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1 INTRODUÇÃO
Técnicas de computação têm sido aplicadas a diferentes áreas, em especial na Biologia Molecular, o que pode ser definido como Bioinformática. Entre as muitas áreas de pesquisa da Bioinformática, uma delas é o entendimento sobre o comportamento de macromoléculas, como proteínas e enzimas. Esse comportamento pode ser modelado por programas de simulação de Dinâmica Molecular (DM) [2] como o GROMACS, que geram um conjunto de diferentes estruturas de uma determinada proteína ao longo do tempo.

Nossa ferramenta foi desenvolvida com a intenção de automatizar a execução de uma DM de proteínas, usando o GROMACS. Dessa forma, pesquisadores que não estão familiarizados com softwares executados por linha de comando tem uma opção mais acessível e intuitiva. 

2 MATERIAIS E MÉTODOS (ou PROCEDIMENTO METODOLÓGICO)
Para desenvolver essa ferramenta, foram utilizadas diversas ferramentas. Na simulação das DMs foi utilizado o pacote GROMACS [1], ele utiliza as equações newtonianas para simular o movimento de centenas de milhões de partículas, gerando um conjunto de diferentes estruturas de uma molécula bioquímica ao longo do tempo. Para gerar essas estruturas, é necessária a execução de alguns passos, sendo que a saída de um, é a entrada do próximo.
A ferramenta foi desenvolvida com o framework multiplataforma QT, utilizando a linguagem C++. O Banco de Dados utilizado para armazenar os dados dos experimentos e dos usuários é o MySQL. Já os parâmetros de cada passo, são salvos em arquivos XML, que define algumas regras para a estrutura dos documentos, de forma que tanto humanos quanto computadores possam interpreta-los.

3 RESULTADOS e DISCUSSÃO 
Em nossa ferramenta todos os parâmetros principais estão disponíveis na interface gráfica, mas também é possível que os usuários editem a linha de comando gerada em cada um dos passos, tornando a ferramenta muito mais flexível e permitindo que qualquer parâmetro possa ser adicionado ou modificado por usuários mais avançados.

A Figura 1 mostra a interface da ferramenta. Podemos ver que a ferramenta foi dividida em abas, cada uma delas representa um passo diferente. 
O primeiro passo é o Pdb2gmx, que nos permite escolher o diretório onde toda a DM será executada, e qual o arquivo de entrada será usado. Nessa etapa o arquivo de entrada é preparado, alguns outros parâmetros estão disponíveis, como o modelo do campo de força, e é permitido que o usuário altere a linha de comando gerada .

Ao longo da execução, também é possível escolher entre executar ou não determinados passos, como é o caso das pré-minimizações: elas podem ser muito importantes em alguns experimentos, mas desnecessárias em outros. Então uma etapa antes, o usuário escolhe se irá executa-la ou não, através de um parâmetro apresentado na tela. Ao marcar esse parâmetro a aba de pré-minimização torna-se disponível para que possamos escolher os parâmetros da etapa.
Figura 1 – Imagem do primeiro passo na ferramenta
[image: image2.png]



Fonte: Autor
4 CONSIDERAÇÕES FINAIS
Com esta ferramenta, esperamos que pesquisadores de outras áreas que não estão habituados com a execução de programas por linha de comando tenham a oportunidade de realizar Dinâmicas Moleculares de proteínas de uma forma mais acessível e amigável. 
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