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Contexto

Os sistemas computacionais são uma parte essencial do trabalho de pesquisa e desenvolvimento, em praticamente todas as áreas do conhecimento. Particularmente, na área de planejamento de Fármacos, que está associada ao desenvolvimento de novos princípios ativos para a produção de medicamentos mais eficazes, a demanda por soluções computacionais é bastante intensa. Estes métodos que utilizam computadores são comumente denominados in silico, fazendo um paralelo com métodos experimentais in vitro e in vivo muito utilizados na área da Inovação Farmacêutica [1], mas também em referência ao chip de silício presente nos computadores. É muito comum o uso de softwares nessa área, pois uma parte importante do trabalho de Modelagem Molecular para fazer, por exemplo, a interpretação dos mecanismos de ação dos Fármacos a nível atômico-molecular é uma etapa chave, e a disponibilidade de interfaces gráficas que sejam robustas e amigáveis para auxiliar também a interpretação dos resultados obtidos é de fundamental importância. O Laboratório de Química Teórica e Medicinal (LQTM) da UFPE, além de outras atividades, possui um núcleo de desenvolvimento de softwares para atuar na área de Modelagem Molecular de Fármacos.

Dentro da gama de softwares que são utilizados nesta área, destacamos os programas de visualização molecular. O website World Index of Molecular Visualization Resources [2] fornece uma listagem bastante completa de diversos programas de visualização molecular já desenvolvidos, mostrando que esse tipo de software já está bastante difundido na comunidade científica. No entanto, nenhum desses softwares existentes no mercado reúne simultaneamente todas as características necessárias, ou desejáveis, em uma só aplicação. Por isso surgiu a necessidade de desenvolvimento de um novo visualizador molecular que apresente todas as funcionalidades necessárias ao trabalho que é desenvolvido no LQTM.
Objetivo


Este projeto tem como objetivo apresentar o VisualMOL, um software de visualização molecular, que é parte integrante da suíte de softwares desenvolvidos no LQTM, com o intuito de auxiliar o planejamento de novos Fármacos. O trabalho também fornece uma análise do estado da arte desse tipo de aplicação e sugere uma nova versão do programa.


O VisualMOL se trata de um software de visualização molecular que tem um papel muito importante na produção de Fármacos, uma vez que facilita bastante a interpretação dos resultados no processo de Modelagem Molecular, tornando fácil de enxergar dados relevantes como campos moleculares e interações entre as moléculas (mecanismos de ação).

Apesar da existência de ferramentas semelhantes disponíveis no mercado, é interessante o desenvolvimento de um software próprio para agregar o máximo de funcionalidades relevantes em um único aplicativo, aproveitando o que cada uma das soluções existentes tem de melhor, além de facilitar a integração com os outros softwares desenvolvidos pelo LQTM.

O desenvolvimento de uma nova versão do VisualMOL visa a migração para a versão mais nova da biblioteca gráfica Qt [3], além da adição de novas funcionalidades. A migração se torna necessária, pois o crescimento do software está sendo limitado pela ausência de determinados componentes na versão anterior da biblioteca, impedindo a implementação de novas funcionalidades. Outro ponto crucial da migração é o fato da biblioteca ter passado a ser distribuída através da licença open source LGPL em sua nova versão, o que é uma preferência dentro do laboratório. 
Referências

[1]
Barreiro, E. J.; Fraga, C. A. M; “Química Medicinal: As Bases Moleculares da Ação dos Fármacos”, Artmed, 1a ed., Porto Alegre, RS, 2001.
[2]
World Index of Molecular Visualization Resources. http://molvis.sdsc.edu/visres/
[3] 
Qt - A cross-platform application and UI framework. http://qt.nokia.com/
Cronograma

	Atividade
	Agosto
	Setembro
	Outubro
	Novembro

	Levantamento bibliográfico contínuo
	X
	X
	X
	X
	X
	X
	X
	X
	X
	X
	X
	X
	X
	X
	X
	X

	Análise de ferramentas similares
	
	X
	X
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	Estudo das tecnologias utilizadas
	
	
	
	X
	X
	X
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	

	Desenvolvimento da Ferramenta
	
	
	
	
	
	X
	X
	X
	X
	X
	X
	X
	X
	X
	
	

	Redação da Monografia
	
	
	
	
	
	X
	X
	X
	X
	X
	X
	X
	X
	X
	
	

	Avaliação
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	X
	X
	X
	X
	X
	
	

	Elaboração da Apresentação
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	
	X
	X
	X


Assinaturas

____________________________________________

Prof. Veronica Teichrieb
Orientador

_____________________________________________

Bruno Feitosa Marques
Aluno

VisualMOL – Visualização Molecular para Auxiliar o Planejamento in silico de Fármacos


Proposta de Trabalho de Graduação em Engenharia da Computação

















