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Resumo: Neste trabalho foi desenvolvido um modulo de Interface Grafica (MIG) para programas de
simulacdo molecular que, em particular, foi aplicado ao programa LMProt. A interface facilita a manipulacao
e a geracdo dos pardmetros de entrada do programa e gera um arquivo com todos os parametros
necessarios para a simulacdo. Além disso, a interface executa o programa desejado, na plataforma LINUX,
e |é, automaticamente, de tempos em tempos, todos os arquivos de saida e os grafa de acordo com o
critério do usuario. A interface foi desenvolvida na plataforma Java, utilizando a ferramenta NetBeans 5.0 e
serd incorporada como um modulo do SSM (Sistema de Simulagao Molecular).
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Introducéo

Proteinas sdo macromoléculas que estédo
envolvidas em praticamente todos 0s processos
vitais dos seres vivos. Ao lado dos acidos
nucléicos, as proteinas configuram o principal alvo
de estudo da biologia molecular. Elas s&o alvos
importantes principalmente para o]
desenvolvimento de drogas e no entendimento de
diversas doencas, pois sé&o capazes de inibir ou
ativar outras moléculas. Na atual era protedmica,
decifrar as estruturas 3D, e o mecanismo de
interacdo e de enovelamento das proteinas, trata-
se de um dos temas centrais de interesse
biotecnolégico principalmente para a industria
farmacéutica [1].

As proteinas em geral sdo moléculas de
estruturas 3D que s@o sintetizadas e formadas
pela molécula de ribossomo, que no interior da
célula, assumem uma estrutura 3D especifica de
baixa energia, cuja especificidade relaciona-se
diretamente com sua fung¢do no organismo. Elas
séo classificadas em diferentes tipos de estruturas:
a estrutura primaria que representa apenas a
sequéncia de aminoacidos contidos na proteina, a
estrutura secundaria que determina a presenca de
conformacdes regulares locais, a estrutura
terciaria que representa a distribuicdo no espaco
tridimensional dos aminoé&cidos, contidos na
proteina, e a estrutura quaternaria que representa
a distribuicdo espacial de proteinas com mais de
uma cadeia polipeptidica [2]. Na natureza as
proteinas se apresentam em suas estruturas
terciarias e quaternarias, as quais, como ja dito, s6
desempenham suas funcionalidades quando
assumem estruturas desta natureza.

O processo para determinar a seqiéncia
de aminoacidos em uma proteina é relativamente
simples, mas nem sempre é possivel determinar a
estrutura tridimensional de uma proteina, pois os
métodos existentes para esse fim (Cristalografia e
Ressonancia Magnética Nuclear e outros)
dependem de uma série de condi¢cbes que podem
ndo ser atingidas facilmente [3].

Dessa forma, a obtencdo de um modelo
tridimensional de uma proteina a partir da
sequéncia primaria de residuos, como também o
entendimento das interagcbes entre proteina-
proteina e proteina-ligantes, por meio de técnicas
computacionais, pode tornar-se uma ferramenta
indispensavel para a elucidacdo répida dos
diversos fendmenos bioldgicos que ainda néo
foram completamente desvendados.

O presente trabalho trata-se de uma
ferramenta computacional desenvolvida com a
finalidade de facilitar os procedimentos usuais que
em geral estdo presentes nos programa de
simulagdo molecular, como a designacdo das
especificidades das moléculas (tipo da proteina ou
ligantes), campo de forca, parametros envolvidos
na simulacdo tipo Monte Carlo e 0s nomes e
diretérios envolvendo os arquivos de entrada e
saida do programa de simulagéo.

A Interface Gréafica € um mecanismo que
facilita a interacdo entre o usuario e o programa.
Através de um dispositivo de entrada (mouse ou
teclado) o usuario é capaz de selecionar as
opcdes desejadas de forma a obter algum
resultado pratico.

Uma ferramenta poderosa para a
construcdo de Interfaces Graficas € o NetBeans,
que é uma ferramenta visual e interativa,
permitindo a facil criagdo de programas Java,
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C/C++, XML, HTML e muitas outras linguagens.
Seu editor visual de interface grafica Swing é um
dos mais usados neste tipo de aplicacao pelas
facilidades no desenvolvimento em J2EE. A
tecnologia de componentes  permitiu 0
desenvolvimento de complexos sistemas de
informacéo através da combinacéo e extensao de
blocos reutilizaveis de software. Nessa linha, os
JavaBeans emergiram como um importante
padrdo de componentes Java para aplicacdes
cliente, com as vantagens de portabilidade e
desenvolvimento em ferramentas visuais.

Materiais e Métodos

Neste trabalho, para o desenvolvimento da
Interface gréfica requerida, utilizou-se a ferramenta
NetBeans 5.0 por facilitar a codificacdo do
aplicativo na linguagem Java [4], visto que o
acesso a bibliotecas de construcdo de interfaces
tipo janelas e Pacote AWT, que contém as classes
e interfaces exigidas para criar e manipular
interfaces gréficas com o usuario em Java, €
obtido diretamente.

O Modulo de Interface Grafica (MIG) construida
torna o procedimento de entrada dos parametros
iniciais da simulacdo amigavel e permite que o
usuario tenha também acesso as informacfes dos
arquivos de saida das simulacdes por meio de
grédficos que o proprio mobdulo gera
automaticamente, atualizando-os conforme o
andamento das simulagdes.

O desenvolvimento do médulo MIG-SSM foi
dividido em 4 partes:
e ainterface gréfica;
e ageracdo de relatorios;
e a chamada e execucdo do programa
de simulacdo molecular;
e a aquisicdo dos dados de saida do
programa para a geracao dos graficos
desejados pelo usuario.

As caixas de entrada permitem que 0 usuario
entre com o0s parametros desejados para a
simulagédo a fim de serem lidos e convertidos no
formato do arquivo de entrada requerido pelo
programa de simulagdo molecular, que neste
trabalho em especial foram preparadas para a
geracdo do arquivo de entrada do programa
LMProt [5].

A execucdo do programa executavel desejado
€ realizada através de um menu que chama o
programa abrindo uma nova shell e o usuério tem
a opcao de chamar o executavel do LMProt, ou
qualquer outro programa pelo usuario definido. No
mesmo menu temos a op¢do dos graficos.

As geracdes dos graficos ocorrem através dos
arquivos de saida do LMProt. O usuario pode

definir o arquivo e quais colunas seréo grafadas.
N&o existe um limite, o0 usuario pode gerar quantos
graficos quiser em tempo real. As funcdes graficas
foram construidas utilizando a classe Graphics,
pois a mesma, nos permite desenhar linhas,
formas geométricas e texto. Existe dois pacotes
importantes nesta classe: Pacote Swing e Pacote
AWT. Porém, foram utilizados mais os
componenetes Swing, por serem praticamente
todos escritos em Java, 0 que nos forneceu maior
nivel de portabilidade e de flexibilidade.[6]

Resultados

Todos os pré-requisitos do MIG foram
completamente atendidos de modo que o
resultado final foi um produto amigavel, isto é, de
facil uso, e com robustez (codigo fonte) o
suficiente para ser empregado em outros
programas de simulagdo que ndo seja
especificamente o LMProt. O MIG foi testado sob a
plataforma LINUX (Fedora) em micros do
Laboratério da Faculdade de Ciéncia da
Computacéo / UNIVAP. A seguir sdo mostrados
alguns dos itens concluidos até o momento pelo
MIG:

1. Interface (Fig.1)

e Criacdo dos menus;
e Desenvolvimento dos itens necessarios
para entrada de dados (Fig.2);

a) lIseeds;

b) Models;

c) LMProt;

d) Pivot;

e) MonteCarlo;

e Tratamento de dados:

a) Se usuario definir algum dado
como desnecessario (not) a caixa
de texto para informacdes
adicionais fica desabilitada;

o Definicdes de diretérios para:

a) Arquivo Executavel;

b) Arquivos dos Gréficos;

c) Arquivo de Relatério;

e Recuperacdo dos Ultimos dados como
default para as definicbes de diretorios;

o Geragdo de relatorio;

e Visualizacao de relat6rio;

2. Gréficos (Fig.3)
o Definicdo de arquivo;
e Opcao de gerar um gréafico para uma ou
varias colunas dos arquivos de saida, sem
necessitar fecharem demais graficos;

3. Executavel

X Encontro Latino Americano de Iniciacdo Cientifica e

93

VI Encontro Latino Americano de Pds-Graduacdo — Universidade do Vale do Paraiba



Opcgdo de chamada para o executavel do
LMProt através da Interface.

4. Realizacdo de Testes e Simulagdes;

Amuia Seleciemar Configerar Algasitme  Ewecutar  Help  Sair

Fig.1 - Tela Principal do MIG. A interface gréafica contém
7 menus: Arquivo (Gerar arquivo e Visualizar
Arquivo), Selecionar (Configura  Diret6rio),
Configurar (Iseeds e Model), Algoritmo (LMPRot,
Pivot e Monte Carlo, Executar (LMPRot e
Gréafico), Help e Sair (Finalizar.).

¥ Inerfoce Gréfica LMProt
Fuskatinio Goral

Fig.2 — Relatério: dados de configuracdo gerados pelo
MIG num arquivo de entrada para o programa de
simulacdo molecular LMProt.
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Fig.3 — Grafico gerado a partir dos dados obtidos
durante a execuc¢édo do programa de simulagéo

molecular. O grafico é atualizado em tempo
real e re-escalado dinamicamente.

Concluséo

Todos os pré-requisitos solicitados para a geracao
correta do arquivo de entrada do programa LMProt
foram satisfeitos. A chamada ao programa
executavel a partir do arquivo de entrada,
construido pelo MIG, procedeu-se com sucesso
sob a plataforma LINUX e todos os resultados
gerados pelo programa, ou seja, 0os arquivos de
saida foram corretamente lidos e grafados
adequadamente.

Pretensdes Futuras

Embora a premissa para a construcdo do MIG
fosse obter um produto genérico, capaz de
adequar-se a qualquer outro programa de
simulacdo molecular, a concep¢édo dos itens de
cada menu, neste trabalho em particular, foi
dirigida para aplicacdes com o programa LMProt.
Considerando que os testes realizados com o
LMProt foram bem sucedidos, o proximo passo
sera tornar o atual MIG capaz de, interativamente,
para os administradores do software, conceber os
menus de modo que os critérios requeridos pelos
arquivos de entrada sejam definidos diretamente
no préprio MIG.

Adicionalmente, é pretendido que o MIG seja
incorporado pelo SSM (sistema de simulacdo
molecular) que atualmente esta em
desenvolvimento pelo Grupo de Computagéo
Biomédica da UniVap, o qual além do MIG
envolverd o médulo de sistema distribuido (MSD)
e 0 Mddulo de Computacao Paralela (MCP).
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