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RESUMO

O projeto consiste em desenvolver um Banco de Dados para armazenar
informagdes sobre programas criados pelo Grupo de Modelagem Molecular
para manipular estruturas moleculares, permitindo uma integragdo entre
esses programas, bem como um ponto de referéncia para consultas e
esclarecimentos de dtividas quando & correta utilizagdo desses programas.

1. INTRODUGAO

O projeto esta sendo desenvolvido em Borlando Delphi 1.0 e suas tabelas no

sistema Paradox. O Banco de Dados possui sete tabelas principais que

armazenam:

1) As classes principais, chamadas Noums, que contém toda informagao
quimica e suas caracteristicas;

2) Os comandos dos programas e suas caracteristicas, que modificam os
Noums e s&o chamados Verbs;

3) Os parametros dos comandos, chamados Adverbs, que modificam os
Verbs;

4) As bibliotecas, chamadas Libraries, que agrupam comandos de
caracteristicas semelhantes;

5) Ambientes de desenvolvimento dos programas, chamados Toolkits;

6) Desenvolvedores dos comandos (Verbs) e Noums;

7) Usudrios dos comandos (Verbs) e Noums;

A tabela que armazena todos os Verbs, além de fornecer os nomes e as suas
descrigbes, filtra quais parametros (Adverbs), estruturas moleculares
(Noums) e usudrios estes comandos possuem, bem como qual o ambiente
de desenvolvimento (Toolkit), desenvolvedor e biblioteca a que pertence 0
Verb.
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Q Banco de Dadosl permite que novos dados sejam adicionados as tabelas,
visualizados e localizados de maneira répida e eficiente, através da digitagao
da chave de procura.

As bibliotecas podem ser abertas em arquivo texto dentro do Banco de
Dados, para que sejam vistos os comandos que nela estao agrupados.

2. OBJETIVO

Criagdo de uma interface para que quimicos possam solicitar novos
comandos e localizar comandos dentro do Banco de Dados;

Crigr e associar bibliotecas de comandos ao software de desenvolvimento de
aplicativos utilizados;

G!e.ragéO de relatérios contendo os manuais de comandos (na forma de
diciondrio, cddigo C++, Manual Unix e HTML).

3. MATERIAIS E METODOS

Banco de Dados possui tabelas que tém como campos o seu cddigo, nome e
descri¢do. Estas sdo Developers, Users, Libraries, Adverbs e Toolkits. Seus
codigos sdo importantes, pois estes s@o representados nas tabelas Verbs e
Noums. Ja estas ltimas tabelas, além desses campos essenciais, possuem
campos numéricos que informam o cddigo de registro das tabelas
Developers, Libraries e Toolkits correspondentes. Como cada comando da
tabela Verbs pode possuir diversos Adverbs, Noums e Users (também no
caso da tabela Noums), cada campo numérico nao poderia suportar um s6
codigo, e sim varios. Para relacionar essas tabelas, foi criada uma terceira
que relaciona os cédigos dos Verbs com os codigos dos Users. E assim
também foi feito com Noums e Adverbs.

Codverb | Verb | Description | Codlibrary | Codtoolkit | Coddevelop.
1 |VERB|DESCRIPTION 5 3 1
1 1
2 |VERB|DESCRIPTION 4 2 3
2 2
3 | VERB|DESCRIPTION 1 5 2
3 3
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4 Show Verb Table

Quando Verb é aberta, os nomes da biblioteca, desenvolvedor e Toolkit sao

mostrados e nao os seus codigos, pois estes s servem de referéncia para et 2 Vol
as trés tabelas. Frap LT
Codverb | Coduser

1 2

2 3

2 4

3 1 [Neur

3 3 ﬂNuumi

4. RESULTADOS E DISCUSSAO b
g Figura 2 - Localizagdo e visualizagdo dos Verbs

Descrigdo do
Verbl

s .
w User Table ‘ o %]

2 User2

3 User3
4 Userd

Figura 1 - Cadastro e alteragao dos Verbs

Figura 3 - Exemplo de uma das tabelas com campos essenciais
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1 Show Libsary Table

1 Libraryl
2 Library2
3 Library3
4 Library4

Figura 4 - O Botéo Library mostra o conteudo da biblioteca
selecionada em aquivo texto

5. CONCLUSOES -
0 Banco de Dados conseguiu integrar, de acordo com as r:;iioecz e
tabelas, os programas da Modelagem Mo|ecul:_ar com O veorts
informal'gées quimicas, ambientes de desenvolvimento, de

usudrios, parametros e bibliotecas de comandos.

ici izagao
Foi permitido que novos dados fossem solicitados, bem como sua localizag

dentro do Banco de Dados.

As bibliotecas a serem criadas puderam ser associadas ao aplicativo.
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RESUMO

Diversas 8-hidroxiquinolinas substituidas foram estudadas utilizando calculos
semi-empiricos.Os célculos da densidade de carga dos atomos do nitrogénio
quinolinico e do oxigénio fendlico dessas 8-hidroxiquinolinas mostraram que
€ possivel avaliar suas capacidades de complexagdo idnica. Isto permitiu
propor estruturas que, teoricamente, tenham alto rendimento como
extratantes em hidrometalurgia extrativa.

1. INTRODUGAO

As 8-hidroxiquinolinas substituidas, contendo um grupo hidrofébico como um
dos substituintes, s&o conhecidas como bons extratantes e tém grande
aplicabilidade na drea de extragdo de metais por solventes (1,2,3). As 7-
alquil-8-hidroxiquinolinas (Kelex) sdo utilizadas,normalmente, em escala
industrial, para recuperacdo de ctions de metais de alto valor agregado, a
partir de lixivias resultantes do processo de obtengdo de sulfato de cobre e
de outras contendo vanadio ou terras-raras (4,5).

Neste trabalho estudou-se teoricamente as diversas oxinas substituidas,

buscando-se aquelas estruturas quimicas que apresentassem maior poder
complexante.

2.0BJETIVO

Estudar teoricamente, a partir do célculo da variavel “densidade de carga” do
nitrogénio quinolinico e do oxigénio fendlico, diversas moléculas das 8-
hidroxiquinolinas substituidas, de modo a se otimizar aqueles substituintes
Que conferem & molécula um alto poder quelante.



