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Introducao: +
O processo de busca tedrica proposta pelo projeto consiste em va- m e ~050RBX8IRB  AG G ok
riar uma caracteristica conformacional de uma molécula, como por JJ J v E—
exemplo um 4ngulo ou uma distincia e calcular a energia de forma- ...
¢io desse conformero caracteristico. O conformero que tiver a menor oo e Be B Ehna e aee
energia de formacao entre todos €, teoricamente, 0 mais provavel. — Figh Conversordetiposdearquivos = e per Sty
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Mas se quisermos procurar o valor de apenas um angulo entre tres atomos dentro deuma i i dovmes o o
molécula, por exemplo, teriamos que calcular os valores de energia 360 vezes se variando -
um grau a cada cdlculo. Se fosse adicionado mais um angulo, esse valor subiria para quase
130 mil vezes. E um crescimento exponencial, que torna a tarefa trabalhosa e demorada.

Figl: O programa Chem2Pac rodando em Windows XP, sendo utilizado para

vizualizacdo de molécula, através do programa RasMol'?).
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s arquivos (fig.4), automatiza- | molécula foi  Figs: Estruturas estudadas no projeto: 5,6-indol-
53185 o L] 2V ariables quinona (IQ) e suas formas reduzidas hidroqui-
— ke dores (fig.3) e etc). montada (fig.6) nena(HQ) e semiquinona (SQ).
FIED IN BFGS OPTIMIZATION St " . . ~ y Fig2: A fi tad .
= E sua principal funcio é crinao de conformeros.  SOD forma de input do programa MOPAC
' e see e crjar varias possibilidades de e otimizada com a ferramenta de confor-
Fig3: O programa Chem2Pac rodando em Windows XP, apos cdlculo do . .
MOPAC: organizagdo dos dados. conformeros (fig.2), calcular as energias meros (fig.7).
Sem esforqo 180 Conférmeros da hld- de fOl‘ma(;éO c diSPOIlibﬂiZé-laS de fOl‘ma
roquinona foram criados e o calor de for- ~ organizada e pratica: graficos e tabelas.

macio de cada um foi calculado. Esses
valores foram dispostos em uma tabela,
que facilmente pode ser exportado - para
um programa de planilhas com o Excel©,
por exemplo.

A curva feita no exemplo (fig.8) mostra
que a menor energia € proximo dos 120°

Calor de Formagao x ﬁ-ngulc- diedral
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-28.5 Fig6: Conformeéro da hidroquinona criado no Chem2Pac para a busca, Fig7: Outra forma da hidroquinona gerada automaticamente pela ferra-
E‘ a0 . antes das otimizacdes. Angulo diedral a 180°. menta de conféormeros e otimizada com o MOPAC. Diedral a ~118°.
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2205 I Conclusoes:
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- ) O trabalho manual economizado pelos algoritmos do programa Chem?2Pac respon-
£ pak * saveis pela automatizacdo da busca conformacional, torna o método tedrico uma ferra-
m 225 . . . /
- \_/ menta de grande potencial nas pesquisas cientificas.
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Anqulo diedral fem graus ) Fig8: Curva do calor de formagdo em relacao ao angulo diedral formado
pelos dimeros, feito no Excel©.
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