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1 INTRODUÇÃO

Nas pesquisas de Bioinformática, a área de Desenho Racional de Fármacos (Rational Drug Design – RDD) (KUNTZ, 1992; SWANN et al., 2011) possui desafios relativos ao entendimento sobre a forma como as macromoléculas biológicas receptoras (proteínas, por exemplo) se comportam e como interagem com diferentes tipos de pequenas moléculas chamadas de ligantes. Triagem Virtual (do inglês Virtual Screening, VS) (CAVASSOTO et al., 2007) é o nome dado à estratégia que viabiliza esse entendimento. 

Fez-se uma pesquisa referente ao estado da arte das ferramentas de VS disponíveis na Web, testando a PyRx
 e o Racoon
. Pode-se constatar que essas ferramentas apresentam algumas dificuldades quanto à instalação e ao uso, especialmente no que diz respeito à modificação de parâmetros de execução e à entrada dos dados necessários à realização da VS (seleção do conjunto de conformações do receptor ou um conjunto de ligantes).
Assim, o objetivo desse trabalho é a criação de um Framework Web para Triagem Virtual que facilite a execução desse tipo de experimento computacional. Para isso, sua arquitetura irá consistir em uma página Web na qual seja possível interagir com o sistema, selecionando os caminhos dos arquivos de entrada e as devidas configurações que o processo de VS deverá possuir, como parâmetros de execução, passos a serem considerados, entre outros. Os dados informados serão enviados para um servidor onde o script Python será gerado e devolvido para o usuário por meio de download. Assim, pretende-se desenvolver um sistema de geração de scripts Python que possibilitem uma melhor análise dos dados gerados pelo processo de VS.
2 MATERIAIS E MÉTODOS
O Framework consiste em uma página Web implementada com HTML (HyperText Markup Language) e CSS (Cascading Style Sheets), que, após uma validação do usuário, possui um formulário para a entrada de todas as configurações necessárias para a execução de determinado experimento de VS. A partir desse formulário, utilizando a linguagem de programação PHP (Hypertext Preprocessor), os scripts (na linguagem de programação Python) são gerados conforme os parâmetros informados pelo usuário. 

Esses scripts podem ser obtidos pelos usuários e armazenados em seus computadores pessoais, ou somente visualizados. Para que os mesmos sejam interpretados, é necessário que o IDLE Python esteja instalado na máquina do usuário.

O software escolhido para execução do processo de VS é o AutoDock Vina  (TROTT et al., 2010), que também deverá estar instalado. Os diferentes módulos do AutoDock Vina são chamados nas várias etapas de execução de um experimento de VS utilizando o script personalizado gerado.
Em relação à análise dos dados obtidos pelo processo de VS, na página principal é disponibilizada a opção para permitir também a geração de um script que tenha essa finalidade. Esse é implementado também em PHP. Tal script também é escrito na linguagem de programação Python, para que o usuário possa executá-lo em seu próprio computador. Seu objetivo é de disponibilizar uma melhor visualização dos dados para uma fácil interpretação.
3 RESULTADOS E DISCUSSÃO 

No momento, o sistema encontra-se na fase de implementação. Vários tipos diferentes de scripts podem ser gerados com esse código PHP, de acordo com a necessidade de cada usuário. Na versão atual, é possível gerar um script para execução de VS considerando 1 conformação do receptor, 1 ou mais ligantes e variações na caixa de entrada da simulação. O módulo de análise preliminar dos resultados está em desenvolvimento.
4 CONSIDERAÇÕES FINAIS
Tendo visto a dificuldade de se utilizar ferramentas de VS, acredita-se que o desenvolvimento deste Framework irá trazer maior facilidade em relação ao uso desse tipo de ferramenta e à análise de resultados por ela gerados, facilitando a execução desse tipo de experimento por pesquisadores de diferentes áreas.
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