo de um algoritmo de corre¢do da geome-
tria molecular.

e Implementacdo do modelo estrutural de Dreiding (varetas).
e Correcdo do formato de representacdo de moléculas em arquivo.
e Personalizacdo das cores do sistema. Permitindo que o usuério escolha, por

exemplo, as cores de cada tipo de atomo, ou do fundo da janela.
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A eliminacgdo da separacdo entre médulos de desenho e visualizagdo, tornou
possivel que, no wxMol, a molécula seja rotacionada, arrastada, aproximada ou
afastada a qualquer momento. Esta possibilidade de visualizar uma molécula sob
qualquer angulo, durante a edicdo, proporciona ao usuario maior liberdade em tal
processo e maior interacdo com o modelo molecular.

J& a implementacéo da corre¢do da geometria molecular foi um grande salto
de qualidade para o aplicativo. Esta funcionalidade permite a um usuario apren-
der um pouco sobre geometria molecular, uma vez que o programa pode corrigir
automaticamente a geometria da mesma enquanto ela vai sendo desenhada.

Existem muitos programas gratuitos de Modelagem Molecular?®, sendo que
muitos deles possuem funcionalidades muito especificas. Assim, o wxMol se tor-
na uma alternativa viavel, especialmente para os alunos da area de quimica em
inicio de curso, em funcdo de sua simplicidade. Ele permite ao usuario tanto a vi-
sualizacdo quanto a edicdo de moléculas, possibilitando o aprendizado de estrutura
e geometria das moléculas de maneira simples e interativa.

5.1 Implementacao

A aplicagdo foi desenvolvida em ambiente Linux, paralelamente em distribui¢des
Conectiva e Red Hat, e também foi testado em ambiente Microsoft Windows. E
pode, ainda, ser compilado em diversos outros sistemas operacionais com poucas
ou nenhuma alteracdo no codigo-fonte.

A linguagem de programagcéo utilizada foi o C++, empregando-se a abordagem
de orientacdo a objetos. Para a construcdo da interface gréfica foram utilizadas
as bibliotecas: wxWindows (ht t p: / / www. wxwi ndows. or g), OpenGL (Open
Graphics Library) e GLU(ht t p: / / www. opengl . or g), estas duas ultimas fo-
ram utilizadas para os gréaficos tridimensionais. Por fim, o compilador utilizado foi
0 gcc (Gnu Compiler Collection), disponivel em ht t p: / / www. gnu. or g.

Tanto a linguagem de programacéo, quanto as bibliotecas e o compilador uti-
lizados sdo gratuitos e multi-plataforma, o que tornou possivel que o aplicativo
desenvolvido também tivesse as mesmas qualidades.

"Hé& uma lista dos programas de Modelagem Molecular mais utilizados em htt p: / / ww.
cenapad. uf ng. br/ Model agemvbl ecul ar/ nodel2. ht ni

19



5.2 Divulgacéo

Foi desenvolvida uma pagina na internet com o intuito de divulgar os resulta-
dos obtidos no presente projeto. Nesta pagina estdo disponiveis: a Ultima ver-
sdo do wxMol e seu cadigo-fonte. Tal cddigo esta disponivel sob licenga GPL
(IGNU (2003)]). Deste modo, o programa pode ser utilizado livremente, e, mais
ainda, pode ser aprimorado para aplicagcbes mais especificas.

A pégina criada esta disponivel emht t p: / / www. conp. ufl a. br/ ~bruno/
wxnmol /.
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Capitulo 6

wxMol - Resultados e Discussoes

6.1 Consideracdes Iniciais

Este capitulo apresenta os resultados do presente projeto, ou seja, descreve co-
mo funciona e como foi implementado o wxMol, quais foram as estruturas de
dados e as solucGes algoritmicas encontradas para suprir as necessidades de um
editor/visualizador 3D de moléculas.

Em uma primeira se¢do é apresentado um diagrama de classes daquelas im-
plementadas. Em seguida s&o explicados os aspectos principais da implementacdo
de tais classes.

J& a secdo 6.3 apresenta a solucdo encontrada para a corre¢do da geometria
molecular. Como o usuério desenha uma molécula @ mao livre, é necessario cor-
rigir os angulos das ligagdes e as distancias entre os atomos para que tal molécula
seja condizente com a estrutura dada pelo modelo VSEPR.

Em seguida, a se¢do 6.4 mostra como foram implementados os Modelos Es-
truturais Moleculares. Apresentando as solugdes encontradas para implementar os
modelos pau-e-bola, de Dreiding, espaco preenchido, de linhas e ainda 0 modelo
utilizado durante a edicdo da molécula.

Na secéo 6.5, discute-se como foram implementadas as transformagdes de vi-
sualizacdo. Por transformacGes de visualizacdo entende-se as funcionalidades de
rotacionar, arrastar e aplicar zoom a uma molécula.

A secdo 6.6 explica como é possivel que o usuario selecione um atomo ou
ligacdo no espaco tridimensional, através da utilizacdo do mouse.

Por fim, a ultima sec¢éo apresenta uma tela do aplicativo implementado, em
execucao.
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6.2 Estrutura e Representacéo dos Dados

6.2.1 Organizacéo das Classes

Utilizando-se o paradigma de orientacdo a objetos, foram implementadas as se-
guintes classes:

e cl At ono - define um atomo

e cl Li gacao - define uma ligacdo entre dois atomos

e cl Mol ecul a - define a molécula propriamente dita

e cl Li st a - define estrutura de dados lista encadeada

e cl NohLi st a - define um no para a lista definida em clLista

e WwxMol GLCanvas - define o canvas tridimensional OpenGL onde a molé-
cula é visualizada

o WwxMbdl Cor esDi al og - define uma caixa de dialogo para a configuragdo
das cores utilizadas pelo aplicativo.

o WxMbl Fr ane - define o frame principal da aplicacdo
o WxMbdl App - classe principal da aplicacéo

A figura 6.1 traz o diagrama das classes citadas acima.

,~3i| ciMoleculs \
i

wilolCoresDialog ‘

Y ’ 1 : '
wiMaoldap H E o W :
| 1 ' - clAtomo
i wihalGLCanvas £1 n J
1w 7 i = i
T - 1 I". b'ﬁf(l'l :
wrzMolFrame q o ;
B clligacao e
I

Figura 6.1: Diagrama das principais classes implementadas no wxMoal.
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Como a estrutura de dados lista é uma estrutura basica em sistemas compu-
tacionais, entende-se que a descri¢do das classes cl Li st a e cl NohLi st a ndo
cabe ao escopo deste trabalho.

Para se desenvolver um programa utilizando-se a biblioteca wxWindows é ne-
cessario definir uma classe principal que inicia e mantém o controle sobre a apli-
cacgdo; esta é a funcdo da classe wxMbl App. Ja a classe wxMbl Fr ame define o
frame principal da aplicacdo, bem como os menus e as barras de ferramentas e de
status. Em Gltima analise, 0s menus e botes nada mais fazem do que chamar as os
métodos apropriados da classe wx Mol GLCanvas. E a classe wx Mol Cor esDi -
al og permite que o usuério escolha as cores utilizadas para cada tipo de atomo,
para representar uma ligacdo, para a selecdo de atomos, ou ainda, para 0 espaco
tridimensional. As outras classes implementadas sdo descritas com mais detalhes
nas subsecdes a seguit.

6.2.2 Representacdo de uma Ligacao

Uma ligagdo quimica pode ser entendida como uma atracéo entre dois atomos, cau-
sada pela “doacdo” ou compartilhamento de elétrons. E esta atracdo que mantém
uma molécula unida. Para definir uma ligacdo utilizou-se os seguintes atributos:

e i d - um nUmero inteiro que identifica a ligagéo

e ti po - define se a ligacdo é simples, dupla, tripla ou quadrupla
e Or i gem- aponta para um dos dtomos da ligacéo

e desti no - aponta para o outro &tomo que forma a ligacéo

Apesar de utilizar-se os nomes origem e destino para os atomos que formam
a ligacdo, deve-se lembrar que uma ligacdo molecular ndo ¢ direcional. Ou seja,
qualquer dos dois atomos poderia ser origem ou destino.

Aclasse cl Li gacao traz ainda fungdes e métodos de consulta e ajuste desses
atributos, além de definir operadores de igualdade e de atribuicéo.

6.2.3 Representacdo de um Atomo

O atomo ¢ a unidade fundamental de formacdo das moléculas. Para defini-lo, no
programa, os principais atributos utilizados foram:

e i d - um namero inteiro que identifica o &tomo
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ti po - define o tipo do 4tomo representado. EXx: carbono.
e X,y ez -definem a posi¢cdo do 4&tomo no espaco tridimensional
e car ga - define a carga do atomo

e nroli gacoes - define o nimero de ligacfes que o &tomo possui atual-
mente

e geonetri a - define a geometria que o atomo tende a formar: EX: tetraé-
drica.

| i gacoes - lista de ponteiros para as ligacbes que 0 atomo possui

Os tipos de dtomos atualmente suportados sdo: carbono, hidrogénio, oxigénio,
nitrogénio, cloro, bromo, flGor, enxofre, boro, iodo, fésforo e silicio. No programa
sdo utilizados os simbolos quimicos dos atomos para definir seu tipo.

Com excecdo do ultimo, a classe cl At on traz funcBes de consulta para todos
0s outros atributos e, traz ainda, métodos de ajuste para i d, ti po, x,y, z, e
car ga. O atributo geonet ri a sé é alterado internamente, pois ele depende do
tipo de 4&tomo em questdo e dos tipos de ligacdo que ele possui.

Do mesmo modo, o atributo nr oLi gacoes so é alterado internamente, pelos
procedimentos de adicdo e remocao de ligacdes. E importante notar que tal atributo
considera uma ligagdo dupla, por exemplo, como duas ligagdes. Assim, ele ndo se
refere a quantidade de elementos da lista de ligacdes. Este ultimo valor pode ser
consultado através da fungdo de consulta ao nimero de liga¢fes separadas.

Para consultar alguma ligacdo do 4&tomo tem-se duas fun¢des: uma que retorna
a ligacao de acordo com o identificador do outro &tomo que forma a ligagéo e outra
que recebe um indice de posicdo, como se as ligagOes estivessem em um vetor.

H& uma funcéo para consulta do nimero maximo de ligac6es que o &tomo pode
fazer, sabendo-se que cada tipo de 4&tomo possui uma valéncia prépria. O atomo
de carbono, por exemplo, é tetravalente, ou seja, pode fazer até quatro ligacdes
simples.

Uma outra funcdo implementada permite consultar o tamanho do raio de li-
gacdo para o tipo de atomo em questdo. Este raio é utilizado para se calcular o
tamanho de uma ligacdo, ou seja, a distancia entre dois a&tomos ligados. Além do
raio de ligacdo, o raio de Van der Walls do atomo também pode ser consultado. Tal
raio é utilizado para representar os atomos no modelo estrutural molecular espaco
preenchido.
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Existem ainda, na classe cl At onp, outros atributos e métodos auxiliares que
sdo utilizados na correcdo da geometria molecular. Preferiu-se ndo descrevé-los
aqui, porque a correcdo da geometria molecular é explicada na se¢éo 6.3.

6.2.4 Representacdo de uma Molécula

O principal atributo da classe cl Mol ecul a é uma lista de atomos chamada:
at onos. Com isso, e como cada dtomo possui uma lista de ligages, pode-se
concluir que a molécula é representada, na verdade, por um grafo, onde os vértices
s80 0s 4tomos e as ligagdes as ligacbes quimicas.

A estrutura de lista foi utilizada tanto na classe ¢l At ono quanto na cl Mo-
| ecul a por facilitar a insercdo e remocao de elementos. Uma vez que, durante
a edicdo de uma molécula, &tomos e ligagcdes sdo removidos e, principalmente,
incluidos a todo o tempo.

Um detalhe importante a ser notado é que, diferentemente da definicdo de uma
molécula real, o wxMol permite que uma molécula seja formada por &tomos ndo
ligados. Isto foi feito para facilitar a edicdo de uma molécula, permitindo que o
usuario, por exemplo, adicione todos os 4&tomos a molécula primeiro para depois
liga-los.

A classe cl Mol ecul a possui procedimentos para adicionar e remover ato-
mos (a partir de seus identificadores) e ligagdes (tanto a partir de seus identifica-
dores, como através dos identificadores dos &tomos que a formam).

Existem duas func@es para consultar um atomo: a primeira consulta um atomo
a partir do seu identificador, j& a segunda recebe uma posigéo tridimensional e um
raio e retorna algum atomo que esteja dentro da regido (esfera) definida por tais
pardmetros. J& para consultar uma ligagao, é possivel fazé-la tanto através de seu
identificador quanto através dos identificadores dos atomos que a constituem.

H& ainda métodos ou fungdes para: ajustar a posicdo e a carga de um atomo,
informar a quantidade de 4&tomos que a molécula possui, informar os identificado-
res de todos os atomos que formam a molécula, corrigir a geometria, rotacionar e
transladar uma molécula.

O metodo de correcdo da geometria da molécula é descrito na secéo 6.3 e 0 de
rotacdo e translagdo, na secdo 6.5. E nesta classe que estdo, também, os métodos
para salvar ou carregar uma molécula a partir de um arquivo. Eles utilizam o
formato de arquivo VWKMdescrito a seguir. A classe possui, ainda, outros métodos
auxiliares, mas que néo pertencem ao escopo desta monografia.
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Representacdo de uma Molécula em um Arquivo de Computador

Existem alguns formatos de representagdo de moléculas em arquivo que sdo mui-
to utilizados, e tornaram-se portanto formatos padrdo. Existem muitos aplicativos
que permitem a visualizacdo de tais tipos de arquivo, alguns deles gratuitos. O wx-
Mol coloca-se entdo em outro nicho, o de edi¢do de moléculas, no qual ndo foram
encontrados programas gratuitos. Deste modo, mesmo sem tal compatibilidade,
o aplicativo desenvolvido é de grande valia, especialmente para seu publico-alvo
principal, os alunos iniciantes da area de quimica.

A partir disso, criou-se um formato préprio de representacdo em arquivo, que
foi chamado de WKM Como vimos, uma molécula, no programa, é formada por
uma lista de atomos, e estes por uma lista de ligagdes. Deste modo, determinou-se
que, em tal formato de arquivo, uma molécula é representada por uma seqliéncia
de linhas, que trazem em cada uma a representacdo de um atomo, seguida de outra
seqliéncia de linhas que representa a tabela de conectividade da molécula. Esta
tabela define quais atomos estdo ligados.

A linha que representa um atomo deve conter uma seqiiéncia de valores se-
parados por espaco, cuja ordem é a seguinte: tipo, identificador, coordenada X,
coordenada Y, coordenada Z e carga. Por exemplo: N 3 0,5 0 0,3 O.

O exemplo acima descreve um atomo de nitrogénio com identificador 3, posi-
¢éo (0.5,0,0.3) e carga igual a zero.

J& para a representacdo da tabela de conectividade cada linha representa as
ligagbes de um uUnico atomo, de modo que, o primeiro nimero é o identificador
do 4tomo em questdo, e todos nimeros subseqiientes sdo os identificadores dos
atomos aos quais o primeiro se liga. Todos os identificadores devem ser separados
por espacos. Exemplo: 3 5 1 1

O exemplo acima indica que o &tomo cujo identificador € 3, possui uma ligacéo
simples com atomo de identificador 5 e uma ligacdo dupla com o atomo de iden-
tificador 1. E importante notar que uma ligacdo simples deve aparecer na tabela
apenas uma vez, ou seja, para o exemplo citado, a linha que contém as ligacdes
do atomo 5 ndo deve ter o &tomo 3 como ligante, uma vez que esta ligacéo ja foi
representada.

Deste modo, qualquer molécula editada no programa, pode ser salva ou car-
regada a partir de um arquivo. O formato de arquivo prevé ainda que ndo devem
existir linhas em branco e que linhas comecadas com o caractere "#’ sdo conside-
radas comentarios.

A figura 6.2 mostra, como exemplo, a representacdo em arquivo da molécula
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de etano. Tal molécula é formada por dois 4&tomos de carbono e seis de hidrogénio.
Cada carbono ¢é ligado a trés hidrogénios e os carbonos sdo ligados entre si (veja
figura 4.1).

wxMol - Este arquivo descreve uma molecula de etanc: CZHG

Tipe ID x ¥ £ cardga

0,217963 0,166577 0,410015 0
0,0259081 0,174200 0,446374 0
0,240876 0,079265 0,311320 0
0,261222 0,287701 0,373319 0
0,283016 0,127460 0,520138 0
0,006168 0,261511 0,545087 O
-0,035972 0,213316 0,336250 0
-0,014177 0,083075 0,483065% 0

=

=] T U b Lt B3

Ligacces de cada atomo
123 4
R E 7T

o N T, Y - T % TR SR e - - T~ - o o oo o e o e O e = - - - =

Figura 6.2: Exemplo de arquivo para a molécula de etano no formato WXM, utilizado pelo wxMol.

6.2.5 O Canvas Tridimensional OpenGL

A classe wx Mbl GLCanvas define o canvas tridimensional onde a molécula é de-
senhada; com isso, é ela que controla toda a interagdo do usuario com a molécula.
O principal atributo desta classe é um objeto da classe cl Mol ecul a.

Para que 0 usuério possa inserir, selecionar ou arrastar elementos da molécula,
esta classe prové métodos de tratamento de eventos de mouse e teclado. Séo estes
métodos que tornam o wxMol amigavel ao usuério.

Uma outra funcionalidade do aplicativo, que é controlada por esta classe, € a
correcdo automatica da geometria da molécula. Quando tal opgéo esta habilitada,
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amolécula é automaticamente corrigida ap6s qualquer alteracdo feita pelo usuario.
Se preferir, 0 usuario pode desabilita-la e corrigir a estrutura somente no final. De
qualquer forma, espera-se que a molécula desenhada seja equivalente a molécula
dada pelo modelo VSEPR.

Héa ainda um método para controlar a aproximacao e o afastamento da molé-
cula. A idéia de tal funcionalidade ¢é descrita na se¢éo 6.5.3.

A subsecéo a seguir trata das particularidades utilizadas da biblioteca OpenGL
nesta classe.

Aspectos relativos a biblioteca OpenGL

Para que se possa desenhar em um canvas tridimensional OpenGL é necessario
definir o tipo de projecédo a ser utilizado. Segundo [Neider & Davis (1997)] es-
pecificar uma projecdo é como escolher as lentes para uma cdmera. Tal escolha
permite escolher qual o campo de vista ou 0 volume visivel da regido tridimensio-
nal.

Existem dois tipos de projecdo: a paralela e a perspectiva. Na primeira, ele-
mentos préximos ou distantes possuem o mesmo tamanho, sendo Util, por exem-
plo, para aplicacdes de engenharia e arquitetura. Ja na segunda, objetos mais dis-
tantes possuem tamanho menor, assim como acontece em nossos olhos, o que
proporciona uma sensacédo tridimensional melhor. Apesar disso, utilizou-se a pro-
jecdo paralela porque, com ela, os calculos utilizados na classe sdo mais simples.

Definiu-se, entdo, o volume do cubo, com diagonal formada pelos pontos
(-1,—1,-1) e (1,1,1), como sendo o volume visivel da projecdo paralela. E
por isso que, as vezes, quando uma molécula é aproximada, alguns a&tomos somem
como se tivessem saido para fora da tela. Na verdade entdo, eles sairam do volume
de visualizacdo.

E importante notar que, ao definir tal volume, as coordenadas da janela do pro-
grama ndo correspondem as coordenadas do espaco tridimensional. A biblioteca
wxWindows define o canto superior esquerdo da janela como o ponto (0,0) e 0
canto inferior direito como o ponto (largura da janela, altura da janela). Mas
tais pontos corresponderiam, no sistema de coordenadas do espaco tridimensional,
aos pontos (—1,1, z) e (1, —1, z), respectivamente, onde z pode ser qualquer valor
entre —1e 1.

Suponha, entdo, que o usuario esta adicionando um atomo e clicou com o
mouse na posi¢éo (M, M,) da tela. Para adicionar o atomo na molécula é ne-
cessario informar a posicdo no espaco tridimensional que tal &tomo deve ficar, ou
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seja, deve-se transformar a coordenada bidimensional (A, M,) na coordenada
tridimensional correspondente. Para isso utilizou-se a fun¢do gl Unpr oj ect , da
biblioteca GLU. Tal funcéo faz exatamente a transformacéo de um ponto da janela
em um ponto no espaco 3D. O unico detalhe, é que ela considera o canto inferi-
or esquerdo como o ponto (0,0) e ndo o superior direito. Logo, para descobrir a
posicdo que o atomo deve ser inserido na molécula deve-se passar a tal fungdo o
ponto (My, altura da janela — My).

Esta funcéo é utilizada, também, para ajustar a posicdo do atomo enquanto ele
esta sendo arrastado pelo usuario, ou ainda, para quando o usuario esta desenhando
uma ligagéo.

Em contra-partida, as vezes, € necessario transformar um ponto do sistema
3D para o sistema de coordenadas da janela. A biblioteca GLU também traz uma
funcéo para tal proposito, a gl Proj ect. Analogamente, basta passar a fungéo
as trés coordenadas do espaco tridimensional que serdo obtidas as coordenadas da
janela. Novamente, levando-se em conta a questdo do ponto (0,0) citada ante-
riormente, sendo (P, Py) o ponto retornado pela fungéo, basta utilizar o ponto
(Py, altura da janela — Py) ao invés dele. A selegéo de atomos e ligagOes (veja
secdo 6.6) e o arraste de atomos utilizam esta funcao.

A utilizacdo de tal transformacéo permite, ainda, transformar uma distancia do
espaco 3D em uma distancia 2D. Considere d3 a distancia tridimensional e ds a
distancia na janela que se deseja obter. Assim, ao transformar o ponto (ds, 0, 0),
utilizando a fungdo citada, encontra-se um ponto 2D dado por (z,0), tal que, d2 =
g — larguradajanela 7| ghordagem é muito Gtil e também € utilizada na selego
de 4tomos.

Como discutido na se¢do 4.4, existem técnicas que tornam uma imagem tridi-
mensional mais realista; uma destas técnicas é a iluminagdo. Deste modo, foram
utilizados sistemas de iluminacdo: ambiente, especular e difusa e 0 método de
Gouraud, disponiveis na biblioteca OpenGL. Maiores informacdes sobre estas téc-
nicas podem ser encontradas em [Neider & Davis (1997)] ou [Foley (1990)]. Para
se ter uma idéia da importancia da utilizacdo de um sistema de iluminacéo veja a
figura 6.3. A diferenca de sensacdo tridimensional € nitida.

6.3 Correcdo da Geometria Molecular
O aplicativo desenvolvido permite que o usuario desenhe uma molécula livremen-

te, ou seja, ele pode colocar os &tomos em qualquer posi¢do da janela de desenho,
e pode ainda, posteriormente, arrasta-los para outras posicdes. Com isso, a ge-
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(a) (b)

Figura 6.3: Importancia do sistema de iluminacdo para um ambiente tridimensional. A mesma
molécula: em (a) com o sistema de iluminacdo utilizado no wxMol, e em (b) com o sistema de
iluminagcdo OpenGL desabilitado

ometria da molécula desenhada, dificilmente coincidird com a geometria que tal
molécula deveria possuir, segundo 0 modelo VSEPR (veja figura 6.4). Deste mo-
do, torna-se necesséria a corre¢do da geometria da molécula, ou seja, é preciso
corrigir os angulos entre as ligacBes e os tamanhos das mesmas para que a estru-
tura dela fique condizente com o modelo VSEPR.

(a) (b)

Figura 6.4: Ao desenhar uma molécula no wxMol & méo livre ela pode ndo estar na geometria
correta. Em (a) temos uma molécula de metano desenhada & mé&o livre e em (b) a sua geometria
corrigida.

O wxMol permite corrigir a geometria da molécula depois que ela foi desenha-
da, bem como, automaticamente, a medida que a molécula vai sendo desenhada. A
solucédo encontrada para tal funcionalidade é apresentada nas proximas subsecdes.

6.3.1 PosicBes Padrédo dos Atomos Ligantes

O capitulo 3, apresentou as possiveis formas que uma molécula pode assumir. A
partir dai, o primeiro passo da solucdo implementada no wxMol, é a definicdo
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de posicdes padrdo para os atomos ligantes em cada geometria. Entende-se por
atomos ligantes aqueles que se ligam ao atomo que define a geometria; este tltimo
sera chamado de atomo central. Ou seja, escolhe-se uma situacdo ideal e calculam-
se, para cada geometria apresentada, quais as posi¢des que os adtomos ligantes
deveriam estar nesta situacéo.

A situacdo ideal escolhida é aquela na qual o atomo central esta na origem do
sistema de coordenadas cartesianas, o ponto (0,0,0), e um dos atomos ligantes
estd na posicéo (0,¢,0). Considera-se ainda que todas as ligagdes tém o mesmo
tamanho t, e para facilitar a explicacdo, chama-se tal atomo de atomo da primeira
ligacéo

A partir desta situacdo ideal a posicdo dos outros atomos ligantes depende da
geometria do 4&tomo central em questdo. A seguir tem-se os calculos utilizados pa-
ra descobrir a posicao de todos os &tomos ligantes para cada geometria molecular.

Geometria Linear

Na geometria linear o &tomo central se liga a dois outros atomos formando um an-
gulo de 180° entre as ligacOes (veja a figura 3.5). Deste modo, para a situacdo ideal
apresentada, € claro que, a posi¢éo do outro atomo ligante devera ser (0, —¢,0).

Geometria Trigonal Planar

Como ja foi apresentado, nesta geometria o atomo central se liga a outros trés
atomos formando uma estrutura planar com &ngulo de 120° entre as ligacoes (veja
figura 3.4). Observando a figura 6.5, é facil perceber que a posicdo do 4&tomo da
segunda ligacéo (I2) pode ser calculada assim:

cos(30°) = % = x9=1t.cos(30°) = x9= @ (6.1)
sen(—30°) = % = yp=—t.sen(30°) = yy= —% (6.2)
29 = 0 (63)

Calculada a posicéo do dtomo da segunda ligagéo é facil perceber que a posi-
céo da atomo da terceira ligacéo (I3) deverd ser (—z2, —y2,0).
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0.1, 0)

{3 ¥3, Z5)

Figura 6.5: Angulos e posices padrdo para a geometria trigonal planar

Geometria Tetraédrica

Neste caso, 0 &tomo central se liga a quatro outros atomos formando um tetraedro,
no qual as ligagcbes possuem um angulo de aproximadamente 109,47 entre si
(figura 3.1). A posicdo do atomo ligante da segunda ligacdo (I5) pode ser calculada
como descrito abaixo, conforme pode ser conferido na figura 6.6.

T2

c0s(19,47°) = 5 T = t.cos(19,47°) (6.4)
x9 = t.sen(109,47°) (6.5)

sen(—19,47°%) = %2 = yg = —t.sen(19,47°) (6.6)
Yo = t.cos(109,47°) (6.7)

290=0 (6.8)

A coordenada y5 do 4&tomo da segunda ligacdo também pode ser calculada atra-
vés do produto escalar entre os vetores formados pela primeira e segunda ligacdes.
Lembre-se que foi definido que todas as ligacfes tém tamanho ¢, portanto a norma
de qualquer dos vetores que formam as ligaces tera este valor.
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. t, )

Figura 6.6: Posicdes padrdo dos 4tomos da primeira e segunda liga¢des de uma geometria tetraé-
drica

=
).l

Iy =| |.cos(109,47°) (6.9)

cos(109, 47°) = 220+ ?ff + 2.0 (6.10)

Yy = t.cos(109,47°) (6.11)

Nota-se que, ao calcular o produto escalar entre os vetores /1 € I3 € entre 0s
vetores [y e l4, seria encontrado 0 mesmo valor da coordenada ¥ calculado para a
segunda ligacdo. Ou seja:

Y2 = Y3 = y4 = t.cos(109,47°) (6.12)

Calculando, agora, o produto escalar entre os vetores I, e I3 pode-se encontrar
x3. Chamando de 6 o0 dngulo de 109, 47°, tem-se:

.15 = |55 |.cos(6) (6.13)

cos(0) — z3.t.sen(0) + t.co:i@).t.cos(&) + 23.0 (6.14)
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t2.cos(0) = x3.t.sen(8) + t*.cos?(6) (6.15)
z3.t.sen(f) = —t?cos*(0) + t*.cos(H) (6.16)

t2.cos(0) — t2.cos%(0)

7= t.sen(0) (6.17)
_ t.cos(0)(1 — cos(H))

I3 = sen(H) (618)

x3 = t.ctg(0)(1 — cos(8)) (6.19)

Similarmente, calculando-se o produto escalar entre os vetores /5 e I4 percebe-
se que x3 = x4. Resta, apenas, calcular os valores das coordenadas z dos atomos
ligantes da terceira e quarta ligagdes. Para isso, recorre-se a formula da norma de
um vetor; para a terceira ligagéo, tem-se:

t=1/73 +y3 + 22 (6.20)

22 =12 — 23 —y2 (6.21)

z3 =+ —\/t2 — 1} — Y3 (6.22)

Utilizando o mesmo célculo de norma para a quarta ligagdo encontra-se o mes-
mo resultado. E claro, que z3 ndo pode ser igual a z4, pois, neste caso, o angulo
entre a terceira e a quarta ligacBes seria de 0°. Conclui-se, entdo, que z3 € z4
possuem sinais opostos. Desta forma decidiu-se que:

z3 = —24 = \Jt? — 23 — y? (6.23)

Com isso, foram encontradas as posi¢fes de todos os quatro 4tomos ligantes
da geometria tetraédrica.
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Geometria Trigonal-Bipiramidal

Esta geometria pode ser vista na figura 3.6. As posi¢fes dos atomos ligantes neste
tipo de arranjo tridimensional é muito simples de se calcular.

Considerando que [1, > € I3 sejam as ligacOes coplanares que formam um &n-
gulo de 120° entre si e considerando, ainda, que tais ligagdes estejam no plano XY
(veja figura 6.7), é evidente que as posi¢Oes dos atomos ligantes das trés primeiras
ligages sdo as mesmas dos atomos da geometria trigonal planar (subse¢do 6.3.1).

0.1,

0.8, %5

Figura 6.7: Posi¢des padrdo dos atomos ligantes em uma geometria trigonal bipiramidal. As posi-
¢Bes dos &tomos da segunda e terceira ligagfes sdo as mesmas da geometria trigonal planar.

E também evidente que:

Iy = (0,0,1) e Is = (0,0, 1) (6.24)
Portanto, sem nenhum célculo a mais, puderam ser encontradas as posi¢coes de
todos os atomos ligantes de tal geometria.
Geometria Octaéedrica

Esta geometria, apesar de ser formada por seis ligagdes (figura 3.6), possui posi-
¢Bes padrdo de atomos ligantes muito claras, dispensando maiores explicagdes.

A figura 6.8 traz as posi¢es dos atomos ligantes desta geometria.
Excecdes
Como foi apresentado na se¢do 3.2, quando existem pares de elétrons ndo compar-
tilhados, ou quando existem liga¢6es duplas, as posicGes dos atomos ligantes sdo
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it.0,0m

Figura 6.8: Posic¢Oes padrdo dos dtomos ligantes em uma geometria octaédrica

ligeiramente diferentes das propostas pelo modelo VSEPR. Como tais diferengas
sdo relativamente pequenas, decidiu-se implementar apenas o caso em que ela é
maior; uma geometria tetraédrica com dois pares de elétrons ndo compartilhados.
Tal caso, acontece, por exemplo, com o oxigénio (figura 3.3).

Calcular a posicao padrdo do d&tomo da segunda ligacdo neste caso é muito
simples. Conforme pode ser visto na figura 6.9, tal posicdo pode ser encontrada
assim:

cos(14,5°%) = % = x9 = t.cos(14,5°) (6.25)
sen(—14,5°) = yTQ = yo = —t.sen(14,5°) (6.26)
29 = 0 (627)

Depois de todos estes calculos, tem-se as posi¢Oes padrdo dos atomos ligantes
em todas as geometrias apresentadas. A proxima subse¢do mostrard como trans-
formar tais posi¢bes padrdo nas posicdes reais que 0s atomos devem ocupar em
uma molécula para que sua geometria seja considerada correta.

6.3.2 Posicdes Reais dos Atomos Ligantes

Depois de encontradas as posi¢Oes padrdo dos dtomos ligantes para cada geome-
tria, € necessario transforma-las em posicGes reais na molécula.

36



Figura 6.9: Posic¢Oes padrdo dos atomos ligantes em uma molécula de agua.

Para corrigir as posigdes dos atomos ligantes de uma molécula que tenha sido
desenhada a méo livre pelo usuario, como a mostrada na figura 6.4, e que possua
apenas um atomo central, o0 método utilizado é o seguinte:

e Umadas ligacoes é escolhida como sendo a primeira ligagdo (I1). Tal ligacdo
ndo terd a sua diregdo modificada.

e A partir da posicdo do dtomo ligante da primeira ligacéo, calculam-se quais
deveriam ser as posi¢Ges dos outros d&tomos ligantes em relagdo ao atomo
central.

e Transformam-se as posicOes relativas ao atomo central em posicGes absolu-
tas do espaco tridimensional da molécula.

e Corrige-se o tamanho das ligacdes

Na verdade, encontrar as posi¢des dos atomos ligantes relativas ao atomo cen-
tral nada mais é do que transformar as posi¢des padrdo do sistema de coordenadas
da situacgdo ideal para um sistema de coordenadas onde o 4&tomo central esté na ori-
gem e 0s eixos coincidem com os eixos do sistema de coordenadas da molécula. O
sistema de coordenadas da situacdo ideal sera chamado SC,, o relativo ao a&tomo
central de SC,, e 0 da molécula de SC,,,. Para que as posi¢des sejam encontradas,
posiciona-se 0 eixo Y do SC, de maneira a coincidir com a dire¢do da primeira
ligacéo (/1) escolhida. Para melhor compreenséo veja a figura 6.10. Observe que
as posicdes, em tal figura, séo dadas no SC,,.
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Figura 6.10: Sistemas de coordenadas: da molécula (SC,,), do dtomo (SC,), e da situacéo ideal
ou padréo (SCp, em vermelho). SC, tem origem na posicdo do dtomo central e eixos na mesma
direcéo dos eixos de SC,,. Jano SC,, 0 eixo Y tem a mesma dire¢do da primeira ligacéo, 1 ; 0 eixo
X ¢é paralelo ao plano XY de SC.; e o eixo Z devera ser encontrado pelo produto vetorial entre os
eixos X eY.

Alem de corrigir os angulos, é necessario também corrigir os comprimentos
das ligacbes. Deste modo, antes de encontrar as posi¢des dos outros atomos li-
gantes, a ligagéo /; tem seu comprimento corrigido. A subsecédo 6.3.2 apresentara
como esta correcdo pode ser feita.

Decidida a direcdo do eixo Y de SC,, em relacdo ao SC,, deve-se agora
escolher a direcdo do eixo X. Em principio, a diregdo do eixo X poderia ser
qualquer direcio perpendicular a direcdo da primeira ligacéo (sera chamado de
0 vetor que possui a mesma diregdo e tamanho da primeira ligagéo). Mas, a fim de
facilitar os calculos, decidiu-se que a direcdo do eixo X seria aquela perpendicular
a 7 que estivesse no plano XY de SC,.

Para encontrar a direcio do eixo X, antes calcula-se qual é o vetor 7. Sendo
(Ogz, 0y, 0;) € (g1, 914, q1.) as posicOes, respectivamente, do atomo central e do
atomo ligante da primeira ligacdo no sistema de coordenadas da molécula, SC,,,
0 vetor 7 pode ser dado por:
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g) = (q1z — Owany - Oyanz —02) (6.28)

Chamando, entfo, de 7 um vetor em SC, que possui a mesma direcio do
eixo X de SC,, é verdade que:

.Y = ||| 7|.cos(90°) (6.29)

TpYz + Tyy +0y, =0 =  zpy, +Tyy, =0 (6.30)

Substituindo z, por y, € z, = —y;, verifica-se que tais valores satisfazem a
equacdo acima:

YyYz — Ty =0 = 0=0 (6.31)

Logo, o vetor z em SC, que possui a mesma dire¢do do eixo X do SC, €
dado por & = (yy, —Ya,0).

Tais calculos s6 ndo podem ser utilizados quando o vetor 77 é perpendicular
ao plano XY do SC,. Neste caso o valor encontrado para =z’ seria (0,0, 0), que
obviamente ndo é um vetor. Deste modo, quando isso acontece, o valor de 7 é
escolhido como (Y7, 0,0).

Falta, agora, encontrar a direcdo do eixo Z de SC, no SC,. Sabe-se, que
aplicando o produto vetorial entre dois vetores, obtém-se um vetor perpendicular a
ambos. E isto que pode ser feito com os vetores Z e 7, para encontrar um vetor
Z que tenha a mesma diregdo do eixo Z citado:

7 = (-Ty-yz — T2 Yyy TxYz — TzYzy T Yy — xy-yz) (6.32)

Definidas as dire¢des dos eixos do SC, no SC,, pode-se agora transformar as
posicOes padrdo para o sistema de coordenadas relativo ao &tomo central, SC,. A
posicdo do atomo ligante da primeira ligacdo ndo sera modificada. E necessario,
agora, encontrar as posi¢cdes dos outros atomos ligantes para que a geometria da
molécula fique correta. Para isso, primeiramente normalizam-se os vetores @, i
e 7 encontrados (para normalizar um vetor basta dividir cada coordenada pela
norma do vetor).
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Em seguida, sendo [; a posicdo do atomo ligante da i®**™¢ ligagdo no SC,
(com i > 2), e g; a posi¢do correspondente no SC,,, g; pode ser assim encontrado:

GiT = ligTy + liyy:c +liz2e (633)
QY = ligTy + liyyy + liz2zy (6.34)
giz = ligw, + lzyyz +lizz, (6.35)

Do mesmo modo que foi feito para a primeira ligacdo, devem ser corrigidos,
também, os comprimentos das outras ligagdes (veja subse¢do 6.3.2).

Falta apenas transformar as posi¢fes dadas no SC, para posi¢fes no sistema
de coordenadas da molécula, SC,,. Como os eixos de SC, possuem a mesma
direcéo e sentido dos eixos de SC,,, e as posi¢des foram encontradas em relagdo
ao atomo central, basta transladar [Foley (1990)] os pontos encontrados de acordo
com a posicao do atomo central.

Assim, sendo ¢; a posicéo do atomo ligante da i¢59ma |igacio depois da mesma
ter tido seu comprimento corrigido, e p; a mesma posicao transformada para o
SChm, p; pode ser dado por:

pit = gz + Oy (6.36)
Piy = ¢y + Oy (6.37)
piz =gz + O, (6.38)

Com isso, pode-se corrigir uma molécula desenhada a mao-livre pelo usuario.
Mas, lembre-se que esta se¢do apresentou a corre¢do da geometria de uma molé-
cula que possua apenas um atomo central. A se¢do 6.3.3 apresentara o algoritmo
utilizado para corrigir uma molécula mais complexa. Antes disso, a subsecdo a
seguir apresenta os calculos utilizados para corrigir os comprimentos das ligagdes.
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Correcao dos Comprimentos das Ligacdes

Segundo [Barbosa (1998)], o comprimento ¢ de uma ligagdo entre dois 4&tomos A
e B é dado pela seguinte equacdo:

c=TA+rTB (6.39)

Onde r 4 e rp sdo os raios de ligacdo dos dtomos A e B, respectivamente. O
raio depende tanto do tipo do &tomo quanto do tipo da ligacdo. Em um ligacdo
dupla, por exemplo, o raio de ligacdo é menor que em uma ligagéo simples

Deste modo, para corrigir o comprimento de uma ligacéo, e conseqiientemente
a posigdo do atomo ligante de tal ligagdo, primeiro calcula-se o comprimento que
tal ligacdo deve ter. Para isso, sendo r¢ o0 raio de ligacdo do atomo central e rz, 0
raio de ligacdo do 4tomo ligante cuja ligacdo estd sendo corrigida, o comprimento
¢ da ligacdo pode ser dado por:

c=ro+rL (6.40)

Considerando (O, Oy, O,) a posigdo do atomo central e & 0 vetor unitario
que possui a mesma direcdo da ligacdo, a posicdo correta do atomo ligante (p 4)
pode ser encontrada assim:

pa = (O + cvg, Op + cvg, Oy + cvy) (6.41)

E assim que o programa corrige o comprimento de uma ligagio qualquer.

6.3.3 Algoritmo de Correcédo da Geometria Molecular

Ja foi apresentado como corrigir a geometria de uma molécula que possua, apenas,
um atomo central. Para moléculas que possuam mais de um atomo central, o
modelo VSEPR diz que a geometria da molécula é dada pela geometria de cada
atomo central.

Ao contrario do que possa parecer, aplicar tal definicdo ndo é algo tdo simples.
Imagine, por exemplo, uma molécula com dois atomos centrais. Poderia-se pensar
que basta aplicar a correcdo apresentada na secdo anterior nos dois &tomos. Mas
veja que, depois de corrigida a geometria do primeiro tomo central, a correcéo
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do segundo ndo pode alterar as posicdes dos atomos que participam de geometria
do primeiro atomo central; caso contrario, ela precisaria ser corrigida novamente.
O que poderia alterar a geometria do segundo atomo central, precisando corrigi-la
novamente, e assim sucessivamente.

Além disso, seria interessante que um algoritmo de correcdo da geometria de
uma molécula evitasse altera¢des bruscas na molécula desenhada. Ou seja, ao cor-
rigir a posicdo de um atomo ligante, o algoritmo deveria coloca-lo em uma posicéao
correta mais proxima possivel de sua posicao atual. Isto tornaria o programa mais
amigavel ao usudrio. A figura 6.11 ilustra tal situacéo.

0,t.0)

Figura 6.11: Ao corrigir as posi¢des dos atomos ligantes, um algoritmo de corre¢do da geometria
molecular deve levar em conta as suas posicdes atuais. Na figura, o ideal é que o atomo A seja
colocado na posicdo possivel mais proxima p2, e 0 a&tomo B, na posi¢ao ps. 1sso evitaria mudangas
bruscas na molécula desenhada.

A fim de solucionar tais questdes, foi implementado, no wxMol, o seguinte
algoritmo:

CorrigirGeometriabDaMolécula()
Para cada &tomo da molécula:
Se ele ndo foi visitado e possui pelo menos uma ligagéo:
CorrigirGeometriaboAtomo(atomo).
CorrigirGeometriaDoAtomo(atomo central)

Atomo central é marcado como visitado.

Se alguma ligacao ou atomo ligante ao atomo central ja foi
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visitado:

A ligacédo visitada ou a ligacdo de tal atomo ligante
visitado é escolhida como a primeira ligacao.

0 atomo ligante de tal ligacao é marcado para nao ter
sua posicao alterada.

Caso contrario:

A primeira ligacdo da lista de ligacdes do atomo central

é escolhida como a primeira ligacéo.

Se o atomo ligante da primeira ligacdo ndo pode ter a
sua posicao alterada:
Corrige-se o comprimento da primeira ligacdo alterando
a posicao do atomo central.
Caso contrério:
Corrige-se o comprimento da primeira ligacdo alterando
a posicao do atomo ligante.

Se a primeira ligacdo ainda nao foi visitada:
Ela é marcada como visitada

Se o a&tomo central possui mais de uma ligacgédo:

Calcular as posicdes corretas para os atomos ligantes
do atomo central.

Para cada ligacdo do atomo central:
Se a ligacdo ainda nédo foi visitada:

Altera-se a posicdo do atomo ligante da ligacéo
atual para a posicao correta mais proéxima, que
ainda ndo tenha sido utilizada.

Corrige-se o comprimento da ligacdo alterando a
posicdo do atomo ligante.

A posicdo utilizada é marcada para ndo ser
utilizada por outro atomo ligante.

A ligacdo é marcada como visitada.

Para cada atomo ligante do atomo central:
Se o atomo ainda ndo foi visitado:
CorrigirGeometriaDoAtomo(atomo ligante).

Este algoritmo implementado necessita de melhorias. Repare que, ao corrigir
a geometria de um &tomo central, o algoritmo ndo permite que os atomos que
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participam desta geometria sejam modificados novamente. Isto pode fazer com
que moléculas que possuam circuito fechado, como o benzeno, por exemplo, ndo
tenham a sua geometria corrigida corretamente.

Mas, para amenizar tal problema, o programa indica para o usuario que a ge-
ometria atual ndo esta correta. Verificou-se que, se 0 usudrio, a partir dai alterar
as posi¢des dos atomos que formam o circuito fechado, e corrigir novamente a
geometria da molécula, ela pode chegar a possuir a geometria correta. Tal situacdo
ndo é a ideal, mas pelo curto periodo de tempo para a realizagdo deste projeto, ela
ndo pdde ser corrigida.

Outro fator a ser considerado, em relagdo ao algoritmo, é que, a determina-
cdo da geometria de moléculas complexas € mais dificil do que apresentado no
capitulo 3. Ou seja, na verdade, os 4&tomos ligantes de um atomo central influem
na geometria dos outros atomos centrais da molécula, devido a repulséo entre os
elétrons. A figura 6.12 ilustra este fato.

(a) (b)

Figura 6.12: Segundo o modelo VSEPR, em uma molécula os atomos tendem a se posicionar de
maneira que seus elétrons fiquem o mais distante possivel. Deste modo a geometria dos atomos
centrais de uma molécula depende em maior ou menor escala de todos os 4&tomos da molécula.
Em (a) tem-se a geometria correta de uma molécula e em (b) a mesma molécula em uma solugéo
encontrada pelo wxMol. Como se vé, em tal solucéo, apesar de todos os dtomos centrais possuirem
uma geometria correta, a molécula como um todo ndo possui.

Apesar destas limitacGes, acredita-se que a correcdo implementada no wxMol
é razodvel, e ndo impede que o programa seja utilizado para fins didaticos, espe-
cialmente para os alunos de inicio de graduagdo da &rea de quimica. Propde-se,
assim, que tais correcfes sejamimplementadas em trabalhos futuros.
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6.4 Implementacdo dos Modelos Estruturais Moleculares

O wxMol permite que uma molécula seja visualizada em cinco modelos estruturais:
os trés modelos citados na secdo 4.2 - varetas, pau-e-bola e espaco preenchido - e
ainda dois outros modelos: 0 modelo de linhas e o de edicéo.

Os quatro primeiros modelos séo utilizados apenas para visualiza¢ao, ou seja,
0 usuério ndo pode editar uma molécula enquanto os utiliza. Para editar uma
molécula deve-se utilizar o modelo de edicdo, o qual é muito parecido com o
modelo pau-e-bola, tendo como, Unica diferenga, o fato de que as ligacBes sao
representadas por linhas e ndo por cilindros.

O modelo de edicéo foi criado porque, como um computador consegue dese-
nhar uma linha bem mais rapidamente que um cilindro, a resposta ao usuario é
mais rapida neste modelo, tornando o aplicativo mais amigavel durante a edicéo
de uma molécula.

Da mesma maneira, 0 modelo de linhas tem como Unica diferenca, em relagéo
ao modelo de varetas, o fato das ligacGes serem representadas por linhas e ndo por
cilindros.

Na implementag&o destes modelos foram utilizadas os métodos de translagao,
rotacdo e de desenho de linhas da biblioteca OpenGL e métodos de desenho de
esfera e cilindro da biblioteca GLU.

6.4.1 Desenho de um Atomo

Para desenhar um atomo, nos modelos nos quais ele deve ser explicitamente repre-
sentado, utilizou-se a funcdo de desenho de esfera com um raio apropriado para
cada modelo. No modelo espago preenchido tal raio é proporcionalmente igual
ao raio de Van der Walls. Ja nos modelos de edigdo e pau-e-bola quaisquer rai-
o0s poderiam ser utilizados desde que ndo impedissem a visualizacéo das ligacOes.
Decidiu-se, entdo, escolher um valor padrdo para 0 modelo de edicdo e um raio
um pouco maior que este para 0 modelo pau-e-bola. No modelo de edicéo o raio é
menor apenas para facilitar a edi¢do da molécula.

No modelo de varetas um atomo ndo deve ser explicitamente representado.
Mas as bases de um cilindro desenhado pela biblioteca GLU ndo sdo fechadas.
Assim, para melhorar o visual de tal modelo, séo desenhadas na posicdo de cada
atomo, esferas com raio igual ao raio do cilindro.

Deve-se ter em mente que os raios das esferas sdo proporcionalmente alterados
quando o usudrio utiliza a funcionalidade de aproximar ou afastar uma molécula
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(zoom). Para maiores detalhes veja a secdo 6.5.3.

O aplicativo implementado permite que cada tipo de 4&tomo seja desenhado
com uma cor diferente, a fim de facilitar a identificacdo dos mesmos em uma
molécula. O usuério pode escolher a cor de cada tipo de &tomo, mas o aplicativo
traz como padréo as cores do modelo CPK. A figura 6.13 mostra as cores de cada
atomo em tal modelo.

Atomo Cor Valor (K., G, B)
Carbono ® {2041, 200, 200}
Oxigémo o (240, 0. 0} 5

 Hidrogemo (255, 255, 255)
Mitrogenio O (143, 143, 255)
Eunxofre '®. (255, 200, 50)
Clore ﬂ (0, 255, 0)
Bromo (165, 42, 42)
. =,
Ctros O (255, 20, 147)

Figura 6.13: O modelo estrutural criado por Corey, Pauling e Koltun (CPK) definiu, também, as
cores nas quais cada atomo deveria ser representado. A figura traz as cores dos dtomos suportados
pelo wxMol. Fonte: http://www.inrp.fr/Acces/biotic/rastop/help/colour.htm

6.4.2 Desenho de uma Ligacado

Para desenhar uma ligagdo nos modelos estruturais implementados, primeiramente
faz-se uma translacdo para a posi¢do de um dos dtomos. Isto faz com que este
esteja agora na origem do sistema de coordenadas.

Em seguida, encontra-se o vetor que representa a ligagio. Sendo @’ tal vetor,
T; a coordenada 7 de um &tomo T' qualquer e B 0 4&tomo que estd na origem do
sistema de coordenadas, é claro que, o vetor que representa a ligagdo entre dois
atomos A e B pode ser dado por 7 = (A — By, Ay — By, A, — B,). O desenho
da ligacdo depende agora de cada modelo.
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Para 0 modelo de edicdo, no qual uma ligacdo tem uma Unica cor e ligagdes
maltiplas tém que ser explicitamente representadas, utiliza-se 0 método basico de
desenho de linha da biblioteca OpenGL. Tal método permite o desenho de uma
linha bastando apenas informar os pontos de inicio e fim da mesma.

Assim, para se desenhar uma ligacéo simples, basta utilizar tal funcdo, usan-
do as posicdes (0,0,0) e (V,,V,,V,). Ja para uma ligacdo dupla devem ser
desenhadas duas linhas. Para a primeira, sendo r o raio padrdo de um atomo,
utiliza-se as posi¢es (V; +r,V, +r,V, +7r) e (5, §, §) e asegunda as posicoes
(Vo =7, Vy —r,V, —r)e(—5,—5,—5). Japara uma ligagéo tripla desenham-se
trés linhas utilizando as posicGes das ligacdes simples e dupla.

Ja 0 modelo de linhas tem algumas diferencas em relacdo ao modelo de edicdo
no que se refere ao desenho das ligagdes. Nele qualquer ligacéo é representada por
uma Unica linha e cada metade da linha é desenhada com a cor do 4tomo a qual se
liga. Assim se ha uma ligacdo entre os atomos A, de cor azul, e B, de cor branca, a
metade da ligagdo mais proxima ao atomo A é desenhada com a cor azul e a outra
metade com a cor branca.

Para se fazer isso sdo desenhadas duas linhas, utilizando-se a mesma fun-
cdo de desenho de linhas citada anteriormente. Uma utilizando-se as posicGes
(%, % %) e (0,0,0) e aoutra as posicBes (Vz, Vy, V,) e (¥, %, %),

Ja nos modelos pau-e-bola e de varetas, as ligagdes sdo desenhadas com a
funcéo de desenho de cilindros. Diferentemente da funcéo de desenho de linhas,
na qual basta informar os pontos de inicio e fim da linha, a funcdo de desenho
de cilindros sempre desenha o cilindro com inicio na coordenada z = 0 e fim na
coordenada z = ¢, onde ¢ é o comprimento do cilindro. Deste modo, para desenhar
um cilindro que ligue dois &tomos em quaisquer posi¢des do espaco tridimensional
é necessario recorrer a calculos matematicos e transformagdes como rotagéo e
translacdo (veja a figura 6.14). Além disso, os cilindros devem ser desenhados
de modo similar ao modelo de linhas, ou seja, cada metade com a cor do 4&tomo
mais proximo.

Deve-se, primeiramente, entdo, encontrar uma rotagio que leve o vetor @, que
representa a direcdo padrdo que o cilindro é desenhado a coincidir com o vetor &
da ligagdo. Para se utilizar o método de rotacéo da biblioteca OpenGL é necessario
informar o angulo e o vetor da rotacéo.

De acordo com a posi¢do padrdo que o cilindro é desenhado, € claro que:

o = (0,0,1) (6.42)

47



.
(=i
=}
=)

Es

Figura 6.14: O método de desenho da hiblioteca GLU sempre desenha um cilindro a partir da
origem no sentido positivo do eixo Z. Deste modo, para que um cilindro represente uma ligagéo,
deve ser aplicar transformacfes geométricas que o levem a posicéo correta.

O angulo da rotagdo pode ser encontrado atraves produto escalar entre o vetor
da ligacdo normalizado, que sera chamado (7) e o vetor da direcdo do cilindro
(@) (Ilembrando que, para normalizar o vetor %, basta dividir cada componente
pela norma do vetor). Tal produto escalar pode ser calculado assim:

w. W = |W|.| 7 |.cos(6) (6.43)
0.ng + 0.0y + 1.n, = 1.| 7 |.cos(6) (6.44)
Ny
cos(0) = = (6.45)
0= arccos(Bz‘%rlz) (6.46)
7

Depois de encontrado o &ngulo, falta agora encontrar o vetor de rotacdo, que
sera chamado 7. Tal vetor pode ser encontrado através o produto vetorial entre
os vetores 7 e . Assim:
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= (Uy My — Uy Ty, Uy My — Uy Mgy, U Ty — Uy M) (6.47)

Portanto, o 4ngulo 6 e vetor 7 sdo passados a0 método de rotagio. Mas é
necessario desenhar cada metade da ligacdo na cor do &tomo mais préximo. No
caso, como 0 atomo B estd na origem do sistema de coordenadas, para desenhar
a metade da ligacdo mais proxima a ele basta utilizar a funcdo de desenho de
cilindros com tamanho igual a metade do tamanho da ligacéo, ou seja, metade da
norma de 7, e com a cor do 4&tomo B. Para a outra metade da ligacdo deve-se,
ainda, fazer uma translacdo para o ponto da metade da ligacdo. Ou seja, deve-se
executar tal transformagédo com fator de translagdo igual a (%, %, %=). Pode-se,
entdo, desenhar um cilindro com o mesmo tamanho do anterior e com a cor do
atomo A.

Utiliza-se, ainda, no desenho dos cilindros, raios de base e topo iguais a metade
do raio de um atomo utilizado no modelo pau-e-bola.

6.5 Implementacdo das Transformacdes de Visualizacdo

O aplicativo desenvolvido permite que o usurio rotacione, arraste, aproxime ou
afaste uma molécula. As se¢des a seguir mostram como estas funcionalidades
foram implementadas.

6.5.1 Rotacionar uma Molécula

O wxMol permite ao usuério rotacionar uma molécula através do clicar e arrastar
do mouse. Se este movimento é feito na vertical, a molécula é rotacionada em
relacdo ao eixo X, se 0 movimento é na horizontal a molécula é rotacionada em
relacdo ao eixo Y.

De acordo com [Foley (1990)], ao rotacionar um ponto P, #° em relagdo ao
eixo X, obtém-se um ponto P’ dado por:

P' = (P;, Pycos(0) — P,sen(0), Pysen(6) + P,cos(0)) (6.48)

Se 0 mesmo ponto P fosse rotacionado #° em relacdo ao eixo Y/, seria obtido
um ponto P’ dado por:
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P' = (Pycos(0) + P,sen(0), Py, —Pysen(0) + P,cos(9)) (6.49)

Para rotacionar uma molécula deve-se primeiro, entdo, decidir se a rotacéo seréd
em relacdo ao eixo X ou ao eixo Y, uma vez que o usuario pode fazer movimen-
tos com o mouse em qualquer diregéo. Para isso, sendo (M4, Mi,) a posicdo
que usuario clicou inicialmente e (M f., M f,) a posi¢éo para o qual o0 mouse foi
arrastado, a rotacdo devera ser em relagéo a X se |M f, — Miy| > |M fy — Miy|,
e em relacdo ao eixo Y, em caso contrario.

E necessario, agora, descobrir o angulo de rotagdo. Padronizou-se que um
clicar e arrastar do mouse de um lado a outro da janela do programa rotacionaria a
molécula em 360°. Com isso, para encontrar 0 angulo de rotacéo basta fazer uma
simples regra de trés. Para uma rotacdo em relacdo ao eixo X tal &ngulo serd dado
por:

360 alturada janela 360(M f, — Mi,)
— = #= 6.50
0 Mf, — Mi, altura da janela (6.50)

J& para uma rotagdo em relagdo ao eixo Y o angulo pode ser dado por:

360 _ largurada janela I 360(M fy — M fy)
6  Mf,— Mi,  largurada janela

(6.51)

Depois de encontrados o eixo e o angulo de rotacdo, cada atomo tem sua po-
sicdo alterada pela rotacdo correspondente. Com isso, o usuario do wxMol pode
visualizar uma molécula em qualquer &ngulo desejado.

6.5.2 Arrastar uma Molécula

Assim como para a rotacdo, o aplicativo permite ao usuario arrastar uma molécula
através do clicar e arrastar do mouse, ou seja, uma molécula pode ser transladada
interativamente.

Segundo [Foley (1990)], a translagédo de um ponto P por um fator de translacao
(Ty, Ty, T) resultaria em um ponto P’ dado por:

P' = (Py+ Ty, Py+T,, P, +T,) (6.52)
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Deste modo, para arrastar uma molécula basta encontrar o fator de translacéo
que resulte em tal arraste. Para encontra-lo defini-se, primeiramente, (M, Mi,)
como sendo a posi¢ao da janela na qual o usuario clicou inicialmente e (M f, M f, )
a posicao para a qual o mouse foi arrastado.

No sistema de coordenadas da janela, o fator de translag&o seria, entéo, (M f,—
Miz, M f, — Mi,), mas a translagéo deve ser feita no sistema de coordenadas tri-
dimensional da molécula. Para tanto, basta transformar o fator atual através da
conversdo de distancias entre os dois sistemas de coordenadas, apresentada na se-
¢do 6.2.5.

Encontradas tais distancias e considerando o fator de translagdo da coordenada
z igual a 0, basta, entdo, transladar as posi¢des de todos os dtomos com tal fator.
S&o estes os célculos utilizados para que uma molécula possa ser arrastada no
programa.

6.5.3 Aproximar e Afastar uma Molécula

O wxMol permite, tambeém, que o usuério aproxime ou afaste uma molécula, fun-
cionalidade muito utilizada em programas de computador, comumente conhecida
Como zoom.

Para causar a sensa¢do de que a molécula foi aproximada ou afastada, utiliza-se
um fator chamado fator de zoom. Tal fator é incrementado em uma determinada
quantidade toda vez que o usuério quer aproximar uma molécula e é diminuido
quando se quer afasta-la.

O fator de zoom &, entéo, utilizado ao desenhar os atomos e ligagdes. Antes
de desenhar um &tomo seu raio e suas coordenadas sdo multiplicados pelo fator
de zoom, da mesma maneira, antes de se desenhar uma ligacdo, as posi¢fes dos
atomos que a constituem e o raio do cilindro (quando necesséario) sdo multiplicados
pelo mesmo fator.

Com isso, toda a molécula fica proporcionalmente maior ou menor causando
a sensacgdo de que a mesma foi aproximada ou afastada, respectivamente.

6.6 Selecdo de Atomos e Ligacdes

Uma das funcionalidades do programa implementado € a possibilidade de sele-
cionar um atomo ou uma ligagdo através do uso do mouse. Permitindo todas as
facilidades ja descritas anteriormente, como a remocdo de uma ligacdo ou atomo
ou ainda o arraste de um atomo isoladamente.

51



6.6.1 Selecdo de um Atomo

Primeiro sera tratada a selecdo de um atomo. Neste caso, considere (M, M)
como sendo a posi¢cdo da janela onde o usuario clicou com o mouse, suponha
também um raio r, dado pelo raio padrdo de desenho de um atomo transformado
para o sistema de coordenadas da janela. Esta transformacdo é feita utilizando-se
a transformacdo de distancias entre sistemas de coordenadas apresentada na se¢do
6.2.5.

Para descobrir se existe algum &tomo na posicdo clicada pelo usuério basta,
entdo, verificar se existe algum atomo na molécula cuja distancia entre a sua po-
sicéo projetada no sistema de janelas e o ponto (M, M,) seja menor ou igual a
T.

Se algum atomo atender a esta condicdo, uma esfera translcida com raio um
pouco maior que o dele e centro igual ao do 4&tomo é desenhada. Ou seja, a esfera
transllcida envolve o &tomo selecionado para que o usuéario visualize qual &tomo
esta selecionado. A cor e o grau de transparéncia de tal esfera translicida podem
ser ajustadas no aplicativo.

6.6.2 Selecdo de uma Ligacgéo

Quando o usuario quer selecionar uma ligagdo, uma margem de erro deve ser con-
siderada. Pois, se 0 usuario tivesse de clicar exatamente em cima da linha que
representa a ligacdo para que a mesma fosse selecionada, a selecdo de ligagdes se
tornaria dificil.

Deste modo, considere (M, M, ) como sendo a posicéo clicada pelo usuario e
(Ag, Ay) e (B, By) como sendo a projecdo no sistema de coordenadas da janela
das posicBes dos atomos que formam a ligagdo. Considere ainda e como a margem
de erro citada. Define-se, entdo, dj;4 como sendo a distancia entre a posi¢do
clicada e 0 &tomo A. Esta distancia é dada por:

dua = /My — Ag)? + (M, — 4,)? (6.53)

Define-se, também, dysp como sendo a distancia entre a posigdo clicada e
0 atomo B e d4p como a distancia entre os atomos A e B. Os valores de tais
distancias podem ser encontradas da mesma maneira feita para da;4. Logo, a
ligacdo entre os &tomos A e B sera considerada selecionada se:
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dya+dup <dap+e (6.54)

Assim, quando o usuéario clica com o mouse em algum ponto da janela na
tentativa de selecionar uma ligagdo, todas as ligacOes sdo testadas. Se alguma
satisfizer a condicdo acima, ela é desenhada com uma cor diferente das demais
(verde no padréo), indicando que foi selecionada.

6.7 O Aplicativo desenvolvido

A figura 6.15 mostra o aplicativo desenvolvido sendo executado no sistema ope-
racional Linux, distribuicdo Conectiva, utilizando o ambiente grafico KDE. Além
disso, todas as figuras de moléculas tridimensionais apresentadas neste trabalho
foram retiradas do préprio wxMol.

= i et e SR 1Y)

Armive  Madakos  Aiman  Cobfgurecfan

c H o Ncl 7 & D+

Figura 6.15: O wxMol sendo executado no sistema Conectiva-Linux e ambiente KDE
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Capitulo 7

Consideracoes Finais

As ferramentas computacionais de simulagéo tem se tornado cada vez mais impor-
tante em todas as atividades de ensino, e em quimica ndo tem sido diferente. Cada
vez mais, a informética tem auxiliado os estudiosos da area em atividades tanto de
ensino quanto de pesquisa. Com isso, a construcdo de novas ferramentas compu-
tacionais, especialmente na area de modelagem molecular, torna-se cada vez mais
necessaria.

Analisando este quadro e tendo em vista que o aplicativo desenvolvido pode
ser livremente utilizado e adaptado por alunos, professores e quaisquer outros in-
teressados, 0s autores deste projeto, esperam ter contribuido para a melhoria da
qualidade de ensino da area de quimica. E apresentam o wxMol como ferramenta
atil no auxilio ao processo ensino-aprendizagem.

7.1 Propostas para Trabalhos Futuros

O wxMol ainda ndo é um programa completo, por isso propde-se para trabalhos
futuros a implementacéo das seguintes funcionalidades:

e Tornar o programa compativel com outros formatos de representacdo de mo-
léculas em arquivo. Isto possibilitaria aos usuarios do aplicativo utilizarem
centenas de arquivos moléculas disponiveis (como os arquivos PDB), sem a
necessidade de desenha-las.

e Correcdo das imperfeicdes do algoritmo de correcdo da geometria molecu-
lar, como apresentado na se¢do 6.3.3.
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e Aumento da quantidade de tipos de 4tomos suportados.

e Implementacdo de algoritmos para a visualizacdo das propriedades das mo-
léculas.

Além destas funcionalidades, muitas outras podem ser implementadas para
tornar o aplicativo uma ferramenta de modelagem molecular cada vez mais util.

Espera-se, enfim, que o presente projeto possa vir a contribuir com o proces-
so ensino-aprendizagem dos alunos da area de quimica, em especial, aqueles do
Departamento de Quimica, da Universidade Federal de Lavras.
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Capitulo 8

Equipe

A equipe que trabalhou neste projeto foi composta pelos seguintes membros:

e Prof. MSc. Bruno de Oliveira Schneider, DCC-UFLA, orientador
Bacharel em Ciéncia da Computag&o pela Universidade Federal de Uberlan-
dia - 1990-1995. Mestrado em Ciéncia da Computacdo, GRV - Universidade
Federal de Sdo Carlos - 1996-1998. Area de Concentragio: Realidade Vir-
tual.

e Prof. DSc. Mauro dos Santos de Carvalho, DQI-UFLA, co-orientador
Graduado em Quimica com Atribui¢fes Tecnoldgicas, UFRJ, Rio de Janei-
ro/RJ, 1982. Mestrado em Quimica Orgéanica, UFRJ, Rio de Janeiro/RJ,
1992. Doutorado em Fisico-Quimica, UFRJ, Rio de Janeiro/RJ, 2000.

e Julio César Alves
Aluno do 8° Periodo do curso de Bacharelado em Ciéncia da Computacéo
da Universidade Federal de Lavras (UFLA).
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