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Resumo

Neste trabalho é apresentado a aplicagao do Algoritmo Genético (AG) como uma me-
todologia para refinar os parametros do campo de forca para determinar as energias dos
acidos nucleicos (adenina, guanina, citosina e uracila). Sao realizados calculos quanti-
cos para esses acidos nucleicos, e os seus resultados (energias e estruturas) vao servir
como dados de referéncia para o AG. Para essa abordagem teste (AG acoplado com
célculos quénticos) nos trabalhamos, mais especificamente, com a reparametrizagao
dos termos torcionais e eletrostatico do campo de forga. Foi realizada uma comparagao
usando o RMSE (Root Means Squared Error) com resultados recentemente publicados
para descrever acidos nucleicos e mostraram uma melhora, em média, de 31%. Final-
mente, o termo potencial reparametrizado foi utilizado para determinar a estrutura
de uma molécula de PDB (1r4h) que nao foi utilizado para o processo de parametri-
zacao. A estrutura foi melhorada em 81% comparada com os resultados publicados

anteriomente.
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Abstract

This work has dealt with the use of Genetic Algorithms (GA) as a method to refine force
field parameters in order to determine nucleic acids energies (adenine, guanine, cytosine
and uracil). Quantum calculations are carried out for these nucleic acids that are
taken as reference data. In this particular study torsion and electrostatic energies are
reparametrized in order to test the proposed approach, i.e, GA coupled with quantum
mechanics calculations. Overall, RMSE comparison with recent published results for
describing nucleic acids energies showed an improvement, on average, of 31%. Finally,
the new reparametrized potential energy was used to determine energy and structure
of a PDB molecule (1r4h) that was not used to parametrization process. The structure

was improved about 81% compared with previous published results.

Keywords: Genetic Algorithm, Force Field, Quantum Calculations.
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Capitulo 1

Introducao

Nestes tltimos anos, o uso de computadores para simulacoes tornou-se de grande im-
portancia para o desenvolvimento das diversas areas de conhecimento. Particularmente
em simulagoes moleculares essas simulacoes utilizam os principios gerais das dinami-
cas classica e quantica, dando origem & Dinamica Molecular (DM) [1]. Na Dinamica
Molecular os atomos sao capazes de permanecer em equilibrio mecanico por causa
das interagoes entre eles, que mesmo recebendo uma perturbacao externa ele volta a
encontrar um novo equilibrio [2].

O crescimento desta area de pesquisa ocorre devido ao fato de que as simulagoes
computacionais permitem diminuir a interface entre a teoria e o experimento. A lite-
ratura especializada nos mostra que a criagao e a proposi¢ao de novos materiais tém
crescido muito apds o surgimento das técnicas de modelagem computacional [3]. O
uso destas técnicas estimula o aparecimento de novos materiais, farmacos e estudos de
estruturas biomoleculares (3, 4].

Existem diversos modelos tedricos aplicados para estudar as propriedades e estru-
turas de compostos, por exemplo, dindmica molecular, mecanica molecular, mecéanica
quantica, entre outros. Um motivo importante para o desenvolvimento desses modelos
¢ a limitacao computacional que nos tempos atuais tenta resolver problemas envol-
vendo alto nimero de graus de liberdade (por ex., coordenadas atomicas, nucleares e
eletronicas) que impossibilita o tratamento destes sistemas. Técnicas de dinAmica mo-
lecular sao muito conhecidas e fornecem dados precisos para analise de propriedades de
sistemas [5]. Véarios programas que realizam simulagoes de DM usam campos de forga
baseados em mecanica molecular. No entanto, a anélise referente ao sistema depende
da precisao dos parametros do campo de forga para descrever o comportamento da
molécula. Por isso, devemos ter uma atencao maior nessa parametrizacao.

Para comprovar a teoria de intera¢oes importantes somos obrigados a refletir so-



2 CAPITULO 1. INTRODUCAO

bre os resultados experimentais e previsao de estruturas tridimensionais de moléculas
de RNA [6]. Por esse motivo este trabalho tem como principal objetivo refinar parame-
tros de uma determinada fungao, chamado campo de forga (mais tarde sera detalhado).
Nos iremos trabalhar com campo de forca baseado em acidos nucleicos, que sao com-
postos quimicos contendo: acido fosférico, agiicares, bases purinicas e pirimidinicas
(Figura 1.1). Na natureza existem dois tipos: o acido desoxirribonucleico (DNA) e o
acido ribonucleico (RNA).
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Figura 1.1. Compostos quimicos dos acidos nucleicos.

O foco deste trabalho é o RNA que é um polimero linear, nao ramificado composto
de quatro unidades de nucleotideos: Adenosina (A), Citosina (C), Guanosina (G) e
Uridina (U). Os &acidos nucleicos sdo macromoléculas que desempenham um papel vital
na vida celular. O primeiro e mais essencial ¢ o acido desoxirribonucleico (DNA) que
tem como funcao preservar a informacao genética na célula. Por outro lado, os acidos
ribonucleicos sao responsaveis por uma grande variedade de fungoes e ainda nao foram
totalmente explorados |[7].

Os RNAs estruturais apresentam uma grande variedade de conformagoes. Elas
sao necessarias para garantir o desempenho de suas diversas fungoes além de simples-

mente levar informagao genética [8|. Algumas das principais fungdes do RNA sao:

Participam na sintese de proteinas;

Catalisam reagoes |9, 10, 11];

Regulam a expressao génica [12];

e Além disso, existem muitas sequéncias de RNA que sao transcritos em genoma,

mas suas func¢des ainda nao sdo conhecidas [13].



Alguns RNAs sao considerados potenciais alvos terapéuticos, pois estao incluidos
em estruturas de virus humanos, como: o papilomavirus humano (HPV), o virus da
imunodeficiéncia humana (HIV), a variola e os virus da gripe. Outro fator importante
é, por exemplo, 0 RNA de interferéncia (RNAi) que possui uma grande importancia na
regulagao da expressao genética, pois participa da defesa do organismo contra infecgoes
virais.

O uso do RNAi como uma ferramenta de terapia génica tem sido foco de muitas
pesquisas, especialmente em infecgoes virais, cancer, desordens genéticas herdadas, do-
engas cardiovasculares e mesmo em doengas reuméticas [14]. Portanto, a compreensao
do mecanismo de enovelamento do RNA é essencial para o entendimento das varias
fungoes que a molécula executa |7|. Entretanto, a estrutura da molécula do RNA pode
permitir reconhecer outras através da ligacao seletiva com ele, e até mesmo, em certos
casos, para catalisar alteragoes quimicas nas moléculas a qual estao ligados [15].

A utilizacao da dindmica molecular para estudos de proteinas e acidos nucleicos
vem sendo amplamente usada, ha mais de 10 anos, para nos ajudar a investigar melhor
a estrutura e dindmica sob uma ampla variedade de condigbes dessas moléculas [16].
Uma das limitagoes da dindmica é a precisao no campo de for¢a que como consequéncia
a representacao dos sistemas apresenta alguns erros. Trabalhos recentes mostram que
ainda existem alguns erros em campos de forga para acidos nucleicos |17, 18, 19]. A
fim de resolver esse problema a literatura esté trabalhando com célculos quanticos para

ajudar no refinamento dos parametros dos campos de forca |17, 18, 19, 20, 21, 22, 23|.

Métodos Quanticos A maneira mais eficaz para se obter a energia de um sistema é
usando calculos quanticos, que possuem varios métodos com diferentes niveis de pre-
cisao [24, 25]. Apesar da complexidade na implementacao e utilizagao dos métodos
quanticos, esses calculos sao de fundamental importancia na parametrizacao dos cam-
pos de forca classicos. Esta parametrizacao é feita aplicando os métodos quanticos em
pequenos sistemas moleculares no sentido de caracterizar propriedades moleculares, as
quais serao estendidas aos sistemas maiores [5].

O uso desses calculos para estudar as propriedades moleculares, com base em
métodos quanticos, tais como Hartree-Fock, Funcional de Densidade, entre outros,
tém certos impedimentos computacionais. Nestes métodos, a precisao é inversamente
proporcional ao tamanho do sistema [7]. O problema ocorre quando se possui um alto
nimero de graus de liberdade nas coordenadas nucleares e eletronicas que tornaria
o tratamento destes sistemas usando calculos ab initio muito demorados. O tempo
computacional envolvido em uma abordagem puramente quantica destes problemas

sao absolutamente proibitivos. Isto impossibilita, na maioria dos casos, o estudo de
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propriedades fisico-quimica e termodindmicas de sistemas moleculares complexos como,

por exemplo:

e Estudo do processo de docking de farmacos em proteinas;
e Estudo do enovelamento de proteinas (protein folding);

e Desenvolvimento e proposicao de novos farmacos e estruturas de biomoléculas.

Particularmente, para sistemas grandes, tais como RNA ou proteinas a tarefa da
construcao do campo de forga é ainda mais dificil devido as varias razoes, por exemplo,
um grande ntamero de elétrons, devido ao tamanho do sistema, bem como varios termos
que contribuem para o total de energia. Portanto, o desenvolvimento de modelos
empiricos para descrever o sistema é uma alternativa eficiente para proporcionar uma
forma de construcao de campos de forca.

Uma alternativa para solucionar esse problema é utilizar moléculas béasicas de
sistemas complexos, como foi realizado nas referéncias [17] e [19]. Esses célculos servirao
de referéncia para os diversos métodos de otimizagao. Dessa forma temos uma maneira
eficaz para refinar os parametros dos campos de forca ja existentes ou desenvolver outros
modelos empiricos (campos de forga) para descrever os sistemas em questdao. E assim,
a partir de uma estrutura inicial e fazendo uso de um campo de forca, as propriedades,
tais como estabilidade e dindmica podem ser previstas para as configuragoes de RNA

complicadas [6].

Mecanica Molecular O procedimento realizado na Mecanica Molecular (MM) ¢é ge-
ralmente baseado em otimizagao de fungoes matematicas com varias contribuigoes fisi-
cas, tais como os termos de atragao e repulsao (forgas intermoleculares) e outros para
determinar a contribuigao de energia interna (forcas intermoleculares).

A maior vantagem da mecanica molecular em comparacao aos métodos quanticos
é, sem duvida, sua velocidade. No modelo teérico denominado Mecanica Molecular as
ligagoes quimicas sao representadas por potenciais harmonicos, potencial de Lennard-
Jones e de Coulomb. O conjunto desses potenciais ¢ denominado campo de forga.
Neste caso, é necessério encontrar um conjunto de parametros para que o modelo
de energia potencial possa descrever adequadamente as interacoes do sistema com
suficiente precisao.

Estes métodos nao levam em consideracao os elétrons do sistema, e sim as intera-
¢oes entre nucleos. Apesar dos efeitos eletronicos ja estarem implicitamente incluidos
nos campos de forga através de parametrizagoes, e assim reduzindo o custo computa-

cional.



O uso de campos de forca pode ser comparado com varios tipos de resultados
experimentais [26]. Baseado nisso, se o modelamento de um campo de forga for fisi-
camente adequado e bem parametrizado, a simulagdo da Dindmica Molecular (DM)
pode, em principio, nos permitir compreender a estrutura energética e a dinamica dos
acidos nucleicos em nivel atdémico [27] e determinar propriedades de sistemas maiores
como macromoléculas.

Os campos de forca mais usados em simulagoes de Dinamica Molecular para
acidos nucleicos, proteinas e carboidratos sao: Amber, CHARMm e OPLS, respectiva-
mente [28]. O uso da Dinadmica Molecular com o auxilio do campo de for¢a para estudo
de estruturas em nivel atémico é uma area bem estudada [29, 30]. Porém, esta ainda
possui algumas limitacoes; por exemplo, quando temos sistemas muito grandes com
muitas dimensoes, o poder computacional requerido cresce criando problemas proibi-
tivos. Outro problema da dinamica é quando necessitamos obter uma molécula com
sua representacao exata, muito proximo da natureza. Essa limitacao pode ser resolvida
melhorando a qualidade do campo de forga, tema abordado neste trabalho.

Métodos de otimizagao sao muito utilizados para otimizacao de campos de forga.
Existem diversos tipos de métodos, alguns baseados em método gradiente, tal como,
quasi-Newton [31] e Levenberg-Maquardt [31, 32|. Por exemplo, Yildirim et. al. [19]
usaram o método steep descent e os resultados mostraram-se bem acurados comparados
com os resultados quanticos. Outro método usado recentemente é o heuristico que tem
sido usado e testado para refinar os parametros dos campos de forga. Por exemplo,
Sakae and Okamoto [33] aplicaram o método de Monte Carlo e Simulated Annealing

para otimizar os parametros do campo de forca para proteinas.

Algoritmos Genéticos Uma abordagem alternativa para o processo de otimizagao
do campo de forca esté sendo usada em trabalhos recentes para refinamento de para-
metros para campos de forga [34]. Similarmente, algoritmos genéticos (AG) acoplados
a calculos quanticos tém sido aplicados para se determinar energias e estruturas, po-
rém em sistemas pequenos com destaque em cluster de sodio-potéssio [35], cobre-ouro
[36]. O uso de AGs aplicados para otimizacao de estruturas (atomicas e moleculares)
e energias sdo comuns [37, 38|.

Com o objetivo de melhorar a parametrizagao na torcao glicosidica, pois é umas
das ligacoes mais importantes dos acidos nucleicos [17], este trabalho propoe uma so-
lugao heuristica baseada em algoritmo genético 39, 40, 41] para refinar os parametros
de torcao da ligagao glicosidica do campo de forca para as energias de torcoes base-
adas em principios de evolugao de Darwin e sobrevivéncia do mais apto, detalhado

no Capitulo 3.1. A fim de fornecer dados precisos como referéncia (ja que nao temos
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os dados experimentais) para testar a presente abordagem, o AG ira utilizar céalculos
quéanticos de acidos nucleicos (Adenina, Guanina, Citosina e Uracila). Este processo é
iterativo, terminando apenas quando atinge seu critério de parada. Como um método
de validacao dos nossos resultados obtidos sera feita uma comparacao entre os nossos
novos parametros encontrados pelo AG com os resultados recém publicados e com dado
do Protein Data Bank (PDB), utilizando como medida de comparagao o RMSD (que

serd detalhado mais tarde).

Uma das vantagens de utilizar os algoritmos genéticos é que eles sao muito uti-
lizados na literatura como otimizadores de funcao e para este caso podemos tratar o
problema do refinamento dos parametros como um problema de otimizagao da funcao
de energia. Essa fungdo costuma ser multimodal (contém varios minimos locais) que,
combinados com o enorme tamanho do espago de busca conformacional, dificulta o uso
de técnicas de otimizagao classicas [3]. A natureza probabilistica de algoritmos genéti-
cos pode ser explorada para escapar de minimos locais em um esfor¢o para encontrar

o minimo global.

No algoritmo genético os possiveis minimos sao obtidos através de comparacoes
das energias moleculares de duas ou mais combinagoes de parametros do campo de
forga, gerados de maneira estocéstica. Isto é, a rotina do AG gera aleatoriamente os
novos parametros e calcula a energia molecular. A evolugao ocorre através da troca de
materiais genéticos entre as possiveis solugoes (esse processo sera detalhado mais tarde
na segao 3.1). O processo termina quando a convergéncia é atingida para um dado

critério escolhido a priori.

Através de pesquisas feitas nas bases de dados da literatura (web of science)
percebemos que o uso de AGs para refinar os parametros dos campos de forga é raro.
Por isso, este trabalho ira estudar o seu comportamento, a fim de reparametrizar o
campo de forga Amber (ff99yOL). Deste modo, noés iremos testar esse procedimento

considerando apenas o potencial de torcao.

1.1 Objetivo

O presente trabalho tem como foco principal o desenvolvimento de uma metodologia
baseada em algoritmo genético acoplado com métodos de calculos quanticos que possa
ser usada como ferramenta para a parametrizacao de qualquer campo de forca baseado

em 4acidos nucleicos de RNAs.
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1.1.1 Objetivos especificos

e Efetuar revisao bibliografica das areas de computacao evolucionaria, e parame-

trizacao de campos de forga;
e Isolar cada nucleotideo do RNA (vacuo);
e Estabelecer as combinagoes de nucleotideos de RNA que serao testadas;

e Refinar as diversas estruturas de cada nucleotideo que serao utilizadas usando

calculos quanticos;

e Desenvolver um AG para o refinamento dos pardmetros do termo de tor¢ao do

campo de forga escolhido;
e Validar a nova parametrizacao usando dados do PDB;

e Avaliar a relevancia da nova parametrizagao.

O trabalho realizado obteve inovagoes na parametrizacao do campo de forca Am-

ber, cuja possiveis contribui¢oes serao apresentados a seguir.

1.2 Contribuicoes

Os resultados que serao apresentados possibilitarao descobertas, cujas contribuigoes

estao pontuadas a seguir.

Determinacao de propriedades dos RNAs Obtencao de diferengas de energias con-
formacionais e de barreiras de energias rotacionais, estudo de estabilidade relativa de

isomeros, pressao de vapor, calculo de propriedades termodinamicas de gases e densi-
dade.

Determinacdo ou Refinamento de estruturas dos RNAs Com uma boa parame-
trizagao espera-se conseguir obter estruturas bem préximas dos dados experimentais,
facilitando assim o estudo dos sistemas e desenvolvimentos de novas ligas, compostos

e materiais.

Determinacdo de funcdes Obtengao ou determinagao de novas fungoes de moléculas

de RNA através de comparacao de estruturas ja conhecidas.
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1.3 Organizacao do texto

Essa introducao acima teve como objetivo mostrar a importancia deste trabalho tanto
para o meio académico quanto o empresarial. Este trabalho foi dividido em quatro
capitulos da seguinte forma.

No referencial tedrico contido no capitulo 2, destacamos as trés principais areas
deste trabalho, dando uma breve introducao em cada tema. No primeiro topico apre-
sentamos ao leitor uma base sobre célculos quanticos, dando apenas detalhes do que
vamos precisar para compreender os proximos capitulos. No segundo topico destaca-
mos o campo de for¢a que serd usado em nossa metodologia e explicamos cada termo.
Por ultimo, sao apresentados os conceitos de algoritmo genético, seu mecanismo de
funcionamento e seus principais componentes e operadores genéticos.

O capitulo 4 apresenta a metodologia aplicada neste trabalho com base em arti-
gos recentemente publicados na literatura. Nesta secao sao detalhados os modelos de
sistemas que foram usados para a reparametrizagao, como foram obtidas as variagoes
desses modelos, de que forma foram realizados os célculos quanticos e os de mecanica
molecular. Por fim mostramos como foram encontrados os novos parametros usando o
algoritmo genético.

No capitulo 5 temos os resultados da aplicacao dessa metodologia comparando
com os resultados da literatura e testes usando uma determinada molécula da literatura
para validacao dos resultados.

No ultimo capitulo sao apresentadas as conclusoes e possiveis trabalhos futuros
que ainda podem ser realizados para melhorar o refinamento dos parametros do campo

de forca desenvolvido neste trabalho.



Capitulo 2

Referencial tedrico

Neste capitulo iremos apresentar os conhecimentos bésicos necessarios para o leitor
poder entender o projeto. Nele temos diversas referéncias caso o leitor queira se apro-
fundar no assunto. O referencial tedrico abrange as trés areas principais que foram

usadas para a execucao desse trabalho, cada uma em sua respectiva segao.

2.1 Calculos Quanticos

No inicio do século XX, sugiram varias formula¢oes sugeridas para representar a es-
trutura da matéria, com o objetivo de solucionar problemas fisicos em menor escala,
a atomica. Uma dessas possiveis abordagens é a que utiliza os termos da funcao de
onda representada por Schrédinger. A fungao de Schrodinger é uma das equagoes mais
conhecidas da Fisica Quéntica [42]| e foi a responséavel por descrever corretamente o
movimento de sistemas quanticos.

A existéncia de estados estacionarios quantizados para sistemas atémicos foi um
conceito fundamental para o desenvolvimento da Mecanica Quantica (QM), postulado
por Niels Bohr no inicio do século XX.

Os métodos da Quimica Computacional tém como objetivo resolver a equacao
de Schrodinger, de maneira que descreva a dindmica de um conjunto de M nicleos
e N elétrons em sistemas moleculares [43]. No entanto, o custo da resolugdo exata
dessa equacao para sistemas arbitrarios ainda é proibitivo, mas é possivel conseguir
boas aproximagoes para um conjunto limitado de sistemas. A qualidade do método
necessita basicamente de duas aproximagoes: no operador hamiltoniano e na funcao
de onda [44, 45].

Vérios métodos de aproximacgao foram propostos com o objetivo de encontrar os

orbitais eletronicos para atomos com muitos elétrons. Entre eles temos os métodos

9
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de Hartree-Fock e a Teoria do Funcional da Densidade (DFT). Esses métodos estao
sempre sendo melhorados e implementados no estudo da modelagem de sistemas.
Neste trabalho daremos destaque ao DFT, que foi o método utilizado em nossa
metodologia. A escolha foi feita devido ao seu grande uso na literatura, nao possuir
tantos erros quanto o Hartree-Fock e também nao ser tao demorado quanto os outros

métodos mais sofisticados.

2.1.1 Teoria do Funcional de Densidade - DFT

A precisao dos calculos usando o método da Teoria do Funcional de Densidade (DFT),
em quimica quantica, varia de acordo com o conjunto de fungoes de base usado (detalhes
na se¢ao 2.1.2). Caso o namero de fungoes de base seja infinito, o espago de Hilbert é
inteiramente descrito e a base é considerada completa. Porém, o conjunto completo nao
obrigatoriamente ¢ infinito. O uso de um conjunto de base completo nos da condigoes de
obter valores limites, dentro da aproximagao usada, das propriedades fisicas e quimicas
do sistema que esta sendo estudado. Entretanto, na pratica é impossivel trabalhar o
sistema com uma base infinita. Contudo, quando vamos efetuar um calculo atémico

ou molecular em quimica quéantica, dois pontos essenciais devem ser considerados:

e O tamanho do conjunto de bases, pois dependendo do tamanho do conjunto, o

tempo computacional se torna custoso e o calculo impraticavel;

e A escolha do conjunto de bases, que deve ser feita de maneira que consiga des-

crever de forma precisa a propriedade fisica ou quimica que se esté procurada.

A Teoria do Funcional de Densidade tem como base principal a energia de um
sistema eletronico que pode ser escrito em termos da densidade eletronica total (p)
[46, 47]. A energia eletronica £ ¢ um funcional de densidade eletronica, represen-
tada como E[p|, no sentido que para uma dada funcdo p(r), existe uma tnica energia
correspondente.

O conceito do funcional de densidade para energia foi utilizado como embasa-
mento para alguns modelos importantes, tais como o método de Thomas-Fermi (que
surgiu em 1920, do trabalho de E. Fermi e L. H. Thomas) e o método de HF-Slater,
surgido do trabalho de J. C. Slater em 1950. Todavia, foi apdés 1964 que uma prova
formal foi obtida [48] para que a energia e todas as outras propriedades eletronicas
do estado fundamental fossem determinadas pela densidade eletrénica. Infelizmente, o
teorema de Hohenberg-Kohn nao nos mostra como o funcional de energia varia com a

densidade. Ele somente afirma que tal funcional existe.
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Outro passo importante no desenvolvimento da Teoria do Funcional de Densidade
veio com a derivagao de um conjunto de equagoes de um elétron, em teoria, a partir

do qual se pode obter a densidade eletronica p [49].

Como apresentado por Kohn e Sham, a energia F eletronica do estado funda-

mental exata de um sistema de n elétrons pode ser escrita como:

- . 9 N 7162 1 p(Tl)p(T2)62
E= “om. ;/% (r1)Vivi(r)dr — ;/ pridry + 5 / ————=——pridry + Exc[p],

dmegr dmegryo
(2.1)
em que os orbitais espaciais de um elétron ¢; (i = 1, 2, ..., n) s@o os orbitais de Kohn-
Sham (KS), solugdes das equagoes dadas abaixo. A densidade de carga p do estado

fundamental numa posicao r é dada por:

pr) =Y [i(r)?, (2.2)

onde a soma sobre todos os orbitais KS ocupados é conhecida, visto que esses orbitais
tenham sido calculados. O primeiro termo na Equacao 2.1 representa a energia cinética
dos elétrons, o segundo representa a atracao nucleo-elétron com a soma sobre todos os
N nucleos com indice I e ntimero atémico Z;, o terceiro termo representa a interacao de
Coulomb entre a distribui¢ao de carga total (somada sobre todos os orbitais) em ry e o
e o quarto é a energia de troca-correlacao do sistema, que é um funcional de densidade
e leva em consideracao todas as interagoes elétron-elétron nao cléssicas. O tltimo é
0 Unico que nao se tem conhecimento de como determina-lo exatamente. Embora o
teorema de Hohenberg-Kohn diga que E e Ex¢ devem ser funcionais da densidade
eletronica, nao se conhece a forma analitica exata de Ex¢, por isso se utilizam formas

aproximadas [50].

Os orbitais KS sao obtidos ao se resolver as equagoes de KS, que podem ser
deduzidas utilizando o principio variacional para a energia dos elétrons E[p| com a
densidade de carga (Equagao 2.2). As equagdes de KS para os orbitais de um elétron

sao dadas por:

h2 VA 2 2
Wilr) = —5 vf—zl—e+/Mdr2+vxc(rl)xpi(rl) — & Uy(ry), (2.3)

M dmeorn 4megro
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onde ¢; sdo as energias orbitais de KS e o potencial de troca-correlagdo (Vx¢o) é a

derivada do funcional da energia de troca-correlagao:

Vxelp) = 22l (2.4)
P

Se for conhecido Ex¢, Vxo pode ser obtido. KS é que permite que se calcule a
densidade p da Equacao 2.4.

As equagoes KS sao resolvidas de uma maneira autoconsistente. Primeiramente,
se escolhe a densidade de carga p (na maioria das vezes é utilizada uma superposigao
de densidades atomicas para sistemas moleculares). Usando alguma forma aproximada
(que é fixada em todas as iteragoes) para a dependéncia funcional de Exc com a
densidade p, se encontra Vyc como uma funcao de r. Soluciona-se o conjunto de
equacoes KS para conseguir um conjunto inicial de orbitais KS. Este conjunto é usado
para calcular uma melhor densidade a partir da Equagao 2.2. O processo se repete até
a densidade e a energia de troca-correlacao nao variem da antecedente.

Os orbitais podem ser expressos em termos de um conjunto de funcoes de base.
Nesse caso, resolvem-se as equacoes KS para achar os coeficientes da expansao do
conjunto de bases. Como acontece nos métodos Hartree-Fock, uma grande quantidade
de conjuntos de fungoes de base pode ser utilizada e a vasta experiéncia conseguida em

calculos Hartree-Fock pode ser vantajosa na escolha de conjuntos de bases DFT.

2.1.2 Funcoes de Base

Uma fung¢ao de base é o conjunto de fungoes utilizadas para produzir os orbitais mole-
culares, que sao expressos como uma combinagao linear de tais fungoes com coeficientes
a serem determinados [45]. Dois tipos de fungdes de bases tém sido utilizadas, fungdes
gaussianas e de Slater. Fungoes do tipo exponencial, chamadas de fungoes de Slater,
foram introduzidas na década de 30 [51]. Em 1950, foram propostas na referéncia |52
o uso de fungoes gaussianas como alternativas as fungoes de Slater para representar
orbitais atomicos. Porém, a principio, pode-se utilizar qualquer funcao de onda.

As funcGes gaussianas sao as mais usadas hoje em dia para aproximacao de or-
bitais atomicos [53|. Uma func¢ao gaussiana nao fornece uma boa representa¢ao de um
orbital atomico, mas um conjunto de fungdes gaussianas representa bem. Na pratica
pega-se uma combinagao linear normalizada de um conjunto de gaussianas (criando

uma gaussiana contraida) [42|, como:

Xr = Z durgua (25)
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onde os g,s (gaussianas primitivas) sdo as gaussianas normalizadas centradas no mesmo
atomo, d,, (coeficientes de contrac¢do) sdo constantes mantidas fixas durante os célcu-
los. Com as gaussianas contraidas reduz-se o nimero de coeficientes a serem otimizadas
pelos métodos, reduzindo assim o tempo computacional. Funcgoes gaussianas se tor-
naram populares por reduzir calculos necessarios na implementacao de métodos da
Quimica Quantica [53].

Para alguns sistemas sao necessarias fungoes para melhorar a descricao dos or-
bitais, como as fung¢oes de polarizacao e as fungoes difusas. Com as fungoes de po-
larizacao num conjunto de bases, a descricao dos elétrons melhora, pois com estas
funcoes consegue-se uma descricao das modificacoes sofridas pelos orbitais que fazem
parte da ligacao quimica. Por outro lado, as funcoes difusas permitem mostrar uma
regiao maior do espaco dos orbitais ocupados. Estas fungoes sao usadas para melho-
rar a representacao de sistemas que possuem densidades eletronicas mais afastadas do
ntcleo.

H& algum tempo atras, devido a limitacao computacional, se usavam funcionais
e bases mais simples |20, 54]. Como exemplo, a base 6-31G* que significa a base 6-31G
combinada com duas fungoes polarizadas. A 6-31G é uma contracgao de seis gaussianas
polarizadas representando o nticleo e que o orbital de valéncia possui duas contragoes
(uma com trés e outra com uma Gaussiana isolada) representando a camada de valéncia
para cada atomo.

Hoje em dia com maquinas mais avangas podemos trabalhar com bases maiores e
assim podendo tornar nossos calculos mais precisos. Um exemplo de uma base grande
usada neste trabalho ¢ a 6-311++G(3df, 3dp), onde os sinais de mais (+) indicam a
funcao difusa em todos os atomos; as letras nos parénteses indicam trés conjuntos de
cinco fungoes gaussianas polarizadas do tipo d, um conjunto de sete gaussianas do tipo
f, e trés conjunto de gaussianas do tipo p e um conjunto de cinco gaussianas do tipo
d [42]. Essa base possui 264 fungoes de bases, 200 fungdes a mais se comparadas com

a 6-31G e 6-31G* que possuem 48 e 72, respectivamente.

2.2 Campo de forca

O campo de forga é descrito como uma fungao matemaética usada para descrever a
energia potencial de um sistema de particulas (d4tomos e moléculas). As fungoes e os
parametros sao derivados tanto de dados experimentais como de dados de alto nivel
(calculos de mecénica quantica).

O campo de forga ou Mecéanica Molecular (MM) foi apresentado separadamente
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por Hill e por Westheimer in 1949 [55], sendo aplicado para moléculas organicas com
a finalidade de encontrar propriedades como energia, entre outras. Em 1960, Lifson
aplicou o campo de forga em sistemas biologicos. Os campos de for¢a vém sendo utili-
zados ha muito tempo, fornecendo informacoes importantes como estrutura e funcoes
das moléculas.

Existem diversas modelagens de campos de forga na literatura, tais como: Amber
(PARM99) [20, 54], CHARMm22 [56], GROMOS [57], OPLS/AA [58], entre outros.

Esses campos de forca usam um modelo classico que nos permite prever:

e Estados de transicao e estruturas de equilibrio,

e Energias relativas entre isdbmeros conformacionais ou entre moléculas diferentes.

2.2.1 Termos do campo de forca

Os termos para o célculo do campo de forca estao divididos basicamente em dois tipos:
diretamente ligados (interagoes fortes) e os nao diretamente ligados (interagoes mais
fracas). Os termos diretamente ligados sdo descritos pelo célculo do potencial entre as
distancias dos atomos, dos angulos de ligagao e angulos torcionais. Os nao diretamente
ligados se dividem em dois tipos: interagoes de van der Waals e eletrostatica. Estas
interagoes sao cruciais em determinados campos de for¢a de uma molécula, e se nao
forem adequadamente descritas pelo modelo do campo de forca, o resultado nao ira
reproduzir adequadamente as condigoes reais (fisicas) do sistema [59].

A seguir sera explicado alguns desses termos que compoem a maioria dos campos
de forga. As interagoes mais fortes sao determinadas pelos dtomos diretamente ligados
por ligagdes covalentes, e calculadas pelas energias de ligacao (Ej;,), de angulo (Eqpg)
e de torgao (Ey,,), mostradas na Figura 2.1.

O termo que representa a modelagem da energia das interagoes de estiramento
e compressao entre dois atomos (Figura 2.1A) é composto pelo somatoério de todas as
interacoes entre os atomos diretamente ligados. No presente estudo esté sendo usada

a aproximagcao harmoénica dada por:

Big= Y K(ri—re), (2.6)

todas lig.
onde r; ¢ a distancia entre dois dtomos ligados. Ela ¢ derivada da lei de Hooke e r¢,
representa a distancia de equilibrio. A constante K, pode receber diferentes valores

dependendo de que dtomos estao envolvidos na ligacao.
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Figura 2.1. Representacao entre atomos diretamente ligados: (A) Ligagao cova-
lente entre pares de 4tomos; (B) Angulo entre os 4tomos e suas respectivas ligacoes
covalentes; (C) Angulo de torcao entre os atomos e suas ligacdes covalentes e (D)
Angulo de torcio improprio entre os atomos e suas ligacoes covalentes.

A funcao escolhida para descrever a energia de deformagao do angulo de ligacao
(Figura 2.1B) é modelado pelo somatorio das variagoes dos angulos entre os atomos
ligados. Similarmente ao caso dos estiramentos préximos a posigao de equilibrio, para
o movimento angular em torno de uma dada ligacao sera também usada a aproximacao

harmoénica dada por:

Eang - Z KQ(ez - Qeq)Qa (27)

todos ang.

onde 6; é o angulo de equilibrio entre trés atomos ligados, 6., indica o angulo em que

os trés atomos estao em equilibrio e Ky é a constante de for¢a de deformacao.

O préximo termo apresentado é onde temos a energia das interagoes dos angu-
los diedros (Figura 2.1C) e ¢ modelado pelo somatério dos dngulos torcionais, sendo

descrita por uma func¢ao peridédica mostrada a seguir:

Nmax

For= 3 3 2+ coslng —)] (2.8

todas tor. n
onde ¢ é o angulo formado entre dois planos (quatro dtomos diretamente ligados),
utilizando quatro atomos consecutivos, n é a periodicidade desse angulo, n,,.. € a

priodicidade maxima de cada torgao, v ¢é a fase e V,, é a constante de forga.

A outra fungao, também utilizado no campo de forca GROMACS [60], é a que
calcula a energia da deformacao dos angulos torcionais impréprios, esses angulos geram

deformagoes fora do plano, dado pela Equacgao 2.9. Ele é um angulo formado por quatro



16 CAPITULO 2. REFERENCIAL TEORICO

atomos nao diretamente ligados (Figura 2.1D).

Eimp = Z %((p - @0)27 (29)

todas tor.
onde K, é a constante de for¢a da equgao e ¢y ¢ o angulo de equilibrio da torgao entre
os quatro atomos.

Os outros trés termos sao calculos feitos entre dtomos nao diretamente ligados.

ONENO

Esses termos sao:

N
B Ojj O4j
Evaw =) 461’3’[(_%)12 - (rij)ﬁ

1<J

I, (2.10)

Tij

A Eq. 2.10 representa o modelo da energia das interagoes de van der Waals (Eyqw ),
e inclui tanto as forcas de atracao quanto as de repulsao entre dois atomos, sendo N o
numero total das interagoes. Valores para as constantes € e r, que estao implicitas nas
varidveis A e B, dependem dos tipos de atomos que estao interagindo e a variavel r;;
define a distancia entre os atomos.

Ja o termo FE,. define a energia das interagoes eletrostaticas repulsivas existentes

devido as cargas entre dois d4tomos, e é representada por:

L 1
I 1
Tij

N-1 N 01q
j :2 : 142

Eele = %, (211)
=1 j>i

onde as varidveis g; e g; sao as cargas dos dtomos que estao interagindo separados
por uma distancia r;;.

Temos também termo que sao muito utilizados no campo de forca CHARMm.
O termo chamado de energia Urey-Brandley, onde faz o célculo entre pares de atimos

separados por uma distancia de duas ligagoes atdomicas [61], dada por:

K’UJ‘@
Buey= ), —5%(s—s0)", (2.12)

todas lig.



2.2. CAMPO DE FORGA 17

onde K., ¢ a constante de for¢a da interacao Urey-Brandley e sy ¢ a distancia entre
os dois atomos.

E importante relembrar que o campo de forca nao é absoluto podendo possuir
os mais diversos termos para descrever as condicoes reais do sistema em questao. A
funcao escolhida neste estudo para o calculo da energia da molécula é o campo de
forca Amber, largamente utilizado entre as familias de campo de forga, com 4.419
citagoes (http://pubs.acs.org/journal/jacsat). Além desse motivo, a escolha também
foi feita porque o trabalho em aqui desenvolvido foi comparado com um trabalho recente
da literatura que usou essa funcdo [17]. A fun¢do Amber (ff99yOL) é descrita na
Equacao 2.13:

Etot = Elig + Eang + Etor + EvdW + Eele (213)

Todos os termos do campo de forca possuem uma constante de forca. Esses
valores sao, teoricamente, retirados dos calculos de mecanica quantica. Entretanto, na
prética, eles sao obtidos empiricamente. Ou seja, as constantes sao ajustadas baseadas
em estruturas de uma série de compostos ja conhecidos. A precisao dessas constantes
¢é de extrema importancia, pois elas serao usadas para se calcular estruturas de novos
compostos. Essa determinagao dos parametros é critica na mecéanica molecular, pois
nao ha um tnico conjunto de constantes de forca disponivel por causa da diversidade

de tipos de compostos.

2.2.2 Tipos de atomos e seus parametros

O primeiro passo para iniciar um célculo é o de identificar os diferentes tipos de atomos
na molécula. Em alguns programas criados para o célculo do campo de forca isso deve
ser feito manualmente pelo usuario. Em muitos programas existe uma rotina que realiza
este passo automaticamente. No entanto, a atribuicao de tipos de atomos automaticos
pode ser incorreta, e por isso o usuario deve verificar para se certificar se os tipos de
atomos foram atribuidos corretamente.

Todo campo de forca possui uma tabela de tipos de atomos com o objetivo de
padroniza-los, pois a escolha desses atomos é a base do campo de forca. Na Tabela 2.1
sao apresentados os tipos e as caracteristicas de alguns dtomos. Os atomos do tipo sp?
sao relativamente comuns, porém foram inseridos os sp? para garantir maior precisao
na geometria de sistemas com anéis, como purinas, pirimidinas, entre outros. A tabela
completa esta no apéndice A deste trabalho.

A seguir sao apresentadas as tabelas referentes aos termos do campo de forga

apresentado pela Eq. 2.13 para facilitar o entendimento do leitor quando for explicado
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Tabela 2.1. Lista dos tipos de atomos

Atomo Tipo Descricao
Carbono CT  qualquer carbono sp®
C qualquer carbonila aromatica sp?

CK  carbono sp? em anel aromatico com 5 membros e entre nitrogénios
CM  qualquer carbono sp?, com ligacao dupla
Nitrogénio N* nitrogénio sp? com 5 membros no anel e carbono subsequente
NA  nitrogénio sp? em anéis aroméaticos com hidrogénio
N3 nitrogénio sp®

Oxigénio 0S qualquer oxigénio sp® em éteres

O qualquer oxigénio sp? em amidas
Hidrogénio H hidrogénios ligados a atomos de carbono alifatico
Fosforo P fosforo em fosfatos

a metodologia do trabalho. As tabelas completas estao no apéndice A. Todas foram
retiradas do programa Tinker [62].

A Tabela 2.2 nos mostra alguns dos parametros do termo que calcula a energia
de ligacao entre os atomos do sistema. Nela temos as constantes de forca e a distancias

de equilibrio de cada par de d&tomos diretamente ligados.

Tabela 2.2. Parametros do termo de ligacao

Atomos K? re,
CT-N* 337,0 1,475
CK-NB 529,0 1,304
CK-N* 440,0 1,371
CM-CM  549.0 1,350
CM-CT 317,0 1,510
OS-P 230,0 1,610
CT-CT 310,0 1,526
CT-OH 320,0 1,410
CT-OS 320,0 1,410
CM-HA 3670 1,080
CM-N* 448,0 1,365

* Constante em kcal /mol.
b Distancia entre d4tomos em A.

Na Tabela 2.3 sao apresentados alguns parametros do termo da deformacao an-
gular do campo de forca. Aqui temos as constantes de forca e os dngulos de equilibrio
entre trés atomos diretamente ligados.

A Tabela 2.4 apresenta alguns dos parametros relacionados ao termo de torgao
do campo de forga: as constantes de for¢a (barreira torcional), Angulos torcionais, fases

e periodicidades das torgoes entre quatro atomos diretamente ligados.
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Tabela 2.3. ParaAmetros do termo angular

Tabela 2.4. Parametros do termo de torcao

Atomos K [
C-CM-CM 63,0 120,7
C-CM-CT 70,0 119,7

CK-N*H 30,0 128,8
CT-CT-OH 50,0 109,5
CT-CT-OS 50,0 109,5
CT-0S-CT 60,0 109,5

CT-OS-P  100,0 120,5
CT-OH-HO 55,0 108,5

OH-P-OS 45,0 102,6
H1-CT-OH 50,0 109,5
H1-CT-OS 50,0 109,5
N*-CK-NB 70,0 113,9
N*-CT-OS 50,0 109,5

@ Constante em kcal /mol.

b Angulo entre atomos em graus.

Atomos V,/2° ¢’ n
CT-CT-N-C 0,5 180 4
CT-CT-N-C 0,15 180 3
CT-CT-N-C 0 180 2
CT-CT-N-C 0,53 0 1

CT-CT-OS-CT 0,383 0 3
CT-CT-0S-CT 0,1 180 2
OH-P-OS-CT 025 0 3
OH-P-OS-CT 12 0 2
OS-CT-CT-OH 0,144 0 3
OS-CT-CT-OH 1,00 0 2
OS-CT-CT-OS 0,144 0 3
0S-CT-CT-0S 1,00 0 2
OS-CT-N*CK 05 180 2
OS-CT-N*-CK 2,5 0 1

“ Constante em kcal /mol.
b Periodicidade em graus.

19

Na Table 2.5 temos alguns valores que sao usados como parametros do termo de

van der Waals (Eq. 2.10) do campo de forga para calcular a energia de interagao entre

os atomos i e j, onde ry; =1, +7; € €; = (€€5)

1/2.

Por fim, alguns dos parametros das cargas que foram obtidos através de calculos

quénticos (Tabela 2.6).
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Tabela 2.5. Parametros de van der Waals

Atomo re €
CT 1,9080 0,1094

C 1,9080 0,0860

N* 11,8240 0,1700
CM 1,9080 0,0860
0S 1,6837 0,1700

P 2,1000 0,2000

OH 1,7210 0,2104
HA 11,4590 0,0150
H1 1,3870 0,0157

¢ Raio de van der Waals em A.
b Profundidade do pogo de van der Waals em kcal /mol.

Tabela 2.6. Parametros de cargas

Atomo Cargas

CT 0,1851
NA  -0,4684
N*  -0,4770
CM -0,6013
0OS -0,6411
P 1,3461
OH -0,6712
HA -0,0877
H1 0,0048

Com auxilio dessas tabelas de parametros podemos realizar o calculo de energia
usando a Eq. 2.13 para qualquer sistema que possua os atomos que ja foram parame-

trizados pelo campo de forga Amber.
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Computacao Evolutiva

Os Algoritmos de computagao evolutiva (CE) sdo aplicados em diversas areas como:
ciéncias naturais, engenharia, biologia e ciéncia da computacao. Na CE nao se necessita
conhecer previamente como encontrar a solucao e nem de uma modelagem matemaética
formal para o problema [63].

Os primeiros trabalhos na éarea de algoritmos de computagao evolutiva (CE) sur-
giram aproximadamente ha 60 anos [64, 65]. Eles baseiam-se nos principios de Darwin,
que simulavam os processos da Teoria da Evolugao [66]. Esses trabalhos se inspiram
nesses principios para solucionar problemas, principalmente na area de otimizacao. Es-
ses algoritmos tém uma area de abrangéncia ampla, pois os problemas de otimizagao
podem ser encontrados em diversas adreas como: ciéncia da computagao, engenharia,
biologia, entre outros [67].

Uma das vantagens do uso da CE em relacao a outros métodos de otimizacao é a
capacidade desses algoritmos de trabalhar com problemas que possuem um espago de
busca muito grande (muitas variaveis), e por dispensarem uma descrigao detalhada do
problema. Por exemplo, para se utilizar um algoritmo de busca que utiliza métodos de
gradiente necessita-se que a fungao a ser otimizada (funcao fitness) seja diferenciavel
e sua derivada calculada com baixo custo computacional [68]; por outro lado, para o
método de programagao linear é necesséario que a fungao seja linear [68|. Os algoritmos
de CE aparecem quando nao temos nenhuma destas caracteristicas. Dessa forma eles
se tornam uma das poucas maneiras para se encontrar uma soluc¢ao para o problema
em questao [67].

Outra justificativa para se utilizar a CE é que este tipo de método gera solu-
¢oes relativamente aceitaveis em um tempo computacional pequeno quando se trata de
problemas de alta complexidade. Uma vez que utilizando técnicas classicas (tradicio-

nais) para resolver problemas desse tipo com uma solugao 6tima, seria necessario uma

21
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quantidade muito alta de recursos computacionais para tratar problemas totalmente
proibitivos (intrataveis), com o auxilio da CE temos solugoes aproximadas, ou 6timas,

necessitando de poucos recursos computacionais.

3.1 Algoritmo Genético

Um dos algoritmos que fazem parte da CE é o algoritmo genético (AG), que surgiu
na década de 1960 e foi criado por John Holland, na Universidade de Michigan, e
posteriormente aperfeicoado por seus alunos. O elemento essencial de um AG é a
populagao baseada em variagoes e selegoes randdmicas de individuos [69].

O AG é um método que consiste em uma populagao inicial (conjunto de individuos
que representam as possiveis solugdes para o problema) que serd modificada em uma
nova populagao utilizando a teoria de Darwin, onde os mais aptos sobrevivem (sele¢ao
natural), e os operadores de cruzamento (ou crossover) e mutagao sao utilizados em
um processo iterativo de busca da melhor solugao para o problema.

O primeiro passo em um AG ¢ a codificagao das variaveis de busca em um cromos-
somo. A maneira como as solugoes sao representadas é de fundamental importancia
para o sucesso dos algoritmos genéticos. A forma de representagao pode variar de mui-
tas maneiras e basicamente depende do tipo de problema tratado. De modo geral, as
formas de representacao que tém recebido mais atencao recentemente sao aquelas que
consideram caracteristicas especificas do problema. A representagao pode dar-se por
uma string binaria (0Os e 1s) ou um vetor de niimeros reais.

A cada nova iteragao é gerada uma nova populacao que aliado aos parametros
apropriados, apresentam novas e melhores solugdes para o problema em questao, cul-
minando com a sua convergéncia.

O processo de evolucao dos individuos num AG é um procedimento de busca num
espago de possiveis solugoes do problema. Porém, segundo Michalewicz (1996), necessi-
tamos equilibrar dois objetivos conflitantes: o aproveitamento das melhores solugoes e
a exploragao do espago de busca [67]. Caso isso nao acontega provavelmente ficaremos
presos em 6timos locais. Portanto, o processo de busca é multidirecional, mantendo
uma variabilidade entre os individuos (varias partes do espaco de busca) e com troca
de informacoes entre eles.

A cada geracao os individuos relativamente “bons” trocam material genético, en-
quanto que solugoes relativamente “ruins” tendem a ser extintas da populagao. Como
método para avaliagao de cada individuo é empregada a funcao de avaliagao (fitness),

que indica se a solugao é boa ou nao para o problema.
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Tabela 3.1. Exemplo fitness

Individuo Informacgao Fitness

1 010110010 3
2 111110001 6
3 101011010 5
4 000000011 2

Segundo David Fogel [69] os algoritmos genéticos sdo na maioria das vezes repre-

sentados pela forma canénica como pode ser visto a seguir:

e Representacao do individuo (etapa de codificagao). Os candidatos a populagao
sao iniciados com algumas restricoes. Cada candidato é geralmente codificado
em um vetor x, chamado de cromossomo, com elementos chamados genes e suas

posicoes, chamadas alelos;
e Seré criada uma populagao inicial aleatoria;

e Fungdo de fitness (como resolver o problema). E definida como a habilidade de

um individuo sobreviver e reproduzir-se em um ambiente;
e Escolha dos operadores genéticos;

e Selecao dos valores para os diversos parametros do AG tais como, tamanho da

populagao, probabilidades de aplicacao dos operadores genéticos, entre outros.

3.1.1 Funcao de Fitness

A fitness ou func¢ao objetivo nada mais é do que a uma forma de avaliacao indicando o
quanto um individuo (possivel solugao) é “bom” ou nao para o problema em questao.
Dessa forma, ela se torna essencial para o algoritmo, pois caso seja mal planejada,
dificilmente o método conseguiré sucesso. Caso um individuo potencialmente “bom”
para o problema seja avaliado de forma incorreta, provavelmente, ele serd perdido
durante a evolugao do AG.

O exemplo que a Tabela 3.1 apresenta, mostra a importancia dessa fitness, que
seria: encontrar o maior nimero de 1s que um individuo possa ter.

Imagine se ao invés da fitness contar o nimero de 1s ela contasse o niimero de
0s. Esse algoritmo nunca iria chegar numa resposta aceitavel para o usuario. Por isso

devemos tomar muita atengao na hora de se determinar a fitness para o AG.
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Outro ponto importante é a escolha apropriada dos melhores individuos para a
exploracao do seu espaco de busca. Na proxima se¢ao sao apresentados alguns métodos

de selecao.

3.1.2 Métodos de Selecao

A funcao dos métodos de selecao é escolher os individuos de uma populagao que parti-
ciparao do processo de reprodugao (troca de material genético). Esta escolha é feita de
maneira que a probabilidade dos individuos selecionados da populagao sejam os mais
aptos, ou seja, aqueles que tenham o melhor valor da funcao fitness.

Nesta secao iremos fazer uma breve revisao dos trés principais métodos de selecao.
Cada método de sele¢@o possui uma pressao seletiva diferente [41]. A pressao seletiva
nada mais é do que a velocidade de convergéncia da populagao (individuos com valores
de fitness proximos e 6timos). Quanto maior é sua pressao seletiva, mais rapido o

algoritmo converge.

3.1.2.1 Roleta

A técnica denominada sele¢ao por roleta foi formulada por John Holland em 1975. Este
método é um dos mais simples, onde a probabilidade de um individuo ser selecionado
é proporcional a sua fitness. Neste método, os pais (individuos selecionados da po-
pulagdo) sao selecionados de acordo com sua fitness, eles nao podem ter valores nulos
(0) e nem negativos. Quanto melhores sao os individuos, maior as chances deles serem
escolhidos. Por exemplo, imagine uma roleta onde sao colocados todos os individuos
da populagao. O espago ocupado na roleta é proporcional ao valor da fitness de cada
individuo: quanto maior for esse valor, maior é essa a area que eles ocupam. O nimero
de vezes que a roleta gira é proporcional ao tamanho da populagao. Veja a Figura 3.1

para exemplificar melhor.

Individuo Informacao Fitness % 19%

1 000110010 6 50

2 101110001 3 20 -

3 100011010 1,5 15

4 010110011 1,5 15

Figura 3.1. Representagao do método de selegao por Roleta.
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Na figura sao observados quatro cromossomos com suas fitness correspondentes.
A porcentagem que estd apresentada na coluna ao lado serve para indicar o quanto
de espago que esse cromossomo vai ocupar na roleta, como ilustrado no grafico ao
lado. A férmula para o calculo do espaco que cada individuo ird ocupar é dado pela
Equacao 3.1. E assim, pode-se verificar que o cromossomo de ntimero 1 tem maior

probabilidade de ser escolhido entre os outros trés.

N
i
N’

i=1

Fitness = (3.1)

onde i é o namero de individuos e f; é o valor da fitness de cada individuo.

3.1.2.2 Torneio

Na selecao por torneio, apresentada por David Goldberg em 1991, duas ou mais estru-
turas sao escolhidas aleatoriamente na populacao e de acordo com sua probabilidade,
o individuo mais adaptado sera selecionado para reproducao.

Esse é um dos métodos que nos permite fazer ajustes na pressao seletiva, através
do nimero de individuos pertencentes ao torneio [41]. Neste método, k individuos sao
aleatoriamente selecionados da populagao e competem um com o outro por uma chance
de passar para os operadores genéticos. O individuo com a melhor fitness é selecionado,

como mostrado no Figura 3.2.

Populagéo

O O Torneio

Vencedor
0

Figura 3.2. Representagao do método de selecao por Torneio.

3.1.2.3 Ranking

Nesse método todos os individuos recebem uma classificacao de acordo com o valor de

sua fitness. Este método é semelhante ao da Roleta, onde os individuos sao ordenados
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de acordo com sua fitness. Quanto maior o ranking maior a chance de o individuo ser
escolhido.

Outros tipos de selecao e mais detalhes sobre os citados aqui podem ser encon-
trados em Back et. al. 2000 [40].

3.1.3 Operadores Genéticos

Descreveremos aqui os operadores genéticos que junto com os métodos de sele¢ao sao os
pontos mais importantes do algoritmo, pois sao responsaveis pela busca das melhores

solugoes no AG. Eles sao os responséveis pela evolugao dos individuos da populagao.

3.1.3.1 Operador de Cruzamento

O operador de cruzamento tem como funcao fazer a troca de material genético entre
dois individuos (pais), para gerar dois novos individuos (filhos). Existem vérios tipos
de operadores de cruzamento, uns desenvolvidos para serem mais genéricos e outros
mais adequados a um tipo de codificagao de individuos. Existem varios operadores de

cruzamento [41].

Ponto de Cruzamento Um tnico ponto de cruzamento é escolhido aleatoriamente.
Dados dois cromossomos de comprimento 1 que sao chamados de pais, sorteia-se um
niumero p (ponto de cruzamento) tal que 0 < p < [ para produzirem dois filhos. O
primeiro filho receberd os genes do primeiro pai de zero até p e todos os genes do
segundo pai de p até 1, e o segundo filho recebera os genes de segundo pai de zero até

p e do primeiro pai de p até 1 [70]. Como mostrado na Figura 3.3.

Lofof1fofofofe a1 ofoo]t 1 of1 o]1]0]0]
{(1[1]of1]olaf1]1 o ofofofof1]ofo]1]1]0]1]

Lofo]1fofofo]1fe]e oo ofo r[ofof1]t]o]4]
0S
Liftfoft o tfe e o ofofofe]efofefol1]o]o]

Filh

Figura 3.3. Representagao do operador do cruzamento de 1 ponto (1PX).

Pontos de Cruzamento Semelhante ao cruzamento de um ponto, também é comu-

mente utilizado o cruzamento de dois pontos (2PX), onde sdo escolhidos dessa vez
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dois pontos de corte. A informagao do inicio do cromossomo até o primeiro ponto de
cruzamento é copiada do primeiro pai, a partir do primeiro ponto de cruzamento até
o segundo ponto é copiada do outro pai e a outra parte do cromossomo é copiado do

primeiro pai novamente. Como mostrado na Figura 3.4.

[oo1]ofofo]a[a]a]ofofofa]afo]1fo]1]o]0]
S
(1{tfofa]ola]1fafofofolololafofo]t][1]0]1]

Pai

Lofofefofolats oloo]o 1 sfof1]o 1 o]o]
{1 {1 o]t]ofo]a]a[1]ofofo]ol1]ofof1]1][of1]

Filhos

Figura 3.4. Representagao do operador do cruzamento de 2 pontos (2PX).

Cruzamento Uniforme Nesse tipo de cruzamento é usada uma méscara aleatoria
entre os individuos. Cada posi¢cao do gene dos cromossomos dos pais sao trocados
numa posigao escolhida pela méscara formando assim seus novos descendentes [41]. A
Figura 3.5 ilustra o procedimento. Nesse exemplo foram escolhidos aleatoriamente, os
genes 2 e 4 (circulos em cinza) para o cruzamento. Em seguida é verificada a mudanga

em suas respectivas posigoes.

e O@O@

Pai 1 Pai 2

OOOONNN | |

Filho 1 Filho 2

COO® @O0

Figura 3.5. Representagao do operador do cruzamento Uniforme.
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3.1.3.2 Operador de Mutacao

O operador de mutacao tem como funcao inserir diversidade na populagao com o ob-
jetivo de tentar encontrar um individuo melhor (6timo). Seu funcionamento se da
com a troca de partes do cromossomo (genes) de um individuo com valores gerados

aleatoriamente.

Bit a bit O operador do tipo bit a bit é um dos mais faceis para se usar, podendo ser
utilizado em qualquer forma de representacao de individuos. A mutacao que atua em
um TUnico individuo consiste em selecionar um individuo e mudar certas caracteristicas
do mesmo, dessa maneira produzindo um novo individuo para a populacao. Este
método gera aleatoriamente valores de probabilidade para cada gene do cromossomo,
caso a mesma esteja dentro da faixa determinada pelo usuario o gene sofrera a mutacgao
estabelecida.

A Figura 3.6 exemplifica esse tipo de mutagao, com um individuo de comprimento
4 e com a representacao binaria. Esse individuo foi selecionado aleatoriamente de uma
populagao de tamanho X. Cada bit do individuo possui um valor para a probabilidade
de mutagao (gerado aleatoriamente), entdao o algoritmo verifica um por um se esses
valores sao menores ou igual a taxa de mutagao (parametro do AG determinado pelo
usuério), caso positivo ele troca o valor 0 por 1 ou vice versa. Para este exemplo foi

determinado que os valores menores que 5% serao mutados.

0,01 05 0,03 0,2

0O(1(1]0

Figura 3.6. Representagao do operador da mutacao bit a bit.

As diferentes etapas do AG podem ser aplicadas de diferentes maneiras que de-
pendem do tipo de seu problema. Por exemplo, h& varias técnicas de cruzamento,
selecao e de mutacao a serem usados. Com isso o AG busca possiveis solugoes para o
problema a partir de uma busca em sua populacao inicial aplicando esses trés métodos
(sele¢do, cruzamento e mutagao), a fim de evoluir essa populagao e encontrar melhores

solucoes de forma semelhante ao da evolugao natural.
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Neste trabalho foi desenvolvido um algoritmo genético em linguagem Java e
usando a ferramenta Eclipse (ambiente de desenvolvimento em Java), devido a grande
portabilidade e robustez que o Java oferece. Mais detalhes sobre o algoritmo no capi-
tulo 4.






Capitulo 4

Metodologias aplicadas para o
refinamento das ligacoes glicosidica

e fosforo diéster

Este capitulo detalha como o trabalho foi implementado, mostrando passo a passo
afim de facilitar o entendimento do leitor. Ele foi dividido em se¢oes para para facilitar
a compreensao e a leitura. No apéndice D é apresentado o codigo em Java do AG

implementado.

A metodologia apresentada neste capitulo (Figura 4.1) que tem o objetivo de
otimizar os parametros do termo de tor¢ao das ligacoes glicosidicas, pois ¢ uma das
ligagoes mais importantes dos nucleotideos 71|, denominado sistema I, e fosforo diéster
do campo de forca, denominado sistema II, a fim de descrever os nucleotideos do
RNA que serao detalhados ao longo deste capitulo. Os procedimentos foram realizados
usando diversos célculos quanticos para obter dados de referéncia (energia e estrutura).
Estes dados serviram de referéncia para a parametrizacao do campo de forga usando

outros métodos [7], neste trabalho, um algoritmo genético.

Na Figura 4.1 temos a representacao esquemaética, passo a passo, indicando como
serao implementadas as abordagens a seguir. Para efeito de visualizacao, fica implicita
em todas as setas da figura a transferéncia das coordenadas em cada passo. Como
a mesma metodologia foi aplicada para os dois sistemas, entao nas secoes em que
os métodos forem similares sera informado que no préximo sistema a implementacao

ocorrerd do mesmo jeito, evitando assim ter segoes repetidas.

31
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Figura 4.1. Apresentagdo esquematica das metodologias propostas (AGN e
AGW), onde A é a adenina, U é a uracila, C é a citosina e G é a guanina que sao
definidos pelas suas coordenadas.

4.1 Modelo do Sistema |

Na primeira parametrizacao, foram desenvolvidas e aplicadas duas abordagens para
otimizar os parametros dos termos torcional e eletrostatico do campo de forga para
RNA, como ja foi explicado. Para ambas as abordagens sao realizados calculos quéan-
ticos para a obtengao dos dados de referéncia (energias e estruturas) para o algoritmo
genético no refinamento do campo de forca.

Na primeira abordagem (AGN) o refinamento dos parametros do termo torcional
da ligacao glicosidica é realizado utilizando os mesmos parametros da literatura, ou
seja, todos os termos do campo de forga ficam constantes e apenas o termo torcional
(Eor) varia. Na representacao esquemaética (Figura 4.1) essa abordagem (AGN) é re-
presentada seguindo os passo 1, 2, 3, 4, 6, 7 e 8 (exceto 0 5). Ja na segunda abordagem
(AGW) ¢é realizado um ajuste no termo eletrostético (explicado mais tarde) que aju-
dard o AG no refinamento dos parametros do termo torcional da ligagao glicosidica

para cada nucleosideo. Para este caso, seguimos todos os passos da representacao es-
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quematica (Figura 4.1). O ajuste no termo eletrostético foi realizado, pois este termo é
de fundamental importancia para o campo de forga [72, 73]. Devido a essa importancia
foram utilizadas as cargas dos calculos quénticos obtidos na otimizacao das energias

de torgao.

Preparacdo da base de dados. As estruturas dos nucleotideos foram retiradas de
um repositorio de estruturas tridimensionais, chamado Nucleic Acid Database (NDB).
Este foi criado em 1992, usa formatos ndb e pdb, é financiado pela National Science
Foundation e Departament of FEnergy dos Estados Unidos, e conta atualmente com
mais de 7 (seis) mil estruturas [74]. Inicialmente foram utilizados dois dinucleotideos
(Adenina e Uracila; Guanina e Citosina), como nesse modelo iremos trabalhar apenas
com as ligagoes glicosidicas, entdo a base de cada dinucleotideo foi isolada (Figure 4.2)
e inseridos os hidrogénios usando o programa openBabel 75|, para em seguida servir

de dados de entrada para os célculos quanticos.

Depois da preparacao, as estruturas sao otimizadas através de célculos quanticos
realizados pelo programa GAMESS [76]. As saidas sao: as estruturas otimizadas das
bases de entrada pelo AGN e AGW, o conjunto de cargas de cada dtomo envolvido nos
célculos (somente para o AGW) e as energias quanticas (para o AGN e AGW), que serao
usadas no proximo passo dessa abordagem. Esses resultados sao usados no refinamento
dos parametros do campo de for¢a (AGN: somente os parametros torcionais e AGW: os
parametros eletrostatico e torcional). No passo seguinte foi usado o algoritmo genético
para realizar a otimizagao da torcao glicosidica. O resultado final é o conjunto de novos

parametros de tor¢ao ajustados com base nos dados quanticos dado por:

min || BPY — B} (w) |2, (4.1)

onde E?M ¢ EMM g50 as energias quanticas e moleculares, respectivamente; w é defi-

nido como:

waen = {Va, 7}
wacw = {Vi, 7:¢%; 4%}, (4.2)

onde para wagw as cargas qu e qJQ sao obtidas através dos céalculos quanticos da

estrutura torcionada e serao usadas na Eq. 2.11.
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Figura 4.2. Moléculas utilizadas como entrada (A) Adenosina, (B) Citosina, (C)
Guanosina e (D) Uridina. O angulo torcional da adenosina ¢ definido pelos atomos
0OS-CT-N9-C2, OS-CT-N9-C1 para a citosina, OS-CT-N9-CK para a guanosina
e OS-CT-N9-CM para a uridina (definigdo usada neste trabalho).

4.1.1 Obtendo os Perfis de Torcao

Os perfis de tor¢ao foram obtidos a fim de gerar testes preliminares para a metodologia
proposta (AG). Consideramos um ntmero reduzido de calculos quanticos para parame-
trizar a energia de tor¢ao devido a necessidade de uma grande demanda computacional.
Para este trabalho foi mapeado um subconjunto de possiveis dngulos diedros da molé-
cula fazendo rotagoes com o passo de 50 graus na torgao glicosidica, em um intervalo
de 0 a 360 graus. Caso a proposta obtenha um bom resultado, entao pode-se esperar
resultados similares para os outros angulos. Outros trabalhos na literatura realizam
0 mesmo processo, porém com rotagdes com passos de 10 graus [17]. No entanto, a
principal finalidade desta analise esta relacionada com a eficacia da abordagem. Para
cada uma das sete novas estruturas geradas com a rotacao (360 graus em passo de 50
graus) foram realizados calculos quanticos para encontrar uma melhor estrutura.

Na primeira parametrizacao, o AG aplicado nas abordagens AGN e AGW rece-
bem como dados de referéncia as sete estruturas otimizadas com a rotagao e a outra
sem rotagao para cada nucleosideo. O algoritmo usa a mesma estrutura para ambos os
céalculos tanto de mecanica molecular quanto de quantica. Este procedimento é similar
ao realizado pelo trabalho de Zgarbova [17] que aplicou o método de Monte Carlo para
o refinamento destes parametros. Como medida de comparagao, a analise é realizada

usando o RMSE (Root Mean Square Error) que é a diferenga das energias para cada
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conformacao, descrita como:

— \/ i ((ESY - EOY) - (BMY - B s

n
onde i é a rotacdo, n é o nimero total das rotacoes, EF?M ¢ a energia quantica e EMM
¢é a energia da mecanica molecular.

A energia (EMM) ¢ calculada usando o campo de forga Amber (ff99yOL), que usa
os parametros retornados pelo AG. A diferenga entre as energias de rotagao (0 a 360
graus com passo de 50 graus) sdo comparados com as diferengas da energia quantica
(E9M) para cada molécula (Adenosina, Guanosina, Citosina e Uridina) calculados pelo
GAMESS.

Essa mesma metodologia se estende para o sistema II, apenas mudando a molécula

e o angulo de tor¢ao que nesta caso seré feito na ligacao fosforo diéster.

4.1.2 Calculos Quanticos

Para a realizagao dos calculos quanticos foi instalado o programa GAMESS no clus-
ter, disponivel no Laboratério de Computagao Cientifica (LCC), devido sua grande
capacidade de processamento, e desse modo podemos dispor do moédulo em paralelo
do programa utilizando até 8 (oito) processadores, tornando o célculo mais réapido do
que executa-lo em um computador de mesa.

A escolha dos métodos quanticos foi baseada em trabalhos recentemente publi-
cados na literatura [17|. Poucas parametriza¢oes do campo de forga Amber (ff94 [20],
ff98 [21] e ff99 [22]) foram realizadas usando o método Hartree-Fock. Porém, neste
método os elétrons interagem sem levar em conta as correlagoes eletronicas. Este fato
gera grandes consequéncias na interpretacao das fungoes de onda [77|. Assim, estudos
recentes focaram em métodos mais eficazes. Por exemplo, o tltimo aperfeicoamento do
campo de forca CHARMm otimiza as geometrias com base em célculos MP2/6-31-+G*
e RI-MP2/ce-pVTZ usando a teoria do funcional de densidade. Por outro lado, os
calculos baseados em DFT sao utilizados para melhorar o potencial de tor¢ao para o
campo de forca Amber [17, 23].

Para o sistema I usaremos o nivel de teoria (Density Functional Theory - DFT),
mais especificamente o funcional PBE, e a base 6-311++G (3df, 3pd) como, recente-
mente, também foi utilizado na referéncia [17| e mostrou bons resultados comparados
com dados quanticos. Outro motivo que foi levado em consideragao é sua maior preci-
sao comparados com Hartree-Fock e mais rapido do que os métodos MP2, MP3, entre

outros.
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Para o sistema II a escolha do segundo calculo quantico também foi baseada em
trabalhos publicados na literatura. Também foi realizada usando o método DF'T, porém
devido & mudanga da molécula (insergao do grupo fosfato) o funcional foi trocado para
o TPSS, mas a base (6-311++G (3df, 3pd)) permaneceu a mesma. Essa escolha foi
baseada na referéncia |7| que utilizou esse mesmo funcional e base para uma molécula

semelhante & molécula que estamos usando nessa segunda reparametrizagao.

4.1.3 Calculos de Mecanica Molecular

Como mencionado anteriormente, os parametros refinados pelo AG sao testados com
o campo de for¢a Amber, definidos pela Eq. 2.13 [17]. A equagao é representada pela
soma de varias contribuigoes de energia, ou seja, a ligacao de estiramento (Ej;,), angulo
de flexao (Eupng), torgao (Ey,), eletrostatica (Eg.) e termo de van der Waals (Eyqw ),

como ja foi dito.

O AG evolui apenas os parametros do termo torcional (veja a Eq. 2.8 para mais
detalhes), pois de acordo com Lankas et. al. [71] a ligacao glicosidica é uma das mais
importantes dos acidos nucleicos. Na abordagem AGN todos os parametros foram
retirados da referéncia [17] e os parametros do termo torcional sdo otimizados. Na
abordagem AGW, as cargas do termo eletrostatico foram retiradas dos calculos quan-
ticos realizados pelo GAMESS. Como existem diversas rotagoes, entao foi realizada

uma média das cargas para cada atomo, que é calculado como:

_1
b=+ 20: 5, (4.4)

onde N define o nimero de passos dos angulos (neste trabalho N é igual a 8) e di é
a densidade de carga de cada atomo i (¢;). Em seguida, os valores da média dessas

cargas sao usados no termo eletrostético (Eq. 2.11) do campo de forga.

No sistema II os parametros encontrados para a torcao glicosidica sao mantidos
e 0s novos parametros, relacionados a ligacao fosforo diéster, sao evoluidos apenas pelo

AGW, pois foi a melhor abordagem se comparada com o AGN.

Todos os célculos de mecéanica molecular foram realizados pelo programa Tinker.
Este programa é amplamente utilizado na literatura, e os exemplos desses estudos sao
descritos em outros trabalhos [78, 79, 80].
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4.1.4 A Otimizacao do Termo de Torcional | usando o AG

Os Algoritmos genéticos sao muito conhecidos na realizacao de uma pesquisa global
ao analisar varias solucoes do espaco de busca em cada iteragao, como ja foi detalhado
na se¢ao 3.1. Estes algoritmos trabalham com a representacao de individuos, onde
cada individuo representa uma solucao para o problema a ser resolvido. O individuo é
representado por um vetor de 8 posig¢oes, como ilustrado na Figura 4.3, representando

os termos V,, e v da Equagao 2.8.

Y1 yz YB 74 V1 v2 V3 V4

Figura 4.3. Representagdo do individuo do Algoritmo Genético da primeira
parametrizagao.

A escolha dessa representacao foi baseada na tabela de tor¢ao [20] que informa
que para a torcao da ligacao glicosidica existem 4 periodicidades. Dessa forma pre-
cisariamos de 4 barreiras torcionais (V;,) e 4 fases (), totalizando 8 variaveis para o
calculo da energia. Como os valores que elas assumem sao valores reais achamos mais
coerente trabalhar com a representacao numérica ao invés da binaria.

O procedimento de busca padrao do AG é mostrado na Figura 4.4. No primeiro
passo, uma populacao inicial de individuos é gerada aleatoriamente, seguindo uma
distribuicao normal com média 0 e desvio padrao definido como 1. Em seguida, os
individuos sao avaliados de acordo com o quao bem eles resolvem o problema em
questao. Como os nossos individuos sao parametros de torgao, sao avaliados de acordo
com o quanto distante a energia da mecanica molecular E*M (obtida por Tinker com
os parametros otimizados AG) estd da energia quantica E?M (obtido por GAMESS).
O RMSE (ja definido na Eq. 4.3) sera a funcao de fitness definida pelo AG. Quanto
menor o RMSE, melhor ¢ a aproximagao do campo de for¢a. Entretanto, o AG ira
otimizar os parametros (para o AGN e AGW) a fim de minimizar o RMSE.

Na estrutura do AG mostrada na Figura 4.4, ap6s a avaliagao os individuos sao
selecionados para realizar operacoes de cruzamento e mutacao de acordo com as suas
probabilidades chamadas de p, (probabilidade de cruzamento) e p,, (probabilidade de
mutagao). O método de selegao torneio é utilizado no AG implementado neste trabalho
[40]. Este procedimento foi detalhado na se¢ao 3.1.2.2 do Capitulo 3. O individuo com
a melhor fitness (neste caso, menor RMSE), é selecionado. Note que os individuos com

maior aptidao tém maior probabilidade de sobreviverem, e essa probabilidade varia de
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Figura 4.4. Fluxograma do Algoritmo Genético, onde p. e p,, sdo as probabili-
dades de cruzamento e mutacao, respectivamente.

acordo com o tamanho de individuos (k) do torneio.

Os individuos selecionados através de varios torneios consecutivos poderao ser
modificados usando o operador de cruzamento ou de mutagao, antes de serem inseridos
na nova populacao. O cruzamento utiliza dois individuos (pais), e seu principal objetivo

é a troca de material entre eles, levando a criacao de dois filhos.

A mutagao por sua vez, tem como objetivo causar uma pequena modificagao ale-
atoria no individuo, a fim de deixar uma estagnacao local na regiao de busca (6timo
local). A mutag@o usada aqui muda o valor de cada parametro selecionado aleatoria-

mente por um valor de +(-) 0,02.

Todos os individuos gerados pela Figura 4.4 sao inseridos em uma nova populacao,
juntamente com o melhor de todos os individuos, o que é preservado de uma geragao
para a seguinte (procedimento conhecido como elitismo). Este processo continua até
que um critério de parada seja atendido, o que geralmente é um erro minimo ou o
nimero maximo de geragoes.

E importante observar que o algoritmo usa um conjunto de parametros, que sao:
numero de individuos, nimero de geragoes, probabilidades de cruzamento e de muta-
¢ao e tamanho do torneio. Uma escolha adequada destes parametros é fundamental
para uma boa cobertura do espago de busca. O nimero de individuos e geragoes sao
parametros altamente dependentes do tamanho do espaco de busca e determinados

por problemas ainda pouco estudados. Foi testado o tamanho das populagoes de 50,
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100, 150 e 200, e geracoes de 200, 500 e 800. Muitas combinagoes foram testadas, e os
melhores resultados obtidos sao com 200 individuos e 800 geragoes, pois atingiram a
convergéncia esperada.

As probabilidades de cruzamento e mutacao tém valores padroes, com altas ta-
xas de cruzamentos e taxas de mutagoes baixas. Foram testadas probabilidades de
cruzamentos 0,9 e 0,95, e as taxas de mutacoes de 0,01, 0,1, 0,2, 0,25 e 0,3. Todas as
combinagoes possiveis foram testadas, e os melhores resultados obtidos foram 0,95 e 0,3
para cruzamento e mutacgao, respectivamente. Para o tamanho do torneio, os valores
de 8, 10, 20 e 30 foram testados, com 8 apresentaram os melhores resultados. Todos
os parametros testados foram executados cinco vezes, pois o algoritmo genético é um
método heuristico. No final os melhores resultados foram selecionados assumindo os

mesmos critérios do paragrafo anterior.

4.2 Modelo do Sistema Il

A mesma metodologia da segunda abordagem (AGW) foi utilizada nessa segunda re-
parametrizacao realizada na ligacao fosforo diéster com o objetivo de melhorar ainda
mais a precisao do campo de forga. Dessa forma, essa nova parametrizagao ira focar
na eficicia dos parametros do termo torcional na torcao fésforo diéster para represen-
tar o RNA. Devido a metodologia aplicada nessa segunda parametriza¢ao ser muito
parecida com a primeira, entao serd destacado apenas nas diferengas entre as duas

parametrizagoes.

Preparacdo da base de dados Os dados desse sistema foram obtidos no mesmo
banco de dados do sistema I, porém ao invés de isolar as bases nés a retiramos e
inserimos dois grupos metoxi no lugar delas, pois a ligacao glicosidica ja teria sido
parametrizada (primeira reparametrizagdo), e com isso os céalculos se tornam mais
rapidos do que se fossem realizados com as bases do RNA. A inser¢ao dos hidrogénios
ocorreu também da mesma forma que no sistema I, porém foi necessario adicao de mais
hidrogénios com o objetivo de neutralizar a molécula.

Depois da preparagao o segundo modelo que servira de dado de entrada, na
Figura 4.1, para os calculos quanticos é composto por duas unidades de agticares ligados
pelo grupo fosfato (ligagao fosforo diéster) e dois grupos metoxi ligados via ligagao
glicosidica (ver Figura 4.5), simulando um dinucleotideo.

Como se pode observar na Figura 4.5 a molécula possui seis combinagoes de
angulos rotacionais (a, (3, 7, d, € e (). Porém, para os nossos testes preliminares

apenas o angulo « foi o escolhido [6]. A diferenca em relagao a primeira molécula é que
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Figura 4.5. Molécula utilizada como entrada. O dngulo torcional parametrizado
é definido pelos atomos OH-P-OS-CT (4ngulo de tor¢ao « da ligacao fosforo
diéster).

agora vamos reparametrizar dois nucleotideos ligados por um grupo fosfato, além da
auséncia dos quatro nucleotideos, pois nessa nova reparametrizacao nao necessitamos
otimizar a ligagao glicosidica, visto que j& a temos otimizada.

Os métodos para se obter os perfis de tor¢ao, realizar os calculos quanticos e de

mecanica molecular sao os mesmo realizados para o sistema I, como ja foi citado acima.

4.2.1 A Otimizacao do Termo de Torcional Il usando o AG

Para a segunda parametrizacao o individuo do AG é representado por um vetor de 4
posigoes, como ilustrado na Figura 4.6, representando os termos V,, e v, como definido
na Eq. 2.8, para os dois diferentes periodos da fungao cosseno.

O mesmo critério usado na primeira otimizacao foi usada na escolha dessa re-
presentacao. A tabela de torgao [20| informando que para a torgao da ligagao fosforo
diéster existem 2 periodicidades. Dessa forma precisariamos de 2 barreiras torcionais
(Vi) e 2 fases (7), totalizando 4 variaveis para o célculo da energia. Como os valores
também assumem valores reais achamos mais coerente trabalhar com a representacao

numérica ao invés da binaria.
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Y1 Yz ViV

Figura 4.6. Representagdo do individuo do Algoritmo Genético da segunda

parametrizagao.

O mesmo fluxograma do AG foi aplicado para essa molécula com os mesmos

métodos e parametros de sele¢ao, cruzamento e mutacao. Os testes para a sua escolha

também foram realizados de maneira similar.






Capitulo 5

Resultados

Nas duas primeiras secoes deste capitulo sao apresentados os resultados do primeiro
modelo e do segundo modelo, descritos no capitulo anterior, cada modelo sendo de-
talhado em subsegoes mostrando a otimizagao dos paradmetros do termo de torgao
realizado pelo AG nos dois sistemas, as comparagoes dos resultados obtidos com os
novos parametros em relagao aos dados da literatura e por tltimo os testes dos dois

conjuntos de parametros encontrados contra um dado experimental (1r4h) obtido do
PDB.

5.1 Resultados do Sistema |

5.1.1 A Otimizacao |

A otimizacao dos parametros de energia de torcao é feita através de um algoritmo gené-
tico, que utiliza como referéncias as estruturas e as energias dos nucleosideos fornecido
pelos célculos quanticos. O AG evolui os parametros do termo torcional (ver Eq. 2.8
para mais detalhes) de acordo com a sua funcdo de fitness (ver Eq. 4.3).

Na primeira parametrizacao os valores dos parametros torcionais encontrados
pelo AG, no AGN e AGW, para as torgdes glicosidicas (definidas na Figura 4.2) séo
comparados com aqueles relatados na referéncia [17] e apresentados na Tabela 5.1.

Como o AG é um método heuristico, ele foi executado 5 vezes (Apéndice B) a fim
de mostrar que o algoritmo nao encontrou uma solu¢ao adequada por acaso. Como a
variancia dos resultados é pequena, relatamos os parametros obtidos com a execucao
que resultou no menor RMSE entre as diferencas da energia da mecanica quantica
(E9M) e da energia da mecanica molecular (EM™) calculadas utilizando as diferentes

rotagoes dos nucleosideos (Eq. 4.3). O tempo de processamento de cada geragao do AG

43
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Tabela 5.1. Parametros do termo de tor¢ao encontrados pelo Algoritmo Genético

d A .
Nucleotideo Tor¢ao n” é’i}\;b 7 éf/v;/b G ‘]E;Zf;:;%nma [11](:
Adenina  OS-CT-N9-C2* 1 10,9310 88,44 | 0,9660 69,00 | 0,6956 68,79
21,0650 6,00 | 0,9465 15,89 | 1,0740 15,64
3 29778 301,18 | 0,0597 24,95 | 0,4575 171,68
4 1,7601 147,11 | 4,0000 308,85 | 0,3092 19,09
Guanina  OS-CT-N9-CK* 1 10,9660 69,00 | 0,5327 50,60 | 0,7051 74,76
21,0037 95,35 | 0,0002 0,80 | 1,0655 6,23
33,1155 301,80 | 0,0001 1,96 | 0,4427 168,65
43,6411 308,70 | 0,3919 3,91 | 0,2560 3,97
Citosina ~ OS-CT-N9-C1* 1 1,6639 158,00 | 0,0092 0,87 | 1,2251 146,99
23,1230 301,24 | 2,9787 277,70 | 1,6346 16,48
33,5517 308,40 | 3,5213 278,05 | 0,9375 185,88
4 0,1332 12,90 | 0,1253 10,03 | 0,3103 32,16
Uracila OS-CT-N9-CM* 1 11,3911 132,10 | 1,9634 186,52 | 1,0251 149,88
21,5847 150,50 | 1,4182 137,21 | 1,7488 16,76
3 19126 175,30 | 1,0670 69,31 | 0,5815 179,35
4 1,1374 85,60 | 1,4675 96,34 | 0,3515 16,00

¢ Periodicidade da torcao.

b Constante de forca em kcal /mol.

¢ Fase em graus.

* Ver Figura 4.5 para detalhes.

4 Novas cargas usadas como parametros do termo eletrostatico
serao apresentadas na Tabela 5.2 e no Apéndice A.

é, em média, de 60 segundos para a primeira parametrizacao. Cada geragao avaliou um
conjunto de 200 individuos (1600 parametros diferentes), e 800 geragoes sdo executados
para cada nucleosideo. Assim, um experimento completo é executado por cerca de 13
horas na primeira parametriza¢ao usando um processador i7 com 2GB de RAM. Para
este primeiro refinamento foram necessarios, para a parametrizacao do AG, realizar
140 testes (28 testes de parametros x 5 sementes). Isto correspondeu a 76 dias de
calculos. Enquanto que para realizar um calculo quantico foi necesséario 5 dias usando
o CENAPAD-MG (Centro Regional do Sistema Nacional de Processamento de Alto
Desempenho) usando um n6 com dois processadores quadcore e 32GB de RAM para
o processamento. Neste caso, foram realizados 32 calculos, que corresponderam a
aproximadamente 60 dias usando 12 nés para o processamento.

A Figura 5.1 mostra a evolucao dos individuos ao longo das geracoes em termos
de RMSE referente a primeira abordagem sem o refinamento dos parametros do termo
eletrostatico (AGN). As linhas cheias mostradas nos graficos da figura representam o
melhor individuo e a evolucao indicando que houve uma melhora no RMSE ao longo das
geragoes. Nota-se através da média dos valores do RMSE a convergéncia do algoritmo,

que ocorre proximo da geragao de niamero 500.
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Figura 5.1. RMSE dos individuos evoluidos pelo AGN, considerando o melhor
dos individuos e a média da populagao: (A) Adenina, (B) Guanina, (C) Citosina
e (D) Uracila.

A importancia da escolha dos parametros pode ser notada na Figura 5.2. Ela mos-
tra os resultados com o parametros da seguinte maneira: 200 individuos, 600 geracoes,
probabilidade de cruzamento de 0.95 e mutacao de 0.3.

A Figura 5.2 indica que os individuos ainda estao evoluindo, podemos notar isso
através da linha pontilhada, que indica a média da populagao. Vemos que ela ainda nao
estabilizou indicando para o usuério a necessidade de aumentar o nimero de geragoes.

Porém, na Figura 5.3 com os parametros corretos (indicados na se¢ao 4.1.4)
observa-se a evolucao dos individuos ao longo das geracoes em termos de RMSE refe-
rente & primeira parametrizagao usando o refinamento dos parametros do termo ele-
trostatico. As linhas cheias dos gréaficos da figura representam o melhor individuo e a
evolugao mostrando que o RMSE melhora ao longo das geragoes.

Note que para guanina, a curva pontilhada estabiliza rapidamente, enquanto que

para a citosina as melhorias continuam até ao final do processo de pesquisa. O RMSE
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Figura 5.2. RMSE dos individuos evoluidos pelo AGW, considerando o melhor
dos individuos e a média da populacdo para a Adenina

médio é um indicativo de quando a busca converge, pois neste momento todos os
individuos (que representam o conjunto de parametros que estdao sendo otimizados)
terao valores muito semelhantes a fitness. Na presente anélise a convergéncia dos

individuos comeca perto das 300 geragoes.

A reparametrizacao das cargas dos atomos da uracila para o campo de forga
Amber (ff99xOL) sao mostrados na Tabela 5.2 para comparagao com as cargas obtidas
pelos célculos quanticos. As tabelas para os outros nucleosideos serao apresentadas no
Apéndice A.

Podemos perceber através da Tabela 5.2 que a maioria dos valores teve uma
diferenca consideravel em relacao a nova parametrizagao. Mais tarde, quando os para-
metros forem validados através da molécula escolhida para este trabalho veremos sua

influéncia.
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Figura 5.3. RMSE dos individuos evoluidos pelo AGW, considerando o melhor
dos individuos e a média da populagao: (A) Adenina, (B) Guanina, (C) Citosina
e (D) Uracila.

5.1.2 Comparacao com a Literatura |

Na Figura 5.4 sao analisados os RMSE da primeira parametrizacao utilizada neste
trabalho (AGN e AGW) comparando com os dados da referéncia [17].

Na Figura 5.4 percebe-se que com o AG fomos capazes de melhorar o RMSE,
em aproximadamente, 10% (AGN) e 37% (AGW) na adenina, 27% (AGN) e 67%
(AGW) na guanina, 4% (AGN) e 21% (AGW) na citosina e 6% (AGN) e 72% (AGW)
na uracila, quando comparado com os resultados obtidos na referéncia [17]. Estes
nimeros mostram que o método de parametrizacao realizada pelo AGW é mais eficaz,
especialmente para a uracila.

A Figura 5.5 mostra que a energia potencial total para todos os nucleosideos
usando o AGW é mais proxima dos resultados quéanticos se comparados com a abor-
dagem AGN ou a referéncia [17]. O estudo atual mostra uma melhoria no calculo de
energia com base na otimizagao do AG. Nas trés comparagoes foi adotado um procedi-

mento de re-escala, anteriormente usado por Guvench e MacKerell [81] para este tipo
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Tabela 5.2. Paradmetros encontrados pelos calculos quénticos para a energia
eletrostatica da uracila

Atomo Cargas Novas | Cargas Antigas | Erro(%)
CT5 0,1405 0,0558 60,28
H12 0,0145 0,0679 78,64
H13 0,0435 0,0679 39,93
CT4 0,1793 0,1065 40,60
H14 0,0165 0,1174 85,94

OS -0,6410 -0,3548 44,65
CT1 0,6526 0,0674 89,67
H2 0,0024 0,1824 | 98,68
CT3 0,4826 0,2022 58,10
H15 0,0310 0,0615 49,59
CT2 0,0874 0,0670 23,34
H16 -0,0002 0,0972 100,20
OH2 -0,7209 -0,6139 14,84
HO2 0,3327 0,4186 20,52
N9 -0,6850 0,0418 | 106,10
CcC1 0,7428 0,4687 36,90
NA 20,4510 20,3549 | 21,31
CC2 1,0673 0,5952 | 99,99
CM1 -0,5025 -0,3635 27,66
CM2 0,4332 -0,1126 125,99
001 -0,529 -0,5477 3,41
HH 0,2065 0,3154 34,53
002 20,5428 -0,5761 5,78
HA -0,0699 0,1811 138,60
H4 0,0182 0,2188 91,68
Erro Médio 7,83

de analise, a fim de comparar dados da literatura e os calculos realizados neste trabalho
contra os resultados quanticos que sao os dados de referéncia.

Como ja foi discutido, os melhores resultados obtidos pela metodologia (AGW)
sao os da uracila. Observando as curvas da Figura 5.5 (D), o comportamento da
fungio AGW ¢ mais proximo da E9M. A parametrizagao mostrada na referéncia [17]
tem demonstrado um alto nivel de precisao. No entanto, a nossa nova abordagem
demonstra uma melhora de tal parametrizacao. A consequéncia dos pequenos desvios
geralmente observadas em campo de forga é apontada por Banas et. al. [18] como
justificativa para a subestimagao das interacoes entre o pareamento das bases. Como
mostrado na Figuras 5.5 a metodologia proposta reduziu este problema, tornando a
estrutura dos nucleosideos mais proxima dos dados assumidos como referéncia (calculos

quénticos).
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Figura 5.4. Analise do RMSE da referéncia [17] vs. RMSE encontrados pelas
abordagens propostas (AGN e AGW).

Na Tabela 5.3 é apresentada a energia classica dos termos do campo de forca
(Amber), com os parametros da referéncia [17] vs. os parametros obtidos pelo AGN.
Como os valores de alguns termos do campo de forga se repetem, foi atribuida uma
variavel (S) que ird assumir a soma desses valores. Nela podemos perceber que apesar
de apresentarmos um RMSE menor (objetivo do AG), na energia total ndo houve uma
diminuicao. Isso pode ser melhorado com uma parametrizacao melhor usando outros
termos junto com o de tor¢ao. As energias dos outros nucleosideos sem a parametriza-

¢ao do termo eletrostatico podem ser vistas no Apéndice C.

A Tabela 5.4 apresenta a energia cléssica usando os parametros obtidos pelo
AGW dos termos do campo de forga (ff99xOL) comparados com a energia obtida com
os parametros da referéncia [17]. Como os valores de alguns termos do campo de forga
se repetem, foi atribuida uma variavel (S) que ird assumir a soma desses valores. Nela
podemos perceber a diminui¢ao do valor total da energia de cada rotacao. Isso pode
ser uma indicacao de que a molécula se apresenta numa conformacao mais estavel do
que a anterior. Isso se deve gracas a boa parametrizacao do termo eletrostatico. As

energias dos outros nucleosideos podem ser vistas no Apéndice C.
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Figura 5.5. Comparacgao da E com a F previamente reportado na refe-

réncia [17] e a EMM obtida pelas abordagens (AGN e AGW). Energias da (A)

Adenina, (B) Guanina, (C) Citosina, (D) Uracila.

5.1.3 Simulacao do RNA usando a Primeira Parametrizacao

Para melhor validar o processo proposto neste trabalho considerando o processo de

refinamento de parametros de campo de forca, nds selecionamos o RNA 1r4h do PDB

(Protein Data Bank) [82] para mostrar que os parametros podem ser aplicados para

otimizar a representacao da estrutura do RNA. O RNA 1r4h foi obtido utilizando res-

sonancia magnética nuclear (RMN) e contém dez nucleotideos. Foi usado na anélise

estrutural do dominio I1lc de virus humano GB. Devido ao seu tamanho relativamente

pequeno, esta estrutura fornece uma simulagao de computador razoavel sem dificulda-

des para o teste. Além disso, se o método proposto da utilizagao do AG para refinar os

parametros do potencial de tor¢ao é eficaz (por exemplo, uma molécula diferente que

nao foi considerada no processo de refinamento), entdo acreditamos que a aplicagao

deste método a outros termos (Eq. 2.13) pode melhorar ainda mais o campo de forga,

pelo menos para os acidos nucleicos dos RNAs.
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Tabela 5.3. Energia dos termos do campo de forga (ff99xOL) usando os para-
metros da referéncia [17] e os parametros encontrados pela metodologia proposta
(AGN) para a uracila

Rotagao* S Eior Total
Ref.[17] 0 -33,4077 18,9235 -14,4842
50 -31,8592 19,7931 -12,0661
100 -32,5304 20,0767 -12,4537
150 -31,4593 19,3550 -12,1043
200 -32,4361 19,6634 -12,7727
250 -33,4946 20,1066 -13,3880
300 -34,0675 19,5077 -14,5598
350 -40,8726 18,2655 -22,6071
AGN 0 -33,4077 21,3822 -12,0255
50 -31,8592 19,8735 -11,9857
100 -32,5304 20,2668 -12,2636
150 -31,4593 19,8827 -11,5766
200 -32,4361 19,4589 -12,9772
250 -33,4946 20,9347 -12,5599
300 -34,0675 20,3468 -13,7207
350 -40,8726 19,1983 -21,6743
* Angulo em graus.
Todas as energias em kcal /mol.

Foi comparada a estrutura obtida usando os parametros relatados na referéncia
[17] e os resultados calculados com dados experimentais. O Tinker foi utilizado para

realizar os calculos de mecanica molecular para ambos os conjuntos de parametros.

Preparacao da molécula 1r4h Para simular condi¢oes semelhantes as aplicadas no
experimento 1r4h, uma caixa de agua foi usada para solvatar molécula de dimensoes
36 x 36 x 36 A com 1000 moléculas de agua para um 1Irdh. A simulacao foi realizada
utilizando o software DICE [83], e o total de cargas foi neutralizada com fons Na+ [84].
Foram determinados 300 mil passos para o sistema chegar ao equilibrio, as constantes
de carga (Fee), € € 0 (Eua,) que sao usadas no DICE foram retiradas do campo de forga
reparametrizado apresentado neste secao. Esses mesmos passos foram adotados para a
segunda parametriza¢ao que serd mostrada na sec¢ao 5.2.3. A configuragao inicial da
caixa € representada na Figura 5.6.

Em seguida, foram realizadas pequenas rotagoes aleatorias (menor que 5 graus)
em partes também aleatérias do RNA. Isso foi feito apenas para retird-lo de sua po-
sicao de equilibrio, com o objetivo de ter uma nova estrutura que sera otimizada pelo

TINKER usando os pardmetros da referéncia [17] e os encontrados neste trabalho para
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Tabela 5.4. Energia dos termos do campo de forga (ff99xOL) usando os para-
metros da referéncia [17] e os parametros encontrados pela metodologia proposta
(AGW) para a uracila

Rotagao* S Eior E.. Total
Ref.[17] 0 13,6030 18,9235 -47,0107 -14,4842
50 13,5837 19,7931  -45,4429  -12,0661
100 13,3924 20,0767  -45,9228  -12,4537
150 13,9389 19,3550  -45,3982  -12,1043
200 13,7800 19,6634 -46,2161  -12,7727
250 14,2668 20,1066  -47,7614  -13,3880
300 14,1993 19,5077  -48,2668  -14,5598
350 17,4758 18,2655  -58,3484  -22,6071
AGW 0 13,6030 20,2535 -197,0068 -163,1503
50 13,5837 22,2428 -198,8853 -163,0588
100 13,3924 22,6244 -199,0380 -163,0212
150 13,9389 22,1233 -198,7557 -162,6935
200 13,7800 18,3129 -196,2379 -164,1450
250 14,2668 20,3679 -197,9765 -163,3418
300 14,1993 19,6024 -198,3236 -164,5219
350 17,4758 19,2520 -204,2356 -167,5078
* Angulo em graus.
Todas as energias em kcal /mol.

o campo de forga Amber (ff99xOL).

Um ponto fundamental para fazer as comparagoes descritas acima é calcular uma
medida adequada de semelhanga entre as diferentes estruturas [85]. Nesse trabalho foi
escolhido o RMSD (Root Mean Deviation Square), uma medida amplamente utilizada
na literatura para representar o desvio quadratico médio dos atomos. O RMSD é

escrito como:

=1 , /)2

)2 P TAY — 2!
RMSD = |3 ) +(yznyz) + (2 — 2

, (5.1)

n

onde x, y e z sd0 as coordenadas dos dados experimentais, z’, i/ e 2’ sdo as coordenadas
encontradas pelo Tinker e n define o nimero de atomos na molécula. Como apontado
na referéncia [86], RSMD ¢é um bom indicador da precisdo das coordenadas atomicas.
Quanto menor o valor, melhor é a precisao.

Os resultados de RMSD considerando a estrutura gerada com os parametros do
AG (AGN e AGW) e da referéncia [17] sdo comparados na Tabela 5.5. Nota-se que
houve uma pequena melhora no RMSD. Usando o AGW observa-se que o RMSD ¢é

reduzido em relagao a publicagdo anterior [17]. Embora, Zgarbova et. al. [17] tenham
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Figura 5.6. Representacao da caixa de dgua para a molécula 1r4h.

um bom valor de RMSD, fomos capazes de melhorar este valor em 13% com o AGN e
78% com o AGW.

Tabela 5.5. Comparagao usando o RMSD entre as metodologias aplicadas (AGN
e AGW) e o dado experimental

RMSD*

Referéncia [17] 1,50
AGN 1,30

AGW 0,33

® Valores em Angstrom.

Observa-se na Figura 5.7 onde o termo eletrostatico nao é levado em consideracao
no processo de parametrizagao (AGN - em vermelho), se obtém estrutura da molécula
1r4h proxima dos dados experimentais obtidos do PDB (verde), porém com alguns
erros. Isto pode estar relacionado, principalmente, devido as ligagoes de hidrogénio e
interagoes hidrofobicas, que sdo fundamentais para a estabilidade da hélice [18]. Como
esperado, as estruturas sao bastante afetadas pelas interagoes entre o emparelhamento
das bases.

Porém, na Figura 5.8 que quando o termo eletrostatico é levado em consideracao
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Figura 5.7. Comparagao entre a estrutura do RNA 1r4h encontrados pela me-
todologia proposta AGN (vermelho) e o dado experimental (verde).

no processo de parametrizagdo (AGW - em vermelho), se obtém estrutura da molécula
1r4h proxima dos dados experimentais obtidos do PDB (verde), nota-se que a estru-
tura estd mais precisa se comparada com o dado experimental do PDB. Isto acontece,
pois o bom ajuste que ocorreu nas cargas do termo eletrostatico ajudou num melhor
refinamento do termo torcional e numa melhor representacao das ligacoes de hidrogé-
nio e interagoes hidrofébicas mostrando assim a importéancia delas na estabilizacao da

molécula, como ja citado acima.

5.1.3.1 O Refinamento Final

Como observado na Figura 5.8, quase toda a estrutura estd bem predita quando com-
parado com o RNA 1r4h do PDB. Entretanto, o nucleotideo da extremidade esquerda
da molécula é aquele que apresenta o maior erro nesta fase da parametrizagao, em es-
pecial o oxigénio (OS) do agtcar do nucleotideo guanina (marcadas com um quadrado
na Figura 5.8). A ligacdo dele com os carbonos nao foi bem otimizada, obtendo um
erro total de 0,33 Aem comparacio ao dado experimental do PDB. Entéo surge um
questionamento: Por que somente a superposicao do ac¢tcar nao é boa o bastante?
Para responder essa pergunta precisamos analisar mais profundamente a natureza

do erro na conformacao de oxigénio. A Figura 5.9 mostra em linhas pontilhada as
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Figura 5.8. Comparagao entre a estrutura do RNA 1r4h encontrada pela meto-
dologia proposta AGW (vermelho) e o dado experimental (verde).

ligagoes de hidrogénio para a molécula em questao e percebe-se que o nucleotideo
isolado (Figura 5.10) ndo possui a ligacdo de hidrogénio que é o que aparentemente
esta estabilizando o oxigénio do ac¢tcar das outras guaninas. Porém, foi observado ainda
que para os outros nucleotideos que nao tem a ligagao de hidrogénio isso nao acontece,
ex. a citosina (do outro lado da molécula, que é o par da guanina. Concluimos que
o problema encontra-se na barreira torcional (V,,, parametro dado pelo AG) para a
guanina, que estd muito baixo (em média 0,2312 kcal/mol), abaixo da literatura (em
média 0,6173 kcal/mol) (ver Tabela 5.1). A maior diferenca nos nossos célculos estao
nos V,,, e V,,. Para manter o atomo de oxigénio em sua posigao correta precisamos de
um valor maior. Este problema pode ser resolvido através da alteracao desse parametro
no termo de tor¢ao do campo de forca Amber.

Em vez de executar o algoritmo genético novamente para melhorar os valores
deste parametro especifico, aproveitamos o fato de que o AG trabalha com multiplas
solugoes simultaneamente, e buscamos um novo individuo na populagao final levando
em consideracao o balanceamento entre o RMSE e o V,,, pois o RMSE cresce junto
com o valor de V,,. O objetivo é encontrar um individuo com um RMSE préximo do
primeiro, porém com um V,, maior.

Baseado nos critérios citados acima foi usado o terceiro individuo, que em termos

de RMSE em comparac¢ao com a populacao final oferece um RMSE de cerca de 0,02
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Figura 5.9. A ligacao de Hidrogénio da molécula 1r4h representada pelas linhas
pontilhadas.

kcal /mol maior do que o conjunto de parametros originais e os valores de V,, sdo, em
média, 0,33 kcal/mol maior. Estes novos parametros sdo apresentados na Tabela 5.6.
Como observado, com esses novos dados (todos os V,, mudaram) e a nova média dos
Vs (0,5042 kecal/mol) é mais proxima dos dados da literatura [17] (0,6173 kcal/mol).

Tabela 5.6. Novos parametros selecionados pelo AG para a guanina

AGW-Novo AGW-Velho
Vn/2b ’70 Vn/Qb 70
11,1954 113,57 | 0,5327 50,60
20,0996 5,76 | 0,0002 0,80
3 0,0004 13,11 | 0,0001 1,96
4 07215  427]0,3919 391

a

Nucleotideo Torcao n

Guanina OS-CT-N9-CK*

@ Periodicidade da torcao.

b Valor da tor¢iao em kcal /mol.

¢ Fase em graus.

* Ver Figura 4.2 para mais detalhes.

Como se pode notar com mais detalhes nas Figuras 5.10 que a guanina isolada
¢ mais precisa se comparada com o dado experimental e que o &tomo de oxigénio esté
agora em sua posicao esperada, independentemente da ligacao de hidrogénio.

A alta precisao no alinhamento se reflete nos valores de RMSD mostrados na
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Figura 5.10. Comparagao das guaninas isoladas apo6s o refinamento final. (A)
Alinhamento da Guanina destacada da molécula do RNA 1r4h (Figure 5.8) e (B)
Alinhamento da Guanina obtida com o AGW-Novo.

Tabela 5.7. Note que os valores foram melhorados ainda mais. Este resultado final
apresenta uma melhoria de cerca de 82% (mais de 1 A) usando AGW-Novo em com-

paragao com os resultados obtidos na referéncia [17].

Tabela 5.7. Anélise usando o RMSD para a molécula 1r4h com os novos para-
metros da guanina

RMSD*

Referéncia [17] 1,50
AG-Velho 0,33
AG-Novo 0,27

® Valores em Angstrom.

A nova estrutura da molécula 1r4h comparada com dados experimentais (verde)
¢ mostrada na Figura 5.11. Ela compara a estrutura obtida com os parametros da
referéncia [17] contra o dado do PDB (Figura 5.11A) e a estrutura obtida com pa-
rametros encontrados pelo algoritmo genético contra o dado do PDB (Figura 5.11B).
Dessa forma observamos que o alinhamento usando a estrutura obtida com os dados
do AG esta mais proxima dos dados experimentais que a estrutura obtida com os da-
dos da referéncia [17]. Observa-se ainda que os anéis das bases de nucleotideos sao
melhores representados do que o esqueleto estrutura considerando o refinamento final.
Isto acontece porque o algoritmo foca a sua otimizagao nas ligagoes glicosidicas, me-
lhorando o valor RMSD no que diz respeito aos dados experimentais com estruturas
geradas por computador e reduzindo o valor do RMSD de 1,5 & 0,27 A. A partir de
agora a abordagem AGW-Novo serda chamada apenas de AGW.

Podemos notar na figura que obtivemos maior sucesso na superposicao das extre-

midades da molécula, comparando a metodologia proposta (em vermelho) e os dados



58 CAPITULO 5. RESULTADOS

Figura 5.11. Comparagao das estruturas encontradas pelos dois refinamentos
do campo de for¢a e o dado experimental. (A) Otimizacao gerada com os pa-
rametros encontrados na referéncia [17] (laranja) e o dado experimental (verde).
(B) Otimizagao gerada com os parametros encontrados pelo AGW (vermelho) e
o dado experimental (verde).

da referéncia (em laranja) contra o dados experimental (em verde). Esse resultado
pode até ser comparado como resultado muito proximo do exato (dado experimental).
Percebe-se que o local onde a metodologia proposta apresenta maior contradicao com
o dado experimental é no dinucleotideo GC proximo do “grampo”, porém se compa-
rado com a referéncia [17] a metodologia ainda se encontra bem mais proxima do dado

experimental, como podemos ver na Figura 5.12 destacado com um quadrado.

Figura 5.12. Comparagao entre a metodologia e a referéncia [17] apenas da
estrutura proxima do grampo da molécula (Figura 5.11 com zoom), onde verde é
o dado experimental, laranja é a referéncia (A) e vermelho é a metodologia AGW

(B).
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O erro mostrado na regiao citada acima indica que ainda podemos melhorar esse
refinamento. Sendo nescessario um estudo mais detalhado para saber o por que e como

diminuir essa imprecisao.

5.2 Resultados do Sistema |l

5.2.1 A Otimizacao Il

Na segunda parametrizacao, o AG otimiza os dois diferentes periodos da fungao cosseno
que descreve a energia de tor¢ao para a ligagao fosforo diéster, otimizando a barreira
rotacional V,, e o angulo de fase v (ver Eq. 2.8 para mais detalhes).

Os parametros sao refinados usando a metodologia da segunda abordagem
(AGW) desenvolvida na primeira otimizagao (se¢ao 5.1.1), onde a avaliagdo é feita
de acordo com o RMSE (veja Eq. 4.3 para mais detalhes). A diferenga para a otimiza-
¢ao I é que o campo de forga Amber (ff99yOL) utiliza os parametros da parametrizagao
anterior e os parametros obtidos pela AG para a nova molécula (Figura 4.5).

A Tabela 5.8 mostra os parametros encontrados na segunda parametrizacao com-

parados com os da referéncia [20].

Tabela 5.8. Parametros do termo de torgao encontrados pela metodologia AGW

Torcio n° AGW-Novo | Referéncia [20]
Vn/2b ’Yc Vn/2b '}/c

OS-P-OS-CT* 2 0,0136 0,46 | 0,25 0,0
30,0316 0,08 | 1,20 0,0

¢ Periodicidade da torgao.

b Constante de forca em kcal /mol.
¢ Fase em graus.

* Ver Figura 4.5 para detalhes

A reparametrizacao das cargas dos dtomos da molécula para o campo de forca
Amber (ff99yOL) sdo mostrados na Tabela 5.9 para comparagao. Esses dados nos re-
velam que apenas algumas cargas foram reparametrizadas. Essa escolha foi feita depois
de se realizar comparacoes entre a parametrizacao de todos os atomos e a parametriza-
¢ao de apenas alguns. A melhor opg¢ao foi manter as cargas da primeira parametrizagao
e reparametrizar apenas o grupo fosfato, pois a primeira parametrizacao estava mais
completa (agicar e base do nucleosideo).

Na Tabela 5.9 percebemos que nao houve uma grande mudanca nos valores.
Porém, como optamos por trocar a base do nucleotideo por um grupo metoxi, foi ne-

cessario parametrizar dez novos 4tomos, pois o grupo metoxi nao é parametrizado pelo
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Tabela 5.9. Parametros encontrados pelo calculos quénticos para a energia

eletrostatica
Atomo Cargas Novas Cargas Antigas | Erro(%)
OH -0,6835 -0,6223 8,95
HO 0,4194 0,4295 2,35
OSL -0,574 -0,6328 9,29
P 1,3461 0,9000 33,14
02 -0,5979 -0,8200 27,08
OSM1 -0,6205 | Nao parametrizado
OSM2 -0,6098 | Nao parametrizado
CTM1 0,4516 | Nao parametrizado
CTM2 0,4202 | Nao parametrizado
HI1IM1 -0,0406 | Nao parametrizado
H1IM2 -0,0258 | Nao parametrizado
H1M3 -0,0330 | Nao parametrizado
H1M4 -0,0385 | Nao parametrizado
H1Mb -0,0105 | Nao parametrizado
H1MG6 -0,0195 | Nao parametrizado
hline Erro Médio 16,16

Amber e precisamos desse grupo para fazer a comparacao da nova reparametrizacao e
da antiga contra os célculos quanticos.

A execugao do algoritmo também funciona da mesma forma da primeira otimi-
zagao, onde ele é executado 5 vezes (Apéndice B), pois é um método heuristico. Nessa
otimizagao também buscou-se o menor RMSE entre as diferencas de energia quantica
(E9M) e energia mecanica molecular (EMM) calculadas através das diferentes rotagoes
dos nucleosideos (Eq. 4.3). O tempo de processamento de cada geragao do AG é, apro-
ximadamente, igual ao da primeira parametrizagao. Cada geracao avaliou um conjunto
de 200 individuos (800 parametros diferentes), e 800 geragdes sao executadas.

O tempo de processamento de cada geracao do AG é, em média, de 60 segundos
para a primeira parametrizagao. Cada geragao avaliou um conjunto de 200 individuos
(cerca de 800 parametros diferentes), e 800 geragoes sdo executados para cada nucleo-
sideo. Assim, um experimento completo é executado por cerca de 10 horas na primeira
parametrizacao com um processador i7 com 2GB de RAM. Para este primeiro refina-
mento foram necessérios, para a parametrizagao do AG, realizar 140 testes (28 testes de
pardmetros x 5 sementes) correspondendo a 58 dias de calculos. O tempo de duragao
de apenas um calculo quantico no CENAPAD-RS (Centro Regional do Sistema Naci-
onal de Processamento de Alto Desempenho) foi de aproximadamente 15 dias usando
apenas um n6 com dois processadores dodeca-core de 42GB de RAM. Tanto para o

primeiro quanto para o segundo modelo foram necessérios 8 célculos correspondendo a
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120 dias.
Na Figura 5.13 temos uma demostracao de como a escolha errada dos parametros

faz com que o AG nao encontra a melhor solugao.
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Figura 5.13. Analise do RMSE (fitness do AG) considerando o melhor individuo
e a média da populagdo com taxa de mutacao 0,01 para a molécula em estudo.

A Figura 5.13 mostra a evoluc¢ao dos individuos ao longo das geragoes usando o
AG com os seguintes parametros: 200 individuos, 800 geragoes, torneio de 8 individuos,
probabilidade de cruzamento de 0.95 e mutacao de 0.01. Podemos perceber que a
linha pontilhada que representa a média da populagao nao esta proxima do melhor o
individuo estabilizando antes, isso indica que provavelmente a convergéncia ficou presa
em um 6timo local. Isso pode ser explicado pela baixa taxa de mutacao.

Agora na Figura 5.14 mostra a evolugao dos individuos ao longo das geragoes
usando o AG com os seguintes parametros: 200 individuos, 800 geragoes, torneiro de 8
individuos, probabilidade de curzamento de 0.95 e mutacgao de 0.3, como foram espe-
cificados na secao 4.1.4. As linhas cheias mostradas nos graficos da figura representam
o melhor individuo e a evolugao mostra que o RMSE melhorou ao longo das geragoes.

Na segunda parametrizagao percebemos que a convergéncia ¢ mais lenta em re-
lacao & primeira. Através do RMSE médio pode-se notar a convergéncia da pesquisa,
visto que neste momento todos os individuos terao valores muito semelhantes das fit-

ness. Na presente andlise a convergéncia dos individuos comega perto das 500 geracoes.
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Figura 5.14. Analise do RMSE (fitness do AG) considerando o melhor individuo
e a média da populagao com taxa de mutacgao 0,3 para a molécula em estudo.

Na geracao 750 ainda houve uma mudanga, porém muito pequena e nao influenciou na

evolucao do melhor individuo.

5.2.2 Comparacao com a Literatura Il

A Figura 5.15 mostra o RMSE obtido com a segunda parametrizagao comparado com
o da referéncia [20]. Fomos capazes de melhorar o RMSE, em relagao a molécula em
questao de 69%, quando comparado com os resultados obtidos na referéncia [20]. Estes
nimeros mostram que o método de parametrizagao realizada pelo AGW também pode
ser considerado eficaz para este caso.

Podemos perceber através da Figura 5.16 que a energia potencial total para a
molécula contendo o grupo fosfato (segunda abordagem - AGW) estd4 mais proxima
dos resultados quanticos. A mesma re-escala utilizada na se¢ao 5.1.2 é usada aqui, com
a finalidade de comparar dados da literatura e os célculos realizados neste trabalho
contra os resultados quanticos (dados usados como referéncia).

Observando as curvas da Figura 5.16, o comportamento da funcao AGW é mais
proximo da E@M. A parametrizacio obtida com referéncia [17] tem demonstrado um
alto nivel de precisao. No entanto, a nossa nova abordagem demonstra uma melhora de

tal parametrizagao. Como mostrado na Figura 5.16 a metodologia proposta nesta segao
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Figura 5.16. Comparagio da E9M com a obtida da referéncia [17] e a

EMM obtida pela metodologia AGW proposta.

também reduziu este problema, tornando a estrutura dos nucleosideos mais préxima

dos dados considerados como referéncia (calculos quanticos).
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Através da Tabela 5.10 podemos avaliar a energia classica (ff99yOL) dos termos
separadamente. Como os valores de alguns termos do campo de forga se repetem, foi
atribuida uma variavel (S) que ira assumir a soma desses valores. Nela podemos tam-
bém perceber a diminuicao do valor total da energia de cada rotagao. Isso pode ser
indicativo de que a molécula reparametrizada estd numa conformacao mais estavel do
que a anterior, semelhante como aconteceu na primeira parametrizagao (se¢ao 5.1.2).
Isso se deve gracas a boa parametrizagao tanto do termo de tor¢ao quanto do eletros-

tatico. As energias dos outros nucleosideos podem ser vistas no Apéndice C.

Tabela 5.10. Energia dos termos do campo de forga (ff99xOL) usando os para-
metros da referéncia [17] e os parametros encontrados pela metodologia proposta

(AGW)

Rotacao* S Eio, E.. Total
Ref.[17] 0 24,2132 45,0072 -49,1651 20,0553
50 28,342 46,8137 -49,8259 25,3298
100 28,7408 47,5273 -49.,5510 26,7171
150 27,7493 51,6653 -37,4597 41,9549
200 26,4749 49,7344 -34,9874 41,2219
250 26,0564 51,6124 -28,8912 48,7776
300 26,5462 54,8574 -59,7636 21,6400
350 26,3776 56,5018 -58,3877 24,4917
AGW 0 24,2132 41,3852 -51,4451 14,1533
50 28,342 40,7867 -52,6215 16,5072
100 28,7408 40,7802 -52,7469 16,7741
150 27,7493 44,3855 -57,8397 14,2951
200 26,4749 41,8455 -50,2544 18,066
250 26,0564 41,0021 -50,5569 16,5016
300 26,5462 42,0268 -56,5746 11,9984
350 26,3776 43,1481 -57,2237 12,302
* Angulos em graus.
Energias em kcal/mol.

5.2.3 Simulacao do RNA usando a Segunda Parametrizacao

Toda a metodologia para validacao dos parametros usada na segao 5.1.3 foi repetida
nesta secao, utilizando os dados da segunda fase junto com os dados da primeira fase
da parametrizagao obtivemos resultados muito semelhantes. Porém, se comparados
com os dados da literatura obtivemos, melhores resultados que aqueles ja reportados
como podemos ver na Tabela 5.11. A reducao do RMSD foi de 81%.

As duas estruturas otimizadas das segoes 5.1.3 e 5.2.3 foram alinhadas usando

o software PyMOL [87]. A fim de facilitar a visualizagao, as moléculas de dgua que
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Tabela 5.11. Comparagao usando o RMSD entre a metodologia aplicada (AGW)
e o dado experimental

RMSD
Referéncia [17] 1,50
AGW 0,28

* Valores em Angstrom.

fazem a solvatagao foram removidas. Os resultados mostram a melhoria da estrutura
usando a nova parametrizacao, quando comparados com os dados experimentais.
Podemos ver na Figura 5.17 a parametrizagao completa usando o refinamento
tanto da ligagao glicosidica quanto da ligagao fésforo diéster. Nela temos a estrutura
otimizada usando os parametros refinados (vermelho) e a estrutura obtida com dados

experimentais (verde).

Figura 5.17. Comparagao das estruturas encontradas pelos dois refinamentos
do campo de forga e o dado experimental. (A) Otimizacao gerada com os pa-
rametros encontrados na referéncia [17] (laranja) e o dado experimental (verde).
(B) Otimizagao gerada com os parametros encontrados pelo AG (vermelho) e o
dado experimental (verde).






Capitulo 6

Conclusoes e consideracoes finais

O presente estudo propos o uso de célculos quénticos como referéncia para o refinamento
dos parametros do termo torcional da torgao glicosidica e a tor¢ao a da ligagao fésforo
diéster usando um modelo matemaético chamado algoritmo genético, a fim de melhorar
a precisao na representacao de RNA. De acordo com Lankas et. al. [71] e Yildirim
et.al. 6] estes sdo os angulos mais relevante em acidos nucleicos para ser refinado do
campo de forga.

A otimizagao usando a abordagem AGW (refinamento dos parametros torcionais e
eletrostéatico) produziu melhores resultados demonstrando a importancia das interagoes
entre os pares de base. Esta interagao é fundamental para a estabilizacdo das hélices
do RNA [18]. Portanto uma boa parametriza¢ao nos termos eletrostatico e torcionais é
muito importante para se poder conseguir uma representacao quantitativa da molécula
em questao (proxima do dado experimental).

O método do AGW pode ser utilizado para obter e otimizar os parametros para
diversos termos do campo de forga para ser usado, por exemplo, nas simulacoes de DM
ajustando os parametros de acordo com estruturas e energias de um dado de referéncia
(calculo quantico). O AGW resultou em um refinamento dos parametros do potencial
de torcao do campo de forca Amber capaz de: encontrar localizagoes proximas do
minimo global em uma fung¢ao que tem multiplos minimos e com a capacidade de
reproduzir energias de acordo com os seus correspondentes (valores de DFT) a fim de
representar a estrutura de moléculas que nao foram incluidos na simulacao de DFT,
como um caso de teste.

O objetivo da metodologia foi de reduzir ainda mais o erro dos calculos compu-
tacionais envolvidos na parametrizacao do campo de forca, com particular atencao a
termo de tor¢ao do campo de forga para acidos nucleicos, especificamente o RNA. A

nova parametrizacao reduziu, em média, 50% o valor do RMSE. Tal como demonstrado
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no presente trabalho, os parametros encontrados levaram a uma melhor representagao
estrutural da molécula 1r4h quando comparado com parametrizagoes previamente re-
latadas na literatura [17]. E importante ressaltar que a abordagem atual foi capaz de
ir mais longe e prever com um nivel razoavel de precisao uma estrutura experimental
(RMN), que néo foi tida em conta no processo de refinamento.

Esta nova forma de otimizar os parametros produziréd melhorias no estudos das
moléculas (por exemplo, nos comportamentos e nas propriedades), dado que se mostrou
mais preciso do que a metodologia anteriormente proposta. Além disso, o0 método pode
ser aplicado para refinar os parametros de outros termos do campo de forga, permitindo
no futuro ter um campo de forca totalmente parametrizado e mais preciso.

Usando esta metodologia apresentadas neste trabalho como um teste, a técnica
AGW mostrou para ser capaz de lidar com o potencial das tor¢oes glicosidicas bem
como a topologia multimodal da energia do sistema. Como o refinamento dos para-
metros esta limitado pelos seus dados de referéncia, entao esse refinamento pode ser
melhorado se tivermos dados experimentais mais refinados ou calculos quanticos mais
refinados.

Além do mais, o sucesso do método AGW se deu gracas ao seu custo computa-
cional relativamente baixo, capaz de refletir a qualidade da parametrizacao. Do ponto
de vista do AGW, o conjunto de dados de referéncia é nada mais do que uma lista de
configuragoes de estruturas e suas respectivas energias.

Existem muitas deficiéncias que sao conhecidas ja citadas na introdugao deste tra-
balho. Além do mais, os parametros em diferentes campos de for¢a podem ser muito
diferentes, pois sao parametrizados de formas diferentes. Apesar de suas deficiéncias,
ele continuara a ser amplamente utilizado, devido a sua eficiéncia computacional, en-

quanto que a sua confiabilidade ira continuar a ser melhorada.

6.1 Trabalhos Futuros

Como sugestao para possiveis trabalhos futuros, a fim de melhorar a metodologia pro-

posta aqui, pode-se apontar:

e Fazer rotagoes menores para tornar a parametriza¢ao mais refinada (ao invés de

50 em 50 fazer de 10 em 10 graus).

e Fazer as parametrizacoes tanto da ligacao glicosidica quanto a ligacao fosforo
diéster juntas. Tendo assim que refazer os calculos quanticos com a molécula

contendo o grupo fosfato e a base do nucleotideo.
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e Fazer parametrizagoes para outras moléculas;

e Desenvolver novos operadores ou usar algoritmos hibridos para melhorar a oti-

mizagao do algoritmo genético.

e Reparametrizar todas as ligagoes do RNA e todos os termos do campo de forga.
Fazer isso também para o DNA para generalizar o campo de forca para todos os

acidos nucleicos.
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Apéndice A

Parametros do Campo de Forca
Amber

Tabela A.1. TINKER - Numero da classe para os tipos de atomos do Amber

Classe Atomo
1 CT
2 C6
3 CA
4 CM
5 cC
6 CV
7 CW
8 CR
9 CB

10 C*
11 CN
12 CK
13 CQ
14 N
15 NA
16 NB
17 NC

continua na préoxima pagina
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APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Classe Atomo
18 N*
19 N2
20 N3
21 ow
22 OH
23 0OS
24 O
25 02
26 S
27 SH
28 P
29 H
30 HW
31 HO
32 HS
33 HA
34 HC
35 H1
36 H2
37 H3
38 HP
39 H4
40 H5
41 C2
42 C1




Tabela A.2. TINKER - Parametros de ligagdo do Amber (f99)

Classe 1

Classe 2

K,

Teq

LW NN NN DN DNDDND NN R P P P PR R /2 2 B B R R P2 2 2 2 BB &

w

T = W N =

10
14
18
19
20
22
23
26
27
34
35
36
37
38

9
14
15
17
18
24
25

3

4

310
317
317
317
317
317
337
337
337
367
320
320
227
237
340
340
340
340
340
469
410
447
490
418
457
424
570
656
469
427

1.526
1.522
1.51
1.51
1.504
1.495
1.449
1.475
1.463
1.471
1.41
1.41
1.81
1.81
1.09
1.09
1.09
1.09
1.09
1.409
1.444
1.419
1.335
1.388
1.358
1.383
1.229
1.25
1.4
1.433

continua na préoxima pagina
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APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Clésse 1

Clésse 2

K,

Teq

© © © © © © 0 0 0 1 1 I O O Ot Ot Ot Ot = = = = W W W W W Ww w w

—_
o

9
11
15
17
19
22
33
39

4
18
33
39
40

15
16
16
39
10
15
39
15
16
40

9
10
11
16
17
18
34

469
469
427
483
481
450
367
367
549
448
367
367
367
512
518
422
410
410
367
546
427
367
477
488
367
520
388
447
414
461
436
367

1.404
1.4
1.381
1.339
1.34
1.364
1.08
1.08
1.35
1.365
1.08
1.08
1.08
1.375
1.371
1.385
1.394
1.394
1.08
1.352
1.381
1.08
1.343
1.335
1.08
1.37
1.459
1.419
1.391
1.354
1.374
1.08

continua na proxima pagina




continuagao da pagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | K, Teq
11 15 | 428 1.38
12 16 | 529 | 1.304
12 18 | 440 | 1.371
12 40 | 367 1.08
13 17 | 502 | 1.324
13 40 | 367 1.08
14 29 | 434 1.01
15 29 | 434 1.01
18 29 | 434 1.01
19 29 | 434 1.01
20 29 | 434 1.01
21 30 | 553 | 0.9572
22 28 | 230 1.61
22 31 | 553 0.96
23 28 | 230 1.61
23 31 | 553 0.96
25 28 | 525 1.48
26 26 | 166 | 2.038
27 32 | 274 | 1.336
30 30 | 553 | 1.5136
41 42 | 367 1.08
41 18 | 440 | 1.371
41 16 | 529 | 1.304
41 40 | 367 1.08

42 1 410 | 1.444

42 | 427 | 1.433

42 42 | 549 1.35
42 1317 1.51
42 33 | 367 1.08
42 39 | 367 1.08
42 18 | 448 | 1.365
4 42 | 549 1.35

continua na préoxima pagina
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continuagao da péagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | K, Ieq




Tabela A.3. TINKER - Parametros angular do Amber (f99)

Classe 1

Classe 2

Classe 3

K,

Teq

(&2 ST SCEE o B No R NG I NG N R S i i e e e e e e e e e e e

— s
co 00 = O

18

U U U T G VG VUG VG VUG U G G G UG VUG G G G U G G G VG VA G G G U U CHE G O W

—_

1

2

3

)
10
14
18
19
20
22
23
26
27
34
35
36
38
14
20
34
35
38
34
34
34
34
35
23
35
36

40
63
63
63
63
80
20
80
80
20
50
20
20
50
20
20
20
63
80
20
50
20
20
50
20
20
50
20
20
20

109.5
111.1

114
113.1
115.6
109.7
109.5
111.2
111.2
109.5
109.5
114.7
108.6
109.5
109.5
109.5
109.5
110.1
111.2
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
109.5
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continuagao da péagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Ky Ocq
19 1 35| 50 | 109.5
20 1 35| 50 | 109.5
20 1 38 | 50 | 109.5
22 1 35| 50 | 109.5
23 1 35| 50 | 109.5
23 1 36 | 50 | 109.5
26 1 35| 50 | 109.5
27 1 35| 50 | 109.5
34 1 34| 35| 109.5
35 1 35| 35| 109.5
36 1 36 | 35| 109.5
38 1 38 | 35| 109.5

1 2 14 | 70 | 116.6
1 2 24 | 80 | 120.4
1 2 25| 70 117
3 2 3163 120
4 2 15| 70 | 114.1
4 2 24 | 80 | 125.3
9 2 15| 70 | 111.3
9 2 24 | 80 | 128.8
14 2 24 | 80 | 122.9
15 2 18| 70 | 1154
15 2 24 | 80 | 120.6
17 2 18 | 70 | 118.6
17 2 24 | 80 | 122.5
18 2 24 | 80 | 120.9
24 2 24 | 80 126
25 2 25| 80 126
1 3 70 120
2 3 63 120
2 3 33 | 50 120
3 3 3163 120

continua na proxima pagina




continuagao da pagina anterior

Clésse 1

Cléasse 2

Clésse 3

Kg

eq

O O© © © = k= W W Ww w w

e e e
© 3 ot Ut =

B bR A W W W NN DN~ e

—_
— = = 0

1

Tt O T = s s o s e R s R W W W W W Ww w w w w ww w www

ot

9
11
22
33
39
17
19
17
19
33
39
33
17
19
19
19

2

33
39

33
39
18
33
39
39

15
16

63
63
70
20
20
70
70
70
70
20
20
50
70
70
70
70
70
70
63
20
20
63
20
20
70
50
20
20
70
70
70
70

120
120
120
120
120
121.5
120.1
117.3
123.5
120
120
120
123.3
116
119.3
120
119.7
119.7
120.7
119.7
119.7
117
123.3
123.3
121.2
119.7
119.7
119.1
120
120
120
120
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continuagao da péagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Ky Ocq
6 5 15| 70 120
7 5 15| 70 120
7 5 16 | 70 120
5 6 16 | 70 120
) 6 39 | 50 120

16 6 39 | 50 120
5 7 15| 70 120
) 7 39 | 50 120

10 7 15| 70 | 108.7

10 7 39 | 50 120

15 7 39 | 50 120

15 8 15| 70 120

15 8 16 | 70 120

15 8 40 | 50 120

16 8 40 | 50 120
2 9 91 63| 119.2
2 9 16 | 70 130
3 9 91 63| 117.3
3 9 10 | 63 | 134.9
3 9 11| 63 | 116.2
3 9 16 | 70 | 132.4
9 9 16 | 70 | 110.4
9 9 17| 70 | 127.7
9 9 18 | 70 | 106.2

10 9 11 | 63 | 108.8

17 9 18 | 70 | 126.2
1 10 70 125
1 10 70 | 128.6
7 10 63 | 106.4
3 11 63 | 122.7
3 11 15| 70 | 132.8
9 11 15| 70 | 104.4

continua na proxima pagina




continuagao da pagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Ky Ocq
16 12 18 70 | 113.9
16 12 40 | 50 | 123.05
18 12 40 | 50 | 123.05
17 13 17| 70 | 129.1
17 13 40 | 50 | 115.45

1 14 1| 50 118
1 14 2| 50 121.9
1 14 29 | 50 | 118.04
2 14 29 | 50 120
29 14 29 | 35 120
2 15 70 | 126.4
2 15 70 | 125.2
2 15 29 | 50 | 116.8
3 15 29 | 50 118
5 15 81 70 120
5 15 29 | 50 120
7 15 81 70 120
7 15 11| 70 | 111.6
7 15 29 | 50 120
8 15 29 | 50 120
11 15 29 | 50 | 123.1
5 16 70 117
6 16 70 117
9 16 12| 70 | 103.8
2 17 70 | 120.5
3 17 70 | 112.2
3 17 13 70| 118.6
9 17 13| 70 111
1 18 21 70| 117.6
1 18 41 70| 121.2
1 18 91 70| 125.8
1 18 12| 70 | 128.8
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88 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Ky Ocq
2 18 41 70| 121.6
2 18 29 | 50| 119.2
4 18 29 | 50| 121.2
9 18 12| 70| 105.4
9 18 29 | 50| 125.8

12 18 29 | 50| 128.8
1 19 3|1 50| 123.2
19 29 | 50| 1184

3 19 29 | 50 120
29 19 29 | 35 120
1 20 1| 50| 109.5
1 20 29 | 50 | 109.5
29 20 29 | 35| 109.5
30 21 30 | 100 | 104.52
22 31| 55| 108.5

3 22 31| 50 113
28 22 31| 45| 108.5
1 23 1| 60| 109.5
1 23 28 | 100 | 120.5
28 23 28 | 100 | 120.5
1 26 1] 62 98.9
1 26 26 | 68| 103.7
1 27 32 | 43 96
32 27 32| 35| 92.07
22 28 23 | 45| 102.6
22 28 25 | 45| 108.23
23 28 23 | 45| 102.6
23 28 25 | 100 | 108.23
25 28 25| 140 | 119.9
21 30 30 0| 127.74
40 41 18 | 50 | 123.05
40 41 16 | 50 | 123.05

continua na proxima pagina




continuagao da pagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Ky Ocq
18 41 16 | 70 | 113.9
9 18 41 | 70 | 105.4
41 18 1| 70 | 128.8
9 16 41 | 70 | 103.8
42 15| 70 | 114.1
42 24 | 80| 125.3
42 19| 70 | 120.1
42 17| 70 | 121.5
2 42 42 | 63 | 120.7
2 42 1| 70| 119.7
2 42 33| 50 | 119.7
2 42 39 | 50 | 119.7
3 42 42 | 63 117
3 42 33| 50 | 123.3
3 42 39 | 50 | 123.3
42 42 1| 70| 129.7
42 42 33| 50 | 129.7
42 42 39 | 50 | 129.7
42 42 18| 70 | 121.2
39 42 18 | 50 | 119.1
35 1 42 | 50 | 109.5
34 1 42 | 50 | 109.5
2 18 42 | 70 | 121.6
42 18 1| 70| 121.2
3 42 | 63 117
42 33 | 50 | 123.3
18 42 41 70| 121.2
4 42 39 | 50 | 119.7
23 1 23 | 80 126
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90 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

Tabela A.4. TINKER - Parametros torcional de Zgarbova et. al.[17]

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi ©®

1 0.2 | 180

11 0.25] 180

1] 0.18

2 1 0.156
14 1 0.156
18 1 0.156
19 1 0.156
20 | 0.156
22 1 0.156
23 | 0.156
26 | 0.156
34 | 0.16
35 | 0.156
36 | 0.156
38 | 0.156
0.156
0.156
0.156
10 | 0.156
14 1 0.156
20 | 0.156
22 1 0.156
26 | 0.156
27 | 0.156
34 | 0.156
35 | 0.156
38 | 0.156
14 1 0.156
20 | 0.156
35 | 0.156
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continuagao da pagina anterior

Cléasse 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vole|n
3 1 1 38 10.156 | 0| 3
5 1 1 1410156 | 0| 3
5 1 1 20 1 0.156 | 0| 3
5 1 1 3510.156 | 0| 3
3 1 1 38 10.156 | 0| 3
5 1 1 14 10.156 | 0| 3
5 1 1 20 1 0.156 | 0| 3
5 1 1 3510156 | 0| 3
5 1 1 38 10.156 | 0| 3

10 1 1 1410.156 | 0| 3
10 1 1 20 [ 0.156 | 0| 3
10 1 1 3510156 | 0|3
10 1 1 38 10.156 | 0| 3
14 1 1 22 10.156 | 0| 3
14 1 1 26 [ 0.156 | 0| 3
14 1 1 2710156 | 0| 3
14 1 1 34 10.156 | 0| 3
14 1 1 3510.156 | 0| 3
18 1 1 22 10.156 | 0| 3
18 1 1 34 10.156 | 0| 3
18 1 1 3510.156 | 0| 3
19 1 1 3410156 | 0| 3
20 1 1 22 10.156 | 0| 3
20 1 1 26 [ 0.156 | 0| 3
20 1 1 27 10.156 | 0| 3
20 1 1 34 10.156 | 0| 3
20 1 1 3510.156 | 0| 3
22 1 1 18 10.156 | 0| 3
22 1 1 2210.144 |1 0| 3
22 1 1 2211751 0| 2
22 1 1 22101441 0] 3
22 1 1 2211175 | 0| 2
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92 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Cléasse 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vile|n
22 1 1 3410156 | 0| 3
22 1 1 341 025|101
22 1 1 3510.156 | 0| 3
22 1 1 36 [ 0.156 | 0| 3
22 1 1 38 10.156 | 0| 3
23 1 1 2310144 1 0] 3
23 1 1 23111751 0] 2
23 1 1 3410156 | 0| 3
23 1 1 341 02501
22 1 1 3510.156 | 0| 3
22 1 1 36 [ 0.156 | 0| 3
22 1 1 38 10.156 | 0| 3
23 1 1 23101441 0| 3
23 1 1 23111751 0] 2
23 1 1 2310.156 | 0| 3
23 1 1 23] 02501
23 1 1 3510.156 | 0| 3
26 1 1 34 10.156 | 0| 3
26 1 1 3510156 | 03
26 1 1 38 10.156 | 0| 3
27 1 1 3510156 | 0|3
27 1 1 38 10.156 | 0| 3
34 1 1 341 01503
34 1 1 3510.156 | 0|3
34 1 1 36 [ 0.156 | 0| 3
34 1 1 38 10.156 | 0| 3
35 1 1 3510.156 | 0|3
35 1 1 36 [ 0.156 | 0| 3
35 1 1 3810156 | 0|3

1 1 2 141 007|012
1 1 2 14 0.1]0]4
1 1 2 24 01012
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continuagao da pagina anterior

1

¥

180 | 2

180 | 3

180 | 3

180 | 3

Vi

1.7 | 180

2

0.8

0.8

1.15

25

14
14
24
25

14
24
25

14
24

241 0.08

25

14
24

241 0.08

25

410.38

15
16

15
16

2

2

10
10
10

Classe 2 | Cléasse 3 | Clésse 4

Clésse 1

14
14
14
14
20
20
20
34
34
34
34
35

35

35
35

34

34
34
34

34
34
34
34

34
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94 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Cléasse 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vo ¢ | n
34 1 10 9 0 0|2
1 1 14 1 0 0|2
1 1 14 2 0.53 01
1 1 14 2 0.15 180 | 3
1 1 14 2 0.5 180 | 4
1 1 14 29 0 0|2
2 1 14 1 0 0|2
2 1 14 0.8 01
2 1 14 0.85 180 | 2
2 1 14 29 0 0|2
35 1 14 1 0 012
35 1 14 2 0 012
35 1 14 29 0 012
1 1 18 2 0 0|2
1 1 18 0 0|2
1 1 18 42 0 0|2
1 1 18 9 0 0|2
1 1 18 12 0 0|2
1 1 18 41 0 0|2
23 1 18 2 0 0|2
23 1 18 41 1.0251 | 149.88 | 1
23 1 18 41 1.7488 | 16.76 | 2
23 1 18 41 0.5815 | 179.35 | 3
23 1 18 41 0.3515 16 | 4
23 1 18 9 0 0|2
23 1 18 12 1 0.7051 | 74.76 | 1
23 1 18 12 | 1.0655 6.23 | 2
23 1 18 12 | 0.4427 | 168.65 | 3
23 1 18 12 | 0.256 397 | 4
36 1 18 2 0 012
36 1 18 4 0 012
36 1 18 42 0 012
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continuagao da pagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
36 1 18 9 0 012
36 1 18 12 0 0] 2
36 1 18 41 0 012

1 1 19 3 0 013
1 1 19 29 0 013
35 1 19 3 0 013
35 1 19 29 0 013
1 1 20 1] 0.156 013
1 20 29 | 0.156 013

1 20 1] 0.156 013

1 20 29 | 0.156 013

35 1 20 1] 0.156 013
35 1 20 29 | 0.156 013
38 1 20 1] 0.156 013
38 1 20 29 | 0.156 013
1 1 22 311 0.025 01
1 1 22 31| 0.16 013
35 1 22 31 | 0.167 013
1 1 23 11]0.383 013
1 1 23 1 0.1] 180 | 2
1 1 23 0.383 013
1 1 23 0.8 1180 | 1
1 1 23 28 | 0.383 3
18 1 23 11]0.383 3
18 1 23 1] 0.65 2
23 1 23 1] 1.35 180 | 1
23 1 23 1] 0.85|180 | 2
23 1 23 1 0.1 013
35 1 23 11]0.383 013
35 1 23 28 | 0.383 013
36 1 23 11]0.383 013
1 1 26 11]0.333 013
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96 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
1 1 26 26 | 0.333 013
35 1 26 11]0.333 013
35 1 26 26 | 0.333 013
1 1 27 32| 0.25 013
35 1 27 32| 0.25 013
15 2 4 1]2175 | 180 | 2
15 2 4 41 2175|180 | 2
15 2 4 42 1 2.175 | 180 | 2
15 2 4 33 (2175 | 180 | 2
24 2 4 112175180 | 2
24 2 4 412175 180 | 2
24 2 4 4 0.3 013
24 2 4 42 1 2.175 | 180 | 2
24 2 4 42 0.3 013
24 2 4 33 (2175 | 180 | 2
15 2 9 9 31180 | 2
15 2 9 16 31180 | 2
24 2 9 9 31180 | 2
24 2 9 16 31180 | 2
1 2 14 1 2.5 180 | 2
1 2 14 29 2.5 180 | 2
24 2 14 1 2.5 180 | 2
24 2 14 29 2 01
24 2 14 29 2.5 180 | 2
4 2 15 2] 1.35]180 | 2
2 15 29 | 1.35|180 | 2

2 15 31 135|180 | 2

2 15 29| 1.35|180 | 2

18 2 15 2] 1.35]180 | 2
18 2 15 29 | 1.35 180 | 2
24 2 15 1.35 | 180 | 2
24 2 15 3] 135|180 | 2
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continuagao da pagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
24 2 15 29| 1.35|180 | 2
18 2 17 3 41180 | 2
24 2 17 3 41180 | 2
15 2 18 1| 145180 | 2
15 2 18 4| 1.451| 180 | 2
15 2 18 42 | 1.45|180 | 2
17 2 18 1| 145|180 | 2
17 2 18 4| 1.451| 180 | 2
17 2 18 42| 145|180 | 2
24 2 18 1| 145|180 | 2
24 2 18 4| 1.451| 180 | 2
24 2 18 42| 145|180 | 2
24 2 22 31 1.9 01
24 2 22 31 2.3 180 | 2
24 2 23 1 1.4 1180 | 1
24 2 23 1 2.7 1180 | 2

1 3 3 313.625| 180 | 2
1 3 3 33 | 3.625 | 180 | 2
3 3 3 313.625| 180 | 2
3 3 3 913.625| 180 | 2
3 3 3 11 ] 3.625 | 180 | 2
3 3 3 22 1 3.625 | 180 | 2
3 3 3 33 | 3.625 | 180 | 2
9 3 3 33 | 3.625 | 180 | 2
11 3 3 33 | 3.625 | 180 | 2
22 3 3 33| 3.625 | 180 | 2
33 3 3 33 | 3.625 | 180 | 2
17 3 4 4| 255|180 | 2
17 3 4 42| 255|180 | 2
17 3 4 33| 2.55|180 | 2
19 3 4 4| 255|180 | 2
19 3 4 42| 255|180 | 2
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98 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
19 3 4 33| 2.55 | 180 | 2
3 9 10 3.5 1180 | 2

3 9 11 3.5 180 | 2

17 3 9 9 3.5 1180 | 2
17 3 9 16 3.5 1180 | 2
19 3 9 9 3.5 1180 | 2
19 3 9 16 3.5 1180 | 2
33 3 9 10 3.5 1180 | 2
33 3 9 11 3.5 180 | 2
3 11 913.625| 180 | 2

3 11 15 | 3.625 | 180 | 2

33 3 11 913.625| 180 | 2
33 3 11 151 3.625 | 180 | 2
17 3 15 2 1.5 1180 | 2
17 3 15 29 1.5 1180 | 2
19 3 15 2 1.5 1180 | 2
19 3 15 29 1.5 1180 | 2
3 17 2 4.8 | 180 | 2

9 3 17 13 4.8 | 180 | 2
15 3 17 4.8 | 180 | 2
19 3 17 4.8 | 180 | 2
19 3 17 4.8 | 180 | 2
19 3 17 13 4.8 | 180 | 2
4 3 19 29 24180 | 2
9 3 19 29 24180 | 2
15 3 19 29 24180 | 2
17 3 19 29 24180 | 2
19 3 19 1 24180 | 2
19 3 19 29 24180 | 2
3 3 22 31 0.9 ] 180 | 2
1 4 4 18 | 6.65 | 180 | 2
1 4 42 18| 6.65 | 180 | 2
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continuagao da pagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
1 4 4 39| 6.65 | 180 | 2
1 4 42 39| 6.65 | 180 | 2
2 4 4 18 | 6.65 | 180 | 2
2 4 42 18 | 6.65 | 180 | 2
2 4 4 39| 6.65 | 180 | 2
2 4 42 39| 6.65 | 180 | 2
3 4 4 18 | 6.65 | 180 | 2
3 4 42 18 | 6.65 | 180 | 2
3 4 4 39| 6.65 | 180 | 2
3 4 42 39| 6.65 | 180 | 2

33 4 4 18 | 6.65 | 180 | 2
33 4 42 18| 6.65 | 180 | 2
33 4 4 39| 6.65 | 180 | 2
33 4 42 39 | 6.65 | 180 | 2
4 4 18 1| 1.85 180 | 2
4 42 18 1] 1.85|180 | 2
4 4 18 2] 1.85]180 | 2
4 42 18 2] 1.85]180 | 2
39 4 18 1| 1.8 180 | 2
39 42 18 1| 1.85 180 | 2
39 4 18 2] 1.85]180 | 2
39 42 18 2] 1.85]180 | 2
1 5 6 16 | 5.15] 180 | 2
1 5 6 39| 5.15 180 | 2
15 5 6 16 | 5.15 ] 180 | 2
15 5 6 39 | 515180 | 2
1 5 7 15 | 5.375 | 180 | 2
1 5 7 39 | 5.375 | 180 | 2
15 5 7 15 | 5.375 | 180 | 2
15 5 7 39 | 5.375 | 180 | 2
16 5 7 15 | 5.375 | 180 | 2
16 5 7 39 | 5.375 | 180 | 2
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100 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
1 5 15 8 1.4 1180 | 2
1 5 15 29 1.4 1180 | 2
6 5 15 8 1.4 1180 | 2
6 5 15 29 1.4 1180 | 2
7 5 15 8 1.4 1180 | 2
7 5 15 29 1.4 1180 | 2
1 5 16 8 24180 | 2
7 5 16 8 24180 | 2
5 6 16 8 24180 | 2

39 6 16 8 24180 | 2
15 7 10 1]6.525 | 180 | 2
15 7 10 916.525 | 180 | 2
39 7 10 116.525 | 180 | 2
39 7 10 916.525| 180 | 2
5 7 15 8 1.5 1180 | 2
7 15 29 1.5 1180 | 2

10 7 15 11 1.5 1180 | 2
10 7 15 29 1.5 1180 | 2
39 7 15 8 1.5 | 180 | 2
39 7 15 11 1.5 1180 | 2
39 7 15 29 1.5 1180 | 2
15 8 15 512325180 | 2
15 8 15 712325180 | 2
15 8 15 29 | 2.325 | 180 | 2
16 8 15 512325 ] 180 | 2
16 8 15 7123251180 | 2
16 8 15 29 | 2.325 | 180 | 2
40 8 15 512325 ] 180 | 2
40 8 15 712325180 | 2
40 8 15 29 | 2.325 | 180 | 2
15 8 16 5 51180 | 2
15 8 16 6 5180 | 2
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continuagao da pagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
40 8 16 5 51180 | 2
40 8 16 6 5180 | 2

9 9 17| 545|180 | 2

9 9 18 | 545|180 | 2

9 9 17| 545|180 | 2

9 9 18| 545|180 | 2

16 9 9 17 | 545|180 | 2
16 9 9 18 | 545|180 | 2
9 10 1]1.675|180 | 2

9 10 711.675 ] 180 | 2

11 9 10 1] 1675|180 | 2
11 9 10 711.675 | 180 | 2
9 11 3 31180 | 2

9 11 15 31180 | 2

10 9 11 3 31180 | 2
10 9 11 15 31180 | 2
2 9 16 12 ] 2551180 | 2
3 9 16 12 ] 255|180 | 2
9 9 16 12 ] 255|180 | 2
9 9 16 41| 255|180 | 2
9 9 17 3| 4.15( 180 | 2
9 9 17 13 ] 4.15] 180 | 2
18 9 17 3| 415|180 | 2
18 9 17 13 ] 4.15] 180 | 2
9 18 1| 165|180 | 2

9 18 12 ] 1.65 ] 180 | 2

9 18 41| 165|180 | 2

17 9 18 1| 165|180 | 2
17 9 18 12 ] 1.65 ] 180 | 2
17 9 18 41| 165|180 | 2
3 11 15 7115251180 | 2
3 11 15 29 | 1.525 | 180 | 2
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102 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Cléasse 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vo ¢ | n
9 11 15 71 1.525 180 | 2
9 11 15 29 | 1.525 180 | 2
18 12 16 9 10 180 | 2
18 41 16 9 10 180 | 2
40 12 16 9 10 180 | 2
40 41 16 9 10 180 | 2
16 12 18 1 1.7 180 | 2
16 41 18 1 1.7 180 | 2
16 12 18 9 1.7 180 | 2
16 41 18 9 1.7 180 | 2
40 12 18 1 1.7 180 | 2
40 41 18 1 1.7 180 | 2
40 12 18 9 1.7 180 | 2
40 41 18 9 1.7 180 | 2
17 13 17 3 6.8 180 | 2
17 13 17 9 6.8 180 | 2
40 13 17 3 6.8 180 | 2
40 13 17 9 6.8 180 | 2
31 22 28 23 0.25 013
31 22 28 25 0.25 03

1 23 28 22 0.25 03

1 23 28 22 1.2 012

1 23 28 23 0.25 03

1 23 28 23 1.2 012

1 23 28 25 0.25 03

1 26 26 1 3.5 0|2

1 26 26 1 0.6 03
23 1 18 41 1 0.9656 | 68.79 | 1
23 1 18 41| 1.074 | 15.64 | 2
23 1 18 41 | 0.4575 | 171.58 | 3
23 1 18 41 1 0.3092 | 19.09 | 4
23 1 18 42 1 1.2251 | 146.99 | 1
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continuagao da pagina anterior

Cléasse 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vo ¢ | n
23 1 18 42 1 1.6346 | 16.48 | 2

23 1 18 42 1 0.9375 | 185.88 | 3

23 1 18 42 1 0.3103 | 32.16 | 4

9 16 41 2.55 180 | 2

9 16 41 2.55 180 | 2




104 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

Tabela A.5. TINKER - Parametros torcional da abordagem AGN

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi %

1 0.2 | 180

11 0.25] 180

1] 0.18

2| 0.156
14 1 0.156
18 1 0.156
19 | 0.156
20 | 0.156
221 0.156
23 | 0.156
26 | 0.156
34| 0.16
35 | 0.156
36 | 0.156
38 | 0.156
0.156
0.156
0.156
10 | 0.156
14 1 0.156
20 | 0.156
22 1 0.156
26 | 0.156
271 0.156
34 | 0.156
35 | 0.156
38 | 0.156
14 1 0.156
20 | 0.156
35 | 0.156
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continuagao da pagina anterior

Cléasse 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vole|n
3 1 1 38 10.156 | 0| 3
5 1 1 1410156 | 0| 3
5 1 1 20 1 0.156 | 0| 3
5 1 1 3510.156 | 0| 3
5 1 1 38 10.156 | 0| 3

10 1 1 14 10.156 | 0| 3
10 1 1 20 1 0.156 | 0| 3
10 1 1 3510156 | 0| 3
10 1 1 38 10.156 | 0| 3
14 1 1 22 10.156 | 0| 3
14 1 1 26 [ 0.156 | 0| 3
14 1 1 27 10.156 | 0| 3
14 1 1 34 10.156 | 0| 3
14 1 1 3510.156 | 0| 3
18 1 1 22 10.156 | 0| 3
18 1 1 3410156 | 03
18 1 1 3510.156 | 0| 3
19 1 1 34 10.156 | 0| 3
20 1 1 22 10.156 | 0| 3
20 1 1 26 [ 0.156 | 0| 3
20 1 1 27 10.156 | 0| 3
20 1 1 3410156 | 0| 3
20 1 1 3510.156 | 0| 3
22 1 1 18 10.156 | 0| 3
22 1 1 22101441 0] 3
22 1 1 22 {1175 | 0| 2
22 1 1 23101441 0] 3
22 1 1 23111751 0] 2
22 1 1 3410156 | 03
22 1 1 341 02501
22 1 1 3510.156 | 0| 3
22 1 1 36 1 0.156 | 0| 3
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106 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
22 1 1 38 | 0.156 013
23 1 1 23| 0.144 013
23 1 1 23 | 1.175 012
23 1 1 34 | 0.156 013
23 1 1 34| 0.25 01
23 1 1 35 | 0.156 013
26 1 1 34 | 0.156 013
26 1 1 35 | 0.156 013
26 1 1 38 | 0.156 013
27 1 1 35 | 0.156 013
27 1 1 38 | 0.156 013
34 1 1 34| 0.15 013
34 1 1 35 | 0.156 013
34 1 1 36 | 0.156 013
34 1 1 38 | 0.156 013
35 1 1 35 | 0.156 013
35 1 1 36 | 0.156 013
35 1 1 38 | 0.156 013

1 1 2 14 | 0.07 012

1 1 2 14 0.1 014

1 1 2 24 0 012

1 1 2 25 0 012
14 1 2 14 1.7 1180 | 1
14 1 2 14 21180 | 2
14 1 2 24 0 0] 2
14 1 2 25 0 012
20 1 2 14 0 012
20 1 2 24 0 0] 2
20 1 2 25 0 012
34 1 2 14 0 012
34 1 2 24 0.8 01
34 1 2 24| 0.08 | 180 | 3
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continuagao da pagina anterior

Clésse 1
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108 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Cléasse 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vo Y| n
35 1 14 1 0 0|2
35 1 14 2 0 0|2
35 1 14 29 0 0|2

1 1 18 2 0 0|2
1 1 18 0 0|2
1 1 18 9 0 0|2
1 1 18 12 0 0|2
23 1 18 2 0 0|2
23 1 18 4113911 | 132.1 | 1
23 1 18 4 | 1.5847 | 150.5 | 2
23 1 18 4119126 | 175.3 | 3
23 1 18 411.1374 | 85.6 | 4
23 1 18 9 0 0|2
23 1 18 12 | 0.966 69 | 1
23 1 18 12 | 1.0037 | 95.35 | 2
23 1 18 12 | 3.1155 | 301.8 | 3
23 1 18 12 | 3.6411 | 308.7 | 4
36 1 18 2 0 0|2
36 1 18 0 0|2
36 1 18 9 0 0|2
36 1 18 12 0 0|2
1 1 19 3 0 0|3
1 1 19 29 0 03
35 1 19 3 0 0|3
35 1 19 29 0 0|3
1 1 20 1] 0.156 03
1 20 29 | 0.156 0|3

1 20 1] 0.156 0|3

1 20 29 | 0.156 0|3

35 1 20 1] 0.156 0|3
35 1 20 29 | 0.156 0|3
38 1 20 1] 0.156 0|3

continua na proxima pagina




continuagao da pagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
38 1 20 29 | 0.156 013
1 1 22 311 0.025 0]1
1 1 22 31| 0.16 013
35 1 22 31 | 0.167 013
1 1 23 11]0.383 013
1 1 23 1 0.1 ] 180 | 2
1 1 23 2 10.383 013
1 1 23 2 0.8 1180 | 1
1 1 23 28 | 0.383 013
18 1 23 11]0.383 013
18 1 23 1] 0.65 012
23 1 23 1] 135180 | 1
23 1 23 1] 0.85|180 | 2
23 1 23 1 0.1 013
35 1 23 11]0.383 013
35 1 23 28 | 0.383 013
36 1 23 11]0.383 013
1 1 26 11]0.333 013
1 1 26 26 | 0.333 013
35 1 26 11]0.333 013
35 1 26 26 | 0.333 013
1 1 27 32| 0.25 013
35 1 27 32| 0.25 013
15 2 4 112175180 | 2
15 2 4 412175 | 180 | 2
15 2 4 33 (2175|180 | 2
24 2 4 112175180 | 2
24 2 4 412175 | 180 | 2
24 2 4 4 0.3 013
24 2 4 33 (2175|180 | 2
15 2 9 9 31180 | 2
15 2 9 16 31180 | 2
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110 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
24 2 9 9 31180 | 2
24 2 9 16 31180 | 2

1 2 14 1 2.5 180 | 2
1 2 14 29 2.5 180 | 2
24 2 14 1 2.5 180 | 2
24 2 14 29 2 01
24 2 14 29 25180 | 2
4 2 15 2] 1.35]180 | 2
2 15 29| 1.35|180 | 2

2 15 31 135|180 | 2

2 15 29| 1.35|180 | 2

18 2 15 2] 1.35]180 | 2
18 2 15 29 | 135180 | 2
24 2 15 2] 1.35]180 | 2
24 2 15 3] 135|180 | 2
24 2 15 29 | 1.35|180 | 2
18 2 17 3 41180 | 2
24 2 17 3 41180 | 2
15 2 18 1| 1451180 | 2
15 2 18 41 145|180 | 2
17 2 18 1| 145180 | 2
17 2 18 41 145|180 | 2
24 2 18 1| 145180 | 2
24 2 18 41 145|180 | 2
24 2 22 31 1.9 01
24 2 22 31 23| 180 | 2
24 2 23 1 1.4 1180 | 1
24 2 23 1 2.7 180 | 2
1 3 3 313.625 | 180 | 2
1 3 3 33 | 3.625 | 180 | 2
3 3 3 3.625 | 180 | 2
3 3 3 3.625 | 180 | 2

continua na proxima pagina




continuagao da pagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
3 3 3 11 ] 3.625 | 180 | 2
3 3 3 221 3.625 | 180 | 2
3 3 3 33 | 3.625 | 180 | 2
9 3 3 33 | 3.625 | 180 | 2

11 3 3 33 | 3.625 | 180 | 2
22 3 3 33| 3.625 | 180 | 2
33 3 3 33 | 3.625 | 180 | 2
17 3 4 4| 255|180 | 2
17 3 4 33| 2.55 | 180 | 2
19 3 4 4| 255|180 | 2
19 3 4 33| 255|180 | 2
3 9 10 3.5 1180 | 2

3 9 11 3.5 180 | 2

17 3 9 9 3.5 1180 | 2
17 3 9 16 3.5 1180 | 2
19 3 9 9 3.5 180 | 2
19 3 9 16 3.5 1180 | 2
33 3 9 10 3.5 1180 | 2
33 3 9 11 3.5 1180 | 2
3 11 913.625| 180 | 2

3 11 15 | 3.625 | 180 | 2

33 3 11 913.625| 180 | 2
33 3 11 151 3.625 | 180 | 2
17 3 15 2 1.5 1180 | 2
17 3 15 29 1.5 1180 | 2
19 3 15 2 1.5 1180 | 2
19 3 15 29 1.5 1180 | 2
3 17 2 4.8 | 180 | 2

9 3 17 13 4.8 | 180 | 2
15 3 17 4.8 | 180 | 2
19 3 17 4.8 | 180 | 2
19 3 17 4.8 1180 | 2
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112 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
19 3 17 13 4.8 | 180 | 2
4 3 19 29 24180 | 2
9 3 19 29 24180 | 2
15 3 19 29 24180 | 2
17 3 19 29 24180 | 2
19 3 19 1 24180 | 2
19 3 19 29 24180 | 2
3 3 22 31 0.9 | 180 | 2
1 4 4 18| 6.65 | 180 | 2
1 4 4 39| 6.65 | 180 | 2
2 4 4 18 | 6.65 | 180 | 2
2 4 4 39 | 6.65 | 180 | 2
3 4 4 18 | 6.65 | 180 | 2
3 4 4 39 | 6.65 | 180 | 2
33 4 4 18 | 6.65 | 180 | 2
33 4 4 39 | 6.65 | 180 | 2
4 4 18 1.85 | 180 | 2
4 4 18 2] 1.85]180 | 2
39 4 18 1.85 | 180 | 2
39 4 18 2] 1.85]180 | 2
1 5 6 16 | 5.15 ] 180 | 2
1 5 6 39| 5.15 | 180 | 2
15 5 6 16 | 5.15] 180 | 2
15 5 6 39| 5.15 | 180 | 2
1 5 7 15 | 5.375 | 180 | 2
1 5 7 39 | 5.375 | 180 | 2
15 5 7 15 | 5.375 | 180 | 2
15 5 7 39 | 5.375 | 180 | 2
16 5 7 15 | 5.375 | 180 | 2
16 5 7 39 | 5.375 | 180 | 2
1 5 15 8 1.4 1180 | 2
1 5 15 29 1.4 1180 | 2

continua na proxima pagina




continuagao da pagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
6 5 15 8 1.4 1180 | 2
6 5 15 29 1.4 1180 | 2
7 5 15 8 1.4 1180 | 2
7 5 15 29 1.4 1180 | 2
1 5 16 8 241180 | 2
7 5 16 8 241180 | 2
5 6 16 8 241180 | 2

39 6 16 8 24180 | 2
15 7 10 11]6.525 | 180 | 2
15 7 10 916.525| 180 | 2
39 7 10 116.525 | 180 | 2
39 7 10 916525 | 180 | 2

7 15 8 1.5 1180 | 2

7 15 29 1.5 1180 | 2
10 7 15 11 1.5 1180 | 2
10 7 15 29 1.5 1180 | 2
39 7 15 8 1.5 1180 | 2
39 7 15 11 1.5 1180 | 2
39 7 15 29 1.5 1180 | 2
15 8 15 512325 ] 180 | 2
15 8 15 712325180 | 2
15 8 15 29 1 2.325 | 180 | 2
16 8 15 2.325 | 180 | 2
16 8 15 2.325 | 180 | 2
16 8 15 29 1 2.325 | 180 | 2
40 8 15 512325180 | 2
40 8 15 712325180 | 2
40 8 15 29 | 2.325 | 180 | 2
15 8 16 5 5180 | 2
15 8 16 6 51180 | 2
40 8 16 5 51180 | 2
40 8 16 6 5180 | 2
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114 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
2 9 9 17| 545|180 | 2
2 9 9 18| 545|180 | 2
3 9 9 17| 545|180 | 2
3 9 9 18 | 545|180 | 2

16 9 9 17| 545|180 | 2
16 9 9 18| 545|180 | 2
9 10 1] 1675|180 | 2

9 10 711.675 | 180 | 2

11 9 10 1]1.675|180 | 2
11 9 10 711.675 | 180 | 2
9 11 3 31180 | 2

9 11 15 31180 | 2

10 9 11 3 31180 | 2
10 9 11 15 31180 | 2
2 9 16 12 ] 255|180 | 2
3 9 16 12| 255180 | 2
9 9 16 12 ] 2.55 ] 180 | 2
9 9 17 3| 415180 | 2
9 9 17 13 ] 4.15] 180 | 2
18 9 17 3| 415|180 | 2
18 9 17 13 ] 4.15] 180 | 2
9 18 1| 165|180 | 2

9 18 12 ] 1.65] 180 | 2

17 9 18 1| 165|180 | 2
17 9 18 12 ] 1.65 ] 180 | 2
11 15 71 1.525 | 180 | 2

11 15 29 | 1.525 | 180 | 2

11 15 71 1.525 | 180 | 2

11 15 29 | 1.525 | 180 | 2

18 12 16 9 10 | 180 | 2
40 12 16 9 10 | 180 | 2
16 12 18 1 1.7 1180 | 2

continua na proxima pagina




continuagao da pagina anterior

Cléasse 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vo ¢ | n
16 12 18 9 1.7 180 | 2
40 12 18 1 1.7 180 | 2
40 12 18 9 1.7 180 | 2
17 13 17 3 6.8 180 | 2
17 13 17 9 6.8 180 | 2
40 13 17 3 6.8 180 | 2
40 13 17 9 6.8 180 | 2
31 22 28 23 0.25 03
31 22 28 25 0.25 03

1 23 28 22 0.25 03
1 23 28 22 1.2 012
1 23 28 23 0.25 03
1 23 28 23 1.2 012
1 23 28 25 0.25 03
1 26 26 1 3.5 02
1 26 26 1 0.6 03
23 1 18 411 0.931 | 88.44 | 1
23 1 18 41 | 1.065 6|2
23 1 18 41 129778 | 301.18 | 3
23 1 18 41 | 1.7601 | 147.11 | 4
23 1 18 42 | 1.6639 158 | 1
23 1 18 42 | 3.123 | 301.24 | 2
23 1 18 42 | 3.5517 | 308.4 | 3
23 1 18 42 1 0.1332 129 | 4
9 16 41 2.55 180 | 2

9 16 41 2.55 180 | 2
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116 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

Tabela A.6. TINKER - Parametros torcional da abordagem AGW

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi %

1 0.2 | 180

11 0.25] 180

110.180

2| 0.156
14 1 0.156
18 1 0.156
19 | 0.156
20 | 0.156
221 0.156
23 | 0.156
26 | 0.156
34| 0.16
35 | 0.156
36 | 0.156
38 | 0.156
0.156
0.156
0.156
10 | 0.156
14 1 0.156
20 | 0.156
22 1 0.156
26 | 0.156
271 0.156
34 | 0.156
35 | 0.156
38 | 0.156
14 1 0.156
20 | 0.156
35 | 0.156
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continuagao da pagina anterior

Cléasse 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vole|n
3 1 1 38 10.156 | 0| 3
5 1 1 1410156 | 0| 3
5 1 1 20 1 0.156 | 0| 3
5 1 1 3510.156 | 0| 3
5 1 1 38 10.156 | 0| 3

10 1 1 14 10.156 | 0| 3
10 1 1 20 1 0.156 | 0| 3
10 1 1 3510156 | 0| 3
10 1 1 38 10.156 | 0| 3
14 1 1 22 10.156 | 0| 3
14 1 1 26 [ 0.156 | 0| 3
14 1 1 27 10.156 | 0| 3
14 1 1 34 10.156 | 0| 3
14 1 1 3510.156 | 0| 3
18 1 1 22 10.156 | 0| 3
18 1 1 3410156 | 03
18 1 1 3510.156 | 0| 3
19 1 1 34 10.156 | 0| 3
20 1 1 22 10.156 | 0| 3
20 1 1 26 [ 0.156 | 0| 3
20 1 1 27 10.156 | 0| 3
20 1 1 3410156 | 0| 3
20 1 1 3510.156 | 0| 3
22 1 1 18 10.156 | 0| 3
22 1 1 22101441 0] 3
22 1 1 22 {1175 | 0| 2
22 1 1 23101441 0] 3
22 1 1 23111751 0] 2
22 1 1 3410156 | 03
22 1 1 341 02501
22 1 1 3510.156 | 0| 3
22 1 1 36 1 0.156 | 0| 3
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118 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
22 1 1 38 | 0.156 013
23 1 1 23| 0.144 013
23 1 1 23 | 1.175 012
23 1 1 34 | 0.156 013
23 1 1 34| 0.25 01
23 1 1 35 | 0.156 013
26 1 1 34 | 0.156 013
26 1 1 35 | 0.156 013
26 1 1 38 | 0.156 013
27 1 1 35 | 0.156 013
27 1 1 38 | 0.156 013
34 1 1 34| 0.15 013
34 1 1 35 | 0.156 013
34 1 1 36 | 0.156 013
34 1 1 38 | 0.156 013
35 1 1 35 | 0.156 013
35 1 1 36 | 0.156 013
35 1 1 38 | 0.156 013

1 1 2 14 | 0.07 012

1 1 2 14 0.1 014

1 1 2 24 0 012

1 1 2 25 0 012
14 1 2 14 1.7 1180 | 1
14 1 2 14 21180 | 2
14 1 2 24 0 0] 2
14 1 2 25 0 012
20 1 2 14 0 012
20 1 2 24 0 0] 2
20 1 2 25 0 012
34 1 2 14 0 012
34 1 2 24 0.8 01
34 1 2 24| 0.08 | 180 | 3
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continuagao da pagina anterior
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120 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Cléasse 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vo ¢ | n
35 1 14 2 0 012
35 1 14 29 0 012

1 1 18 2 0 0|2
1 1 18 0 0|2
1 1 18 42 0 0|2
1 1 18 9 0 0|2
1 1 18 12 0 0|2
1 1 18 41 0 0|2
23 1 18 2 0 0|2
23 1 18 4119223 | 1822 |1
23 1 18 41 1.5465 | 134.09 | 2
23 1 18 411.0151 | 60.87 | 3
23 1 18 4113818 | 97.16 | 4
23 1 18 9 0 0|2
23 1 18 12 | 1.1954 | 113.57 | 1
23 1 18 12 ] 0.0996 5.76 | 2
23 1 18 12 | 0.0004 13113
23 1 18 12 | 0.7215 4.27 | 4
36 1 18 2 0 012
36 1 18 0 0|2
36 1 18 42 0 012
36 1 18 9 0 0|2
36 1 18 12 0 012
36 1 18 41 0 012
1 1 19 3 0 013
1 1 19 29 0 03
35 1 19 3 0 03
35 1 19 29 0 03
1 1 20 1] 0.156 03
1 1 20 29 | 0.156 03
2 1 20 1] 0.156 03
2 1 20 29 | 0.156 03

continua na proxima pagina




continuagao da pagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
35 1 20 1] 0.156 013
35 1 20 29 | 0.156 013
38 1 20 1] 0.156 013
38 1 20 29 | 0.156 013

1 1 22 311 0.025 01
1 1 22 31| 0.16 013
35 1 22 31 | 0.167 013
1 1 23 11]0.383 013
1 1 23 1 0.1 ] 180 | 2
1 1 23 2 10.383 013
1 1 23 2 0.8 1180 | 1
1 1 23 28 | 0.383 013
18 1 23 11]0.383 013
18 1 23 1] 0.65 2
23 1 23 1] 135180 | 1
23 1 23 1| 085180 | 2
23 1 23 1 0.1 013
35 1 23 11]0.383 013
35 1 23 28 | 0.383 013
36 1 23 11]0.383 013
1 1 26 11]0.333 013
1 1 26 26 | 0.333 013
35 1 26 11]0.333 013
35 1 26 26 | 0.333 013
1 1 27 32| 0.25 013
35 1 27 32| 0.25 013
15 2 4 112175180 | 2
15 2 4 412175 | 180 | 2
15 2 4 42 1 2.175 | 180 | 2
15 2 4 33 (2175|180 | 2
24 2 4 112175180 | 2
24 2 4 412175 | 180 | 2
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122 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
24 2 4 4 0.3 013
24 2 4 42 1 2.175 | 180 | 2
24 2 4 42 0.3 013
24 2 4 33 (2175 | 180 | 2
15 2 9 9 31180 | 2
15 2 9 16 31180 | 2
24 2 9 9 31180 | 2
24 2 9 16 31180 | 2

1 2 14 1 25| 180 | 2
1 2 14 29 2.5 180 | 2
24 2 14 1 2.5 180 | 2
24 2 14 29 2 01
24 2 14 29 2.5 180 | 2
4 2 15 2] 1.35]180 | 2
2 15 29| 1.35|180 | 2

2 15 31 135|180 | 2

2 15 29| 1.35|180 | 2

18 2 15 2] 1.35]180 | 2
18 2 15 29 | 135180 | 2
24 2 15 2] 1.35]180 | 2
24 2 15 31 135|180 | 2
24 2 15 29| 1.35|180 | 2
18 2 17 3 41180 | 2
24 2 17 3 41180 | 2
15 2 18 1| 145180 | 2
15 2 18 41 145|180 | 2
15 2 18 42| 145|180 | 2
17 2 18 1| 145180 | 2
17 2 18 41 145|180 | 2
17 2 18 42| 145|180 | 2
24 2 18 1| 145180 | 2
24 2 18 41 145|180 | 2

continua na proxima pagina




continuagao da pagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
24 2 18 42| 145|180 | 2
24 2 22 31 1.9 01
24 2 22 31 2.3 180 | 2
24 2 23 1 1.4 1180 | 1
24 2 23 1 2.7 1180 | 2

1 3 3 313.625| 180 | 2
1 3 3 33 | 3.625 | 180 | 2
3 3 3 313.625| 180 | 2
3 3 3 913.625| 180 | 2
3 3 3 11 | 3.625 | 180 | 2
3 3 3 221 3.625 | 180 | 2
3 3 3 33 | 3.625 | 180 | 2
9 3 3 33 | 3.625 | 180 | 2
11 3 3 33 | 3.625 | 180 | 2
22 3 3 33 | 3.625 | 180 | 2
33 3 3 33| 3.625 | 180 | 2
17 3 4 4| 255|180 | 2
17 3 4 42| 255|180 | 2
17 3 4 33| 255|180 | 2
19 3 4 4| 255|180 | 2
19 3 4 42| 255|180 | 2
19 3 4 33| 255|180 | 2
3 3 9 10 3.5 1180 | 2
3 9 11 3.5 180 | 2

17 3 9 9 3.5 1180 | 2
17 3 9 16 3.5 1180 | 2
19 3 9 9 3.5 1180 | 2
19 3 9 16 3.5 1180 | 2
33 3 9 10 3.5 1180 | 2
33 3 9 11 3.5 180 | 2
3 3 11 913.625| 180 | 2
3 3 11 151 3.625 | 180 | 2
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124 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
33 3 11 913.625| 180 | 2
33 3 11 151 3.625 | 180 | 2
17 3 15 2 1.5 1180 | 2
17 3 15 29 1.5 1180 | 2
19 3 15 2 1.5 1180 | 2
19 3 15 29 1.5 | 180 | 2

4 3 17 2 4.8 | 180 | 2
9 3 17 13 4.8 | 180 | 2
15 3 17 9 4.8 1180 | 2
19 3 17 2 4.8 | 180 | 2
19 3 17 9 4.8 | 180 | 2
19 3 17 13 4.8 1180 | 2
4 3 19 29 24180 | 2
9 3 19 29 241180 | 2
15 3 19 29 24180 | 2
17 3 19 29 24180 | 2
19 3 19 1 24180 | 2
19 3 19 29 24180 | 2
3 3 22 31 0.9 1180 | 2
1 4 1 1.9 1180 | 1
1 4 4 1| 6.65| 180 | 2
1 4 4 18| 6.65 | 180 | 2
1 4 42 18 | 6.65 | 180 | 2
1 4 4 39 | 6.65 | 180 | 2
1 4 42 39 | 6.65 | 180 | 2
2 4 4 18] 6.65 | 180 | 2
2 4 42 18 | 6.65 | 180 | 2
2 4 4 39| 6.65 | 180 | 2
2 4 42 39| 6.65 | 180 | 2
3 4 4 18 | 6.65 | 180 | 2
3 4 42 18 | 6.65 | 180 | 2
3 4 4 39 | 6.65 | 180 | 2

continua na proxima pagina




continuagao da pagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
3 4 42 39| 6.65 | 180 | 2
33 4 4 18| 6.65 | 180 | 2
33 4 42 18 | 6.65 | 180 | 2
33 4 4 39| 6.65 | 180 | 2
33 4 42 39| 6.65 | 180 | 2
4 4 18 1] 1.85|180 | 2
4 42 18 1| 1.85 180 | 2
4 4 18 2] 1.85]180 | 2
4 42 18 2] 1.85]180 | 2
39 4 18 1| 1.85 180 | 2
39 42 18 1| 1.85 180 | 2
39 4 18 2] 1.85]180 | 2
39 42 18 2] 1.85]180 | 2
1 5 6 16 | 5.15 | 180 | 2
1 5 6 39| 5.15 | 180 | 2
15 5 6 16 | 5.15 ] 180 | 2
15 5 6 39| 5.15 | 180 | 2
1 5 7 15 | 5.375 | 180 | 2
1 5 7 39 | 5.375 | 180 | 2
15 5 7 15 | 5.375 | 180 | 2
15 5 7 39 | 5.375 | 180 | 2
16 5 7 15 | 5.375 | 180 | 2
16 5 7 39 | 5.375 | 180 | 2
1 5 15 8 1.4 1180 | 2
1 5 15 29 1.4 1180 | 2
6 5 15 8 1.4 1180 | 2
6 5 15 29 1.4 1180 | 2
7 5 15 8 1.4 1180 | 2
7 5 15 29 1.4 1180 | 2
1 5 16 8 241180 | 2
7 5 16 8 241180 | 2
5 6 16 8 241180 | 2
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continuagao da péagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
39 6 16 8 24180 | 2
15 7 10 1]6.525 | 180 | 2
15 7 10 916.525| 180 | 2
39 7 10 116.525 | 180 | 2
39 7 10 916.525 | 180 | 2

7 15 8 1.5 | 180 | 2

7 15 29 1.5 1180 | 2

10 7 15 11 1.5 1180 | 2
10 7 15 29 1.5 [ 180 | 2
39 7 15 8 1.5 1180 | 2
39 7 15 11 1.5 1180 | 2
39 7 15 29 1.5 1180 | 2
15 8 15 512325180 | 2
15 8 15 712325180 | 2
15 8 15 29 1 2.325 | 180 | 2
16 8 15 5123251180 | 2
16 8 15 712325180 | 2
16 8 15 29 | 2.325 | 180 | 2
40 8 15 512325180 | 2
40 8 15 712325180 | 2
40 8 15 29 | 2.325 | 180 | 2
15 8 16 5 5180 | 2
15 8 16 6 51180 | 2
40 8 16 5 51180 | 2
40 8 16 6 51180 | 2
9 9 171 5451180 | 2

9 9 18 | 545|180 | 2

9 9 17| 545|180 | 2

9 9 18| 545|180 | 2

16 9 9 17| 545|180 | 2
16 9 9 18 | 545|180 | 2
3 9 10 1]1.675|180 | 2

continua na proxima pagina




continuagao da pagina anterior

Classe 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vi @ | n
3 9 10 711.675 | 180 | 2
11 9 10 1] 1675|180 | 2
11 9 10 711.675 ] 180 | 2
9 11 3 31180 | 2

9 11 15 31180 | 2

10 9 11 3 31180 | 2
10 9 11 15 31180 | 2
2 9 16 12 ] 255|180 | 2
3 9 16 12 ] 255|180 | 2
9 9 16 12 | 2.55 180 | 2
9 9 16 41| 255|180 | 2
9 9 17 3| 415|180 | 2
9 9 17 13 ] 4.15] 180 | 2
18 9 17 3| 415180 | 2
18 9 17 13 ] 4.15] 180 | 2
9 18 1] 1.65|180 | 2

9 18 12 ] 1.65 ] 180 | 2

9 18 41| 165|180 | 2

17 9 18 1| 165|180 | 2
17 9 18 12| 1.65 | 180 | 2
17 9 18 41| 165|180 | 2
11 15 71 1.525 | 180 | 2

11 15 29 | 1.525 | 180 | 2

11 15 71 1.525 | 180 | 2

11 15 29 | 1.525 | 180 | 2

18 12 16 9 10 | 180 | 2
18 41 16 9 10 | 180 | 2
40 12 16 9 10 | 180 | 2
40 41 16 9 10 | 180 | 2
16 12 18 1 1.7 1180 | 2
16 41 18 1 1.7 1180 | 2
16 12 18 9 1.7 1180 | 2

continua na préoxima pagina
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128 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Cléasse 1 | Classe 2 | Classe 3 | Classe 4 Vo ¢ | n
16 41 18 9 1.7 180 | 2
40 12 18 1 1.7 180 | 2
40 41 18 1 1.7 180 | 2
40 12 18 9 1.7 180 | 2
40 41 18 9 1.7 180 | 2
17 13 17 3 6.8 180 | 2
17 13 17 9 6.8 180 | 2
40 13 17 3 6.8 180 | 2
40 13 17 9 6.8 180 | 2
31 22 28 23 0.25 03
31 22 28 25 0.25 03

1 23 28 22 0.25 03
1 23 28 22 1.2 012
1 23 28 23 0.25 03
1 23 28 23 1.2 012
1 23 28 25 0.25 013
1 26 26 1 3.5 0|2
1 26 26 1 0.6 03
23 1 18 41 | 0.966 69 | 1
23 1 18 41 1 1.3331 | 16.14 | 2
23 1 18 41 1 0.4315 | 36.54 | 3
23 1 18 41 1 0.9064 | 19.56 | 4
23 1 18 42 1 0.0092 087 |1
23 1 18 42 | 29787 | 277.7 | 2
23 1 18 42 | 3.5213 | 278.05 | 3
23 1 18 42 1 0.1253 | 10.03 | 4
9 16 41 2.55 180 | 2

9 16 41 2.55 180 | 2




Tabela A.7. TINKER - Parametros de van der Waals para os tipos de atomos

do Amber
Classe T €
1 1.908 0.1094
2 1.908 0.086
3 1.908 0.086
4 1.908 0.086
5 1.908 0.086
6 1.908 0.086
7 1.908 0.086
8 1.908 0.086
9 1.908 0.086
10 1.908 0.086
11 1.908 0.086
12 1.908 0.086
13 1.908 0.086
14 1.824 0.17
15 1.824 0.17
16 1.824 0.17
17 1.824 0.17
18 1.824 0.17
19 1.824 0.17
20 1.875 0.17
21 1.7683 0.152
22 1.721 0.2104
23 1.6837 0.17
24 1.6612 0.21
25 1.6612 0.21
26 2 0.25
27 2 0.25
28 2.1 0.2
29 0.6 0.0157

continua na préoxima pagina
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130 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Classe T €
30 0 0
31 0 0
32 0.6 0.0157
33 1.459 0.015
34 1.487 0.0157
35 1.387 0.0157
36 1.287 0.0157
37 1.187 0.0157
38 1.1 0.0157
39 1.409 0.015
40 1.359 0.015
41 1.137 0.0183
42 1.868 0.00277
43 2.658 0.000328
44 2.956 0.00017
45 3.395 0.0000806
46 0.7926 0.8947
47 1.7131 0.459789
48 1.1 0.0125
49 2.1241 0.047096
50 2.47 0.1




TINKER - Parametros do termo eletrostatico de Zgarbova et.

Tabela A.S8.
al.|17]
Atomo Carga
Adenina
CTh 0.0558
CT4 0.1065
OS1 -0.3548
CT3 0.2022
052 -0.5246
CT2 0.067
OH2 -0.6139
CT1 0.0394
N9 -0.0251
C2 0.1553
NB -0.6073
CB 0.3053
CA 0.7009
N2 -0.9019
NC -0.6997
CQ 0.5875
NC -0.7615
CB 0.0515
H11 0.0679
H12 0.0679
H14 0.1174
H15 0.0615
H16 0.0972
HO2 0.4186
H2 0.2007
H5 0.0473
HH 0.4115
HH 0.4115

continua na proxima pagina
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APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Atomo Carga
H5 0.1553
Guanina

CTh 0.0558
CT4 0.1065
OS1 -0.3548
CT3 0.2022
082 -0.5246
CT2 0.067
OH2 -0.6139
CT1 0.0191
N9 0.0492
CK 0.1374
NB -0.5709
CB2 0.1744
C6 0.477
00 -0.5597
NA -0.4787
CA 0.7657
NC -0.6323
CB1 0.1222
H11 0.0679
H12 0.0679
H14 0.1174
H15 0.0615
H16 0.0972
HO2 0.4186
H2 0.2006
H5 0.164
N2 -0.9672
HH1 0.4364
HH2 0.4364
HH3 0.3424

continua na proxima pagina




continuagao da pagina anterior

Atomo Carga
Cistosina
CT5h 0.0558
CT4 0.1065
OS1 -0.3548
CT3 0.2022
0S2 -0.5246
CT2 0.067
OH2 -0.6139
CT1 0.0066
N9 -0.0484
C6 0.7538
00 -0.6252
NC -0.7584
CA 0.8185
N2 -0.953
CM -0.5215
C1 0.0053
H11 0.0679
H12 0.0679
H14 0.1174
H15 0.0615
H16 0.0972
HO2 0.4186
H2 0.2029
HA 0.1928
H4 0.1958
HH1 0.4234
HH2 0.4234
Uracila
hline CT5 0.0558
H11 0.0679
H12 0.0679

continua na préoxima pagina
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APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Atomo Carga
CT4 0.1065
H14 0.1174

OS -0.3548
CT1 0.0674
H2 0.1824
CT3 0.2022
H15 0.0615
CT2 0.067
H16 0.0972
OH2 -0.6139
HO2 0.4186
082 -0.5246
N9 0.0418
CC1 0.4687
NA -0.3549
CC2 0.5952
CM1 -0.3635
CM2 -0.1126
001 -0.5477
HH 0.3154
002 -0.5761
HA 0.1811
H4 0.2188
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Tabela A.9. TINKER - Parametros do termo eletrostéatico da abordagem AGW

Atomo Carga
Adenina

CT5 0.107001
CT4 -0.154059
OS1 0.188446
CT3 -0.180004
OH1 0.275435
CT2 -0.174878
OH2 0.274654
CT1 -0.130778
N9 0.093658
C2 -0.037245
NB 0.091022
CB -0.177932
CA -0.202527
N2 0.334509
NC 0.073679
CQ -0.105119
NC 0.104075
CB -0.162167
H11 0.002958
H12 0.002071
H13 -0.005107
H14 0.019771
H15 0.021925
H16 0.024214
HO2 -0.181824
H2 0.021782
H5 0.018914
HH -0.005625
HH -0.018476

continua na préoxima pagina




136 APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Atomo Carga
H5 0.021044
HO1 -0.139419
Guanina

CT5 0.11670625
CT4 0.262314125
OS1 -0.601846375
CT3 0.1918935
OH1 -0.610297625
CT2 0.254527625
OH2 -0.679903875
CT1 0.534696875
N9 -0.47700125
CK 0.407974
NB -0.5695065
CB2 0.082285625
C6 0.685142375
00 -0.478649375
NA -0.4684015
CA 0.87062825
NC -0.534481875
CB1 0.30916775
H11 0.035539
H12 0.008545625
H13 0.017891625
H14 0.0288125
H15 0.04423875
H16 -0.007962
HO2 0.321754
H2 -0.000559875
H5 -0.05477825
N2 -0.604212625
HO1 0.31511425

continua na proxima pagina




continuagao da pagina anterior

Atomo Carga
HH1 0.190730875
HH2 0.2065485
HH3 0.20309025

Cistosina
CT5H 0.1760125
CT4 0.0741055
OS1 -0.685221375
CT3 0.390590125
OH1 -0.673261625
CT2 0.339592
OH2 -0.75178525
CT1 0.480994625
N9 -0.613533125
C6 0.732818875
00 -0.5650825
NC -0.603109875
CA 0.91149475
N2 -0.618010125
CM -0.601289
C1 0.766095
H11 0.004822625
H12 0.037944375
H13 0.028458375
H14 0.02590375
H15 0.008225375
H16 0.011125
HO2 0.338275
HO1 0.39027775
H2 0.0406235
HA -0.087719125
H4 0.01595275
HH1 0.218792375

continua na préoxima pagina
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APENDICE A. PARAMETROS DO CAMPO DE FORCA AMBER

continuagao da péagina anterior

Atomo Carga
HH2 0.206907125
Uracila

CTh 0.1405
H12 0.0145
H13 0.0435
CT4 0.1793
H14 0.0165
0OS -0.641
CT1 0.6526
H2 0.0024
CT3 0.4826
H15 0.0310
CT2 0.0874
H16 -0.0002
OH2 -0.7209
HO2 0.3327
N9 -0.685
cC1 0.7428
NA -0.451
CcC2 1.0673
CM1 -0.5025
CM2 0.4332
001 -0.529
HH 0.2065
002 -0.5428
HA -0.0699
H4 0.0182




Apéndice B
Resultados a Evolucao do AG

Abaixo sao mostradas as figuras com o melhor e a médias dos individuos do Algoritmo

Genético com diferentes sementes. O resultado da quarta semente nao é mostrado aqui,
pois ela esta dentro da tese.

Modelo | - Ligacao glicosidica
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140 APENDICE B. RESULTADOS A EVOLUGAO DO AG
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Figura B.1. RMSE dos individuos evoluidos pelo AGW, considerando o melhor
dos individuos e a média da populac¢do para a primeira semente do AGW: (A)
Adenina, (B) Guanina, (C) Citosina e (D) Uracila.
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Figura B.2. RMSE dos individuos evoluidos pelo AGW, considerando o melhor
dos individuos e a média da populagao para a segunda semente do AGW: (A)
Adenina, (B) Guanina, (C) Citosina e (D) Uracila.
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Figura B.3. RMSE dos individuos evoluidos pelo AGW, considerando o melhor
dos individuos e a média da populagdo para a terceira semente do AGW: (A)
Adenina, (B) Guanina, (C) Citosina e (D) Uracila.
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Figura B.4. RMSE dos individuos evoluidos pelo AGW, considerando o melhor
dos individuos e a média da populacdo para a quinta semente do AGW: (A)
Adenina, (B) Guanina, (C) Citosina e (D) Uracila.
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Modelo Il - Ligacdo fésforo diéster
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Figura B.5. Analise do RMSE (fitness do AG) considerando o melhor individuo
e a média da populagdo para a primeira semente do AG.
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Figura B.6. Analise do RMSE (fitness do AG) considerando o melhor individuo
e a média da populagdo para a segunda semente do AG.
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Figura B.7. Analise do RMSE (fitness do AG) considerando o melhor individuo
e a média da populagdo para a terceira semente do AG.
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Figura B.8. Analise do RMSE (fitness do AG) considerando o melhor individuo
e a média da populagdo para a quinta semente do AG.



Apéndice C

Descricao das Energias dos

Nucleosideos

Abaixo s@o mostradas as tabelas referente a energia do campo de for¢ca usando as
abordagens AGN e AGW contra a referéncia [17], onde S é a soma dos termo do

campo de forca que sao constantes para todas as rotagoes.

AGN
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148 APENDICE C. DESCRIGAO DAS ENERGIAS DOS NUCLEOSIDEOS

Tabela C.1. Energia dos termos do campo de forga (ff99yOL) usando os para-
metros da referéncia [17] e os parametros encontrados pela metodologia proposta
(AGN) para a adenina

Rotacao* S B, Total
Ref.[17] 0 -595,9815 16,8152 -39,1663
50 -56,0573 17,0622 -38,9951
100 -9595,7636 17,0521 -38,7115
150 -55,6756 17,3953 -38,2803
200 -49,1759 16,7800 -32,3959
250 -49,5347 17,332  -32,2027
300 -55,9779 18,3346 -37,6433
350 -56,1933 18,6703 -37,523
AGN 0 -55,9815 19,7058 -36,2757
50 -56,0573 19,8444 -36,2129
100 -55,7636 19,6509 -36,1127
150 -55,6756 19,6652 -36,0104
200 -49,1759 15,7369 -33,4390
250 -49,5347 16,1051 -33,4296
300 -55,9779 19,6864 -36,2915
350 -56,1933 19,9085 -36,2848

* Angulo em graus.
Todas as energias em kcal /mol.



Tabela C.2. Energia dos termos do campo de forga (ff99yOL) usando os para-
metros da referéncia [17] e os parAmetros encontrados pela metodologia proposta

(AGN) para a guanina

Rotacao® S Eior Total
Ref.[17] 0 -55,9815 19,6211 -76,4260
50 -56,0573 19,4760 -75,3429
100 -55,7636 19,2855 -75,4341
150 -55,6756 18,0764 -74,2437
200 -49,1759 17,9573 -73,4846
250 -49,5347 18,3838 -73,8819
300 -55,9779 19,1635 -76,9259
350 -56,1933 19,8230 -76,1701
AGN 0 -55,9815 21,9353 -74,1118
50 -56,0573 22,8405 -71,9784
100 -55,7636 22,8118 -71,9078
150 -55,6756 18,0771 -74,2430
200 -49,1759 17,8263 -73,6156
250 -49,5347 18,1601 -74,1056
300 -55,9779 21,4785 -74,6109
350 -56,1933 21,3981 -74,5950

* Angulo em graus.
Todas as energias em kcal /mol.
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150 APENDICE C. DESCRIGAO DAS ENERGIAS DOS NUCLEOSIDEOS

Tabela C.3. Energia dos termos do campo de forga (ff99yOL) usando os para-
metros da referéncia [17] e os parametros encontrados pela metodologia proposta
(AGN) para a citosina

Rotacao* S Eior Total
Ref.[17] 0 -55,9815 19,8249 -122,5886
50 -56,0573 19,9907 -122.453
100 -55,7636 20,0570 -122,2594
150 -55,6756 20,3579 -122,3842
200 491759 21,3445 -112,1845
250 -49,5347 17,5290 -116,8043
300 -55,9779 20,7684 -121,2697
350 -56,1933 20,8038 -121,6225
AGN 0 -55,9815 19,7029 -122,7106
50 -56,0573 19,6477 -122,796
100 -55,7636 19,8832 -122,4332
150 -55,6756 20,0354 -122,7067
200 491759 21,3445 -112,1845
250 -49,5347 17,5290 -116,8043
300 -55,9779 19,6195 -122,4186
350 -56,1933 19,5947 -122,8316

* Angulo em graus.
Todas as energias em kcal /mol.



AGW

Tabela C.4. Energia dos termos do campo de forga (ff99yOL) usando os para-
metros da referéncia [17] e os parametros encontrados pela metodologia proposta

(AGW) para a adenina

Rotacao* S Eior Eee Total
Ref.[17] 0 15,1903 16,8152 -71,1718 -39,1663
50 16,0085 17,0622 -72,0658 -38,9951
100 15,7098 17,0521 -71,4734 -38,7115
150 15,6457 17,3953 -71,3213 -38,2803
200 12,8441 16,7800 -62,0200 -32,3959
250 12,7770 17,3320 -62,3117 -32,2027
300 14,8969 18,3346 -70,8748 -37,6433
350 15,7143 18,6730 -71,9076 -37,5203
AGW 0 15,1903 24,0153 -82,2443 -43,0387
50 16,0085 24,0859 -83,7887 -43,6943
100 15,7098 23,9017 -82,7812 -43,1697
150 15,6457 24,3372 -82,5508 -42,5679
200 12,8441 24,1780 -75,1526 -38,1305
250 12,7770 24,6654 -75,2490 -37,8066
300 14,8969 25,6585 -81,9949 -41,4395
350 15,7143 25,7282 -83,2495 -41,8070

* Angulo em graus.

Todas as energias em kcal/mol.
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152 APENDICE C. DESCRIGAO DAS ENERGIAS DOS NUCLEOSIDEOS

Tabela C.5. Energia dos termos do campo de forga (ff99yOL) usando os para-
metros da referéncia [17] e os parametros encontrados pela metodologia proposta
(AGW) para a guanina

Rotacao* S Eior E. Total
Ref.[17] 0 15,1133 19,6211 -111,1604 -76,4260
50 15,4984 19,4760 -110,3173 -75,3429
100 15,1394 19,2855 -109,8590 -75,4341
150 14,9613 18,0764 -107,2814 -74,2437
200 14,3124 17,9573 -105,7543 -73,4846
250 14,4787 18,3838 -106,7444 -73,8819
300 15,0863 19,1635 -111,1757 -76,9259
350 15,0641 19,8230 -111,0572 -76,1701
AGW 0 15,1133 17,3796 -104,6459 -72,1530
50 15,4984 17,2733 -104,5863 -71,8146
100 15,1394 17,1923 -104,4589 -72,1272
150 14,9613 17,9641 -104,8746 -71,9492
200 14,3124 17,8301 -103,7593 -71,6168
250 14,4787 18,2514 -104,4984 -T1,7683
300 15,0863 17,0689 -104,6407 -72,4855
350 15,0641 17,7669 -104,5561 -71,7251

* Angulo em graus.
Todas as energias em kcal /mol.



Tabela C.6. Energia dos termos do campo de forga (ff99yOL) usando os para-
metros da referéncia [17] e os parAmetros encontrados pela metodologia proposta

(AGW) para a citosina

Rotacao* S B, E.. Total
Ref.[17] 0 17,9458 19,8249 -160,3593 -122,5886
50 18,2952 19,9907 -160,7389 -122.4530
100 18,2490 20,0570 -160,5654 -122,2594
150 17,8946 20,3579 -160,6367 -122,3842
200 14,4831 21,3445 -148,0121 -112,1845
250 14,2803 17,5290 -148.6136 -116,8043
300 17,8919 20,7684 -159,9300 -121,2697
350 17,9947 20,8038 -160,4210 -121,6225
AGW 0 18,9235 21,9114 -237,9657 -198,1085
50 18,2952 22,3146 -238,3698 -197,7600
100 18,2490 21,6477 -238,0456 -198,1489
150 17,8946 22,0244 -238,1472 -198,2282
200 14,4831 21,9725 -227.1682 -190,7126
250 14,2803 18,1699 -227,3220 -194,8718
300 17,8919 22,0465 -235,7929 -195,8545
350 17,9947 23,1412 -238,0511 -196,9152

* Angulo em graus.

Todas as energias em kcal /mol.
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Apéndice D

Cdédigo fonte do funcionamento do

AG desenvolvido em Java

O codigo apresentado neste apéndice é para a Adenina, para os outros nucleotideos é

s6 efetuar a mudanca deles.

Codigo principal

public class AG {

public Populacao individuos;

nn.

public String log = 7
public String log2 = "";
public Gravar gravar = new Gravar();

public GravarBusca gravarB = new GravarBusca();

public AG(String t, String t2){
try {
double j=1;
int sem= 35;
for (int teste=0; teste<= 7; teste++){
for (int corre= 0; corre<= 4; corre++){
if (teste =— 0){
//individuos , geracoes, cruzamento, mutacao, teste

e corre e semente
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individuos =

new Populacao(200,800,0.95,0.01,teste

,corre ,sem,t,t2);

for (int i=0; i< individuos.PopAngd.length; i++){
log += individuos.PopAngd|i|.getIndM () ;
log += individuos.PopAngd[i]|.aux1[0];
log += individuos.PopAngd|i|.auxl[1];
log += individuos.PopAngd|[i|.auxl[2];
log += individuos.PopAngd|i|.auxl[3];
log += individuos.PopAngd|i|.auxl[4];
log += individuos.PopAngd|[i|.auxl[5];
log += individuos.PopAngd|i|.auxl[6];
log += individuos.PopAngd|i|.auxl[7];
}
log += "\n\n FIM TESTE "+teste-+"
\n'";
System.out . println (log);
gravar.gravaLog(log, teste, corre,t2);
log = "";
}//fim if
if (teste =— 1){

//individuos , geracoes, cruzament e mutacao
new Populacao(200,800,0.95,0.1,teste

corre ,sem,t,t2);

individuos

for (int 1=0; i< individuos.PopAngd.length; i++){

log +=
log +=
log +=
log +=
log +=
log +=
log +=
log
log 4=

}

log += "\n\n

individuos.
individuos
individuos
individuos
individuos
individuos
individuos
individuos

individuos

PopAngd|i|.

.PopAngd|i].
.PopAngd|i].
.PopAngd|i].
.PopAngd|i].
.PopAngd|i].
.PopAngd|i].
.PopAngd|i].
.PopAngd|i].

\n H;

getIndM () ;
auxl [0];
auxl|[1];
auxl[2];
auxl|[3];
auxl [4];
auxl[5];
auxl [6];
aux1[7];

FIM TESTE "+teste+"




System.out . println (log);

gravar.gravaLog(log, teste, corre, t2);

2)4
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individuos = new Populacao(200,800,0.95,0.2,teste ,

corre ,sem,t,t2);

for (int
log += individuos
log += individuos
log += individuos
log += individuos
log += individuos
log += individuos
log += individuos
log += individuos
log += individuos

}

log += "\n\n

\n H;

getIndM () ;
aux1[0];
auxl|[1];
auxl|[2];
auxl [3];
auxl [4];
auxl [5];
auxl [6];
aux1[7];

FIM TESTE "+teste+"

i=0; i< individuos.PopAngd.length; i++){
.PopAngd|i].
.PopAngd|i].
.PopAngd|i].
.PopAngd|i].
.PopAngd|i].
.PopAngd|i].
.PopAngd|i].
.PopAngd|i].
.PopAngd|i].

System.out . println (log);

gravar.gravaLog(log, teste, corre, t2);

3)4

//individuos , geracoes, cruzament e mutacao

individuos = new Populacao(200,800,0.95,0.25,teste
,corre ,sem,t ,t2);

for (int i=0; i< individuos.PopAngd.length; i++){

log += individuos.PopAngd|i|.getIndM () ;
log += individuos.PopAngd|[i|.aux1[0];
log += individuos.PopAngd[i|.auxl[1];
log += individuos.PopAngd|i|.auxl[2];
log += individuos.PopAngd|i|.auxl[3];
log += individuos.PopAngd|[i|.auxl[4];
log += individuos.PopAngd|i|.auxl[5];
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log += individuos.PopAngd|i|.auxl|[6];
log += individuos.PopAngd|i]|.auxl|7];
}
log += "\n\n FIM TESTE "+teste+"

\n H;

System.out . println (log);

gravar.gravalLog(log, teste, corre,t2);
log = "";
b/ /fim if
if (teste =— 4){
//individuos , geracoes, cruzament e mutacao
individuos = new Populacao(200,800,0.9,0.01,teste ,
corre ,sem,t,t2);
for (int 1=0; i< individuos.PopAngd.length; i++){
log += individuos.PopAngd|[i|.getIndM () ;
log individuos.PopAngd|i].aux1[0];
log individuos.PopAngd|[i].auxl[1];

individuos.PopAngd|i].auxl|[3];

-
G

log += individuos.PopAngd|i|.auxl|2];
log +=
4=

log individuos.PopAngd|[i].auxl [4];
log += individuos.PopAngd|i|.auxl[5];
log += individuos.PopAngd|i]|.auxl[6];
log += individuos.PopAngd|i]|.auxl|7];
}
log += "\n\n FIM TESTE "+teste-+"
'

System.out . println (log);

gravar .gravalLog(log, teste, corre, t2);
log = "";
}//fim if
//testes com pc=.8 e pm=.2
if (teste =— 5){
individuos = new Populacao(200,800,0.9,0.1,teste
corre ,sem,t , t2);
for (int i=0; i< individuos.PopAngd.length; i++){
log += individuos.PopAngd|i|.getIndM () ;
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log += individuos.PopAngd|[i]|.auxl|[0];
log += individuos.PopAngd|[i]|.auxl|[1];
log += individuos.PopAngd|i].auxl|[2];
log += individuos.PopAngd|i|.auxl|[3];
log += individuos.PopAngd|[i|.auxl|[4];
log += individuos.PopAngd|i|.auxl|[5];
log += individuos.PopAngd|[i]|.auxl|[6];
log += individuos.PopAngd[i].auxl[7];
}

log += "\n\n FIM TESTE "+teste+"
\n'"

System.out . println (log);

gravar.gravalLog(log, teste, corre,t2);

(teste =— 6){
individuos = new Populacao(200,800,0.9,0.2, teste ,
corre ,sem,t,t2);
for (int i=0; i< individuos.PopAngd.length; i++){
log += individuos.PopAngd|i|. getIndM () ;
log += individuos.PopAngd|i|.aux1[0];
log += individuos.PopAngd|[i|.auxl[1];
log += individuos.PopAngd|i].auxl|[2];
log += individuos.PopAngd|i|.auxl[3];
log += individuos.PopAngd|[i|.auxl[4];
log += individuos.PopAngd|i|.auxl[5];
log += individuos.PopAngd|i|.auxl[6];
log += individuos.PopAngd[i].aux1[7];
}
log += "\n\n FIM TESTE "+teste+"
n";

System.out . println (log);

gravar.gravalLog(log, teste, corre,t2);
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individuos = new Populacao(200,800,0.9,0.25 teste ,

corre ,sem,t ,t2);

for (int i=0; i< individuos.PopAngd.length; i++){

log += individuos.PopAngd[i]|.getIndM () ;
log += individuos.PopAngd|i].auxl[0];

log += individuos.PopAngd|i|.auxl[1];
log += individuos.PopAngd|[i|.auxl[2];
log += individuos.PopAngd|i|.auxl[3];
log += individuos.PopAngd|i|.auxl[4];
log += individuos.PopAngd|[i|.auxl[5];

log += individuos.PopAngd|i|.auxl|[6];
log += individuos.PopAngd|i|.auxl|7];
}
log += "\n\n FIM TESTE "+teste-+"

\n H;

System.out . println (log);

gravar.gravaLog(log, teste, corre,t2);

sem—= sem-—9;
}//fim for
}//fim for
} catch (Exception e) {
e.printStackTrace () ;

}

public static void main(String || args) {
String t1 = "";
Scanner scl = new Scanner (System.in);
String t2 = "";
Scanner sc2 = new Scanner (System.in);

System.out . println (" Digite o endereco do arquivo:");
t1= scl.next();

System.out. println (" Digite o endereco de gravacao:");




t2= sc2.next () ;
AG teste = new AG(tl,t2);
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Codigo da Populacao

public class Populacao implements Cloneable {
Atomos objAtomos= new Atomos () ;
IndividuoAngd || PopAngd;
IndividuoAngd || filhosAngd;
IndividuoAngd paradaAngd = new IndividuoAngd();

int p = 0;

int contDistC= 0;
int contAngC= 0;
int contAngdC= 0;
int contCargaC= 0;
int contLjC= 0;
int contC= 0;

int contM= 0;

public Vector melhores = new Vector () ;

public int || selecionadosAngd;

int nTor = §;

public double [|] torneioAngd = new double [nTor|;

double pm = 0.0;

double pc = 0.0;

IndividuoAngd indAngd= new IndividuoAngd();
public IndividuoAngd|[] elitismoAngd;
private int tamPop;

public int gera = 0;

nn.

public String log = 7
public String log2 = "";
public double|] mediaParada;

public double mediaFitness=0;
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int || sementes;
public Gravar gravar = new Gravar();

long soma = O0;

public Populacao(int tamanho, int geracoes, double pc,
double pm, int teste, int corre, int semente, String s,

String s2) throws Exception{

gera= geracoes;
sementes = new int [tamanho|;

System.out . println ("\ nlniciado o processo de Geracao da

Populacao...") ;

setTamPop (tamanho) ;

System.out . println(" > Iniciando o processo de
Geracao da Populacao Inicial...");

gerarPoplnicial (semente ,s);

objAtomos. getSemente (semente) ;

System.out . println (" gerado Pop inicial , OK!!I") ;
elitismoAngd = new IndividuoAngd|[PopAngd.length |;
int z=0;

double mediaTeste2=0.0;

int i —1:
do{
long start = System.currentTimeMillis();

selecaoPop () ;
reproducao (PopAngd, pc,semente ;s ) ;
mutacaoPop (i, pm, semente,s);
//elitismo alicado no metodo abaixo
calcularFitPop (1) ;
//aplicacao de elitismo
elitismoPop (i,s);
double m= PopAngd |[0]. getFit () ;
double r= PopAngd[0]. getFitD ();
log += "\n"+i+"\t"

+ "Melhor Fitness\t"+m+"\t"
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+ "Melhor Erro\t"+r+"\t"

+ "Melhor Angd\t"+PopAngd|[0]. getFit () ;
contC= contDistC+contAngC+contAngdC+contCargaC+contLjC ;;
double p= PopAngd|[PopAngd.length —1].getFitD () ;
double e= PopAngd|PopAngd.length —1].getFitD () ;
log += "\tMedia\t"+mediaFitness+"\tPior Fitness\t"4p;
log += "\tPior Erro\t"+e;
log +="\tDesvio Padrao:\t"+desvioP () ;
log +="\t Mutacao:\ t"+contM+"\t Cruzamento:\ t"+contC;
long delay

System . currentTimeMillis () — start;
log += "\t Demorou:\ t"+delay+ " milissegundos";
System.out . println (log);
gravar.gravalLog(log ,teste ,corre ,s2);
log = "";
log2 = "";
soma =+ System.currentTimeMillis() + start;
if (i>2){
if ((mediaParada|0] —mediaParada[1l]) < 0.5)({
Z+-+;
}else{
z=0;
¥
}else{
}
14+
}while ((PopAngd[0]. getFitD ()!=0)&&(i<geracoes));

//}//fim for

ordenarAngd (PopAngd) ;

melhores . addElement (PopAngd [0]) ;
melhores . addElement (PopAngd [1]) ;

}//fim Populacao
public void ordenarAngd(IndividuoAngd || PopAuxAngd){

IndividuoAngd tempAngd = new IndividuoAngd();
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for (int i = 0; i < PopAuxAngd.length; i++){
for (int j = i+1; j < PopAuxAngd.length; j++){
if ((PopAuxAngd|i|!=null)&&PopAuxAngd|[j]|!=null)){
if (PopAuxAngd|i|.getFitD () >= PopAuxAngd|j]. getFitD
)1

tempAngd = PopAuxAngd]|i |;
PopAuxAngd|i]| = PopAuxAngd]|j |;
PopAuxAngd|j| = tempAngd;

}

}
}//fim for

}//fim for
}//fim ordenar
public int ordenarTorAngd(int || auxAngd){
double temp = 0.0;
int aux2 = 0;
temp=0;
aux2=0;
for (int i = 0; i < torneioAngd.length; i++){
for (int j = i+1; j < torneioAngd.length; j+-+){
if (torneioAngd|[i]| >= torneioAngd|[j]){
temp = torneioAngd|i|;
torneioAngd|[i]| = torneioAngd|]];
torneioAngd|[j| = temp;
aux2 = auxAngd|1i|;
auxAngd|[i] = auxAngd|]];
auxAngd|[j|= aux2;
}
}//fim for
}//fim for
return auxAngd|[0];

}

public void elitismoPop (int i, String s) throws JXLException
, IOException{
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//int aux = 0;
double auxl = 0.0;
double aux = 0.0;

ordenarAngd (PopAngd) ;
//compara o elitismo da primeira geracao com o outro
if (i>-2){
aux1=0;
aux=0;
auxl= elitismoAngd [0]. getFitD () ;
aux= PopAngd[0]. getFitD () ;
if (aux != auxl){
if (aux <= auxl){
//ultimo elemento
elitismoAngd [PopAngd.length —1|]= PopAngd|[0];
ordenarAngd (elitismoAngd) ;
}else{
PopAngd [PopAngd.length —1]= elitismoAngd [0];
ordenarAngd (PopAngd) ;
}//fim else
}

//elitismo da primeira geracao
telse{
if ((i==1) && (elitismoAngd[0]== null)){

//copia o melhor da populacao para o vetor elitismo ,
estava com problemas de referencia gnd mudava um o
outro tbm mudava

elitismoAngd [0]= setIndividuoAngd (PopAngd|[0],s);

}//fim if
¥

ordenarAngd (elitismoAngd) ;

}//fim elitismo

public IndividuoAngd setIndividuoAngd (IndividuoAngd
melhorPop, String s) throws JXLException, IOException{
IndividuoAngd aux = new IndividuoAngd();
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}

public void setTamPop(int tam) throws Exception {

double fit = 0.0;
double erro = 0.0;

int

semente =0;

//copiando a fitness
fit= melhorPop.getFitD () ;

aux .

setFit (fit);

erro= melhorPop.getFitD () ;

aux.

setErro(erro);

//compiando a molecula

aux.

aux.

aux.

aux

aux.

aux.

aux .

aux

aux

aux .

aux.

for

completarMol (s) ;
cruzaPeri= melhorPop.cruzaPeri;

cruzaPeriRep= melhorPop.cruzaPeriRep;

.cruzaVn= melhorPop.cruzaVn;

cruzaVnRep= melhorPop.cruzaVnRep;
indMutacaol= melhorPop.indMutacaol;

indMutacao2= melhorPop.indMutacao?2;

.indMutacao3= melhorPop.indMutacao3;
.indMutacao3Rep= melhorPop.indMutacao3Rep;

indMutacao4= melhorPop.indMutacao4
indMutacaob= melhorPop.indMutacao5;
(int j=0; j< aux.vnDInd.length; j++){

aux.vnDInd | j]= melhorPop.vnDInd]|j |;

aux.periDInd [ j]= melhorPop.periDInd|[j |;

}

for

(int i=0; i< aux.vnD.length; i++){

aux.vnD[i|= melhorPop.vnD|[i |;

aux . periD [i]= melhorPop.periD|1i |;
}//fim for

return aux;

this.tamPop = tam;

PopAngd = new IndividuoAngd [tamPop|;

mediaParada = new double [2];

JAVA
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for (int i = 0; i < PopAngd.length; i++){
PopAngd|i] = new IndividuoAngd();

}//fim for i

selecionadosAngd = new int [tam /2];

filhosAngd = new IndividuoAngd[tam /2];

}//fim setTamPop
private void selecaoPop(){//int auxger) {
int ind = 0;

int [|] aux = new int [nTor];
int j=0;

ind =0;

J=0;

while (j<= selecionadosAngd.length —1){
//fazer o torneio entre o nTor
for (int i=0; i< nTor; i++){
aux|i]= (int) (objAtomos.random () * PopAngd.length);
torneioAngd |[i|= PopAngd|aux[i]]. getFit ();
}
ind = ordenarTorAngd (aux);
selecionadosAngd | j|= ind;
J=i L
}//fim do while

}//fim do metodo selecaoPop
public void gerarPoplInicial(int semente, String s) throws

Exception {

for (int i = 0; i < PopAngd.length; it++) {
PopAngd|i|.completarMol(s);
if (i< (PopAngd.length/10)){
PopAngd|[i|. gerarIndAngdCp (semente) ;
PopAngd|i|. calculaFit (semente);
// PopAngd|i|. calculaFitness (semente);

}else{
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PopAngd|[i|. gerarIndAngd (semente) ;
PopAngd|i|. calculaFit (semente) ;

}

semente= semente+100;

}//fim for

}//fim do metodo gerarPoplnicial
public void mostraPop(int g,IndividuoAngd || popAuxAngd, int

teste, int corre) throws Exception {

ordenarAngd (popAuxAngd) ;

for (int i = 0; i < PopAngd.length; i++) {
log +=popAuxAngd|i].getIndM () ;

}//fim for

}//fim do metodo mostrarPop
public double desvioP (){
int divAngd = PopAngd.length ;
int div = divAngd;//+divHbond;
double d= 0.0;
double [| vetorAngd= new double|PopAngd.length |;

for (int i= 0; i< PopAngd.length; i++) {
//tem que ser modulo da fitness — a media
vetorAngd | i|= Math.abs(PopAngd|i]. getFit () —
mediaFitness);
}//fim for
d = d/div;

return d;

}//fim devioP
public void calcularFitPop (int indice) {
double aux= 0.0;
double mediaFit = 0;
int divAngd = PopAngd.length;
int div= divAngd;




169

//como em tds os outros metodos jah em calculado a fitness
, nesse metodo soh calcula a media
if (div !'= 0){
for (int i = 0; i < PopAngd.length; i++) {
aux = PopAngd|[i]. getFitD () ;
mediaFit= mediaFit + aux;
}//fim for
}//fim if
if ((indice % 2)==0){
mediaParada|[1| = (mediaFit/div);
telse{
mediaParada [0] = (mediaFit/div);
}

mediaFitness= mediaFit/div;

}//fim do metodo calcularFitPop

public void reproducao (IndividuoAngd || PopAuxAngd, double pc
, int semente, String s) throws Exception{
int indicel= 0;
int indice2= 0;

double aux = 0.0;

for (int j = 0; j < selecionadosAngd.length; j=j+2) {
PopAuxAngd|j |. getSemente (semente) ;
aux= PopAuxAngd|[j |.random() ;
//probabilidade de cruzar eh o pq passado no inicio do
programa
if (aux<= pc){
IndividuoAngd a= new IndividuoAngd();
IndividuoAngd b = new IndividuoAngd () ;
if (j>selecionadosAngd.length —2){
//problema de referencia de vetores
filhosAngd|j]= setIndividuoAngd (PopAuxAngd |
selecionadosAngd|[j]],s);
PopAngd|j|= setIndividuoAngd (filhosAngd|[j],s);
telse{
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filhosAngd|j|]= setIndividuoAngd (PopAuxAngd |

selecionadosAngd|[j]],s);
a— filhosAngd|[j];
indicel = selecionadosAngd]|j];

filhosAngd [ j+1|= setIndividuoAngd (PopAuxAngd |
selecionadosAngd [j+1]],s);
b= filhosAngd|[j+1];
indice2 = selecionadosAngd|[j+1];
crossoverAngd (filhosAngd|[j],filhosAngd|[j+1],semente)
PopAngd|indicel]|= setIndividuoAngd (filhosAngd|[j],s);
PopAngd|indice2|= setIndividuoAngd (filhosAngd|[j+1],s
) ;
}//fim else
}//fim if
semente-+-+;
}//fim for

}//fim reproducao

private void crossoverAngd (IndividuoAngd filhol ,
IndividuoAngd filho2 , int semente) throws JXLException,
IOException{

IndividuoAngd a= filhol;

IndividuoAngd b = filho2;

double ind= 0.0;

//cruzamento

filhol . getSemente (semente) ;

int cortel = (int) (filhol .random () *3);
double [| auxl= new double|filhol .vnD.length |;
int [| aux2= new int|[filhol .vnD.length |;

for (int w =0; w<= cortel; w++){
double auxRep= b.vnDInd [w];
b.vnDInd|[w] = a.vnDInd|w];
a.vnDInd [w] = auxRep;
auxRep = b.periDInd [w];
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b.periDInd [w] = a.periDInd |[w];
a.periDInd [w] = auxRep;

a.calculaFit (10);
b.calculaFit (10);

if ((a.getFitD ()<=filhol.getFitD())||(b.getFitD ()<=filho2.
getFitD ())){

contAngdC++;
}
filhol= a;
filho2= b;

}//fim do metodo Reproducao

private void mutacaoPop(int pos, double pm, int semente,
String s) {
IndividuoAngd auxAngd = new IndividuoAngd();
double ind= 0.0;

try {
double auxM = 0.0;

ordenarAngd (PopAngd) ;
auxM=0;
for (int 1 = 1; i < PopAngd.length; i++) {
PopAngd|i|.getSemente (semente) ;
auxM = PopAngd|i|.random () ;
if (auxM<= pm){
auxAngd= setIndividuoAngd (PopAngd|i],s);
PopAngd|[i |. mutacao (pm, pos, gera ,semente) ;
PopAngd|[i]. calculaFit (10);
if (PopAngd|i].getFitD ()<=auxAngd.getFitD () ){
contM++;
¥
}//fim if

semente-++;
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}//fim for
} catch (Exception e) {
e.printStackTrace () ;

}

}//fim do metodo mutacaoPop

}//fim classe Populacao

Codigo da Individuo

import java.io.lOException;
import java.util.Random;

import java.util.Vector;
import jxl.JXLException:;

public class IndividuoAngd implements Comparable, Cloneable{
Atomos objAtomos= new Atomos () ;
private int qntdcol= 12;
private int gntdlinha= 7;
double || nInd= new double [4];
double [| periDInd= {-1,-1,—1,—1};
double [| vnDInd= {—-1,—-1,—1,—1};
double || pathD=
{tr,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1

t,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1
t,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1,1

/ /ADENINA

double [| n=
{3,3,3,2,3,3,3,1,2,3,2,3,3,3,2,3,3,1,3,3,2,3,3,3,3,3,3,3,
1,2,3 .4,
0,0,0,0,0,2,2,2,2,2,2,2,2,2,2,2,2,2,2.,2,2,2,2,2,2,2.,2.,2,2

11,1111
71717171717]

1,1,1};

,2,2,2,2,2,2
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/ /ADENINA
double || periD=

{0,0,0,180,0,0,0,180,180,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,0,

/ /AMBER
69,16,172,19,
0,0,0,0,0,180,180,180,180,180,180,180,180,180,180,180,180

180,180,180,180,180,180,180,180,180,180,180,180,180,180

}s

//Adenina

double [| vnD=
{0.156,0.156,0.156,0.1,0.383,0.383,0.156,0.2,0.25,0.18,1.1]

/ JAMBER
0.966,1.074,0.458,0.309,
6,0,0,0,0,1.7,1.7,1.7,1.7,1.65,1.65,1.65,1.65,10,10,2.55

5.45,2.4.,2.4,4.8,4.8.6.8,6.8,6.8,6.8,4.15,4.15

//Adenina
String [| vnS— {"HI-CT-CT-OS","H1-CT-CT-CT","HI1-CT-CT-H1","CT
—CT-OS—CT" ,"CT-CT-0S-CT" , "H1-CT-OS—CT" , " CT-CT-CT-OH" ,"CT—
cr-cr-cr","Cr-CrCcr-Cr","CI-CI—CT-CT" ,"OS-CT-CT-OH",
"OS-CT-CT-OH" ,"OS—CT-CT-CT" ,"H1-CT-CT-OH" , "CT-OS-CT-N9
" CT-OS-CT-N9 " | "CT-OS-CT-H2" ,"CT-CT-OH-HO" | " CT-CT-OH
“HO" ,"H1-CT-OH-HO" , "OH-CT-CT-OH" ,"OH-CT-CT-OH" ,"CT-CT
_CT-N9"
"CI-CT-CT-H2" ,"OH-CT-CT-N9" | "OH-CT-CT-H2" ,"H1-CT-CT—-N9
" VHI—CT-CT-H2" " OS—CT-N9—C2" " OS—CT-N9—C2" " OS—CT-N9
—C2" [ "OS—CT-N9—-C2" ,"OS—CT-N9—CB" ,"CT-CT-N9—-C2" ,"CT-CT
_N9-CB"
"H2-CT-N9—C2" "H2—CT-N9—CB" , " CT-N9—C2-NB" ,"CT-N9—C2-H5
" "CB-N9—-C2-NB" ,"CB-N9—-C2-H5" ,"CT-N9—CB-CB" ,"CT-N9—-CB
_NC","(2-N9—CB-CB" , " C2-N9-CB-NC" ,"N9—C2-NB-CB" ,"H5—C2

,180,180,1

75.0.144 ,0

2.55,3.5,:

~NB-CB",
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"C2-NB-CB-CA" ," C2-NB-CB-CB" , "NB-CB-CA-N2" , "NB-CB-CA-NC
" "CB-CB-CA-N2" " CB-CB-CA-NC" ,"NB-CB-CB-N9" . "NB-CB-CB
_NC" ,"CA-CB-CB-N9" ,"CA-CB-CB-NC" ,"CB-CA-N2-HH" , "NC-CA
~N2-HH",

"CB-CA-NC-CQ" , "N2-CA-NC-CQ" , "CA-NC-CQ-NC" , "CA-NC-CQ-H5
" TNC-CQ-NC-CB" ," H5-CQ-NC-CB" ,"CQ-NC-CB-N9" . "CQ-NC-CB

—CB"
}s
//vetores de string com os atomos da tabela da cte
String []||] molS= new String|qntdlinha|[qgntdcol];
double [|[] molA= new double [4][11];

public String|[] vetorInd;

int sem= 0;

double fit= 0.0;

double erro= 0.0;

Random rand;

int num = 1;

int indice = 0;

//indice que vao ser mutados

int indMutacaol =0;

int indMutacao2 =0;

int indMutacao3 =0;

//esse 3 eh pq as estruturas se repetem no tamanho 4 da
tabela de parametros

int [| indMutacao3Rep = new int [4];

int indMutacao4 =0;

int indMutacaob =0;

int [| cruzaVnRep= new int [4];

int || cruzaPeriRep= new int [4];

//soh tenho 5 diedros

int [| cruzaVn= new int [5];

int [| cruzaPeri= new int [5];

double [| angulos= new double [7];

String [| torS= {"0","1" "2" "m3n nrgr ngn wrgn nyny.

public GravarEnergDiedro garvar = new GravarEnergDiedro () ;

//variavel que indica a repeticao do vetor estrutura vnS




int rep= 0;

int repPeri= 0;

double paramaux = 0.0;

//valores das energias das rotacoes

double || auxl= new double|[torS.length |;

//valores das energias das rotacoes auxiliar fitness
double [| aux2= new double|[torS.length |;

public IndividuoAngd(){
//colocar o numero de individuos entre parenteses
vetorRad= "";

nmn.

vetorMol=
}//fim IndividuoConstrutor

public double random () {
double r = 0.0;

//—1<x<1
r= rand.nextGaussian () ;
if (r>1){
r=r—1;
telse if (r<—1){
r=r—+2;
}else if (r<0){
r=r—+1;
}

return r;

}

public Random getSemente(int sl1){
long seed = sl;
rand= new Random (sl);

return rand;

}

//esse metodo esta no gerarPoplnicial ()
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public void completarMol (String s) throws JXLException,

IOException{

//Adenina

molS[0][0]="";

molS [0][1]="";
molS[O][Q]:"”,
molS[0][3]="";

molS [0][4]="";

molS [0][5]="";

molS [0][6]="";
molS[O][?]—”",

molS [0][8]="HHA000111000" ;
molS [0][9] = " N2A000111100";
molS[0][10]="HHA000211000";
molS[0][11]="";

molS [1][0]="";

molS [1][1]="";
molS|[1][2]="";

molS [1][3]="";
molS|[1]|[4]="";
molS[1]|[5]="";
molS[l][G]—"",
molS[1][7]="NBA000110011";
molS [1][8]="";

molS [1][9] =" CAA000110111 ";
molS [1][10]="";
molS[1][11]="";

molS [2][0]="";
molS[Q][l]:"H1R100300100”;
molS[2][2]="H1R100400100 "
molS[2][3] =" OSR100100011";
molS [2][4] =" H2R100100100 " ;
molS[2][5]="H5A000111000";
molS[2][6]=" C2A000111010";
molS [2][7]="";

molS [2][8] = " CBA000110111";

JAVA




molS [2][9]="";
molS[2][10]="NCA000110101 " ;
molS [2][11]="";

molS [3][0]="HI1R100101000";
molS [3][1]=" CTR100501100";
molS [3][2] =" CTR100401110";
molS [3][3]="";

molS [3][4] =" CTR100101101";
molS [3][5]=" X00000001000 " ;
molS [3][6]=" X00000001000 " ;
molS [3][7] = " N9A000111001 " ;
molS [3][8] =" CBA000211110";
molS [3][9]="";

molS[3][10]="CQA000111101";

molS[3][11]="H5A000211000";
molS [4][0]="";
molS[4][1]="H1R100200100";
molS [4][2] =" HIR100501000 " ;
molS [4][3] =" CTR100301101";
molS [4][4] =" CTR100201100";
molS [4][5] = " HIR100601000 " ;
molS [4][6]="";

molS [4][7]="";

molS [4 ][8]f”",

molS [4][9] = " NCA000210011 ";
molS [4][10]="";

molS [4][11]="";

molS [5][0]="";

molS [5][1]="";

molS [5][2] = "HORlOOlOlOOO"
molS [5][3]~ " OHR100101100 " ;
molS [5][4] =" OHR100201100 " ;
molS [5][5] = "HOR100201000 " ;
molS [5]|[6]="";

molS [5][7]="";
molS[5][8]:””,

177




APENDICE D. CODIGO FONTE DO FUNCIONAMENTO DO AQG DESENVOIVIDO EM
178 JAVA

molS [5][9]="";
molS [5][10]="";
molS [5][11]="";
molS|[6]|[0]="";
molS [6][1]="";
molS [6][2]=" ”,
molS[6][3]="";
molS [6][4]="";
molS [6][5]="";
molS [6][6]="";
molS [6][7]="";
molS [6][8]="";
molS|[6][9]="";
molS [6][10]="";
molS[6][11]="";

//1le Arquivo para eu ter o atomos|i]][]]
objAtomos.leXls(s);
//completa os x,y e z dos atomos
for (int r= 0; r<torS.length; r4++){
for (int i= 0; i<qntdlinha; i++){
for (int j= 0; j< qntdcol; j++){
i (molS[1][j]1-""){
//para Uracil e adenina
objAtomos. getAtomoEle (molS|[i][]j],r);
objAtomos. getAtomoEle2 (molS|[i][j],r);
//para guanina e citosina
//objAtomos . getAtomoEleCG (molS|i][j],r);
//objAtomos . getAtomoEleCG2 (molS[i]|[j],r);

}//fim completarM
public double|] angdU (int semente){
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double [| pangd= new double|[torS.length |;

double pangdebb3d ,pangdeb3 ,pangdbbe , pangdbe , pangdd, pangdb3,
pangdbb3 , pangdl , pangdll , pangdc,pangdcc, pangdb,
pangdbb , pangdcl ,pangdccl, pangdbl, pangdbbl , pangdc2,
pangdcc2 , pangdbb2  pangdb?2;

double angdebb2 ,angdebb3 , angdeb3 ,angdbe ,angdbbe ,angdb3
angdbb3 ,angdl , angdll ,angdc ,angdcc ,angdb ,angdbb ,angdbl ,
angdbbl ,angdb2 ,angdbb2 , angdcl ,angdccl ,angdcc2 ,angdc2;

double auxdebb2,auxdeb3, auxdebb3d,auxdbe,auxdbbe,auxdb3,
auxdbb3d , auxdl , auxdll ,auxdb ,auxdbb ,auxdc , auxdcc ,auxdbl
auxdbbl ,auxdb2 ,auxdbb2 ,auxdcl ,auxdccl , auxdcc2 , auxdc?2 ;

double auxeb3d, auxebb3d, auxbe,auxbbe,h auxb3,auxbb3, auxl,
auxll ;auxb ,auxbb,auxc,auxcc,auxbl ,auxbbl , auxb2 6 auxbb2,
auxcl ,auxccl ,auxcc2 ,auxc?;

int indiceD= 0;

double al, a2, bl, b2, cl, ¢2, vl, x1, zl1, v2, x2, z2, v3,
x3, z3, v4, x4, z4, xls, yls, zls;//, x2s, y2s, z2s;

double aux = 0.0;

double [| auxlebb2, aux2ebb2, aux3ebb2,aux4ebb2  auxleb3,
aux2eb3d ,aux3eb3d , auxdeb3 ,auxlebb3d ,aux2ebb3  aux3ebb3 ,
aux4ebb3d ,auxlbe, aux2be,aux3dbe,auxdbe, auxlbbe,aux2bbe,
aux3dbbe ,aux4bbe ,auxll, aux2l, aux3l, aux4l, auxlll,
aux2ll, aux3ll, aux4ll,

auxlb, aux2b, aux3b, aux4b, auxlbb, aux2bb, aux3bb, aux4bb
, auxlcc, aux2cc, aux3cc, auxdcc, auxlc, aux2c, aux3c,
aux4c, auxlcl, aux2cl, aux3cl, auxd4cl, auxlccl,
aux2ccl, aux3ccl, auxdccl, auxlbl, aux2bl, aux3bl,
aux4bl jauxlbbl, aux2bbl, aux3bbl, aux4bbl, auxlc2,
aux2c?2, aux3dc2, aux4c2, auxlcc2, aux2cc2, aux3dcc?,
aux4cc2, auxlb3d, aux2b3, aux3b3d, auxd4b3d, auxlbb3,
aux2bb3 , aux3bb3, aux4bb3, auxlbb2, aux2bb2, aux4dbb2,
aux3bb2;

double pmod, mod, mod2, prod;

int ind= 0;

//variaveis para ver se nao existe mais de uma forma para

ser feito o calculo
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num=1;
indice=0;
String log="";

double energia=0.0;

sem= semente;

for (int r=

0; r< torS.length; r++){

auxleb3= new double[3];
aux2eb3= new double [3];
aux3eb3= new double [3];
aux4eb3= new double [3];
auxlebb3= new double [3];
aux2ebb3= new double [3];
aux3ebb3= new double [3];
aux4ebb3= new double [3];

auxlbe= new
aux2be= new
aux3be= new

aux4be— new

double [3];
double [3];
double [3];
double [3];

auxlbbe= new double [3];
aux2bbe= new double [3];
aux3bbe= new double [3];
aux4dbbe= new double [3];

auxll= new
aux2l= new
aux3l= new
aux4l= new
auxlll= new
aux2ll= new
aux3ll= new
aux4ll= new
auxlb= new
aux2b= new
aux3b= new
aux4b= new

auxlbb= new

double [3];
double [3];
double [3];
double [3];
double [3];
double [3];
double [3];
double [3];
double [3];
double [3];
double [3];
double [3];
double [3];

JAVA
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aux2bb= new double [3];
aux3bb= new double [3];
aux4bb= new double [3];
auxlc= new double [3];
aux2c= new double [3];
aux3c= new double [3];
aux4dc= new double [3];
auxlcc= new double[3];
aux2cc= new double [3];
aux3cc= new double [3];
aux4cc= new double [3];
auxlcl= new double[3];
aux2cl= new double [3];
aux3cl= new double[3];
aux4cl= new double [3];
auxlccl= new double [3];
aux2ccl= new double [3];
aux3ccl= new double[3];
aux4ccl= new double [3];
aux1lbl= new double [3];
aux2bl= new double [3];
aux3bl= new double [3];
aux4dbl= new double [3];
auxlbbl= new double [3];
aux2bbl= new double [3];
aux3bbl= new double [3];
aux4bbl= new double [3];
aux1b3= new double [3];
aux2b3= new double [3];
aux3b3= new double [3];
aux4b3= new double [3];
aux1bb3= new double [3];
aux2bb3= new double [3];
aux3bb3= new double [3];
aux4bb3= new double [3];

auxlc2= new double [3];
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aux2c2= new double [3];
aux3c2= new double [3];
aux4c2= new double [3];
auxlcc2= new double [3];
aux2cc2= new double [3];
aux3cc2= new double [3];
aux4cc2= new double [3];
aux1bb2= new double [3];
aux2bb2= new double [3];
aux3bb2= new double [3];
aux4bb2= new double [3];
x1s=0.0;

y1s=0.0;

z1s=0.0;

vi= 0.0;
v2=
x1=
xX2=
zl=
72=
V3=
vi=
X3=
x4=
73=
z4=
mod= 0.0;
mod2= 0.0;
pmod = 0.0;
prod = 0.0;
pangdebb3=0.0;
pangdeb3=0.0;
pangdbbe=0.0;
pangdbe= 0.0;
pangdd =0.0;
pangdb3=0.0;

S O O O O O o o o o o o
S O O O O O o o o o o

Y
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pangdbb3=0.0;
pangdbb2=0.0;
pangdl=0.0;
pangdll=0.0;
pangdc=0.0;
pangdcc=0.0;
pangdb=0.0;
pangdbb=0.0;
pangdcl =0.0;
pangdccl =0.0;
pangdb1=0.0;
pangdbbl1=0.0;
pangdc2=0.0;
pangdcc2=0.0;
auxdeb3=0.0;
auxdebb3=0.0;
auxdebb2=0.0;
auxdbe=0.0;
auxdbbe=0.0;
auxeb3=0.0;
auxebb3=0.0;
auxdebb2=0.0;
auxbe=0.0;
auxbbe=0.0;
angdebb3=0.0;
angdeb3=0.0;
pangdb2= 0.0;
angdl=0.0;
angdll =0.0;
angdb3=0.0;
angdbb3=0.0;
angdbe= 0;
angdbbe= 0;
angdb=0.0;
angdbb=0.0;
angdc=0.0;
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angdcc=0.0;
angdcl=0.0;
angdccl =0.0;
angdc2=0.0;
angdcc2=0.0;
angdb1=0.0;
angdbb1=0.0;
angdb2=0.0;
auxdl=0.0;
auxdll =0.0;
auxdb3=0.0;
auxdbb3=0.0;
auxdb=0.0;
auxdbb=0.0;
auxdc=0.0;
auxdcc=0.0;
auxdcl1=0.0;
auxdccl=0.0;
auxdc2=0.0;
auxdcc2=0.0;
auxdb1=0.0;
auxdbb1=0.0;
auxdb2=0.0;
auxl=0.0;
auxll=0.0;
auxb3=0.0;
auxbb3=0.0;
auxb=0.0;
auxbb=0.0;
auxc=0.0;
auxcc=0.0;
auxcl =0.0;
auxccl =0.0;
auxc2=0.0;
auxcc2=0.0;
auxb1=0.0;

DO AG DESENVOLVIDO EM
JAVA
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auxbb1=0.0;
auxbh2=0.0;
auxbb2=0.0;
al=0.0;
a2=0.0;
b1=0.0;
b2=0.0;
c1=0.0;
for (int i= 0; i<qntdlinha; i++){
for (int j= 0; j< qntdcol; j++){
aux=0.0;
if (molS[i][j].equals("X00000001000")){
//nao quero que comece com X
}else{
if ((i<qntdlinha —1)&&(molS[i|[j]!="") && (j<qntdcol -2)
&&(molS[i][j+1'="") && (molS[i]|[j+2]!="") && (molS
[11][5+2]="")){
indice =0;
//primeira parte, posicao(7,8), indica ligacoes
horizontais
if ((molS[i][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS |
i][j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS[i]][]
+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS[i]]]+2].
substring (8, 9).equals("1"))&&
(molS|i][j+2].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|[i+1]|[j+2].substring (9, 10).equals("1")))
{
indice= 0;
//isolar a b e ¢ dos planos
auxll= objAtomos.setAtomoU (molS[i|[j],torS|[r]);
aux2l= objAtomos.setAtomoU (molS[i|[]j+1],torS[r]);
aux3l= objAtomos.setAtomoU (molS|i]|[j+2],torS[0]);
aux4l= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j+2],torS[r])
vl= objAtomos.getX (auxll,torS|r])—objAtomos.getX(
aux2l,torS|r]);
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x1= objAtomos.getY (auxll,torS|r])—objAtomos
aux2l,torS|r]);

zl= objAtomos.getZ (auxll,torS|r]|)—objAtomos.

aux2l,torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3l,torS|[r])—objAtomos.

aux2l,torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3l,torS|r])—objAtomos.

aux2l,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3l,torS|r]|)—objAtomos.

aux2l ,torS|r]);

v3= objAtomos.getX (aux2l,torS|[r]|)—objAtomos.

aux3l,torS|r]) ;

x3= objAtomos.getY (aux2l,torS|r|)—objAtomos.

aux3l,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2l ,torS|r]|)—objAtomos.

aux3l,torS|r]) ;

v4= objAtomos.getX (aux4l,torS|[r]|)—objAtomos.

aux3l,torS|r]);

x4= objAtomos.getY (aux4l,torS|r])—objAtomos.

aux3l,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4l,torS|[r|)—objAtomos.

aux3l,torS|r]) ;
al= ((x1%x2z2)—(x2%zl

I

))
bl= ((zl1%v2)—(vlxz2));
cl= ((v1#x2)—(x1xv2));
a2— ((X3*Z4)—(X4*Z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));

prod =(alxa2)+
mod= Math.sqrt
pow (c1,2));

blxb2)+(cl*c2);

o~

JAVA

.getY (
getZ (
getX (
getY (
getZ (
getX (
getY (
getZ (
get X (
getY (

getZ (

Math . pow (al ,2)+Math.pow(bl,2)+Math.

mod2= Math.sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow (b2 ,2)+Math

.pow(c2,2));
pmod= mod*xmod?2;
auxdl= (prod) /(pmod) ;
angdl= Math.acos (auxdl);
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double sinal= (vl*a2)+(x1*b2)+(z1*c2);

if (sinal <=0.0){
angdl= —angdl;

}

pangdl= (getVnU (molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i]]]
+2],molS|1i+1][j+2],sem ,num, indice ) /getPath (molS
[i][j],molS[i][]j+1],molS[i][j+2],molS[i+1]]]
+2],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS|1i]]
il molS[i][j+1],molS[i][j+2],molS[i+1][j+2],sem
,indice )xangdl)—getPeriU (molS[i]|[j],molS[i]]]
+1],molS|i|[j+2],molS[i+1][j+2],sem,indice)))))

//arredondamento 4 casas decimais TINKER

pangdl= (Math.round ((pangdl * 10000.0))) /
10000.0;

pangdl= pangdl+auxl;

auxl= pangdl;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-+-+;

}//fim if
while (num==0){

//transforma pra graus o cos

pangdl= (getVnU (molS[i]|[j],molS[i][j+1],molS[i]]]
+2],molS|i+1][j+2],sem ,num, indice ) /getPath (molS
[i][j],molS[i][j+1],molS|i][j+2],molS[i+1][j
+2],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS|[i ||
jl,molS[i][j+1],molS[i][j+2],molS[i+1][]+2],sem
,indice )xangdll)—getPeriU (molS|i|[j],molS[i]]]
+1],molS[i|[j+2],molS[i+1][j+2],sem,indice)))))

//arredondamento TINKER

pangdl= (Math.round ((pangdl x 10000.0))) /
10000.0;

pangdl= pangdl+auxl;

auxl= pangdl;
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indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
}
}//fim if
if ((j<qntdcol =5)&&(molS[i|[j]!="") && (molS[i]|][]
L3 && (molS[i][j +4]l="") && (molS|i]]]
5= &&((molS [ ][ +1]=="X00000001000 ") &&(molS [ i
|[j+2]=="X00000001000"))){
indice =0;
int x=j+3;
if ((molS|i][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|
i][x].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS[i][x].
substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|i|[x+1].
substring (8, 9).equals("1"))&&
(molS|i][x+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|
i|[x+2].substring (8, 9).equals("1"))){
aux1ll= objAtomos.setAtomoU (molS|[i]|[j],torS|r]);
aux2ll= objAtomos.setAtomoU (molS|i|[x],torS|r]);
aux3ll= objAtomos.setAtomoU (molS|i]|[x+1],torS|r])
aux4ll= objAtomos.setAtomoU (molS|i]|[x+2],torS[r]);
vl= objAtomos.getX (auxlll ,torS|[r]|)—objAtomos.getX(
aux2ll ,torS|r]);
x1= objAtomos.getY (auxlll,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2ll ;torS|[r]);
z1= objAtomos.getZ (auxlll ,torS|r]|)—objAtomos. getZ (
aux2ll ;torS|[r]) ;
v2= objAtomos.getX (aux3ll ,torS|[r|)—objAtomos. getX(
aux2ll ,torS|[r]);
x2= objAtomos.getY (aux3ll ,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2ll ;torS|[r]) ;
z2—= objAtomos. getZ (aux3ll ,torS|r]|)—objAtomos. getZ (
aux2ll ;torS|[r]);
v3= objAtomos.getX (aux2ll ,torS|[r|)—objAtomos. getX(
aux3ll ;torS|r]);

I
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x3= objAtomos.getY (aux2ll,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux3ll ;torS|r|) ;

z3= objAtomos. getZ (aux2ll ,torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux3ll ,torS|r]);

vd= objAtomos.getX (aux4ll ,torS|r])—objAtomos. getX(
aux3ll ;torS|r|) ;

x4= objAtomos.getY (aux4ll ,torS|r])—objAtomos.getY (
aux3ll ,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4ll ,torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux3ll ;torS|r]);

al= ((x1%2z2)—(x2%z1));
bl= ((z1*v2)—(vl*z2));
cl= ((v1*x2)—(x1%v2));
a2= ((x3xz4)—(x4x%z3));
b2= ((z3*v4d)—(v3xz4d));
c2— ((V3*X4)—(X3*V4));

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow (cl,2));
mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+Math
.pow(c2,2));
pmod= mod*xmod?2;
auxdll= (prod) /(pmod) ;
angdll= Math. acos (auxdll);
double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(zlxc2);
if (sinal <=0.0){
angdll= —angdll;
}
pangdll= (getVnU (molS|[i]|[j],molS[i][x],molS[i][x
+1],molS|i]|[x+2],sem,num, indice)/getPath (molS|i
[[j],molS[i][x],molS[i][x+1],molS[i]|[x+2],sem,
num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS|i][j],molS|
i|[x],molS[i][x+1],molS[i][x+2],sem,indice)x
angdll)—getPeriU (molS[i||j],molS|[i][x],molS[i]]
x+1],molS[i]|[x+2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
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pangdll= (Math.round (( pangdll * 10000.0))) /
10000.0;
pangdll= pangdll+auxll;
auxll= pangdll;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdll= (getVnU (molS[i]|[j],molS|i][x],molS[i][x
+1],molS|i]|[x+2],sem,num, indice)/getPath (molS
[1][j],molS[i][x],molS|[i][x+1],molS[i][x+2],
sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS|1i]] ]
| ,molS|i]|[x],molS[i][x+1],molS[i][x+2],sem,
indice)*angdll )—getPeriU (molS|i]|[j],molS[i][x
| ,molS|i]|[x+1],molS[i][x+2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdll= (Math.round (( pangdll * 10000.0))) /
10000.0;
pangdll= pangdll+auxll;
auxll= pangdll;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;

}

}else if ((j<qntdcol —=5)&&(molS[i|[j]!="") && (molS[i]]|
JHINI="") & (molS[i|[j+4]!="") && (molS|i]]]
5= & ((molS ][ §+2]=="X00000001000 ") &&(molS | i
|[j+3]=="X00000001000"))){
indice=0;
int x=j+4;
if ((molS[i]|[j].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS |

i][j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|1i]][]
+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|i][x].
substring (8, 9).equals("1"))&&
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(molS|i][x].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|1i
|[x+1].substring (8, 9).equals("1"))){

aux1ll= objAtomos
aux2ll= objAtomos
aux3ll= objAtomos

aux4ll= objAtomos

.setAtomoU (molS[i][j],torS|r]);
.setAtomoU (molS[i][j+1],torS[r]);
.setAtomoU (molS|[i][x],torS[r]);
.setAtomoU (molS|[i][x+1],torS[r]);

aux2ll ,torS|[r]);
aux2l1l jtorS|r|) ;
aux2ll ,torS|[r]);
aux2l1l  torS|[r]);
aux2ll ;torS|[r]);
aux2ll ,torS|[r]);
aux3ll jtorS|r]) ;
aux3ll ,torS|[r]);
aux3ll ,torS|[r]);
aux3ll ,torS|[r]);

aux3ll ,torS|[r]);

vl= objAtomos.getX (auxlll ,torS|[r]|)—objAtomos.getX(
x1= objAtomos.getY (aux1ll ,torS|r]|)—objAtomos.getY (
z1= objAtomos.getZ (aux1ll ,torS|[r|)—objAtomos. getZ (
v2= objAtomos.getX (aux3ll ,torS|r|)—objAtomos. getX(
x2= objAtomos.getY (aux3ll ,torS|r]|)—objAtomos.getY (
z2= objAtomos.getZ (aux3ll ,torS|[r|)—objAtomos. getZ (
v3= objAtomos.getX (aux2ll ,torS|r])—objAtomos.getX (
x3= objAtomos.getY (aux2ll,torS|r]|)—objAtomos.getY (
z3= objAtomos. getZ (aux2ll ,torS|r|)—objAtomos. getZ (
vd= objAtomos.getX (aux4ll ,torS|r])—objAtomos.getX (
x4= objAtomos.getY (aux4ll ,torS|r]|)—objAtomos.getY (
z4= objAtomos. getZ (aux4ll ,torS|r|)—objAtomos. getZ (

aux3ll jtorS|r]) ;

al= ((x1x%z2)—(x2xzl));
bl= ((z1*v2)—(vl*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
a2= ((x3x%z4)—(x4x%z3));
b2= ((z3*v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3xv4));
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prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);
mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow (cl,2));
mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+Math
.pow(c2,2));
pmod= mod*xmod?2;
auxdll= (prod) /(pmod) ;
angdll= Math. acos (auxdll);
double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(zlxc2);
if (sinal <=0.0){
angdll= —angdll;
}
pangdll= (getVnU (molS|[i][j],molS|[i][j+1],molS[i][x
| ,molS|i]|[x+1],sem,num,indice)/getPath(molS[i]]
jl,molS[i][j+1],molS[i][x],molS[i][x+1],sem , num
,indice ) *(1+(Math.cos ((getN(molS|[i]|[]j],molS[i]]
j+1],molS|i][x],molS|i]|[x+1],sem,indice)*angdll
)—getPeriU (molS|i][j]|,molS[i]|[j+1],molS|[i][x],
molS|i|[x+1],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdll= (Math.round (( pangdll * 10000.0))) /
10000.0;
pangdll= pangdll+auxll;
auxll= pangdll;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdll= (getVnU (molS[i]|[j],molS[i][j+1],molS]i
|[x],molS|[i][x+1],sem,num, indice)/getPath (
molS[i|[j],molS[i][j+1],molS[i][x],molS[i][x
+1],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS|1i
[1j],molS|i][j+1],molS|i][x],molS[i][x+1],sem
,indice)xangdll)—getPeriU (molS[i|[j],molS[i]]
j+1],molS|i][x],molS|[i]|[x+1],sem,indice)))));
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//arredondamento TINKER

pangdll= (Math.round ((pangdll %« 10000.0))) /
10000.0;

pangdll= pangdll+auxll;

auxll= pangdll;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-+-+;

}

}else if ((j<qntdcol =5)&&(molS[i|[j]!="") && (molS[i]]
JHLI="") && (molS[i][j+2]!="") && (molS[i]]]
+5]I=""&&

((molS[i][j+3]=="X00000001000")&&(molS [i ][] +4]=="
X00000001000"))) {
indice=0;
int x=j+5;
//primeira parte, posicao(8,9), indica ligacoes a
direita
if ((molS[i][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS |
i][j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|1i]][]
+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS[i]]|]+2].
substring (8, 9).equals("1"))&&
(molS[i][j+2].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|
i|[x].substring (8, 9).equals("1"))){
aux1ll= objAtomos.setAtomoU (molS|i]|[j],torS|r]);
aux2ll= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][]j+1],torS[r]);
aux3ll= objAtomos.setAtomoU (molS|i][j+2],torS[r]);
aux4ll= objAtomos.setAtomoU (molS|i|[x],torS|[r]);
vl= objAtomos.getX (auxlll ,torS|[r]|)—objAtomos.getX(
aux2ll ,torS|r]);
x1= objAtomos.getY (aux1ll ,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2ll ;torS|r]);
z1= objAtomos.getZ (aux1ll ,torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux2ll ,torS|r]);
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v2= objAtomos.getX (aux3ll ,torS|[r|)—objAtomos. getX(
aux2ll ;torS|[r]);

x2= objAtomos.getY (aux3ll ,torS|r]|)—objAtomos. getY (
aux2ll ;torS|[r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3ll ,torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux2ll ;torS|[r]);

v3= objAtomos.getX (aux2ll ,torS|[r]|)—objAtomos. getX(
aux3ll ;torS|[r]) ;

x3= objAtomos.getY (aux2ll ,torS|r])—objAtomos.getY (
aux3ll ;torS|[r]);

z3= objAtomos.getZ (aux2ll ,torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux3ll ;torS|r]);

vd= objAtomos.getX (aux4ll ,torS|r|)—objAtomos. getX(
aux3ll ;torS|[r]) ;

x4= objAtomos.getY (aux4ll ,torS|r])—objAtomos.getY (
aux3ll ,torS|r]);

z4= objAtomos.getZ (aux4ll ,torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux3ll ;torS|[r]) ;

al= ((x1x%z2)—(x2x%zl));
bl= ((zl1*v2)—(vl*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
a2= ((x3x%z4)—(x4%z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3x%z4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%xvd));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow(cl,2))

mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow (b2 ,2)+Math
.pow(c2,2));

pmod= mod*mod?2;

auxdll= (prod) /(pmod) ;

angdll= Math. acos (auxdll);

double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(zl%c2);

if (sinal <=0.0){
angdll= —angdll;
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pangdll= (getVnU (molS[i]|[j],molS[i][j+1],molS[i]][]
+2],molS|1i]|[x],sem,num, indice)/getPath (molS[i||
jl,molS[i][j+1],molS[i][j+2],molS[i]|[x],sem,num
,indice ) *(1+(Math.cos ((getN (molS|[i|[j],molS|[i]]
j+1],molS[i][j+2],molS[i][x],sem,indice)*angdll
)—getPeriU (molS|i|[j],molS[i][j+1],molS[i]]]
+2],molS|i][x],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdll= (Math.round (( pangdll %« 10000.0))) /
10000.0;
pangdll= pangdll+auxll;
auxll= pangdll;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdll= (getVnU (molS[i]|[j],molS[i][j+1],molS[i
]1j+2],molS[i]|x],sem,num, indice)/getPath (
molS[i][j],molS|i][j+1],molS[i]]j+2],molS[i]]
x| ,sem ,num, indice ) (14 (Math. cos ((getN (molS|1i
[[3],molS[i][j+1],molS[i][j+2],molS[i][x],sem
,indice)xangdll)—getPeriU (molS|i]|[j]|,molS[i]]
j+1],molS|[i][j+2],molS[i][x],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdll= (Math.round ((pangdll * 10000.0))) /
10000.0;
pangdll= pangdll+auxll;
auxll= pangdll;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-—+-+;

}
telse if ((j<qntdcol —3)&&(molS[i][j|!="")&&(molS[i]]]
+1]!:"")&&(m018[i][j+2]!:””)&&(m018[i][J’Jrg]!:uu)){
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if ((molS[i][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS |
i][j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS[i]][]
+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS[i]]]+2].
substring (8, 9).equals("1"))&&
(molS|i][j+2].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS |
i][j+3]. substring (8, 9).equals("1"))&&((molS|1i
[1i+1]'="X00000001000")&&(molS [i |[j +2]!="
X00000001000 ") &&(molS [ i ][ +3]1="X00000001000"))
)4
indice=0;
if ((molS[i]|[j+1].substring(0,7).equals("OHR1001")
V&&(molS[i|[j+2].substring (0,7).equals ("OHR1002

"))A
}else{

//isolar a b e ¢ dos planos
aux1ll= objAtomos.setAtomoU (molS|i][j],torS|r]);
aux2ll= objAtomos.setAtomoU (molS[i][j+1],torS|r

DE

aux3ll= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j+2],torS|r
DE

aux4ll= objAtomos.setAtomoU (molS[i][j+3],torS|r
DE

vl= objAtomos.getX (auxlll ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2ll ,torS|r]);

x1= objAtomos.getY (aux1ll ,torS|[r])—objAtomos.
getY (aux2ll ,torS|r|);

zl= objAtomos.getZ (auxl1ll ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2ll ,torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3ll ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2ll ,torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3ll ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2ll ,torS|r]);

z2= objAtomos.getZ (aux3ll ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2ll ,torS|r]);
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v3= objAtomos.getX (aux2ll,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux3ll ,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2ll ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3ll ,torS|r]);

z3= objAtomos.getZ (aux2ll ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3ll ,torS|r]);

vd= objAtomos. getX (aux4ll ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux3ll ,torS|r]);

x4= objAtomos.getY (aux4ll ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3ll ,torS|r]);

z4= objAtomos.getZ (aux4ll ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3ll ,torS|r]);

al= ((x1%z2)—(x2x%z1));
bl= ((z1%v2)—(v1*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1*v2));
a2= ((x3xz4)—(x4%2z3));
b2= ((z3*v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));
prod =(alxa2)(blxb2) f(clxc2):;

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));
mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;
pmod= mod*xmod2;
auxdll= (prod) /(pmod) ;
angdll= Math.acos (auxdll);
double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(z1%c2);
if (sinal <=0.0){
angdll= —angdll;
}
pangdll= (getVnU (molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i
|[j+2],molS|i]]j+3],sem,num, indice)/getPath (
molS[i][j], molS[i][j+1],molS[i][j+2],molS[i]]
j+3|,sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS |
P][J ], molS[i][j+1],molS[i][j+2],molS[i][]j+3],
sem, indice)xangdll )—getPeriU (molS[i][j]|,molS]|
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i][j+1],molS[i][j+2],molS[i][j+3],sem,indice)
)))) 5
//arredondamento TINKER
pangdll= (Math.round (( pangdll * 10000.0))) /
10000.0;
pangdll= pangdll+auxll;
auxll= pangdll;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-f;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdll= (getVnU (molS|[i]|[j],molS[i][]j+1],molS]|
i][j+2],molS[i][j+3],sem,num,indice)/
getPath (molS[i]|[j],molS[i][j+1],molS[i]][]
+2],molS[i][j+3],sem,num, indice)*(1+(Math.
cos ((getN(molS[i]|[j],molS[i][j+1],molS[i]]]
+2],molS[i]|[j+3],sem,indice)*angdll)—
getPeriU (molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i]][]
+2|,molS[i][j+3],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdll= (Math.round (( pangdll %« 10000.0))) /
10000.0;
pangdll= pangdll+auxll;
auxll= pangdll;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;

}
}//fim if
}//fim if
if ((((i<qntdlinha —1)&&(j<qntdcol —3)&&(molS[i][j]!="")
&& (molS[i+1][j+2]!="") && (molS[i+1][j+3]!="") &&
(molS[il[j+2]'="")))){
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if ((molS[i+1][j+1]=="X00000001000")&&molS[i +1]|]
+2]=="X00000001000") ) {
int x=j+3;
if ((x>=1)&&molS[i][j]!'="") && (molS[i+1][j]!="")
&& (molS[i+1][x]!="") && (molS[i][x—1]!="")){
if ((((molS[i][j].substring (9, 10).equals("1"))
&&(molS|[i+1][j]. substring (9, 10).equals("1"))
) )&&(molS [i+1][j].substring (8, 9).equals("1")
)&&(molS[i+1][x].substring (8, 9).equals("1"))
&&(molS|[i+1][x]. substring (11, 12).equals("1")
J&(molS|i|[x—1].substring (10, 11).equals("1")
)
indice =0;
auxleb3= objAtomos.setAtomoU (molS|i|[j],torS|r
DE
aux2eb3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j],torS
[r]);
aux3eb3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][x],torS
[r]):
aux4eb3= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[x—1],torS
[r]);
vl= objAtomos.getX (auxleb3,torS|[r]|)—objAtomos.
getX (aux2eb3 ,torS|r]);
x1= objAtomos.getY (auxleb3 , torS|r|)—objAtomos.
getY (aux2eb3 ,torS|r]);
z1= objAtomos. getZ (auxleb3 , torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux2eb3 , torS|r]) ;
v2= objAtomos.getX (aux3eb3 , torS|r|)—objAtomos.
getX (aux2eb3 ,torS|r]);
x2= objAtomos. getY (aux3eb3 , torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2eb3 , torS|r]);
z2= objAtomos. getZ (aux3eb3 ,torS|[r]|)—objAtomos.
getZ (aux2eb3 , torS|r]) ;
v3= objAtomos.getX (aux2eb3 , torS|r|)—objAtomos.
getX (aux3eb3 ,torS|r]);
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x3= objAtomos.getY (aux2eb3 ,torS|r|)—objAtomos.
getY (aux3eb3 ,torS|r|) ;

z3= objAtomos. getZ (aux2eb3 ,torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux3eb3 , torS|r]) ;

vd= objAtomos. getX (aux4eb3d , torS|[r]|)—objAtomos.
getX (aux3eb3 ,torS|r|) ;

x4= objAtomos. getY (aux4eb3 ,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3eb3, torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4eb3 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3eb3d , torS|r]) ;

al= ((x1%z2)—(x2x*zl));
bl= ((z1*%v2)—(vl*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
a2= ((x3xz4)—(x4x%z3));
b2= ((z3*v4d)—(v3xz4d));
c2— ((V3*X4)—(X3*V4));

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow (bl ,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2));

pmod= mod*xmod?2;

auxdeb3= (prod) /(pmod);

angdeb3= Math. acos (auxdeb3);

double sinal= (vlxa2)+(x1*xb2)+(zlxc2);

if (sinal <=0.0){

angdeb3= —angdeb3;

}

//transforma pra graus o cos

pangdeb3= (getVnU (molS|i]|[j]|,molS[i+1][j],molS
[i+1][x],molS[i][x—1],sem,num,indice)/
getPath (molS[i]|[j],molS[i+1][j],molS[i+1][x
| ,molS|i]|[x—1],sem,num,indice)*(1+(Math. cos
((getN(molS|i|[j],molS[i+1][j],molS[i+1][x
| ,molS|i][x—1],sem,indice)*angdeb3d)—
getPeriU (molS[i][j],molS[i+1][j]|,molS[i+1]|
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x|,molS|i]|[x—1],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdeb3= (Math.round (( pangdeb3 % 10000.0))) /
10000.0;
pangdeb3= pangdeb3+auxeb3;
auxeb3= pangdeb3;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdeb3= (getVnU (molS[i][j],molS|[i+1][j],
molS|[i+1]|[x],molS|i]|[x—1],sem,num,indice)
/getPath (molS[i][j],molS[i+1][j],molS|i
+1][x] ,molS[i][x—1],sem,num, indice )*(1+(
Math. cos ((getN (molS[i][j]|,molS[i+1][j],
molS|i+1][x]|,molS|[i]|[x—1],sem,indice)x
angdeb3d)—getPeriU (molS|i]|[j],molS[i+1]]]
| ,molS|[i-+1]|x],molS[i][x—1],sem,indice)))
)
//arredondamento TINKER
pangdeb3= (Math.round (( pangdeb3 *x 10000.0)))
/ 10000.0;
pangdeb3= pangdeb3+auxebd;
auxeb3= pangdeb3;
indiceD= indiceD + 1;

ind+-+;
sem-+-+;
}
}
}
}
}
if ((((i<qntdlinha —1)&&(j<qntdcol —4)&&(molS[i][j|!="")
& (molS[i+1][j]!="") && (molS[i+1][j+3]!="") && (

molS|[i][|j+4]!'="")))&&((molS[i+1]|[j+1]=="
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X00000001000 " )&&(molS |1 +1][j+2]=="X00000001000"))){

int x=j+3;
if ((molS[i][j!="") && (molS[i+1][j|!="") && (molS|i
+1[x]!="") && (molS|i|[x+1]!="")){

if ((((molS[i][j].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|[i+1][j].substring (9, 10).equals("1"))))&&(
molS|[i+1][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i+1]|[x].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i+1]|[x].substring (10, 11).equals("1"))&(
molS|i]|[x+1].substring (11, 12).equals("1"))){
indice =0;
auxlebb3= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[j],torS|[r
DE
aux2ebb3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1|[j],torS]|
r]);
aux3ebb3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][x],torS|
r]);
aux4ebb3= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[x+1],torS|
r]);
vl= objAtomos. getX (auxlebb3  torS|[r]|)—objAtomos.
getX (aux2ebb3 , torS|r|);
x1= objAtomos.getY (auxlebb3,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2ebb3 ,torS|r|) ;
z1l= objAtomos. getZ (auxlebb3 , torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2ebb3 , torS|[r]);
v2= objAtomos.getX (aux3ebb3 ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2ebb3  torS|r|);
x2= objAtomos.getY (aux3ebb3 ,torS|[r]|)—objAtomos.
getY (aux2ebb3 ,torS|r|) ;
z2= objAtomos. getZ (aux3ebb3 , torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2ebb3 , torS|r]) ;
v3= objAtomos.getX (aux2ebb3,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3ebb3 , torS|r|);
x3= objAtomos.getY (aux2ebb3 ,torS|[r]|)—objAtomos.
getY (aux3ebb3 , torS|r|) ;
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z3= objAtomos. getZ (aux2ebb3 , torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3ebb3 ,torS|[r]);

vd= objAtomos.getX (auxdebb3 ,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3ebb3 ,torS|r|);

x4= objAtomos.getY (auxdebb3 ,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3ebb3 , torS|r|) ;

z4= objAtomos. getZ (aux4ebb3 , torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3ebb3 , torS|r]) ;

al= ((x1xz2)—(x2x%zl));

bl= ((zl1*v2)—(vl*z2));

cl= ((v1*x2)—(x1%v2));

a2= ((x3xz4)—(x4%z3));

b2—= ((23*V4)—(V3*Z4));

c2= ((v3xx4)—(x3x%v4d))

prod =(al*a2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl ,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;

pmod= mod*mod2;

auxdebb3= (prod) /(pmod) ;

angdebb3= Math. acos (auxdebb3) ;

double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(zl*c2);

if (sinal <=0.0){
angdebb3= —angdebb3;

}

//transforma pra graus o cos

pangdebb3= (getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j],molS]|
i+1]|[x],molS[i][x+1],sem ,num, indice)/getPath (
molS[i]|[j],molS[i+1][j],molS[i+1][x]|,molS[i]]
x+1],sem ,num, indice )*(1+(Math. cos ((getN (molS|
i][j],molS[i+1][j],molS[i+1][x]|,molS[i][x+1],
sem, indice)*angdebb3d)—getPeriU (molS[i][]],
molS|[i+1][j],molS[i+1][x],molS[i][x+1],sem,
indice)))))

//arredondamento TINKER
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}
}el
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pangdebb3= (Math.round (( pangdebb3 x 10000.0))) /
10000.0;
pangdebb3= pangdebb3+auxebb3;
auxebb3= pangdebb3;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdebb3= (getVnU (molS[i][j]|,molS[i+1][j],
molS[i+1|[x]|,molS|[i][x+1],sem ,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i+1][x
| ,molS|i][x+1],sem,num, indice)*(1+(Math. cos
((getN(molS|i][j],molS[i+1][j],molS|[i+1][x
| ,molS|[i][x+1],sem,indice)*angdebb3)—
getPeriU (molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i+1]|
x|,molS|i]|[x+1],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdebb3= (Math.round (( pangdebb3 * 10000.0)))
/ 10000.0;
pangdebb3= pangdebb3+auxebb3;
auxebb3= pangdebb3;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;

se if ((i<qntdlinha —1)&&(j<qntdcol —2)&&(molS|[1i ][]
J1="") & (molS[i+1][j]!'="") && (molS|[i+1]]]j
+H11="") && (molS[i|[j+2]'="")&&(((molS|i][j].
substring (9, 10).equals("1"))&&(molS[i+1][j].

substring (9, 10).equals("1"))))&&(molS|[i+1][j].
substring (8, 9).equals("1"))&&(molS[i +1][j +1].

substring (8, 9).equals("1"))&&(molS[i+1][j +1].

substring (10, 11).equals("1"))&(molS[i ][] +2].
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substring (11, 12).equals("1"))&& (molS|[i+1][j+1]!'="
X00000001000")) {

indice=0;

auxlebb3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i|[j],torS|[r]);

aux2ebb3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j],torS|r
DE

aux3ebb3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j+1],torS|
r]);

aux4ebb3= objAtomos.setAtomoU (molS[i|[j+2],torS|r
DE

vl= objAtomos.getX (auxlebb3, torS|r|)—objAtomos.
getX (aux2ebb3 ,torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlebb3, torS|[r])—objAtomos.
getY (aux2ebb3  torS|r]);

z1= objAtomos. getZ (auxlebb3  torS|[r]|)—objAtomos.
getZ (aux2ebb3 , torS|r]);

v2= objAtomos. getX (aux3ebb3 , torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2ebb3  torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3ebb3,torS|r|)—objAtomos.
getY (aux2ebb3  torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3ebb3 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2ebb3 ,torS|r]);

v3= objAtomos.getX (aux2ebb3,torS|[r])—objAtomos.
getX (aux3ebb3  torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2ebb3 ,torS|r|)—objAtomos.
getY (aux3ebb3 ,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2ebb3 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3ebb3 , torS|r]) ;

vd= objAtomos.getX (auxdebb3 ,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3ebb3  torS|r]);

x4= objAtomos.getY (aux4ebb3 ,torS|r|)—objAtomos.
getY (aux3ebb3 ,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4ebb3 , torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3ebb3 , torS|r]);

al= ((x1%z2)—(x2x%zl));

bl= ((zl%v2)—(vl*z2));
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cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
a2= ((x3x%z4)—(x4x%z3));
b2—= ((z3*v4)—(V3*Z4));
2= ((v3exd)—(x3+v4) ) ;

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);
mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow(cl,2));
mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow (b2 ,2)+Math
.pow(c2,2));
pmod= mod*mod2;
auxdebb3= (prod) /(pmod) ;
angdebb3= Math. acos (auxdebb3) ;
double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(zl%c2);
if (sinal <=0.0){
angdebb3= —angdebb3;
}
//transforma pra graus o cos
pangdebb3= (getVnU (molS|i]|[j],molS[i+1][j],molS[i
+1][j+1],molS[i][j+2],sem,num, indice)/getPath (
molS [i][j],molS[i+1][j],molS[i+1][j+1],molS[i]]
j+2],sem ,num, indice ) x(1+(Math. cos ((getN (molS| i
[[3] molS[i+1][j],molS[i+1][j+1],molS[i][j+2],
sem ,indice )xangdebb3)—getPeriU (molS|i][j],molS|
i1+1][j],molS[i+1][j+1],molS[i][j+2],sem,indice)
)))) 5
//arredondamento TINKER
pangdebb3= (Math.round ((pangdebb3 x 10000.0))) /
10000.0;
pangdebb3= pangdebb3+auxebb3;
auxebb3= pangdebb3;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-;
while (num==0){

//transforma pra graus o cos
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pangdebb3= (getVnU (molS|i|[j],molS[i+1][j],molS]|
i+1|[j+1],molS[i][j+2],sem,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i+1][j],molS|[i+1]|[]
+1],molS|i]|[j+2],sem,num, indice)*(1+(Math. cos
((getN(molS[i][j],molS[i+1][j]|,molS[i+1][j
+1],molS|i|[j+2],sem,indice)*angdebb3)—
getPeriU (molS|i|[j],molS[i+1][j],molS[i+1]][]
+1],molS[i]|[j+2],sem,indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdebb3= (Math.round ((pangdebb3 % 10000.0))) /

10000.0;

pangdebb3= pangdebb3+auxebb3;

auxebb3= pangdebb3;

indiceD= indiceD + 1;

ind+-+;
sem-+-+
}
}
if (((i>=1)&&(j<qntdcol =2)&&(molS[i][j]!="") && (molS|i
—1[i]'="") && (molS|i—1][j+1]'="") && (molS[i]]]
+2]1=""))){

if ((((molS[i][j].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|[i—1][j].substring (9, 10).equals("1"))))&&(
molS|[i—1][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|
i—1|[j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&
(molS|i—1][j+1].substring (10, 11).equals("1"))&(
molS|i]|[j+2].substring (11, 12).equals("1"))){
//isolar a b e ¢ dos planos
indice=0;
auxlcl= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[j],torS|[r]);
aux2cl= objAtomos.setAtomoU (molS[i—1][j],torS|[r]);
aux3cl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i —1]|[j+1],torS|r
DE
aux4dcl= objAtomos.setAtomoU (molS[i][j+2],torS[r]);
vl= objAtomos.getX (auxlcl,torS|r])—objAtomos.getX(
aux2cl ,torS|r]);
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x1= objAtomos.getY (auxlcl,torS|r]|)—objAtomos.

aux2cl ;torS|r]) ;

z1= objAtomos. getZ (auxlcl ,torS|r]|)—objAtomos.

aux2cl ;torS|r]) ;

v2= objAtomos.getX (aux3cl ,torS|r])—objAtomos.

aux2cl ,torS|r]) ;

x2= objAtomos.getY (aux3cl,torS|r])—objAtomos.

aux2cl ,torS|r]) ;

z2= objAtomos. getZ (aux3cl ,torS|r])—objAtomos.

aux2cl ;torS|r]) ;

v3= objAtomos.getX (aux2cl,torS|[r|)—objAtomos.

aux3cl ,torS|r]) ;

x3= objAtomos.getY (aux2cl ,torS|r]|)—objAtomos.

aux3cl ,torS|r]) ;

z3= objAtomos. getZ (aux2cl ,torS|r]|)—objAtomos.

aux3cl ,torS|r]) ;

v4= objAtomos.getX (auxdcl ,torS|[r|)—objAtomos.

aux3cl ,torS|r]) ;

x4= objAtomos.getY (aux4cl ,torS|r])—objAtomos.

aux3cl  torS|r]) ;

z4= objAtomos. getZ (auxdcl,torS|r|)—objAtomos.

aux3cl ,torS|r]) ;

al= ((x1x%z2)—(x2x*zl));
bl= ((zl1%v2)—(vlxz2));
cl= ((v1#x2)—(x1xv2));
a2— ((X3*Z4)—(X4*Z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

JAVA

getY (
getZ (
getX (
getY (
getZ (
getX (
getY (
getZ (
getX (
getY (

getZ (

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,62)+Math.

pow(cl 2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow (b2 ,2)+Math

.pow(c2,2));
pmod= mod*xmod?2;
auxdcl= (prod) /(pmod);
angdcl= Math. acos (auxdcl) ;
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double sinal= (vl*a2)+(x1*b2)+(z1*c2);
if (sinal <=0.0){
angdcl= —angdcl;
}
//transforma pra graus o cos
pangdcl= (getVnU(molS[i][j]|,molS[i—1][j],molS[i
—1][j+1],molS[i][j+2],sem ,num, indice)/getPath (
molS|[i][j],molS[i—1][j],molS[i—1][j+1],molS[i]]
j+2],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS|i
[[5],molS[i—1][j] molS[i—1][j+1],molS[i][j+2],
sem, indice)*angdcl)—getPeriU (molS|i]|[j]|,molS|i
—1][j],molS[i—1][j+1],molS[i][]j+2],sem,indice))
))) s
//arredondamento TINKER
pangdcl= (Math.round ((pangdcl * 10000.0))) /
10000.0;
pangdcl= pangdcl+auxcl;
auxcl= pangdcl;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdcl= (getVnU (molS[i][j]|,molS[i—1][j],molS[i
—1|[j+1],molS[i][j+2],sem ,num, indice)/getPath
(molS[i][j],molS[i—1][j],molS[i—1][j+1],molS]|
i][j+2],sem ,num, indice)*(1+(Math.cos ((getN (
molS|[i][j],molS[i—1][j],molS[i—1][j+1],molS[i
|1j+2],sem, indice)*angdcl)—getPeriU (molS|[i]] ]
| ,molS[i—1][j]|,molS|[i—1]|[j+1],molS[i][]j+2],
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdcl= (Math.round ((pangdecl * 10000.0))) /
10000.0;
pangdcl= pangdcl+auxcl;

auxcl= pangdcl;
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indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+
}
}//fim if
}
if ((((i<gntdlinha —2)&&(j >=3)&&(molS[i][j|!="") && (
molS|[i][j—=3]!="") && (molS[i+1]|[j=3]!="") && (molS|
2] 3] ") ) ke
((molS[i][j—1]=="X00000001000")&& (molS [i][j—2]=="
X00000001000"))){
int x=j —3;
(] 1)&&(molS [ 1][1]1="") &k (molS[i][x]!="") & (
molS[i-+1][x]!="") && (molS[i+2][x]!="")){
if ((((molS[i][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i][x].substring (8, 9).equals("1"))))&&(

molS|i+1]|[x].substring (9, 10).equals("1"))&&(

molS[i+1][x].substring (9, 10).equals("1"))&&

(molS|i+1][x].substring (9, 10).equals("1"))&(
molS|i]|[x].substring (9, 10).equals("1"))){

indice=0;

aux1bb= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[j],torS|r]);

aux2bb= objAtomos.setAtomoU (molS|i]|[x],torS|r]);

aux3bb= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][x],torS|[r
1)

aux4bb= objAtomos.setAtomoU (molS|i+2][x],torS|r
DE

vl= objAtomos.getX (auxlbb,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2bb, torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlbb, torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2bb, torS|r]) ;

zl= objAtomos. getZ (auxlbb, torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2bb , torS|r]) ;

v2= objAtomos. getX (aux3bb, torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2bb , torS|r]);
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x2= objAtomos. getY (aux3bb, torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2bb , torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3bb , torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2bb, torS|r]) ;

v3= objAtomos.getX (aux2bb, torS|r])—objAtomos.
getX (aux3bb, torS|r]);

x3= objAtomos. getY (aux2bb, torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3bb, torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2bb , torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3bb, torS|r]) ;

vd= objAtomos. getX (aux4bb, torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux3bb,torS|r]);

x4= objAtomos.getY (aux4bb,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3bb, torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4bb , torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3bb,torS|r]);

al= ((x1xz2)—(x2x%zl1));

bl= ((zl*v2)—(vl*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1*v2));
a2= ((x3xz4)—(x4x%23));
b2= ((z3*v4d)—(v3xzd));
c2= ((v3xx4)—(x3x*vd));

prod =(alxa2)+(bl*b2)+(clxc2);

mod= Math.sqrt (Math.pow (al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;

pmod= mod*xmod2;

auxdbb= (prod) /(pmod) ;

angdbb= Math. acos (auxdbb) ;

double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(zl*c2);

if (sinal <=0.0){
angdbb= —angdbb;

}

pangdbb= (getVnU (molS|[i][j],molS[i][x],molS|i
+1][x],molS[i+2][x]|,sem ,num, indice)/getPath (
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molS[i][j],molS[i][x]|,molS[i+1]|[x],molS[i+2]]
x| ,sem,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS| i
[1j],molS|i][x],molS[i+1][x],molS|[i+2][x],sem
,indice )*angdbb)—getPeriU (molS|i|[j],molS[i]]
x|,molS|[i+1][x],molS|i+2][x],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbb= (Math.round ((pangdbb * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbb= pangdbb-+auxbb;
auxbb= pangdbb;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdbb= (getVnU (molS|[i][j],molS[i][x],molS|i
+1][x],molS[i+2][x]|,sem,num, indice)/getPath
(molS[i][x],molS[i][x],molS[i+1][x],molS]i
+2][x]| ,sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN(
molS[i|[x],molS|[i][x],molS[i+1]|[x],molS[i
+2][x] ,sem, indice )xangdbb)—getPeriU (molS|i
|[x],molS|i][x],molS[i+1][x],molS[i+2][x],
sem ,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbb= (Math.round ((pangdbb * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbb= pangdbb+auxbb;
auxbb= pangdbb;
indiceD= indiceD + 1;

ind++;
sem-+-+;
}
}
}
}else if ((i<qntdlinha —2)&&(j >=1)&&(molS[i|[j]!'="") &&

(molS[i][j—1]!="") && (molS[i+1][j—1]1="") && (
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molS [1+2][j —1!="")&&(((molS[i][j].substring (8, 9).
equals ("1"))&&(molS|[i][j—1].substring (8, 9).equals
("1"))))&&(molS|[i][j—1].substring (9, 10).equals
("1"))&&(molS|i+1]|[j —1].substring (9, 10).equals
("1"))&&(molS|[i+1][j —1].substring (9, 10).equals
("1"))&(molS|[i+2|[j —1].substring (9, 10).equals("1")
)&&((molS[1]]j —1]!="X00000001000 " )&&(molS[i|[j]!="
X00000001000"))) {
if (((molS|i][j—1].substring (0, 7).equals("OHR2001
")) &&(molS|[i+1][j —1].substring (0, 7).equals("
P1P0001"))) || ((molS[i+1][j —1].substring (0, 7).
equals ("OHR2001") )&&(molS|[i+2]|[j —1].substring
(0, 7).equals("P1P0001")))){

telse{

//isolar a b e ¢ dos planos

indice=0;

auxlbb= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|j],torS|[r]);
aux2bb= objAtomos.setAtomoU (molS|[i]|[j—1],torS|[r

DE

aux3bb= objAtomos.setAtomoU (molS[i+1][j—1],torS|
r]);

aux4bb= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]|[j —1],torS|
r]);

vl= objAtomos.getX (auxlbb,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2bb, torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlbb, torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2bb, torS|r|) ;

zl= objAtomos. getZ (auxlbb, torS|[r]|)—objAtomos.
getZ (aux2bb , torS|r]) ;

v2= objAtomos. getX (aux3bb, torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2bb, torS|r]);

x2= objAtomos. getY (aux3bb, torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2bb, torS|r|) ;

z2= objAtomos. getZ (aux3bb , torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2bb, torS|r]);
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v3= objAtomos. getX (aux2bb, torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux3bb,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2bb,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3bb, torS|r|);

z3= objAtomos. getZ (aux2bb , torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3bb, torS|r]);

v4= objAtomos. getX (aux4bb , torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux3bb, torS|r]);

x4= objAtomos.getY (aux4bb, torS|r])—objAtomos.
getY (aux3bb, torS|r|);

z4= objAtomos. getZ (aux4bb,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3bb,torS|r]);

al= ((x1%z2)—(x2%xz1));

bl= ((z1%v2)—(v1%z2));
cl= ((v1*x2)—(x1%v2));
a2— ((X3*24)—(X4*Z3));
b2= ((z3*v4d)—(v3xzd));
2= ((v3xx4)—(x3xvd));
prod =(alxa2)+(bl*b2)+(clxc2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));
mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2));
pmod= mod*xmod2;
auxdbb= (prod) /(pmod) ;
angdbb= Math. acos (auxdbb) ;
double sinal= (vlxa2)+(x1%b2)+(z1xc2);
if (sinal <=0.0){
angdbb= —angdbb;
}
pangdbb= (getVnU (molS[i][j],molS[i][j—1],molS|i
+1][j —1],molS|i+2][j —1],sem ,num, indice )/
getPath (molS[i][j],molS[i][j—1],molS[i+1][j
—1],molS|[i+2][j —1],sem ,num, indice ) *(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j],molS[i]|[j—1],molS[i+1][]
—1],molS|i+2][j —1],sem, indice)*angdbb)—
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getPeriU (molS[i|[j],molS[i][j—1],molS[i+1][j
—1],molS[i+2][j —1],sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbb= (Math.round ((pangdbb * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbb= pangdbb-+tauxbb;
auxbb= pangdbb;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdbb= (getVnU (molS[i]|[j]|,molS[i]|[j—1],molS|
i+1|[j—1],molS[i+2]|[j—1],sem,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i][j—1],molS[i+1][j
—1],molS[i+2][j—1],sem,num, indice)*(1+(Math
.cos ((getN(molS|i][j],molS[i][j—1],molS|i
+1][j —1],molS|i+2][j —1],sem, indice )=*angdbb)
—getPeriU (molS[i][j],molS[i][j—1],molS|i
+1][j —=1],molS[i+2][j —1],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbb= (Math.round ((pangdbb * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbb= pangdbb-+auxbb;
auxbb= pangdbb;
indiceD= indiceD + 1;

ind++;
sem-+-+;
}
}
}//fim if

if (((i<gntdlinha —2)&&(j<qntdcol —1)&&(molS|i|[j]!="")
&& (molS[i][j+1]!="") && (molS[i+1][j+1]!="") && (
molS [ +2][j+11=""))){
if ((((molS[i][j].-substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS[i]|[j+1].substring (8, 9).equals("1"))))&&(
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molS|i]|[j+1].substring (9, 10).equals("1"))&&(molS

[i+1][j+1].substring (9, 10).equals("1"))&&(molS|i

+1][j +1].substring (9, 10).equals("1"))&(molS|1i

+2][j+1].substring (9, 10).equals("1"))){

if (((molS|i][j+1].substring (0, 7).equals("OHR2001
")) &&(molS|[i+1][j+1].substring (0, 7).equals("
P1P0001"))) || ((molS[i+1][j+1]|.substring (0, 7).
equals ("OHR2001") )&&(molS|[i+2|[j +1].substring
(0, 7).equals("P1P0001")))){

}else{
indice=0;
//isolar a b e ¢ dos planos
auxlbe= objAtomos.setAtomoU (molS[i][j],torS|[r]);
aux2be= objAtomos.setAtomoU (molS|[i]|[j+1],torS|[r

DE

aux3be= objAtomos.setAtomoU (molS[i+1]|[j+1],torS]|
r]);

aux4dbe= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]|[j+1],torS|
r]);

vl= objAtomos.getX (auxlbe, torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2be, torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlbe,torS|[r])—objAtomos.
getY (aux2be, torS|r|);

zl= objAtomos. getZ (auxlbe, torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2be, torS|r]);

v2= objAtomos. getX (aux3be, torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2be, torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3be,torS|[r])—objAtomos.
getY (aux2be, torS|r|) ;

z2= objAtomos. getZ (aux3be, torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2be, torS|r]);

v3= objAtomos. getX (aux2be, torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux3be, torS|r|);

x3= objAtomos.getY (aux2be,torS|[r])—objAtomos.
getY (aux3be, torS|r]);
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z3= objAtomos. getZ (aux2be, torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3be, torS|r]);

vd= objAtomos.getX (auxdbe,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3be, torS|r|);

x4= objAtomos.getY (auxdbe ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3be, torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4dbe, torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3be, torS|r]) ;

al= ((x1xz2)—(x2x%zl));

bl= ((zl1*v2)—(vl*z2));

cl= ((v1*x2)—(x1%v2));

a2= ((x3xz4)—(x4%z3));

b2= ((z3%v4d)—(v3x%z4d));

c2= ((v3xx4)—(x3x%v4d))

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl ,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;

pmod= mod*mod2;

auxdbe= (prod) /(pmod) ;

angdbe= Math. acos (auxdbe) ;

double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(zl*c2);

if (sinal <=0.0){
angdbe= —angdbe;

}

pangdbe= (getVnU (molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i
+1|[j+1],molS[i+2][j+1],sem,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i+1][]
+1],molS|[i+2]|[j+1],sem ,num, indice)*(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j]|,molS[i][j+1],molS[i+1][]
+1],molS|[i+2]|[j+1],sem,indice)*angdbe)—
getPeriU (molS|i|[j],molS[i][j+1],molS[i+1]][]
+1],molS|i+2]|[j+1],sem,indice)))));

//arredondamento TINKER
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pangdbe= (Math.round ((pangdbe * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbe= pangdbetauxbe;
auxbe= pangdbe;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdbe= (getVnU (molS|i|[j],molS[i][j+1],molS]|
i+1][j+1],molS|[i+2][j+1],sem,num, indice)/
getPath (molS[i|[j],molS[i][j+1],molS[i+1][]
+1],molS|[i+2][j+1],sem ,num, indice )*(1+(Math
.cos ((getN(molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i
+1][j+1],molS[i+2][j+1],sem,indice)*angdbe)
—getPeriU (molS|[i][j],molS[i][j+1],molS[i
+1|[j+1],molS[i+2][j+1],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbe= (Math.round ((pangdbe * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbe= pangdbe+tauxbe;
auxbe= pangdbe;
indiceD= indiceD + 1;

ind++;
sem-+-+;
}
ki
}
}//fim if
if (((i<gntdlinha —1)&&(j<qntdcol —4)&&(molS[i|[j]!="")
& (molS [ 41][j +1]1"") & (molS |1+ 1][j +2]1-") &k
(molS|i][j+1'=""))&& ((molS|[i+1]|[j+2]=="
X00000001000 " )&&(molS|i+1][j+3]=="X00000001000"))){
int x=j+4;
ff ((molS[i][j]!="") && (molS[i+1][j+1]!="") && (molS

[ 1][x]1="") && (molS[i][x—1]1="")){
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if ((((molS[i][j]. substring(10, 11).equals("1"))
&&(molS|[i+1][j+1].substring (11, 12).equals("1")

)) ) &&(molS|i+1][j+1].substring (8, 9).equals
("1"))&&(molS|i+1][x].substring (8, 9).equals
("1"))&&(molS|[i+1][x].substring (11, 12).equals
("1"))&(molS|i]|[x—1].substring (10, 11).equals
("))

indice =0;

aux1b3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i]|[j],torS|r]);

aux2b3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j+1],torS|
r]);

aux3b3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][x],torS|[r
DE

aux4b3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i|[x—1],torS|[r
DE

vl= objAtomos.getX (auxlb3,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2b3,torS|r|);

x1= objAtomos.getY (aux1b3, torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2b3 ,torS|r]);

zl= objAtomos. getZ (aux1b3,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2b3, torS|r]) ;

v2= objAtomos.getX (aux3b3,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2b3 ,torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3b3, torS|r|)—objAtomos.
getY (aux2b3 ,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3b3, torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2b3, torS|r]) ;

v3= objAtomos. getX (aux2b3, torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux3b3 ,torS|r]);

x3= objAtomos. getY (aux2b3, torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3b3,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2b3 , torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3b3,torS|r]) ;

vd= objAtomos. getX (aux4b3, torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux3b3 ,torS|r]);
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x4= objAtomos. getY (aux4b3, torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3b3,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4b3 , torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3b3, torS|r]) ;

al= ((x1xz2)—(x2x%z1));
bl= ((zl*v2)—(vl%z2));
1= ((vlxx2)—(x1x%v2));
2= ((x3x%2z4)—(x4%z3));
2= ((z3xv4)—(v3xz4));
2= ((v3x*x4)—(x3%xv4))
2)

prod =(al*a2)+(blxb2)+(clxc2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2));

pmod= modxmod?2;

auxdb3= (prod) /(pmod) ;

angdb3= Math. acos (auxdb3) ;

double sinal= (vl*a2)+(x1xb2)+(zl%c2);

if (sinal <=0.0){
angdb3= —angdb3;

}

//transforma pra graus o cos

pangdb3= (getVnU (molS[i|[j],molS|[i+1][j+1],molS]|
i+1][x],molS[i][x—1],sem ,num, indice)/getPath (
molS[i|[j],molS[i+1][j+1],molS[i+1][x],molS[i
|[x—1],sem ,num, indice ) *(1+(Math.cos ((getN (
molS|[i]|[j],molS[i+1][j+1],molS[i+1][x],molS|[i
|[x—1],sem,indice)*angdb3)—getPeriU (molS|i]|]|]j
| ,molS|i+1][j+1],molS[i+1][x]|,molS[i][x—1],
sem, indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdb3= (Math.round ((pangdb3 * 10000.0))) /
10000.0;

pangdb3= pangdb3+auxb3;

auxb3= pangdb3;
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indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdb3= (getVnU (molS[i]|[j]|,molS[i+1][j+1],
molS|i+1][x],molS[i][x—1],sem ,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i+1][j+1],molS[i
+1][x],molS|i][x—1],sem,num, indice )*(1+(
Math. cos ((getN (molS|[i][j],molS|[i+1][]+1],
molS[i+1][x]|,molS[i][x—1],sem,indice)x
angdb3)—getPeriU (molS[i|[j],molS[i+1][j+1],
molS|[i+1][x],molS[i][x—1],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdb3= (Math.round ((pangdb3 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdb3= pangdb3+auxb3;
auxb3= pangdb3;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;

}
}

if (((i<gntdlinha —1)&&(j<qntdcol —3)&&(molS|i|[j]!="")

&& (molS[i+1][j+1]!="") && (molS[i+1]|[j+2]!="") &
(molS[i][j+3[l=""))&&
//posicao dois tem X
//((i<qntdlinha —2)&&(j >=3)&&(molS[i |[j]!="") && (
molS[i][j—=3!="") && (molS[i+1][j—3!="") && (
molS [1+2][j =3[!="")) [[((molS[i+1][j+2=="
X00000001000 ") &&(molS [ 1 +1][j +3]=="X00000001000
")))A

int x=j+4;
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if ((molS[i][j|'="") && (molS|[i+1]|[j+1]!="") && (molS
[1+1][x]!="") && (molS[i][x+1]!="")){
if ((((molS|i][j].substring (10, 11).equals("1"))
&&(molS|[i+1][j+1].substring (11, 12).equals("1")
) )&&(molS[i+1][j+1].substring (8, 9).equals
"1"))&&(molS|i+1][x].substring (8, 9).equals
"1"))&&(molS[i+1][x].substring (10, 11).equals
"1"))&(molS|i]|[x+1].substring (11, 12).equals
(1))
indice =0;
aux1bb3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i]|[j],torS|[r])

o~ o~ o~ —

?

aux2bb3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j+1],torS

[r]);

aux3bb3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][x],torS|r
DE

aux4bb3= objAtomos.setAtomoU (molS|i|[x+1],torS|r
DE

vl= objAtomos.getX (auxlbb3,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2bb3, torS|r]);

x1= objAtomos.getY (aux1bb3, torS|[r|)—objAtomos.
getY (aux2bb3 , torS|r|) ;

zl= objAtomos. getZ (aux1lbb3, torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux2bb3, torS|r]) ;

v2= objAtomos.getX (aux3bb3,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2bb3 , torS|r|) ;

x2= objAtomos.getY (aux3bb3, torS|[r|)—objAtomos.
getY (aux2bb3, torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3bb3, torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux2bb3 , torS|r]) ;

v3= objAtomos. getX (aux2bb3, torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3bb3 , torS|r|) ;

x3= objAtomos.getY (aux2bb3, torS|[r]|)—objAtomos.
getY (aux3bb3, torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2bb3 , torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux3bb3,torS|[r]);




vd= objAtomos. getX (aux4bb3 , torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3bb3 , torS|r|) ;

x4= objAtomos.getY (aux4bb3,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3bb3, torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4bb3 , torS|r])—objAtomos.
getZ (aux3bb3,torS|[r]);

al= ((x1%z2)—(x2xz1));

bl= ((zl*v2)—(vl*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1*v2));
a2= ((x3xz4)—(x4x%23));
b2= ((z3*v4d)—(v3xzd));
c2= ((v3xx4)—(x3x*vd));

prod =(alxa2)+(bl*b2)+(clxc2);
mod= Math.sqrt (Math.pow (al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+

Math.pow(c2,2) ) ;
pmod= mod*xmod2;
auxdbb3= (prod) /(pmod) ;
angdbb3= Math. acos (auxdbb3) ;
double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(zl*c2);
if (sinal <=0.0){
angdbb3= —angdbb3;
}

//transforma pra graus o cos

223

pangdbb3= (getVnU (molS[i][j],molS[i+1][j+1],molS

[i+1][x],molS[i][x+1],sem ,num, indice)/getPath
(molS[i][j],molS[i+1]|[j+1],molS[i+1][x],molS|
i][x+1],sem,num,indice)=*(1+(Math.cos ((getN(
molS|[i][j],molS[i+1][j+1],molS[i+1][x],molS|i
|[x+1],sem, indice)*angdbb3)—getPeriU (molS|i]]|
i],molS|i+1][j+1],molS[i+1][x],molS[i][x+1],

sem , indice)))));

//arredondamento TINKER
pangdbb3= (Math.round ((pangdbb3 * 10000.0))) /

10000.0;
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pangdbb3= pangdbb3+auxbb3;
auxbb3= pangdbb3;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdbb3= (getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j+1],
molS|i+1][x]|,molS|[i][x+1],sem,num,indice)/
getPath (molS[i]|[j],molS[i+1][j+1],molS|i
+1][x],molS|[i]|[x+1],sem ,num, indice )x*(1+(
Math. cos ((getN (molS|[i]|[j],molS[i+1][]+1],
molS|[i+1][x],molS|i][x+1],sem,indice)x
angdbb3)—getPeriU (molS|i][j]|,molS[i+1][]j
+1],molS|i+1][x]|,molS[i][x+1],sem,indice)))
)
//arredondamento TINKER
pangdbb3= (Math.round ((pangdbb3 x 10000.0))) /
10000.0;
pangdbb3= pangdbb3+auxbb3;
auxbb3= pangdbb3;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;

}
if (((i<gntdlinha —3)&&(j<qntdcol —1)&&(molS[i|[j]!="")
&& (molS|[i+1][j+1]!="") && (molS|[i+2][j+1|!="") &
(molS[i+3][j+1]'=""))){
if ((((molS|i][j].substring (10, 11).equals("1"))
&&(molS|[i+1][j+1].substring (11, 12).equals("1")
) ) )&&(molS[i+1][j+1].substring (9, 10).equals
("1"))&&(molS|i+2][j+1].substring (9, 10).equals
("1"))&&(molS|i+2]|[j+1].substring (9, 10).equals
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("1"))&(molS[i+3][j+1].substring (9, 10).equals

("1"))){

//isolar a b e ¢ dos planos

indice=0;

aux1bb2= objAtomos.setAtomoU (molS[i][j],torS|[r]);
aux2bb2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j+1],torS|r

BE

aux3bb2= objAtomos.setAtomoU (molS[i+2][j+1],torS[r

BE

aux4bb2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+3]|[j+1],torS|r

DE

vl= objAtomos.getX (aux1bb2, torS|r])—objAtomos
(aux2bb2,torS|r]) ;

x1= objAtomos.getY (auxlbb2, torS|r|)—objAtomos.

(aux2bb2  torS|r]) ;

z1= objAtomos. getZ (aux1lbb2, torS|r]|)—objAtomos.

(aux2bb2 ,torS|r]) ;

v2= objAtomos. getX (aux3bb2, torS|r|)—objAtomos.

(aux2bb2 ,torS|r]) ;

x2= objAtomos.getY (aux3bb2,torS|r]|)—objAtomos.

(aux2bb2  torS|r]) ;

z2= objAtomos. getZ (aux3bb2,torS|r]|)—objAtomos.

(aux2bb2,torS|r]) ;

v3= objAtomos.getX (aux2bb2,torS|r|)—objAtomos.

(aux3bb2,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2bb2,torS|r|)—objAtomos.

(aux3bb2 , torS|r]) ;

z3= objAtomos. getZ (aux2bb2,torS|r|)—objAtomos.

(aux3bb2 ,torS|r]) ;

v4= objAtomos.getX (aux4bb2,torS|[r|)—objAtomos.

(aux3bb2, torS|r]) ;

x4= objAtomos.getY (aux4bb2, torS|r|)—objAtomos.

(aux3bb2 , torS|r]) ;

z4= objAtomos. getZ (aux4bb2 , torS|r|)—objAtomos.

(aux3bb2,torS|r]);
al= ((x1%2z2)—(x2%z1));

.getX

getY

get”Z

getX

getY

getZ

getX

getY

getZ

getX

getY

getZ
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bl= ((zl%v2)—(vlxz2));
cl= ((vlxx2)—(x1*v2));
a2= ((x3xz4)—(x4x%z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(clxc2);

mod= Math. sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+Math
.pow(c2,2));

pmod= mod+mod2;

auxdbb2= (prod) /(pmod);

//angdl= java.lang.Math. cos(aux/(180«xMath.PI));

angdbb2= Math. acos (auxdbb2) ;

double sinal= (vlxa2)+(x1*xb2)+(zlxc2);

if (sinal <=0.0){
angdbb2= —angdbb2;

}

pangdbb2= (getVnU (molS[i][j],molS[i+1][j+1],molS|i
+2][j+1],molS[i+3][j+1],sem ,num, indice)/getPath
(molS[i|[j],molS[i+1]|[j+1],molS[i+2][j+1],molS]|
i+3][j+1],sem,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN(
molS[i][j],molS[i+1][j+1],molS[i+2][j+1],molS[i
+3]|j+1],sem, indice)*angdbb2)—getPeriU (molS|[i]]|
jl,molS[i+1][j+1],molS[i+2][j+1],molS[i+3][]
+1],sem, indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdbb2= (Math.round ((pangdbb2 % 10000.0))) /
10000.0;

pangdbb2= pangdbb2+auxbb2;

auxbb2= pangdbb?2;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-+-+;

while (num==0){

//transforma pra graus o cos
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pangdbb2= (getVnU (molS|i]|[j],molS[i+1][j+1],molS
[i+2][j+1],molS[i+3][j+1],sem ,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS|[i+1][j+1],molS[1i+2]]]
+1],molS|i+3]|[j+1],sem ,num, indice)*(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j],molS[i+1]|[j+1],molS[i
+2|[j+1],molS[i+3][j+1],sem,indice)*angdbb2)—
getPeriU (molS|i|[j],molS[i+1][j+1],molS|i+2]|
j+1],molS[i+3][j+1],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbb2= (Math.round ((pangdbb2 *x 10000.0))) /
10000.0;
pangdbb2= pangdbb2+auxbb2;
auxbb2= pangdbb2;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-—+-+;
}
}//fim if
}//fim if
if ((i<qntdlinha —2)&&(j >=1)&&(molS[i][j|!="") && (molS|
i+1][j]!="") & (molS[i+1][j—1]'="") && (molS|i+2]]
J=1="0A
if ((molS|i][j]|.substring(9, 10).equals("1"))&&(molS
[i+1][j]-substring (9, 10).equals("1"))&&(molS|1i
+1][j]. substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|[i+1][]
—1].substring (8, 9).equals("1"))&&
(molS|i+1][j —1].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|i+2|[j —1].substring (9, 10).equals("1")))
{
indice=0;
//isolar a b e ¢ dos planos
auxlc= objAtomos.setAtomoU (molS|i][]j],torS|r]);
aux2c= objAtomos.setAtomoU (molS[i+1][j],torS|[r]);
aux3c= objAtomos.setAtomoU (molS[i+1]|[j —1],torS[r])

Y
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aux4dc= objAtomos.setAtomoU (molS[i+2]|[j —1],torS[r])

Y

vl= objAtomos.getX (auxlc,torS|[r])—objAtomos.

aux2c,torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlc,torS|r])—objAtomos.

aux2c,torS|r]);

z1= objAtomos. getZ (auxlc,torS|[r|)—objAtomos.

aux2c, torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3c,torS|[r])—objAtomos.

aux2c, torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3c, torS|r]|)—objAtomos.

aux2c,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3c,torS|[r])—objAtomos.

aux2c, torS|r]);

v3= objAtomos.getX (aux2c,torS|[r]|)—objAtomos.

aux3c,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2c, torS|r]|)—objAtomos.

aux3c, torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2c,torS|r]|)—objAtomos.

aux3c, torS|r]);

v4= objAtomos.getX (auxdc,torS|[r|)—objAtomos.

aux3c,torS|[r]);
x4= objAtomos.getY (aux4dc,torS|r|)—objAtomos
aux3c, torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (auxdc,torS|r|)—objAtomos.

aux3c,torS|r]);

al= ((x1%z2)—(x2x*zl));
bl= ((z1%v2)—(v1%z2));
cl= ((vlxx2)—(x1*v2));
a2= ((x3xz4)—(x4%23));
b2= ((z3%vd)—(v3xzd));
c2= ((v3xx4)—(x3x*vd));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

get X (
getY (
getZ (
get X (
getY (
getZ (
getX (
getY (
getZ (

getX (

.getY (

getZ (

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.

pow(cl,2));
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mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+Math
.pow(c2,2));
pmod= mod+mod2;
auxdc= (prod) /(pmod) ;
angdc= Math. acos (auxdc) ;
double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(z1xc2);
if (sinal <=0.0){
angdc—= —angdc;
}
pangde= (getVnU (molS|i|[j],molS[i+1][j],molS[i+1]]
j—1],molS|i+2][j—1]|,sem,num, indice)/getPath (
molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i+1][j—1],molS]i
+2][j —1],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (
molS[i]|[j],molS[i+1][j],molS[i+1][j—1],molS[i
+2|[j —1],sem, indice )*angdc)—getPeriU (molS[i]] ]
| ,molS[i+1][j],molS[i+1][j—1],molS[i+2][j—1],
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdc= (Math.round ((pangdc = 10000.0))) /
10000.0;
pangdc= pangdctauxc;
auxc= pangdc;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdc= (getVnU (molS[i][j],molS[i+1][j],molS|i
+1][j —1],molS[i+2][j —1],sem ,num, indice )/
getPath (molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i+1][j
—1],molS[i+2][j —1],sem ,num, indice ) *(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i+1][]
—1],molS|i+2][j—1],sem,indice)*angdc)—
getPeriU (molS[i|[j],molS|[i+1][j],molS[i+1][j
—1],molS[i+2][j —1],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
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pangdc= (Math.round ((pangdec * 10000.0))) /
10000.0;
pangdc= pangdctauxc;
auxc= pangdc;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-—+-+;
}
}//fim else
Y/ fim if
if ((((j<gntdcol =5)&&(molS[i|[j]!="") &&(i!=0)&& (molS |
P 1[G H1]="") & (molS[i[jr2]l="") && (molS[i]l[]
+51="")) )&&
//esses if sao caso encontrem o valor XX, ai pula
duas casas (verificar se esta certo)
((molS[i][j+3]=="X00000001000")&&(molS [i|[j+4]—="
X00000001000")) ) {
int x=j+9;
if ((j<qntdcol =5)&&(molS|i|[j]!'="") &&(i!=0)&& (molS]|
P=1][j+1]!'="") && (molS[i][j+2]!="") && (molS[i]]
x|t="")){
if ((molS[i][j].substring (10, 11).equals("1"))&&(
molS|[i—1]|[j+1].substring (11, 12).equals("1"))
&&(molS |1 —1][j+1].substring (10, 11).equals("1")
J&&(molS |1 ][j+2].substring (11, 12).equals("1"))
&&(molS|[i][j+2].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|i]|[x].substring (8, 9).equals("1"))){
indice=0;
//isolar a b e ¢ dos planos
auxlcc= objAtomos.setAtomoU (molS[i][j],torS|[r]);
aux2cc= objAtomos.setAtomoU (molS|[i—1|[j+1],torS|
r]);
aux3cc= objAtomos.setAtomoU (molS|i|[j+2],torS|r
DE

aux4cc= objAtomos.setAtomoU (molS|i]|[x]|,torS|r]);




vl= objAtomos.getX (auxlcc,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2cc,torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlcc,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2cc, torS|r|);

zl= objAtomos. getZ (auxlcc,torS|[r]|)—objAtomos.
getZ (aux2cc,torS|r]);

v2= objAtomos. getX (aux3cc, torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2cc,torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3cc,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2cc, torS|r|);

z2= objAtomos. getZ (aux3cc,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2cc,torS|r]);

v3= objAtomos. getX (aux2cc,torS|r|)—objAtomos.
getX (aux3cc,torS|r|);

x3= objAtomos.getY (aux2cc,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3cc,torS|r]);

z3= objAtomos.getZ (aux2cc,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3cc, torS|r]) ;

vd= objAtomos.getX (auxdcc,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3cc,torS|r|);

x4= objAtomos.getY (aux4cc,torS|r|)—objAtomos.
getY (aux3cc,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (auxdcc,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3cc, torS|r]);

al= ((x1xz2)—(x2x*zl));
bl= ((zl%v2)—(vl*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1x%v2));
a2— ((x3%z4)—(x4%23));
b2= ((z3*v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3xv4d));
prod =(alxa2)+(bl%b2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+

Math.pow(c2,2));

pmod= mod*mod?2;
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auxdcc= (prod) /(pmod) ;
angdcc= Math. acos (auxdcc) ;
double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(zl*c2);
if (sinal <=0.0){
angdcc= —angdcc;
}
pangdcc= (getVnU (molS[i][j],molS[i—1][j+1],molS|
i][j+2],molS|i][x],sem,num, indice)/getPath
molS [i][j],molS[i—1][j+1],molS[i][j+2],molS[i
|[x],sem num, indice)*(1+(Math.cos ((getN (molS |
i][j],molS[i—1][j+1],molS|[i]]]j+2],molS[i][x],
sem, indice)xangdcc)—getPeriU (molS[i][j]|,molS]|
i—1][j+1],molS|i][j+2],molS|i][x],sem,indice)
)))) 5
//arredondamento TINKER
pangdcc= (Math.round ((pangdcc * 10000.0))) /
10000.0;
pangdcc= pangdcctauxcc;
auxcc= pangdcc;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-—+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdcc= (getVnU(molS[i][j]|,molS[i—1][j+1],
molS|i]|[j+2],molS[i][x],sem ,num,indice)/
getPath (molS|i][j],molS[i—1]|[j+1],molS|i]]]
+2],molS[i][x],sem ,num, indice)*(1+(Math. cos
((getN(molS|i][j],molS|[i—1][j+1],molS[i]]]
+2],molS|i][x],sem,indice)*angdcc)—getPeriU
(molS[i][j],molS[i—1][j+1].molS[i][j+2],
molS[i|[x],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdcc= (Math.round ((pangdcc * 10000.0))) /
10000.0;

pangdcc= pangdcctauxcc;
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auxcc= pangdcc;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;

sem--;

se if ((j<qntdcol =3)&&(molS[i|[j|!="") &&(i!=0)&& (
molS[i —1][j +1]1="") && (molS[i][j+2!="") && (molS|
][]+3]'="")&&(molS[i]|[j]|.substring (10, 11).equals
("1"))&&(molS[i —1][j +1].substring (11, 12).equals
("1"))&&(molS|i—1][j+1].substring (10, 11).equals
("1"))&&(molS|[i]]|j+2]. substring (11, 12).equals("1")
J&&(molS |1 ]|[j+2].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i][j+3].substring (8, 9).equals("1"))&& (molS|i
[[j+3]!'="X00000001000")) {
indice=0;
//isolar a b e ¢ dos planos
auxlcc= objAtomos.setAtomoU (molS[i][j]|,torS[r]);
aux2cc= objAtomos.setAtomoU (molS|i—1]|[j+1],torS|r
DE
aux3cc= objAtomos.setAtomoU (molS[i][j+2],torS|r])
aux4cc= objAtomos.setAtomoU (molS[i|[j+3],torS[r]);
vl= objAtomos.getX (auxlcc,torS|[r|)—objAtomos.getX(
aux2cc, torS|r]);
x1= objAtomos.getY (auxlcc,torS|r|)—objAtomos.getY (

aux2cc,torS|r]);

Y

z1l= objAtomos.getZ (auxlcc,torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux2cc,torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3cc,torS|[r|)—objAtomos. getX(
aux2cc,torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3cc,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2cc,torS|r|);

z2= objAtomos. getZ (aux3cc,torS|[r|)—objAtomos. getZ (

aux2cc, torS|r]);
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v3= objAtomos.getX (aux2cc,torS|r|)—objAtomos. getX(
aux3cc,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2cc,torS|r|)—objAtomos.getY (
aux3cc,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2cc ,torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux3cc,torS|[r]);

v4= objAtomos. getX (auxdcc,torS|[r|)—objAtomos. getX(
aux3cc,torS|r]);

x4= objAtomos.getY (auxdcc,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux3cc,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (auxdcc,torS|[r|)—objAtomos. getZ (

aux3cc , torS|r]) ;

al= ((x1x22)—(x2%z1));
bl= ((z1%v2)—(vl%z2));
cl= ((v1#x2)—(x1xv2));
a2— ((X3*Z4)—(X4*Z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(clxc2);
mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,62)+Math.
pow(cl,2))
mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow (b2 ,2)+Math
.pow(c2,2));
pmod= mod*xmod?2;
auxdcc= (prod) /(pmod);
angdcc= Math. acos (auxdcc) ;
double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(z1%c2);
if (sinal <=0.0){
angdcc= —angdcc;
}
pangdce= (getVnU (molS[i][j],molS[i—1][j+1],molS[i
|1j+2],molS|[i]|j+3],sem,num, indice)/getPath (
molS|i][j],molS[i—1][j+1],molS[i][j+2],molS[i]]
j +3],sem ,num, indice ) x(1+(Math. cos ((getN (molS| i
11i],molS[i—=1][j+1],molS[i][j+2],molS[i][]+3],
sem, indice)*angdcc)—getPeriU (molS[i]|[j]|,molS|[i
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—1|[j+1],molS[i][j+2],molS[i][]j+3],sem,indice))
)))s
//arredondamento TINKER
pangdcc= (Math.round (( pangdcc * 10000.0))) /
10000.0;
pangdcc= pangdcctauxcc;
auxcc= pangdcc;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdcc= (getVnU(molS|i]|[j]|,molS[i—1][j+1],molS|
i][j+2],molS[i][j+3],sem,num, indice)/getPath (
molS[i][j],molS[i—1][j+1],molS[i][]j+2],molS[i
11j+3],sem,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN(
molS|i]|[j],molS[i—1][j+1],molS|[i]|[]j+2],molS[i
][j+3],sem,indice)xangdcc)—getPeriU (molS|i]][]
| ,molS[i—1][j +1],molS[i][j+2],molS[i][j+3],
sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdcc= (Math.round ((pangdcc * 10000.0))) /
10000.0;
pangdcc= pangdcctauxcc;
auxcc= pangdcc;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
}
}//fim if
if (((j<qntdcol —2)&&(i<qntdlinha —1)&&(molS[i|[j]!'="")
&&(i!=0)&& (molS[i —1][j+1]!="") && (molS[i][]
+2]1="") && (molS[i-+1][j+2]1=""))){
if ((molS|i][j].substring (10, 11).equals("1"))&&(
molS|[i—1|[j+1].substring (11, 12).equals("1"))&&(
molS|[i—1|[j+1].substring (10, 11).equals("1"))&&(
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molS|i]|[j+2].substring (11, 12).equals("1"))&&(
molS|[i]|[j+2].substring (9, 10).equals("1"))&&(molS
[i+1][j+2] substring (9, 10).equals("1"))){
indice=0;
//isolar a b e ¢ dos planos
auxlc2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j],torS|r]);
aux2c2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i —1]|[j+1],torS|r
DE
aux3c2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][]j+2],torS[r]);
aux4c2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j+2],torS|r
DE
vl= objAtomos.getX (auxlc2,torS|r])—objAtomos.getX(
aux2c2 ,torS|r]);
x1= objAtomos.getY (auxlc2,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2c2 ,torS|r]) ;
zl= objAtomos. getZ (auxlc2 ,torS|r]|)—objAtomos. getZ (
aux2c2 ,torS|r]);
v2= objAtomos.getX (aux3c2,torS|[r|)—objAtomos. getX(
aux2c2 ,torS|r|) ;
x2= objAtomos.getY (aux3c2,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2c2 ,torS|r]);
z2—= objAtomos. getZ (aux3c2 ,torS|r]|)—objAtomos. getZ (
aux2c2 ,torS|r|) ;
v3= objAtomos.getX (aux2c2,torS|[r|)—objAtomos. getX(
aux3c2 ,torS|r]) ;
x3= objAtomos.getY (aux2c2,torS|r|)—objAtomos.getY (
aux3c2,torS|r]);
z3= objAtomos. getZ (aux2c2,torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux3c2 ,torS|r]|) ;
v4= objAtomos.getX (aux4c2 ,torS|[r|)—objAtomos. getX(
aux3c2,torS|r]);
x4= objAtomos.getY (aux4c2,torS|r]|)—objAtomos. getY (
aux3c2 ,torS|r]);
z4= objAtomos. getZ (aux4c2,torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux3c2 ,torS|r]) ;
al= ((x1%2z2)—(x2%z1));
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bl= ((zl*v2)—(vlxz2));
cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
a2= ((x3xz4)—(x4x%z3));
b2= ((z3*v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(clxc2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow (cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+Math
.pow(c2,2));

pmod= mod*xmod?2;

auxdc2= (prod) /(pmod);

angdc2= Math. acos (auxdc2) ;

double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(z1%c2);

if (sinal <=0.0){
angdc2= —angdc?2;

}

pangdc2= (getVnU (molS[i][j],molS[i—1][j+1],molS[i
[[j+2],molS|[i+1][j+2],sem,num, indice)/getPath (
molS[i|[j],molS[i—1][j+1],molS[i][j+2],molS[i
+1][j +2],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (
molS[i][j],molS[i—1][j+1],molS[i][j+2],molS[i
+1][j+2],sem,indice )*angdc2)—getPeriU (molS|[i]][]
| ,molS|i—1][j+1],molS[i]|[j+2],molS[i+1][j+2],
sem, indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdc2= (Math.round ((pangdc2 * 10000.0))) /
10000.0;

pangdc2= pangdc2+auxc?2;

auxc2= pangdc?2;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-+-;

while (num==0){

//transforma pra graus o cos
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pangdc2= (getVnU (molS[i][j],molS[i—1][j+1],molS]|
i][j+2],molS[i+1]|[j+2],sem,num, indice)/
getPath (molS[i|]j],molS[i—1][j+1],molS[i]]]
+2|,molS|i+1]|[j+2],sem ,num, indice)*(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j]|,molS[i—1]|[j+1],molS[i]]]
+2],molS[i+1][j+2],sem, indice)*angdc2)—
getPeriU (molS|i|[j],molS[i—1][j+1],molS[i]]]
+2|,molS[i+1]|[j+2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdc2= (Math.round ((pangdc2 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdc2= pangdc2+auxc?;
auxc2= pangdc2;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
ki
}//fim else
}//fim if
if (((j<qntdcol =2)&&(molS[i|[j]!'="") &&(i<qntdlinha —1)
&& (molS[i+1][j]!'="") && (molS[i][j+1]!="") & (
molS [1+1][j+2]!=""))){
if ((molS|i][j].substring(9, 10).equals("1"))&&(molS
[i+1][j]. substring (9, 10).equals("1"))&&(molS |1
+1][j].substring (10, 11).equals("1"))&&(molS|[i]]]
+1].substring (11, 12).equals("1"))&&(molS|i]]]
+1].substring (10, 11).equals("1"))&&(molS|[i+1][j
+2].substring (11, 12).equals("1"))){

indice=0;

//isolar a b e ¢ dos planos

auxlcc2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j],torS|r]);
aux2cc2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j],torS|[r])

aux3cc2= objAtomos.setAtomoU (molS[i|[j+1],torS[r])

Y
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aux4cc2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j+2],torS|[r

BE

vl= objAtomos.getX (auxlcc2,torS|r]|)—objAtomos
(aux2cc2,torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlcc2,torS|r|)—objAtomos.

(aux2cc2 ,torS|r]);

z1= objAtomos.getZ (auxlcc2 ,torS|r|)—objAtomos.

(aux2cc2 ,torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3cc2,torS|r])—objAtomos.

(aux2cc2 ,torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3cc2,torS|r]|)—objAtomos.

(aux2cc2 ,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3cc2 ,torS|r|)—objAtomos.

(aux2cc2 ,torS|r]);

v3= objAtomos.getX (aux2cc2,torS|r|)—objAtomos.

(aux3cc2 ,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2cc2,torS|r]|)—objAtomos.

(aux3cc2 ,torS|r]) ;

z3= objAtomos. getZ (aux2cc2 ,torS|r]|)—objAtomos.

(aux3cc2 ,torS|r]);

v4= objAtomos.getX (aux4cc2 ,torS|r|)—objAtomos.

(aux3cc2,torS|r]);
x4= objAtomos.getY (aux4cc2 ,torS|r]|)—objAtomos
(aux3cc2 ,torS|r]) ;

z4= objAtomos. getZ (auxdcc2 ,torS|r]|)—objAtomos.

(aux3cc2 ,torS|r]) ;
al= ((x1%2z2)—(x2x*zl));
bl= ((zl*xv2)—(vlxz2));
cl= ((v1#x2)—(x1xv2));
a2= ((x3xz4)—(x4%23));
b2= ((z3%v4d)—(v3xzd));
c2= ((v3xx4)—(x3x%v4d));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

.getX

getY

get”Z

getX

getY

get”Z

getX

getY

get?Z

getX

.getY

getZ

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.

pow(cl 2));
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mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow (b2 ,2)+Math
.pow(c2,2));
pmod= mod+mod2;
auxdcc2= (prod) /(pmod) ;
angdcc2= Math. acos (auxdcc2);
double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(z1%c2);
if (sinal <=0.0){
angdcc2= —angdcc?2;
}
pangdcc2= (getVnU (molS|i][j]|,molS[i+1][j],molS[i]]
j+1],molS|[i+1][j+2],sem,num, indice)/getPath (
molS|i][j],molS[i+1][j],molS[i][j+1],molS[i+1]]
j+2],sem ,num, indice ) *(14+(Math. cos ((getN (molS| i
[1j],molS[i+1][j],molS[i][j+1],molS|[i+1]|[]+2],
sem, indice)*angdcc2)—getPeriU (molS[i]|[j],molS|[i
+1][j],molS[i]]j+1],molS[i+1][j+2],sem,indice))
)));
//arredondamento TINKER
pangdcc2= (Math.round ((pangdcc2 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdcc2—= pangdcc2+auxcc?;
auxcc2= pangdcc?2;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdcc2= (getVnU (molS[i][j]|,molS[i+1]|[j],molS[i
][j+1],molS|[i+1][j+2],sem,num, indice)/getPath
(molS|i]]j],molS[i+1][j],molS[i][j+1],molS[i
+1][j +2],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (
molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i][j-+1], molS][i
+1][j+2],sem,indice )xangdcc2)—getPeriU (molS| i
[1j],molS|i+1]|[j],molS[i][j+1],molS[i+1]]]
+2|,sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
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pangdcc2= (Math.round ((pangdcc2 x 10000.0))) /
10000.0;
pangdcc2= pangdcc2tauxcc?;
auxcc2= pangdcc2;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
}
}//fim else
}//fim if
if ((((j<gntdcol —4)&&(i<qntdlinha —1)&&(molS|[i]|[j]!="")
&& (molS[i+1][j]'="") && (molS[i+1][j+3]!="") && (
molS [1+1][j+4]!1="")))&&
(molS[i +1][j+1]=="X00000001000")&&(molS [i +1][j +2]=="
X00000001000") ) {
int x=j+3;
if ((molS[i][j]!="") && (molS[i+1|[j|!="") && (molS]|i
+1][x]!="") && (molS|[i+1][x+1]!="")){
if ((((molS[i][j].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|i+1][j].substring (9, 10).equals("1"))))&&(
molS|[i+1]|[j].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i+1][x]|.substring (8, 9).equals("1")) &&
(molS|i+1][x].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|i+1][x+1].substring (8, 9).equals("1"))){
indice=0;
auxlbl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i]|[j],torS|r]);
aux2bl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j],torS|[r

DE

aux3bl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][x],torS|[r
DE

aux4bl= objAtomos.setAtomoU (molS[i+1][x+1],torS|
r]);

vl= objAtomos.getX (auxlbl, torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2bl, torS|r|);

x1= objAtomos.getY (auxlbl,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2bl,torS|r]);
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zl= objAtomos.getZ (auxlbl,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2bl,torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3bl,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2bl,torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3bl,torS|[r])—objAtomos.
getY (aux2bl,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3bl,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2bl, torS|r]) ;

v3= objAtomos.getX (aux2bl,torS|[r])—objAtomos.
getX (aux3bl, torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2bl, torS|r|)—objAtomos.
getY (aux3bl,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2bl , torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3bl, torS|r]);

vd= objAtomos.getX (aux4bl,torS|[r])—objAtomos.
getX (aux3bl,torS|r]);

x4= objAtomos. getY (aux4bl , torS|r|)—objAtomos.
getY (aux3bl,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4bl ,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3bl, torS|r]) ;

al= ((x1xz2)—(x2x%zl1));
bl= ((zl*v2)—(vl*z2));
cl= ((v1xx2)—(x1%v2));
a2= ((x3xz4)—(x4x%z3));
b2= ((z3%vd)—(v3%z4));
c2= ((v3*x4)—(x3%v4));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)-+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;

pmod= mod*xmod2;

auxdbl= (prod) /(pmod) ;

angdbl= Math. acos (auxdbl) ;

double sinal= (vl*a2)+(x1xb2)+(zl%c2);

if (sinal <=0.0){
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angdbl= —angdbl;
}
pangdbl= (getVnU (molS|i|[j],molS[i+1][j],molS[i
+1][x] ,molS[i+1][x+1],sem ,num, indice)/getPath
(molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i+1][x],molS]i
+1][j+1],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (
molS[i]|[j],molS[i+1][j],molS|[i+1]|[x],molS|[i
+1][x+1],sem, indice )*xangdbl)—getPeriU (molS|[i
[1j] ,molS[i+1][j],molS[i+1][x],molS[i+1][x
+1],sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbl= (Math.round ((pangdbl * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbl= pangdbl+auxbl;
auxbl= pangdbl;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdbl= (getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j],molS]|
i+1]|[x],molS[i+1][x+1],sem ,num,indice)/
getPath (molS|[i]]j],molS[i+1][j],molS[i+1][x
| ,molS[i+1][j+1],sem ,num, indice)*(1+(Math.
cos ((getN(molS|i]|[j],molS[i+1][j],molS[i
+1][x] ,molS[i+1][x+1],sem,indice)*angdbl)—
getPeriU (molS|i|[j],molS[i+1][j],molS[i+1]]
x| ,molS|i+1]|[x+1],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbl= (Math.round ((pangdbl * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbl= pangdbl+auxbl;
auxbl= pangdbl;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
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}
}else if (((j<qntdcol —2)&&(i<qntdlinha —1)&&(molS|[i ][]
I'="") && (molS[i+1][j]'="") && (molS[i+1][]j
F11="") & (molS i+ 1][j +2]!="") )&
(((molS[i][j].substring (9, 10).equals("1"))&&(molS|i
+1][j]. substring (9, 10).equals("1"))))&&(molS|1i
+1][j]- substring (8, 9).equals("1"))&&(molS[i+1][j
+1].substring (8, 9).equals("1")) &

(molS[i+1][j+1].substring (7,8).cquals("1"))&&(molS|i
+1][j+2].substring (8, 9).equals("1"))){

if (((molS[i][j].substring(0, 7).equals("OHR2001"))
&& (molS[i+1][j].substring (0, 7).equals("P1P0001
")) I

((molS|i+1][j].substring (0, 7).equals("OHRI1001")) &&
(molS|[i+1][j+1].substring (0, 7).equals("OHR1002
"))

}else{

indice=0;

auxlccl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j],torS|r]);

aux2ccl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j],torS|[r])

aux3ccl= objAtomos.setAtomoU (molS[i+1]|[j+1],torS|r
DE

aux4ccl= objAtomos.setAtomoU (molS[i-+1][j+2],torS|r
DE

vl= objAtomos.getX (auxlccl ,torS|r])—objAtomos.getX
(aux2ccl ,torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlccl ,torS|[r])—objAtomos.getY
(aux2ccl ,torS|r]);

z1= objAtomos. getZ (auxlccl ,torS|[r|)—objAtomos. getZ
(aux2ccl ,torS|r|);

v2= objAtomos.getX (aux3ccl ,torS|r])—objAtomos.getX
(aux2ccl ,torS|r]);
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x2= objAtomos.getY (aux3ccl ,torS|r]|)—objAtomos.getY
(aux2ccl ,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3ccl ,torS|r|)—objAtomos. getZ
(aux2ccl ,torS|r]);

v3= objAtomos.getX (aux2ccl ,torS|r])—objAtomos. getX
(aux3ccl ,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2ccl ,torS|r]|)—objAtomos.getY
(aux3ccl ,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2ccl ,torS|r|)—objAtomos. getZ
(aux3ccl ,torS|r]);

v4= objAtomos.getX (aux4ccl ,torS|r|)—objAtomos.getX
(aux3ccl ;torS|r]);

x4= objAtomos.getY (auxdccl ,torS|r]|)—objAtomos.getY
(aux3ccl ,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (auxdccl ,torS|r]|)—objAtomos. getZ

(aux3ccl , torS|r]) ;
al= ((x1%2z2)—(x2x%zl));
bl= ((zl*v2)—(vlxz2));
cl= ((v1#x2)—(x1xv2));
a2= ((x3xz4)—(x4%23));
b2= ((z3%v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%v4d));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow(cl 2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+Math
.pow(c2,2));

pmod= mod*xmod?2;

auxdccl= (prod) /(pmod) ;

angdccl= Math.acos (auxdccl);

double sinal= (vl*a2)+(x1*b2)+(z1*c2);

if (sinal <=0.0){
angdccl= —angdccl;

}

pangdccl= (getVnU (molS[i]|[j]|,molS[i+1][j],molS|i
+1][j+1],molS[i+1][j+2],sem,num, indice ) /getPath
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(molS[i][j],molS[i+1]|[j],molS[i+1][j+1],molS[i
+1][j+2],sem ,num, indice ) *(1+4(Math. cos ((getN (
molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i+1][j+1],molS|i
+1][j+2],sem, indice )xangdccl)—getPeriU (molS|i ||
jl,molS[i+1][j],molS[i+1][j+1],molS[i+1][j+2],
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdccl= (Math.round ((pangdccl x 10000.0))) /
10000.0;
pangdccl= pangdccl+tauxccl;
auxccl= pangdccl;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdccl= (getVnU (molS|[i][j]|,molS[i+1]|[j],molS[i
+1[j+1],molS[i+1][j+2],sem,num, indice )/
getPath (molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i+1][]
+1],molS|i+1][j+2],sem ,num, indice)*(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j]|,molS[i+1]|[j],molS[i+1][]
+1],molS[i+1]|[j+2],sem,indice)*angdccl)—
getPeriU (molS|[i][j],molS[i+1][j],molS[i+1][]j
+1],molS|[i+1]|[j+2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdccl= (Math.round (( pangdccl % 10000.0))) /
10000.0;
pangdccl= pangdccl+auxccl;
auxccl= pangdccl;
indiceD= indiceD + 1;
ind+-+;
sem-—+-+;

t
Y/ /fim if
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if ((((j>=4)&&(i<qntdlinha —1)&&(molS[i][j]!="") && (
molS[i][j—3!="") && (molS[i+1][j—-3]!="") && (molS|
[ -4 ) ke
((molS[i][j—1=="X00000001000")&&(molS [i][j—2]——"
X00000001000"))) {
int x=j—3;
if ((molSTi][j]!="") && (molS[i][x]!="") && (molS|i
+1][x]!="") && (molS[i+1][x—1]!="")){
if ((((molS[i][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|i]|[x].substring (8, 9).equals("1"))))&&(
molS|i]|[x].substring (9, 10).equals("1"))&&(molS
[i+1]][x].substring (9, 10).equals("1")) &&
(molS[i+1][x]|.substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|i+1][x—1].substring (8, 9).equals("1"))){
indice=0;
auxlbl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i]|[j],torS|r]);
aux2bl= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[x],torS|[r]);
aux3bl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][x],torS|[r
DE
aux4bl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1|[x—1],torS|
r]);
vl= objAtomos.getX (auxlbl,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2bl,torS|r]);
x1= objAtomos.getY (auxlbl, torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2bl,torS|r]);
zl= objAtomos. getZ (auxlbl  torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2bl, torS|r]);
v2= objAtomos. getX (aux3bl, torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2bl,torS|r]);
x2= objAtomos.getY (aux3bl, torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2bl,torS|r|);
z2= objAtomos. getZ (aux3bl , torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux2bl , torS|r]) ;
v3= objAtomos. getX (aux2bl, torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux3bl,torS|r]);




APENDICE D. CODIGO FONTE DO FUNCIONAMENTO DO AQG DESENVOIVIDO EM

248

JAVA

x3= objAtomos.getY (aux2bl, torS|r|)—objAtomos.
getY (aux3bl,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2bl , torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3bl, torS|r]);

vd= objAtomos.getX (aux4bl,torS|[r])—objAtomos.
getX (aux3bl,torS|r]);

x4= objAtomos. getY (aux4bl , torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3bl,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4bl , torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3bl, torS|r]);

al= ((x1xz2)—(x2x%zl1));
bl= ((z1*v2)—(vl*z2));
cl= ((v1%x2)—(x1%v2));
a2= ((x3%z4)—(x4%23));
b2= ((z3%vd)—(v3%z4));
2= ((v3xx4)—(x3%v4));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;

pmod= mod*xmod2;

auxdbl= (prod) /(pmod);

angdbl= Math. acos (auxdbl);

double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(zl%c2);

if (sinal <=0.0){
angdbl= —angdbl;

}

pangdbl= (getVnU (molS[i]|[j],molS|i]|[x],molS|i
+1][x],molS[i+1][x—1],sem ,num, indice)/getPath
(molS[i][j],molS[i][x],molS[i+1][x],molS|i
+1][x—1],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (
molS|i]|[j],molS[i][x],molS|[i+1]|[x],molS[i+1]]
x—1],sem,indice)*angdbl)—getPeriU (molS|[i]|[j],
molS[i][x],molS[i+1][x],molS[i+1][x—1],sem,
indice)))))
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//arredondamento TINKER
pangdbl= (Math.round ((pangdbl * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbl= pangdbl+auxbl;
auxbl= pangdbl;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdbl= (getVnU (molS[i|[j],molS[i][x],molS|i
+1][x],molS|i+1][x—1],sem ,num, indice)/
getPath (molS|[i][j],molS|i][x],molS|[i+1][x],
molS|i+1][x—1],sem ,num, indice)*(1+(Math.cos
((getN(molS[i][j],molS[i][x],molS[i+1][x],
molS|i+1]|[x—1],sem,indice)*angdbl)—getPeriU
(molS[i]]j],molS[i][x],molS[i+1][x]|,molS]i
+1][x—1],sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbl= (Math.round ((pangdbl * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbl= pangdbl+auxbl;
auxbl= pangdbl;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;

}
telse if ((j>=2)&&(i<qntdlinha —1)&&(molS[i][j]!="") &&
(molS[i][j—1'="") && (molS[i+1][j —1]!="") && (
molS [1+1][j —2|!="")&&(molS[i][]j].substring (8, 9).
equals ("1") )&&(molS|[i]|[j —1].substring (8, 9).equals
("1"))&&(molS|i|[j—1].substring (9, 10).equals("1"))
&&(molS|[i+1][j —1].substring (9, 10).equals("1"))&&
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(molS[i+1][j —1].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i+1][j—2].substring (8, 9).equals("1"))&& (
molS [i][j —1]!="X00000001000")) {

if (((molS|i]|[j—1].substring (0, 7).equals("OHR2001")
V&&(molS i+ 1][j —1].substring (0,7) .equals ("P1P0001
"))

((molS|i+1][j —1].substring (0, 7).equals("OHR1002"))

&&(molS|[i+1][j —2].substring (0, 7).equals("OHR1001

"))
}else{

indice=0;

auxlbl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j],torS|r]);

aux2bl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i]|[j—1],torS|[r]);

aux3bl= objAtomos.setAtomoU (molS[i+1]|[j—1],torS|r
DE

aux4bl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j —2],torS|[r
DE

vl= objAtomos.getX (auxlbl,torS|r])—objAtomos.getX(
aux2bl,torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlbl, torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2bl  torS|[r]);

z1= objAtomos. getZ (auxlbl, torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux2bl,torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3bl,torS|r])—objAtomos.getX (
aux2bl  torS|r]) ;

x2= objAtomos.getY (aux3bl, torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2bl, torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3bl  torS|r]|)—objAtomos. getZ (
aux2bl,torS|r]);

v3= objAtomos.getX (aux2bl, torS|[r|)—objAtomos. getX (
aux3bl  torS|[r]);

x3= objAtomos.getY (aux2bl, torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux3bl,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2bl  torS|r]|)—objAtomos. getZ (
aux3bl  torS|r]);
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v4= objAtomos. getX (aux4bl , torS|[r|)—objAtomos. getX(
aux3bl  torS|[r]);

x4= objAtomos.getY (aux4bl, torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux3bl, torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4bl torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux3bl torS|[r]);

al= ((x1%2z2)—(x2x%zl1));
bl= ((zl*xv2)—(vlxz2));
cl= ((v1#x2)—(x1xv2));
a2= ((x3xz4)—(x4%23));
b2= ((z3%v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow(cl 2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+Math
.pow(c2,2));

pmod= mod*xmod?2;

auxdbl= (prod) /(pmod);

angdbl= Math. acos (auxdbl);

double sinal= (vl*a2)+(x1*b2)+(z1*c2);

if (sinal <=0.0){
angdbl= —angdbl;

}

pangdbl= (getVnU (molS[i]|[j],molS[i][j—1],molS]|i
+1][j —1],molS[i+1][j —2],sem ,num, indice ) /getPath
(molS[i][j]|,molS[i]|[j—1],molS[i+1][j—1],molS]|i
+1][j —2],sem ,num, indice ) x(1+(Math. cos ((getN (
molS|i]|[j],molS[i][j—1],molS[i+1][j—1],molS]i
+1][j —2],sem ,indice )*angdbl)—getPeriU (molS|[1i ][]
| ,molS[i][j—1],molS[i+1][j—1],molS[i+1][]—2],
sem, indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdbl= (Math.round ((pangdbl * 10000.0))) /
10000.0;

pangdbl= pangdbl+tauxbl;
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auxbl= pangdbl;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdbl= (getVnU (molS|i]|[j],molS[i]|[j—1],molS[i
+1][j —1],molS|i+1][j —2],sem ,num, indice )/
getPath (molS[i][j],molS[i][j—1],molS[i+1]|[j
—1],molS|i+1][j —2],sem,num, indice ) *(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j]|,molS[i]|[j—1],molS[i+1][]
—1],molS[i+1][j —2],sem, indice)*angdbl)—
getPeriU (molS[i][j],molS[i][j—1],molS[i+1]|[]
—1],molS[i+1][j —2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbl= (Math.round ((pangdbl * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbl= pangdbl+auxbl;
auxbl= pangdbl;
indiceD= indiceD + 1;
ind+-+;
sem-+-+;
}
}//fim else
}//fim if
if ((((j>=4)&&(i<qntdlinha —1)&&(molS|[i][j|!="") && (
molS[i|[j—1!="") && (molS|i]|[j—4'="") && (molS]|i
+1][j —4]'="")))&& ((molS|i]|[j—2]=="X00000001000")
&&(molS [ i ][] —3]=="X00000001000"))){
int x=j—4;
if ((molS[i][j!="") && (molS[i][j—1]!="") && (molS|i
[[x]1="") & (molS[i+1][x]!="")){
if ((molS[i][j].substring (8, 9).equals("1"))
molS|i]|[j—1].substring (8, 9).equals("1"))
molS|[i][j—1].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i][x].substring (8, 9).equals("1"))

&&(
L&
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&&(molS|[i][x].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|[i+1][x]|.substring (9, 10).equals("1")))

{

indice=0;

auxlbbl= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[j],torS[r])

Y

aux2bbl= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[j—1],torS|r

DE

aux3bbl= objAtomos.setAtomoU (molS[i|[x],torS|[r])

Y

aux4bbl= objAtomos.setAtomoU (molS[i+1][x],torS|r

]);

vl= objAtomos.getX (auxlbbl,torS|r])—objAtomos.

getX (aux2bbl ,torS|r|) ;

x1= objAtomos.getY (auxlbbl, torS|r])—objAtomos.

getY (aux2bbl , torS|r|) ;

zl= objAtomos. getZ (auxlbbl, torS|[r|)—objAtomos.

getZ (aux2bbl , torS|[r]);

v2= objAtomos.getX (aux3bbl,torS|r])—objAtomos.

getX (aux2bbl , torS|r]) ;

x2= objAtomos.getY (aux3bbl, torS|[r|)—objAtomos.

getY (aux2bbl  torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3bbl , torS|r]|)—objAtomos.

getZ (aux2bbl ,torS|[r]);

v3= objAtomos. getX (aux2bbl, torS|[r|)—objAtomos.

getX (aux3bbl , torS|r]) ;

x3= objAtomos.getY (aux2bbl, torS|[r|)—objAtomos.

getY (aux3bbl , torS|r|) ;

z3= objAtomos. getZ (aux2bbl , torS|r]|)—objAtomos.

getZ (aux3bbl,torS|[r]);

vd= objAtomos. getX (aux4bbl, torS|[r|)—objAtomos.

getX (aux3bbl  torS|r|) ;

x4= objAtomos. getY (aux4bbl , torS|[r|)—objAtomos.

getY (aux3bbl , torS|r|) ;

z4= objAtomos. getZ (aux4bbl  torS|r]|)—objAtomos.

getZ (aux3bbl , torS|[r]);
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al= ((x1xz2)—(x2x%zl1));
bl= ((z1%xv2)—(v1%z2));
cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
a2= ((x3xz4)—(x4x%z3));
b2= ((z3*v4d)—(v3%zd));
c2= ((v3xx4)—(x3x*vd));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*xc2);
mod= Math.sqrt (Math.pow (al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2))
mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)-+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;
pmod= modxmod2;
auxdbbl= (prod) /(pmod) ;
angdbbl= Math. acos (auxdbbl) ;
double sinal= (vl*a2)+(x1xb2)+(zl%c2);
if (sinal <=0.0){
angdbbl= —angdbbl;
}
pangdbbl= (getVnU (molS[i][j]|,molS[i]|[j—1],molS[i
|[x],molS|[i+1][x],sem,num, indice)/getPath (
molS[i|[j],molS[i][j—1],molS[i][x]|,molS[i+1]]
x| ,sem,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS| i
11j],molS|i][j—1],molS[i]|[x],molS[i+1][x],sem
,indice )*angdbbl)—getPeriU (molS|i|[]j],molS|i
[1j—1],molS[i][x],molS[i+1][x],sem,indice))))
) ;
//arredondamento TINKER
pangdbbl= (Math.round ((pangdbbl % 10000.0))) /
10000.0;
pangdbbl= pangdbbl+auxbbl;
auxbbl= pangdbbl ;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){

//transforma pra graus o cos
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pangdbbl= (getVnU (molS[i|[j],molS[i][j—1],molS
[i][x],mo0lS[i+1][x],sem,num, indice)/getPath
(molS[i][j],molS[i][j—1],molS|[i][x],molS|i
+1][x] ,sem ,num, indice ) x(1+(Math. cos ((getN (
molS[i][j],molS[i][j—1],molS[i]|[x],molS[i
+1][x] ,sem, indice )*angdbbl)—getPeriU (molS|1i
[[j],molS[i][j—1],molS|[i][x],molS[i+1][x],
sem, indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdbbl= (Math.round ((pangdbbl % 10000.0))) /

10000.0;

pangdbbl= pangdbbl+auxbbl;

auxbbl= pangdbbl;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem--+;

}
}

}
telse if ((j>=2)&&(i<qntdlinha —1)&&(molS[i][j]!="") &&

(molS[i][j—1'="") && (molS[i][j—2]'="") && (molS|

a2

&&(molS|[i][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|
i|[j—1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|[1i]]
j—1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|[i]]]j
—2].substring (8, 9).equals("1"))

&&(molS|[i][j —2].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS[i+1]|[j—2].substring (9, 10).equals("1"))&&
((molS[i][j—1]'="X00000001000")&&(molS [i ]|
—2]1="X00000001000") ) ) {

indice=0;

aux1bbl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i]|[j],torS|r]);

aux2bbl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i]|[j—1],torS|[r])

aux3bbl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i|[j—2],torS|[r])

Y
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aux4bbl= objAtomos.setAtomoU (molS[i+1]|[j —2],torS[r

DE

vl= objAtomos.getX (auxlbbl, torS|r])—objAtomos
(aux2bbl,torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlbbl, torS|r|)—objAtomos.

(aux2bbl  torS|r]) ;

z1= objAtomos. getZ (auxlbbl, torS|r]|)—objAtomos.

(aux2bbl  torS|r]) ;

v2= objAtomos. getX (aux3bbl, torS|[r])—objAtomos.

(aux2bbl ,torS|r]) ;

x2= objAtomos.getY (aux3bbl , torS|r]|)—objAtomos.

(aux2bbl  torS|r]) ;

z2= objAtomos. getZ (aux3bbl , torS|r|)—objAtomos.

(aux2bbl  torS|r]) ;

v3= objAtomos.getX (aux2bbl, torS|r|)—objAtomos.

(aux3bbl  torS|r]) ;

x3= objAtomos.getY (aux2bbl , torS|r|)—objAtomos.

(aux3bbl, torS|r]) ;

z3= objAtomos. getZ (aux2bbl  torS|r])—objAtomos.

(aux3bbl , torS|r]) ;

v4= objAtomos.getX (aux4bbl, torS|r|)—objAtomos.

(aux3bbl, torS|r]);

x4= objAtomos.getY (aux4bbl, torS|r|)—objAtomos.

(aux3bbl, torS|r]) ;

z4= objAtomos. getZ (aux4bbl  torS|[r|)—objAtomos.

(aux3bbl, torS|r|
al= ((x1%2z2)—(x2x*zl

I

)

))
bl= ((z1%v2)—(v1%z2));
cl= ((vlxx2)—(x1*v2));
a2= ((x3xz4)—(x4%23));
b2= ((z3%vd)—(v3xzd));
c2= ((v3xx4)—(x3x*vd));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

.getX

getY

getZ

getX

getY

get”Z

getX

getY

get”Z

getX

getY

getZ

(
mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.

pow(cl,2));
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mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+Math
.pow(c2,2));
pmod= mod+mod2;
auxdbbl= (prod) /(pmod) ;
//angdl= java.lang.Math. cos(aux/(180«Math.PI));
angdbbl= Math. acos (auxdbbl);
double sinal= (vlxa2)+4(x1%b2)+(zl*c2);
if (sinal <=0.0){
angdbbl= —angdbbl;
}
pangdbbl= (getVnU (molS[i|[j],molS[i][j—1],molS[i]]
j—2],molS|i+1][j —2],sem ,num, indice)/getPath (
molS|[i][|j],molS|[i][j—1],molS[i]|[j—2],molS|[i+1]|
j —2|,sem num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS| i
131 molS [ 1§ —1],molS [ ][j —2],molS [ +1][j —2],
sem, indice)*angdbbl)—getPeriU (molS|[i]|[j]|,molS|i
[1j—1],molS|i][j—2],molS[i+1][j—2],sem,indice))
)));
//arredondamento TINKER
pangdbbl= (Math.round ((pangdbbl % 10000.0))) /
10000.0;
pangdbbl= pangdbbl+auxbbl;
auxbbl= pangdbbl;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdbbl= (getVnU (molS[i]|[j]|,molS[i]|[j—1],molS|i
|1j—2],molS[i+1]|[j—2],sem,num, indice)/getPath
(molS[i][j],molS[i]|[j—1],molS[i][j—2],molS|i
+1][j —2],sem ,num, indice ) *(1+4(Math. cos ((getN (
molS[i]|[j],molS[i][j—1],molS[i][j—2],molS[i
+1][j —2],sem, indice )xangdbbl)—getPeriU (molS | i
[[ij],molS[i][j—1],molS[i][j—2],molS[i+1][j
—2|,sem, indice)))));
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//arredondamento TINKER
pangdbbl= (Math.round ((pangdbbl * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbbl= pangdbbl+auxbbl;
auxbbl= pangdbbl;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
}
Y/ fim if
}//fim else
}//fim for
}//fim for
pangd [r|= pangdebb3+pangdeb3+pangdbbe+pangdbe+pangdd+
pangdb3+ pangdbb3+pangdl+pangdll+ pangdc+pangdcc+
pangdb+pangdbb+ pangdcl+pangdccl+ pangdbl+4 pangdbbl+
pangdc2+ pangdcc2+pangdbb2+pangdhb?2 ;
}//fim for r

return pangd;
}//fim angulo diedral

//excedeu o limite de linhas do metodo
public double || angd2U (int semente){
double [| pangd= new double|[torS.length |;
double pangdebb3 , pangdeb3 ,pangdbbe , pangdbe ,pangdd, pangdb3,
pangdbb3 , pangdl , pangdll , pangdc,pangdcc, pangdb,
pangdbb, pangdcl , pangdccl, pangdbl, pangdbbl, K pangdc2,
pangdcc2 , pangdbb2 , pangddir , pangddirl , pangdb2;
double angdl,angdll ,angdeb3 , angdbe ,hangdbbe angdb3 , angdbb3
;,angdb2 jangdbb2, angdcl ,angdccl ,angdcc2 ,angdc2;
double auxdebb?2,auxdeb3, auxdebb3d, auxdbe,auxdbbe,auxdb3,
auxdbb3 ,auxdl , auxdll ,auxdb ,auxdbb ,auxdc ,auxdcc ,auxdbl ,
auxdbbl ,auxdb?2 ,auxdbb?2 ,auxdcl ,auxdccl ,auxdcc2 , auxdc?2;
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double auxebd ,auxebbd  auxbe,auxbbe,auxb3,auxbb3  auxl , auxll
,auxb ,auxbb ,auxc,auxcc ,auxbl ,auxbbl ,auxb2,auxbb2  auxcl ,
auxccl ,auxcc2 ;auxc2;

int indiceD= 0;

double al, a2, bl, b2, cl, c¢2, vl, x1, zl1, v2, x2, z2, v3,
x3, z3, v4, x4, z4, xls, yls, zls;//, x2s, y2s, z2s;

double aux = 0.0;

double [| auxlebb2, aux2ebb2, aux3ebb2, aux4ebb2  auxleb3,
aux2eb3d ,aux3eb3 ,aux4eb3 ,auxlebb3 ,aux2ebbd ,aux3ebb3
aux4ebb3d ,auxlbe, aux2be,aux3dbe,auxdbe,

aux1l, aux2l, aux3l, aux4l, auxlll, aux2ll, aux3ll, aux4ll
, auxlb, aux2b, aux3db, aux4b, auxlbb, aux2bb, aux3bb,
aux4bb , auxlcc, aux2cc, aux3cc, auxdcc, auxlc, aux2c,
aux3c, auxidc,

auxlcl, aux2cl, auxdcl, auxd4cl, auxlccl, aux2ccl, aux3ccl,
aux4ccl, auxlbl, aux2bl, aux3bl, aux4bl, auxlbbl,
aux2bbl, aux3bbl, aux4bbl, auxlc2, aux2c2, aux3dc2,
aux4c? ,

auxlcc2, aux2cc2, aux3dcc2, auxdcc?2, auxlb3d, aux2b3d, aux3b3
, aux4b3d, auxlbb3, aux2bb3, aux3bb3, aux4bb3, auxlbb2,
aux2bb2, aux4bb2, aux3bb2, auxlb2, aux2b2, aux4db?2,
aux3b2 = new double [3];

double pmod, mod, mod2, prod= 0.0;

int ind= 0;

double auxdir=0;

num = 1;

indice = 0;

String log2="";

sem—= semente;

for (int r= 0; r< torS.length; r++){
auxleb3= new double [3];
aux2eb3= new double [3];
aux3eb3= new double [3];
aux4eb3= new double [3];
auxlebb3= new double[3];
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aux2ebb3= new double [3];
aux3ebb3= new double [3];
aux4debb3= new double [3];
auxlbe= new double [3];
aux2be= new double [3];
aux3be= new double [3];
aux4be= new double [3];
auxll= new double[3];
aux2l= new double [3];
aux3l= new double[3];
aux4l= new double[3];
aux1ll= new double [3];
aux2ll= new double [3];
aux3ll= new double[3];
aux4ll= new double [3];
auxlb= new double [3];
aux2b= new double [3];
aux3b= new double [3];
aux4b= new double [3];
aux1lbb= new double [3];
aux2bb= new double [3];
aux3bb= new double [3];
aux4bb= new double [3];
auxlc= new double [3];
aux2c= new double [3];
aux3c= new double[3];
aux4dc= new double [3];
auxlcc= new double[3];
aux2cc= new double [3];
aux3cc= new double [3];
aux4cc= new double [3];
auxlcl= new double [3];
aux2cl= new double [3];
aux3cl= new double[3];
aux4cl= new double [3];

auxlccl= new double[3];
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aux2ccl= new double[3];
aux3ccl= new double [3];
aux4ccl= new double [3];
auxlbl= new double [3];
aux2bl= new double [3];
aux3bl= new double [3];
aux4bl= new double [3];
auxlbbl= new double [3];
aux2bbl= new double [3];
aux3bbl= new double [3];
aux4bbl= new double [3];
aux1b3= new double [3];
aux2b3= new double [3];
aux3b3= new double [3];
aux4b3= new double [3];
aux1bb3= new double [3];
aux2bb3= new double [3];
aux3bb3= new double [3];
aux4bb3= new double [3];
auxlc2= new double[3];
aux2c2= new double [3];
aux3c2= new double [3];
aux4c2= new double [3];
auxlcc2= new double[3];
aux2cc2= new double [3];
aux3cc2= new double [3];
aux4cc2= new double [3];
aux1b2= new double [3];
aux2b2= new double [3];
aux4b2= new double [3];
aux1bb2= new double [3];
aux2bb2= new double [3];
aux3bb2= new double [3];
aux4bb2= new double [3];
double angdbb= 0.0;
x1s=0.0;
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y1s=0.0;
z1s=0.0;
vl= 0.0;
v2=
x1=
X2=
z1=
z2=
V3=
v4=
xX3=
x4=
z23=
z4= ;
mod= 0.0;

mod2= 0.0;

pmod = 0.0;
prod = 0.0;
pangddirl =0;

S O O O O O o o o o o o
O O O O O O o o o o o

pangddir=0;
pangdebb3=0.0;
pangdeb3=0.0;
pangdbbe=0.0;

pangdbe= 0.0;
pangdd =0.0;
pangdb3=0.0;

pangdbb3=0.0;
pangdbb2=0.0;
pangdl=0.0;
pangdll=0.0;
pangdc=0.0;
pangdcc=0.0;
pangdb=0.0;
pangdbb=0.0;
pangdcl =0.0;
pangdccl =0.0;

JAVA
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pangdb1=0.0;
pangdbbl1=0.0;
pangdc2=0.0;
pangdcc2=0.0;
pangdb2= 0.0;
auxdeb3=0.0;
auxdebb3=0.0;
auxdebb2=0.0;
auxdbe=0.0;
auxdbbe=0.0;
auxeb3 =0.0;
auxebb3=0.0;
auxdebb2=0.0;
auxbe=0.0;
auxbbe=0.0;
angdeb3=0.0;
angdb3=0.0;
angdbb3=0.0;
angdbe= 0;
angdbbe= 0;
angdcl=0.0;
angdccl =0.0;
angdc2=0.0;
angdcc2=0.0;
angdb2=0.0;
auxdl=0.0;
auxdll=0.0;
auxdb3=0.0;
auxdbb3=0.0;
auxdb=0.0;
auxdbb=0.0;
auxdc=0.0;
auxdcc=0.0;
auxdcl1=0.0;
auxdccl=0.0;
auxdc2=0.0;
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fo
fo

auxdcc2=0.0;
auxdb1=0.0;
auxdbb1=0.0;
auxdb2=0.0;
auxl=0.0;
auxll=0.0;
auxb3=0.0;
auxbb3=0.0;
auxb=0.0;
auxbb=0.0;
auxc=0.0;
auxcc=0.0;
auxcl =0.0;
auxccl=0.0;
auxc2=0.0;
auxcc2=0.0;
auxb1=0.0;
auxbb1=0.0;
auxb2=0.0;
auxbb2=0.0;
al=0.0;
a2=0.0;
b1=0.0;
b2=0.0;
c1=0.0;

r (int i=0; i<qgntdlinha; i++){
r (int j= 0; j< qntdcol; j++){

aux=0.0;

if (molS|i][j].equals("X00000001000")){

//nao quero que comece com X

telse

JAVA

if ((i<gqntdlinha —3)&&(molS|i]|[j]!'="") &&(j!=0)&& (molS|
PHI[j'="") && (molS[i+2]|[j|!="") && (molS|i+3]|[j

I1=""))

//verificar se todo esta ligados
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if ((molS|i][j].substring (9, 10).equals("1"))&&(molS
[i+1][j]-substring (9, 10).equals("1"))&&(molS|1i
+1][j]. substring (9, 10).equals("1"))&&(molS|i+2]|
j|.substring (9, 10).equals("1")&&
(molS|[i+2][j].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|[i+3]|[j]|.substring (9, 10).equals("1")))){
if (((molS|[i+2]|[j].substring (0, 7).equals("OHR2001
") )&&(molS|[i+3][j]|. substring (0, 7).equals("
P1P0001"))) ||
((molS[i+1][j].substring (0, 7).equals("OHR2001"))
&&(molS|[i+2][j].substring (0, 7).equals("P1P0001

"))
}else{

indice =0;
aux1b2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i]|[j],torS|r]);
aux2b2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j],torS|[r

DE

aux3b2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2][j],torS|[r
DE

aux4b2= objAtomos.setAtomoU (molS[i+3]|[j],torS|[r
DE

vl= objAtomos.getX (auxlb2,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2b2,torS|r|);

x1= objAtomos.getY (aux1b2, torS|r])—objAtomos.
getY (aux2b2 ,torS|r]);

zl= objAtomos. getZ (aux1b2,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2b2,torS|r]) ;

v2= objAtomos.getX (aux3b2,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2b2,torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3b2,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2b2 ,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3b2,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2b2,torS|r]) ;

v3= objAtomos.getX (aux2b2,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux3b2,torS|r]);
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JAVA

x3= objAtomos.getY (aux2b2,torS|r|)—objAtomos.
getY (aux3b2,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2b2,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3b2,torS|r]) ;

vd= objAtomos.getX (aux4b2 ,torS|[r])—objAtomos.
getX (aux3b2,torS|r]);

x4= objAtomos. getY (aux4b2 ,torS|r|)—objAtomos.
getY (aux3b2,torS|r|);

z4= objAtomos. getZ (aux4b2 , torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3b2,torS|r]) ;

al= ((x1%2z2)—(x2x%zl));
bl= ((z1*v2)—(vl*z2));
cl= ((v1%x2)—(x1%v2));
a2= ((x3%z4)—(x4%23));
b2= ((z3%vd)—(v3%z4));
2= ((v3xx4)—(x3%v4));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;

pmod= modxmod2;

auxdb2= (prod) /(pmod) ;

angdb2= Math. acos (auxdb2) ;

double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(zl%c2);

if (sinal <=0.0){
angdb2= —angdh?2;

}

pangdb2= (getVnU (molS[i]|[j],molS|[i+1][j],molS|i
+2][j],molS[i+3][j],sem,num, indice)/getPath
molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i+2]|[j],molS[i
+3][j],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (
molS[i]|[j],molS[i+1][j],molS[i+2]|[j],molS[i
+3|[j],sem,indice)*angdb2)—getPeriU (molS|i|]]
| ,molS[i+1][j],molS[i+2]|[j]|,molS[i+3]|[]j],sem,
indice)))))
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//arredondamento TINKER
pangdb2= (Math.round ((pangdb2 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdb2= pangdb2+auxb?2;
auxb2= pangdb2;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdb2= (getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j],molS]|
i+2][j],molS[i+3][j],sem,num, indice)/
getPath (molS|[i][j],molS[i+1][j]|,molS[i+2]]]
| ,molS|[i+3][j],sem,num, indice)*(1+(Math.cos
((getN(molS[i][j],molS[i+1][j],molS|[i+2][j
| ,molS|i+3]|[j],sem,indice)*angdb2)—getPerilU
(molS[i][j],molS[i+1]|[j],molS[i+2][j],molS]|
i+3|[j],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdb2= (Math.round ((pangdb2 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdb2= pangdb2+auxb?2;
auxb2= pangdb?2;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;

}
}//fim else
}//fim if
if (((j<gntdcol =5)&&(molS[i|[j]!="") && (i!=0)&&(molS |
P][j+3]'="") && (molS[i—1][j+4]!="") && (molS[i][]
+5]1=""))&&
(molS|1i]]j+1]=="X00000001000")&&(molS i ][ j+2|=="
X00000001000") ) {
int x=j+3;
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if ((j<gqntdcol —4)&&(molS|[i|[j]!="") && (molS|[i][x
J1="") & (molS[i—1][x+1]!="") && (molS[i][x
L2l
if ((molS[i][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS[i][x].substring (8, 9).equals("1")) && (
molS|[i][x].substring (10, 11).equals("1"))&&(
molS|i—1]|[x+1].substring (11, 12).equals("1"))
&&
(molS|[i—1][x+1].substring (10, 11).equals
("1"))&&(molS|i]|[x+2].substring (11, 12).
equals ("1") ) ){

indice=0;

auxlbe= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j],torS|r
DE

aux2be= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][x],torS|r
|);

aux3be= objAtomos.setAtomoU (molS|[i —1|[x+1],
torS|[r]);

auxdbe= objAtomos.setAtomoU (molS|i][x+2],torS|
r]);

vl= objAtomos.getX (auxlbe,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux2be , torS|r|) ;

x1= objAtomos.getY (auxlbe,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2be, torS|r|);

z1= objAtomos. getZ (auxlbe, torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux2be, torS|[r]);

v2= objAtomos.getX (aux3be,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux2be, torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3be,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2be, torS|r|);

z2= objAtomos. getZ (aux3be, torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2be , torS|[r]);

v3= objAtomos.getX (aux2be,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3be, torS|r|);

x3= objAtomos.getY (aux2be,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3be, torS|r|) ;
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z3= objAtomos. getZ (aux2be, torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3be, torS|[r]);

vd= objAtomos.getX (auxdbe,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3be, torS|r|);

x4= objAtomos.getY (auxdbe,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3be, torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4be, torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3be, torS|r]) ;

al= ((x1%z2)—(x2x%zl));
bl= ((zl1*v2)—(vl*z2));
cl= ((v1*x2)—(x1%v2));
a2= ((x3%z4)—(x4%z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3x%z4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));
prod =(al*a2)-+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));
mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2));
pmod= mod*mod?2;
auxdbe= (prod) /(pmod) ;
angdbe= Math . acos (auxdbe) ;
double sinal= (vlxa2)+4(x1%b2)+(zl*c2);
if (sinal <=0.0){
angdbe= —angdbe;
}
pangdbe= (getVnU (molS|i]|[j],molS|[i][x],molS|i
—1][x+1],molS[i][x+2],sem ,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i][x]|,molS[i—1][x
+1],molS|1i]|[x+2],sem ,num, indice ) (1+(Math.
cos ((getN(molS[i]|[j],molS[i][x],molS[i—1][x
+1],molS|i]|[x+2],sem,indice)*angdbe)—
getPeriU (molS[i][j],molS[i][x],molS[i—1][x
+1],molS|i|[x+2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
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pangdbe= (Math.round ((pangdbe * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbe= pangdbetauxbe;
auxbe= pangdbe;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdbe= (getVnU (molS|i|[j],molS|[i][x],molS]|
i—1][x+1],molS|i][x+2]|,sem,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i][x],molS[i—1][x
+1],molS|1i||x+2],sem,num, indice ) *(1+(Math
.cos ((getN(molS[i][j],molS[i][x],molS[i
—1|[x+1],molS|[i][x+2],sem,indice)=*angdbe)
—getPeriU (molS[i][j],molS|i][x],molS|i
—1][x+1],molS|i]|[x+2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbe= (Math.round ((pangdbe * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbe= pangdbe+tauxbe;
auxbe= pangdbe;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-—+-+;

}

telse if (((j<qntdcol =3)&&(molS[i][j]!="") && (i!=0)
&&(molS[i|[j +1]!="") && (molS[i—1][j+2]!'="") && (
molS[i][j +3]1=""))&&(j<qntdcol —3)&&(molS[i][j]!="")
& (1!=0)&&(molS|i]|[j+1]'="") && (molS[i—1]|[j
L211="") && (molS[i][j+3]!1="")&&molS[i][j].
substring (8, 9).equals("1"))&&(molS[i][j+1].
substring (8, 9).equals("1")) && (molS[i][j+1].
substring (10, 11).equals("1"))&&(molS[i—1][]+2].
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substring (11, 12).equals("1"))&&
(molS|[i—1][j+2].substring (10, 11).equals("1"))
&&(molS|[i]]j+3].substring (11, 12).equals("1")
)&&(molS[1 ][ +1]!="X00000001000")){
indice=0;
auxlbe= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j],torS|r]);
aux2be= objAtomos.setAtomoU (molS[i][j+1],torS|[r]);
aux3be= objAtomos.setAtomoU (molS[i—1][j+2],torS|r
DE
aux4be= objAtomos.setAtomoU (molS[i][j+3],torS|[r]);
vl= objAtomos.getX (auxlbe,torS|[r|)—objAtomos. getX(
aux2be , torS|[r]);
x1= objAtomos.getY (auxlbe,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2be , torS|r]) ;
z1= objAtomos. getZ (auxlbe,torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux2be , torS|[r]);
v2= objAtomos.getX (aux3be,torS|[r|)—objAtomos. getX(
aux2be , torS|r|) ;
x2= objAtomos.getY (aux3be,torS|r|)—objAtomos.getY (
aux2be , torS|r]) ;
z2= objAtomos. getZ (aux3be, torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux2be , torS|[r]);
v3= objAtomos.getX (aux2be,torS|r])—objAtomos. getX (
aux3be, torS|r]) ;
x3= objAtomos.getY (aux2be,torS|r|)—objAtomos.getY (
aux3be , torS|[r]);
z3= objAtomos. getZ (aux2be, torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux3be , torS|r]|) ;
vd= objAtomos.getX (auxdbe,torS|r])—objAtomos. getX (
aux3be , torS|r]) ;
x4= objAtomos. getY (auxdbe, torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux3be , torS|[r]);
z4= objAtomos. getZ (aux4dbe , torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux3be, torS|r]) ;
al= ((x1%z2)—(x2x%zl));
bl= ((zl%v2)—(vl*z2));
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cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
a2= ((x3x%z4)—(x4x%z3));
b2—= ((z3*v4)—(V3*Z4));
2= ((v3exd)—(x3+v4) ) ;

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow(cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow (b2 ,2)+Math
.pow(c2,2));

pmod= mod*mod2;

auxdbe= (prod) /(pmod);

angdbe= Math. acos (auxdbe) ;

double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(zl%c2);

if (sinal <=0.0){
angdbe= —angdbe;

}

pangdbe= (getVnU (molS[i][j]|,molS[i][j+1],molS[i
—1|[j+2],molS[i][j+3],sem,num, indice)/getPath (
molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i—1][j+2],molS[i]]
j+3],sem num, indice ) x(1+(Math. cos ((getN (molS|[i
[1j],molS[i][j+1],molS[i—1][j+2],molS[i][]+3],
sem, indice)*xangdbe)—getPeriU (molS|i]|[j]|,molS|i
]1j+1],molS|i—1][j+2],molS[i]]|j+3],sem,indice))
)));

//arredondamento TINKER

pangdbe= (Math.round ((pangdbe * 10000.0))) /
10000.0;

pangdbe= pangdbetauxbe;

auxbe= pangdbe;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-+-+;

while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdbe= (getVnU (molS[i][j]|,molS[i]|[j+1],molS[i

—1][j+2],molS[i]]j+3],sem,num, indice ) /getPath
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(molS[i][j]|,molS[i][j+1],molS[i—1][j+2],molS|
i][j+3],sem,num,indice)*(1+(Math.cos ((getN(
molS[i][j],molS[i]|[j+1],molS[i—1][j+2],molS[i
||j+3],sem,indice)*angdbe)—getPeriU (molS|i || ]
| ,molS[i][j+1],molS[i—1][j+2],molS[i]][]j+3],
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbe= (Math.round ((pangdbe * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbe= pangdbe+tauxbe;
auxbe= pangdbe;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-;
}
}//fim if
if (((i<gntdlinha —1)&&(j<qntdcol =5)&&(molS|i|[j]!'="")
&& (molS[i][j+3]!="") && (molS[i][j+4]!="") & (
molS [ i +1][j+5]!=""))&&
((molS|i][j+1]=="X00000001000")&&(molS[1i]|[j+2]=="
X00000001000") ) ){
int x=j+3;
if ((j<qntdcol —4)&&(molS|[i|[j]!'="") && (molS|i][x
J1="") && (molS[i][x+1]!="") && (molS[i+1][x
F2p="1)A
if ((molS[i][j].substring(8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i][x].substring (8, 9).equals("1")) && (
molS|i]|[x]|.substring (8, 9).equals("1"))&&(molS |
i|[x+1].substring (8, 9).equals("1"))&&
(molS|[i][x+1].substring (10, 11).equals("1"))&&(
molS|i+1]|[x+2].substring (11, 12).equals("1"))
)4
indice=0;
auxlcc2= objAtomos.setAtomoU (molS|i|[]j],torS|[r])

?
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aux2cc2= objAtomos.setAtomoU (molS|i|[x],torS|[r])

aux3cc2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i]|[x+1],torS|r
DE

aux4cc2= objAtomos.setAtomoU (molS|i+1]|[x+2],torS
[x]);

vl= objAtomos.getX (auxlcc2,torS|[r]|)—objAtomos.
getX (aux2cc2 ,torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlcc2,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2cc2 ,torS|r]);

zl= objAtomos. getZ (auxlcc2,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2cc2 ,torS|[r]);

v2= objAtomos.getX (aux3cc2 ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2cc2 ,torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3cc2,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2cc2 ,torS|r|) ;

z2= objAtomos. getZ (aux3cc2,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2cc2 ,torS|r]);

v3= objAtomos.getX (aux2cc2,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3dcc2 ,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2cc2,torS|[r|)—objAtomos.
getY (aux3cc2 ,torS|r|) ;

z3= objAtomos. getZ (aux2cc2 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3cc2 ,torS|r]);

vd= objAtomos.getX (auxdcc2,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3cc2 ,torS|r|) ;

x4= objAtomos.getY (aux4cc2,torS|[r|)—objAtomos.
getY (aux3cc2 ,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (auxdcc2 ,torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux3ce2 ,torS|r]);

al= ((x1xz2)—(x2xzl1));
bl= ((zl*v2)—(vl1*z2));
cl= ((v1%x2)—(x1%v2));
a2= ((x3xz4)—(x4x%z3));
b2= ((z3%vd)—(v3%z4));
c2= ((v3¥x4)—(x3%v4));
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prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);
mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));
mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+
Math . pow(c2,2));
pmod= mod*xmod2;
auxdcc2= (prod) /(pmod) ;
angdcc2= Math. acos (auxdcc2);
double sinal= (vl*a2)+(x1xb2)+(zl%c2);
if (sinal <=0.0){
angdcc2= —angdcc?2;
}
pangdcc2= (getVnU(molS|i]|[j]|,molS[i]|[x],molS[i]]
x+1],molS|i+1]|[x+2],sem,num, indice)/getPath (
molS[i][j],molS[i][x],molS[i]|[x+1],molS[i+1]]
x+2|,sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS |
i][j],molS|i][x],molS|[i]|[x+1],molS[i+1][x+2],
sem, indice)*angdcc2)—getPeriU (molS|i]|[j],molS
[i][x],molS[i]|[x+1],molS|[i+1]|[x+2],sem,indice
))))) 5
//arredondamento TINKER
pangdcc2= (Math.round ((pangdcc2 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdcc2= pangdcc2+tauxcc?;
auxcc2= pangdcc2;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdcc2= (getVnU (molS[i|[j],molS[i][x],molS]i
|[x+1],molS[i+1]|[x+2],sem ,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i][x],molS[i]|[x+1],
molS|i+1][x+2],sem ,num, indice)*(1+(Math.cos
((getN(molS[i][j],molS[i][x],molS[i][x+1],
molS|[i+1]|[x+2],sem, indice)*angdcc2)—
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getPeriU (molS[i][j],molS[i][x]|,molS[i][x
+1],molS|i+1][x+2],sem, indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdcc2= (Math.round ((pangdcc2 x 10000.0))) /

10000.0;

pangdcc2= pangdcc24auxcc?;

auxcc2= pangdcc?2;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-+-;

}

}else if (((i<gntdlinha —1)&&(j<qntdcol —3)&&(molS|i ][]
1="") & (molS[i][j+1]!="") && (molS[i][j+2]!="")
&& (molS[i+1][j+3]!=""))

&&(((molS|i][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|
i][j+1].substring (8, 9).equals("1")))) && (molS|i
][j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|[1i]] ]
+2].substring (8, 9).equals("1"))&&

(molS[i]]j+2].substring (10, 11).equals("1"))&&(molS|
i+1][j+3].substring (11, 12).equals("1"))&&(molS|i
[[§+1]1="X00000001000")){

indice =0;

auxlcc2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j],torS|r]);

aux2cc2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j+1],torS|r]);

(molS|[i][j+2],torS|r]);
aux4cc2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j+3],torS|[r])

aux3cc2= objAtomos.setAtomoU

vl= objAtomos.getX (auxlcc2 ,torS|r]|)—objAtomos.getX(
aux2cc2 ,torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlcc2,torS|r])—objAtomos.getY (
aux2cc2 ,torS|r|);

z1= objAtomos. getZ (auxlcc2,torS|r|)—objAtomos. getZ (

aux2cc2 ,torS|r]);




v2= objAtomos. getX (aux3cc2,torS|[r|)—objAtomos.

aux2cc2 ,torS|r]) ;
x2= objAtomos.getY (aux3cc2,torS|r|)—objAtomos
aux2cc2 ,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3cc2 ,torS|r])—objAtomos.

aux2cc2 ,torS|r|) ;

v3= objAtomos. getX (aux2cc2,torS|[r|)—objAtomos.

aux3cc2 ,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2cc2,torS|r]|)—objAtomos.

aux3cc2 ,torS|r]) ;

z3= objAtomos. getZ (aux2cc2,torS|[r|)—objAtomos.

aux3cc2 ,torS|r]) ;
vd= objAtomos.getX (auxdcc2 ,torS|r]|)—objAtomos
aux3cc2 ,torS|r]) ;

x4= objAtomos.getY (auxdcc2 ,torS|r]|)—objAtomos.

aux3cc2 ,torS|r|) ;

z4= objAtomos. getZ (auxdcc2 ,torS|[r|)—objAtomos.

aux3cc2 ,torS|r]);

al= ((x1xz2)—(x2x%zl1));
bl= ((zl*v2)—(vl*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1x%v2));
2= ((x3x%2z4)—(x4%xz3));
2= ((23xv4d)—(v3xz4));
2= ((v3xx4)—(x3xv4))
prod =(alxa2)+(bl*b2)+(clxc2);
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getX (

.getY (

getZ (
get X (
getY (

getZ (

cget X (

getY (

getZ (

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.

pow(cl ,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+Math.

pow(c2,2));
pmod= mod*mod?2;
auxdcc2= (prod) /(pmod) ;
angdcc2= Math. acos (auxdcc2);
double sinal= (vlxa2)+(x1xb2)
if (sinal <=0.0){

angdcc2= —angdcc?2;

+(zl%xc2);
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pangdcc2= (getVnU (molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i]]]
+2],molS[i+1][j+3],sem,num, indice ) /getPath (molS|i
[1j],molS|i][j+1],molS[i][j+2],molS[i+1][j+3],sem
,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS|i][j],molS|i
[[j+1],molS[i][j+2],molS[i+1][j+3],sem,indice)x
angdcc2 )—getPeriU (molS|i][j]|,molS|[i]|[j+1],molS|i
|1j+2],molS[i+1][j+3],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdcc2= (Math.round ((pangdcc2 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdcc2= pangdcc2+auxcc?;
auxcc2= pangdcc2;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdcc2= (getVnU (molS[i]|[j],molS[i][j+1],molS[i]]
j+2],molS|[i+1][j+3],sem ,num, indice)/getPath (
molS[i|[j],molS[i][j+1],molS[i][j+2],molS[i+1]|
j+3],sem ,num, indice ) x(1+4(Math. cos ((getN (molS| i
[[j],molS[i][j+1],molS[i][j+2],molS[i+1][j+3],
sem ,indice )xangdcc2)—getPeriU (molS|i]|[j],molS[1i
[[j+1],molS[i][j+2],molS|[i+1]|[j+3],sem,indice))
)));
//arredondamento TINKER
pangdcc2= (Math.round ((pangdcc2 x 10000.0))) /
10000.0;
pangdcc2= pangdcc24auxcc?;
auxcc2= pangdcc?2;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-;
}
}//fim if
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if (((i!=0)&&(j<qntdcol =5)&&(molS|i|[j|!="") && (molS|i
[[j+3]'="") && (molS[i][j+4]!="") && (molS[i —1][]
+5]1=""))&&
((molS[i][j+1]=="X00000001000")&&(molS [i][j+2]—="
X00000001000"))) {
int x=j+3;
if ((i!=0)&&(j<qntdcol =5)&&(molS[i|[j|!="") & (
molS[1]|[x|!="") && (molS[i]|[x+1|!="") && (molS|
1 [x2)- 1))
if ((molS[i|[j].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|i]|[x].substring (8, 9).equals("1")) && (
molS|[i][x]|.substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i][x+1].substring (8, 9).equals("1"))&&
(molS|i][x+1].substring (10, 11).equals("1"))
&&(molS |1 —1][x+2].substring (11, 12).
cquals ("1"))){
indice =0;
auxll= objAtomos.setAtomoU (molS|i]|[]j],torS|[r])
aux2l= objAtomos.setAtomoU (molS|i|[x],torS|[r])
aux3l= objAtomos.setAtomoU (molS|i|[x+1],torS|r
DE
aux4l= objAtomos.setAtomoU (molS|i—1]|[x+2],torS
[r]);
vl= objAtomos.getX (auxll,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2l,torS|r|);
x1= objAtomos.getY (auxll,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2l,torS|[r]);
z1l= objAtomos.getZ (auxll,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2l,torS|r]);
v2= objAtomos.getX (aux3l,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2l,torS|r]|);
x2= objAtomos.getY (aux3l,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2l,torS|[r]);
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z2= objAtomos. getZ (aux3l,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2l ,torS|[r]);

v3= objAtomos.getX (aux2l,torS|[r])—objAtomos.
getX (aux3l,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2l,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3l,torS|r|);

z3= objAtomos. getZ (aux2l,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3l,torS|r]);

vd= objAtomos.getX (aux4l,torS|[r])—objAtomos.
getX (aux3l,torS|r]);

x4= objAtomos.getY (aux4l,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3l,torS|r|);

z4= objAtomos. getZ (aux4l ,torS|r])—objAtomos.
getZ (aux3l,torS|r]);

al= ((x1%22)—(x2%z1));
bl= ((zl*v2)—(vl%z2));
cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
a2= ((x3x%z4)—(x4x%z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3*x4)—(x3xv4));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2));

pmod= mod*mod2;

auxdl= (prod) /(pmod) ;

angdl= Math.acos (auxdl);

double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(z1xc2);

if (sinal <=0.0){
angdl= —angdl;

}

pangdl= (getVnU (molS[i|[j],molS[i][x],molS[i]]
x+1],molS|[i—1|[x+2],sem,num, indice)/getPath
(molS[i][j],molS[i][x],molS|i][x+1],molS[i
—1][x+2],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos (( getN
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(molS[i][j],molS[i][x],molS|i][x+1],molS]|i
—1][x+2],sem, indice)*angdl)—getPeriU (molS|i
[1i],molS|i][x],molS[i][x+1],molS|[i—1][x
+2],sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdl= (Math.round ((pangdl * 10000.0))) /
10000.0;
pangdl= pangdltauxl;
auxl= pangdl;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdl= (getVnU(molS|[i][j],molS[i][x],molS[i
|[x+1],molS|[i—1|[x+2],sem ,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i][x],molS[i][x
+1],molS[i—1][x+2],sem ,num, indice ) *(1+(
Math. cos ((getN (molS|[i][j],molS[i][x],molS
[i][x+1],molS[i—1][x+2],sem,indice)=*angdl
)—getPeriU (molS|[i][j],molS[i][x],molS[i]]
x+1|,molS|[i—1]|[x+2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdl= (Math.round ((pangdl * 10000.0))) /
10000.0;
pangdl= pangdl+auxl;
auxl= pangdl;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-;

}

}
telse if (((i!=0)&&(j<qntdcol =3)&&(molS|i|[j]!'="") && (
molS|[i][j+1]'="") && (molS[i]|[j+2]!="") && (molS|i

[ +3[1="")))A{
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if (((molS[i][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS
[i][j+1].substring (8, 9).equals("1"))) && (molS|i
][j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|[1i]] ]
+2].substring (8, 9).equals("1"))&&
(molS[i][j+2].substring (10, 11).equals("1"))&&(
molS|[i —1]|[j+3].substring (11, 12).equals("1"))
&&(molS[i][j+1]!="X00000001000")){
indice=0;
aux1ll= objAtomos.setAtomoU (molS[i][j],torS[r]);
aux2l= objAtomos.setAtomoU (molS|i|[j+1],torS[r]);
aux3l= objAtomos.setAtomoU (molS[i|[]j+2],torS[r]);
aux4l= objAtomos.setAtomoU (molS|[i —1][j+3],torS|r])
vl= objAtomos.getX (auxll,torS|r]|)—objAtomos.getX(
aux2l,torS|r]);
x1= objAtomos.getY (auxll,torS|r])—objAtomos.getY (
aux2l ,torS|r]);
z1= objAtomos.getZ (auxll,torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux2l,torS|r]);
v2= objAtomos.getX (aux3l,torS|[r]|)—objAtomos. getX(
aux2l,torS|r]);
x2= objAtomos.getY (aux3l,torS|r])—objAtomos.getY (
aux2l ,torS|r|) ;
z2= objAtomos. getZ (aux3l,torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux2l,torS|r]);
v3= objAtomos.getX (aux2l,torS|[r])—objAtomos. getX(
aux3l,torS|r]);
x3= objAtomos.getY (aux2l,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux3l,torS|r]) ;
z3= objAtomos.getZ (aux2l,torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux3l,torS|r]);
vd= objAtomos.getX (aux4l,torS|r])—objAtomos. getX(
aux3l,torS|r]);
x4= objAtomos.getY (aux4l,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux3l,torS|r]) ;




283

z4= objAtomos. getZ (aux4l,torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux3l,torS|r]) ;

al= ((x1x22)—(x2%z1));
bl= ((zl*v2)—(vlxz2));
cl= ((v1#x2)—(x1xv2));
a2— ((X3*Z4)—(X4*Z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+Math
.pow(c2,2));

pmod= mod*xmod?2;

auxdl= (prod) /(pmod) ;

angdl= Math.acos (auxdl);

double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(z1%c2);

if (sinal <=0.0){
angdl= —angdl;

}

pangdl= (getVnU (molS[i]|[j],molS[i][j+1],molS[i]]]
+2],molS|i—1]|[j+3],sem,num, indice)/getPath (molS
[i][j],molS[i][j+1],molS[i][j+2],molS|[i—1][j
+3],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS|[i ]|
jl,molS[i]|[j+1],molS[i][j+2],molS[i—1][j+3],sem
,indice )xangdl)—getPeriU (molS[i]|[j],molS[i]]]
+1],molS|i]|[j+2],molS[i—1][j+3],sem,indice)))))

//arredondamento TINKER

pangdl= (Math.round ((pangdl x 10000.0))) /
10000.0;

pangdl= pangdl+auxl;

auxl= pangdl;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-—+-+;
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while (num==0){

//transforma pra graus o cos

pangdl= (getVnU (molS[i][j],molS[i][]j+1],molS[i]]
j+2],molS|[i—1][j+3],sem,num, indice)/getPath (
molS|[i][j],molS[i][j+1],molS[i][]j+2],molS[i
—1]]j+3],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos (( getN (
molS[i]|[j],molS[i][j+1],molS[i][]j+2],molS[i
—1][j +3],sem,indice)*xangdl)—getPeriU (molS[i]|
il,molS[i][j+1],molS[i][j+2],molS[i—1][j+3],
sem,indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdl= (Math.round ((pangdl * 10000.0))) /
10000.0;

pangdl= pangdltauxl;

auxl= pangdl;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem--+;

}
}//fim if
if (((1!=0)&&(j<qntdcol =5)&&(molS[i][j]!="") && (molS|i
[[i+3]'="") & (molS[i—1][j+4]!="") && (molS[i—1][]j
+51=""))&&
((molS|i][j+1]=="X00000001000")&&(molS[i][j+2]=="
X00000001000"))) {
int x=j+3;
if ((j<qntdcol =5)&&(molS[i|[j]!="") && (molS|i|[x
[1="") && (molS|[i—1][x+1]!="") && (molS|[i—1][x
+2=""))d
if ((molS[i][j].substring(8, 9).equals("1"))&&(
molS|i]|[x].substring (8, 9).equals("1")) && (
molS|i]|[x].substring (10, 11).equals("1"))&&(
molS i —1|[x+1].substring (11, 12).equals("1"))&&
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(molS[i—1][x].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i —1|[x+2]|.substring (8, 9).equals("1"))

)

indice=0;

aux1ll= objAtomos.setAtomoU (molS|i]|[j],torS|[r]);
aux2ll= objAtomos.setAtomoU (molS|i|[x],torS|r]);
aux3ll= objAtomos.setAtomoU (molS|[i —1][x+1],torS|

r]);

aux4ll= objAtomos.setAtomoU (molS|i —1][x+2],torS |

r]);

vl= objAtomos.getX (auxlll ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2ll ,torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxl1ll ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2ll ,torS|r]);

zl= objAtomos.getZ (auxl1ll ,torS|[r]|)—objAtomos.
getZ (aux2ll ,torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3ll ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2ll ,torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3ll ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2ll ,torS|r]);

z2= objAtomos.getZ (aux3ll ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2ll ,torS|r]);

v3= objAtomos.getX (aux2ll ,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3ll ,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2ll ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3ll ,torS|r]);

z3= objAtomos.getZ (aux2ll ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3ll ,torS|r]);

vd= objAtomos.getX (aux4ll ,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3ll ,torS|r]);

x4= objAtomos.getY (aux4ll ,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3ll ,torS|r]);

z4= objAtomos.getZ (aux4ll ,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3ll ,torS|r]);

al= ((x1xz2)—(x2x*zl));

bl= ((zl%v2)—(vl*z2));
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cl= ((vlxx2)—(x1x%v2));
a2= ((x3xz4)—(x4%z3));
b2= ((2z3%v4)—(v3xz4));
2= ((v3xx4)—(x3xv4d));
prod =(al*a2)+(blxb2)+(clxc2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl ,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math . pow(c2,2));

pmod= mod*mod?2;

auxdll= (prod) /(pmod);

angdll= Math.acos(auxdll);

double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(zl*c2);

if (sinal <=0.0){
angdll= —angdll;

}

pangdll= (getVnU(molS|[i]|[j],molS|[i][x]|,molS[i
—1|[x+1],molS[i—1][x+2],sem ,num, indice )/
getPath (molS[i][j],molS[i][x]|,molS[i—1][x+1],
molS [i —1]|[x+2],sem ,num, indice ) (14 (Math. cos ((
getN(molS|i][j],molS|i][x],molS[i—1][x+1],
molS|[i—1]|[x+2],sem,indice)*angdll)—getPerilU (
molS|[i]]|j],molS|i][x],molS[i—1][x+1],molS|[i
—1|[x+2],sem,indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdll= (Math.round ((pangdll * 10000.0))) /
10000.0;

pangdll= pangdll+auxll;

auxll= pangdll;

indiceD= indiceD + 1;

ind+-+;

sem-—+-+;

while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdll= (getVnU(molS|[i][j],molS[i][x],molS[i

—1|[x+1],molS[i—1][x+2],sem ,num, indice )/
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getPath (molS[i][j],molS[i][x]|,molS[i—1]|x
+1],molS[i —1][x+2],sem ,num, indice ) x(1+ (Math
.cos ((getN(molS|i][j],molS[i][x],molS[i—1]]
x+1],molS|[i—1][x+2],sem,indice)xangdll)—
getPeriU (molS[i][j],molS[i][x],molS[i—1][x
+1],molS|i—1]|[x+2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdll= (Math.round (( pangdll x 10000.0))) /
10000.0;
pangdll= pangdll+auxll;
auxll= pangdll;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
}
}
}
telse if (((i!=0)&&(j<qntdcol =3)&&(molS[i][j]!="") &&
(molS[i][j+1]!="") && (molS[i—1][j+2]!="") && (molS
[ = 1[5 +3]1="") Jele(molS [ ][ ]1="") &k (molS[i]]]
+1P="") && (molS[i—1][j+2]!="") && (molS|[i—1]]]
+31="")&&(((molS[i]]j]|. substring (8, 9).equals("1")
J&&(molS[i|[j+1].substring (8, 9).equals("1")))) &&
(molS[i][j+1].substring (10, 11).equals("1"))&&(molS
[1—1][j+2] . substring (11, 12).equals("1"))&&
(molS|i—1][j+2].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS |
i—1][j+3].substring (8, 9).equals("1"))){
indice =0;
aux1ll= objAtomos.setAtomoU (molS|i|[j],torS|r]);
aux2ll= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j+1],torS[r]);
aux3ll= objAtomos.setAtomoU (molS[i—1][j+2],torS[r]);
aux4ll= objAtomos.setAtomoU (molS|i —1][j+3],torS[r]);
vl= objAtomos.getX (auxlll ,torS|[r]|)—objAtomos.getX(
aux2ll ,torS|[r]);
x1= objAtomos.getY (aux1ll ;torS|r|)—objAtomos.getY (
aux2ll ;torS|r]);
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z1= objAtomos.getZ (aux1ll ,torS|r|)—objAtomos
aux2ll ,torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3ll ,torS|[r])—objAtomos.

aux2ll [ torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3ll ,torS|[r])—objAtomos.

aux2ll jtorS|r|) ;

z2= objAtomos.getZ (aux3ll ,torS|[r|)—objAtomos.

aux21l ,torS|[r]);

v3= objAtomos.getX (aux2ll ,torS|[r])—objAtomos.

aux3ll jtorS|r]|);

x3= objAtomos.getY (aux2ll ,torS|r]|)—objAtomos.

aux3ll jtorS|r|) ;

z3= objAtomos.getZ (aux2ll ,torS|r|)—objAtomos.

aux3ll ,torS|[r]);

vd= objAtomos.getX (aux4ll ,torS|[r])—objAtomos.

aux3ll jtorS|r|) ;

x4= objAtomos.getY (aux4ll ,torS|r]|)—objAtomos.

aux3ll ,torS|[r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4ll ,torS|r|)—objAtomos.

aux3ll jtorS|r]) ;

JAVA

.getZ(
get X (
getY (
getZ (
getX (
getY (
getZ (
getX (
getY (

getZ (

al= ((x1xz2)—(x2xz1));
bl= ((z1*v2)—(vl*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
a2—= ((x3xz4)—(x4x%23));
b2= ((z3%v4)—(v3xz4));
c2= ((v3xx4)—(x3%vd));
prod =(alxa2)+(blxb2)+(clxc2);

TN/~

mod= Math. sqrt
pow(cl ,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+Math.
pow (¢2,2) ) ;

pmod= mod*xmod2;

auxdll= (prod) /(pmod) ;

angdll= Math.acos (auxdll);

double sinal= (vl*a2)+(x1xb2)+(zl%c2);

if (sinal <=0.0){

Math . pow (al ,2)+Math.pow (bl ,2)+Math.
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angdll= —angdll;
}
pangdll= (getVnU (molS[i][j],molS|i]|[j+1],molS[i—1]];
+2]|,molS|i—1|[j+3],sem,num, indice)/getPath (molS|i
[1j],molS[i][j+1],molS[i—1][j+2],molS[i—1][]+3],
sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS[i]|[]],
molS|i]|[j+1],molS[i—1][j+2],molS[i—1][j+3],sem,
indice )xangdll)—getPeriU (molS[i][j],molS[i][]j+1],
molS[i —1][j+2],molS[i —1][j +3],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdll= (Math.round (( pangdll * 10000.0))) /
10000.0;
pangdll= pangdll+auxll;
auxll= pangdll;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdll= (getVnU(molS|[i]|[j],molS|[i][]j+1],molS[i
—1|[j+2],molS[i—1][j+3],sem,num, indice)/getPath
(molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i—1][j+2],molS[i
—1][j +3],sem ,num, indice ) x(1+(Math. cos ((getN (
molS|i|[j],molS[i][j+1],molS[i—1]|[j+2],molS|i
—1][j+3],sem, indice)*angdll)—getPeriU (molS[i][]
| ,molS|i][j+1],molS[i—1][j+2],molS[i—1][j+3],
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdll= (Math.round ((pangdll x 10000.0))) /
10000.0;
pangdll= pangdll+auxll;
auxll= pangdll;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
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Y/ /fim if
if ((molS[i][j]'="") &&(i<qntdlinha —2)&&(j<qntdcol —2)&&
(molS[i][j+1]!="") && (molS[i+1][j+2]!="") && (
molS [1+2][j+2]!'="")){
//verificar se todo esta ligados
if (((molS|i][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS
[i]]j+1] substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|i]][]
+1].substring (10, 11).equals("1"))&&(molS[i+1]|[j
+2].substring (11, 12).equals("1"))&&
(molS|[i+1][j+2].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|i+2|[j+2].substring (9, 10).equals("1")))
)
indice=0;
auxlb= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[j],torS[r]);
aux2b= objAtomos.setAtomoU (molS|i][j+1],torS|r]);
aux3b= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j+2],torS|[r])
aux4b= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2][j+2],torS[r])
vl= objAtomos.getX (auxlb,torS|r]|)—objAtomos. getX(
aux2b, torS|r]);
x1= objAtomos.getY (auxlb,torS|r])—objAtomos.getY (
aux2b , torS|[r]) ;
z1= objAtomos.getZ (auxlb,torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux2b , torS|[r]) ;
v2= objAtomos.getX (aux3b,torS|[r])—objAtomos. getX (
aux2b, torS|r|);
x2= objAtomos.getY (aux3b, torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2b , torS|r]) ;
z2= objAtomos. getZ (aux3b, torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux2b, torS|r]);
v3= objAtomos.getX (aux2b,torS|r])—objAtomos. getX (
aux3b, torS|r]);
x3= objAtomos.getY (aux2b, torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux3b ,torS|r]) ;
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z3= objAtomos. getZ (aux2b, torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux3b , torS|[r]) ;

vd= objAtomos.getX (aux4b,torS|r])—objAtomos. getX(
aux3b, torS|r]);

x4= objAtomos.getY (aux4b,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux3b , torS|r]) ;

z4= objAtomos. getZ (aux4b, torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux3b, torS|r]);

al= ((x1%z2)—(x2x%zl));

bl= ((z1*v2)—(vlxz2));

cl= ((v1%x2)—(x1%v2)):

a2= ((x3%z4)—(x4%z3));

b2= ((z3*v4)—(V3*Z4));

c2= ((v3xx4)—(x3xv4))

prod —(alxa2)+(bLsb2)+(clxc2):

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow(cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+Math
.pow(c2,2));

pmod= mod*mod?2;

auxdb= (prod) /(pmod);

double angdb = Math. acos (auxdb);

double sinal= (vl1xa2)+4(x1%b2)+(zl*c2);

if (sinal <=0.0){
angdb= —angdb;

}

pangdb= (getVnU (molS[i|[j],molS[i][j+1],molS[i+1]|
j+2],molS|[i+2][j+2],sem,num, indice)/getPath (
molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i+1][j+2],molS[i
+2]]j+2],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (
molS[i]|[j],molS[i][j+1],molS[i+1][j+2],molS]i
+2][j+2],sem, indice )*xangdb)—getPeriU (molS[i]] ]
| ,molS|i][j+1],molS|i+1][j—+2],molS[i+2][j+2],
sem, indice)))));

//arredondamento TINKER
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pangdb= (Math.round ((pangdb * 10000.0))) /
10000.0;
pangdb= pangdbtauxb;
auxb= pangdb;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdb= (getVnU (molS[i][j],molS[i][j+1],molS|i
+1][j+2],molS|[i+2][j+2],sem,num, indice )/
getPath (molS[i|[j],molS[i][j+1],molS[i+1][]
+2|,molS|i+2][j+2],sem ,num, indice ) *(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j]|,molS[i]|[j+1],molS[i+1][]
+2],molS[i+2][j+2],sem, indice )*angdb)—
getPeriU (molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i+1][]
+2|,molS|1i+2]|[j+2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdb= (Math.round ((pangdb * 10000.0))) /
10000.0;
pangdb= pangdb+tauxb;
auxb= pangdb;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
}
}//fim else
b/ /fim if
if ((molS[i][j]'="") &&(i<qntdlinha —2)&&(j<qntdcol —1)&&
(molS[i+1][j]'="") && (molS[i+2][j|!="") && (molS|
PH2][J+HIT="")&&

((molS|i][j].-substring (9, 10).equals("1"))&&(molS|i
+1][j]. substring (9, 10).equals("1"))&&(molS|[i+1]|
j|.-substring (9, 10).equals("1"))&&(molS|i+2][j].
substring (9, 10).equals("1"))&&
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(molS|i+2][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|i
+2][j+1].substring (8, 9).equals("1")))){

if ((molS|i+1][j].substring (0, 7).equals("OHR2001"))
&&(molS|[i+2][j].substring (0, 7).equals("P1P0001")

)
}else{

indice=0;

aux1bb= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j],torS|r]);

aux2bb= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j],torS|[r]);

aux3bb= objAtomos.setAtomoU (molS[i+2][j],torS[r]);

aux4bb= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]|[j+1],torS|[r
DE

vl= objAtomos.getX (auxlbb, torS|[r|)—objAtomos. getX(
aux2bb , torS|[r]);

x1= objAtomos.getY (auxlbb,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2bb , torS|r]) ;

z1= objAtomos. getZ (auxlbb, torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux2bb , torS|[r]);

v2= objAtomos. getX (aux3bb, torS|[r|)—objAtomos. getX (
aux2bb , torS|r]) ;

x2= objAtomos.getY (aux3bb,torS|r|)—objAtomos.getY (
aux2bb , torS|[r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3bb,torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux2bb , torS|[r]);

v3= objAtomos.getX (aux2bb,torS|r])—objAtomos. getX (
aux3bb, torS|r]) ;

x3= objAtomos.getY (aux2bb, torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux3bb , torS|[r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2bb, torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux3bb , torS|r]) ;

vd= objAtomos.getX (aux4bb,torS|r])—objAtomos. getX (
aux3bb , torS|r]) ;

x4= objAtomos. getY (aux4bb, torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux3bb , torS|[r]);
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z4= objAtomos. getZ (aux4bb, torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux3bb , torS|[r]);

al= ((x1x22)—(x2%z1));
bl= ((zl%v2)—(vlxz2));
cl= ((v1#x2)—(x1xv2));
a2— ((X3*Z4)—(X4*Z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(clxc2);
mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,62)+Math.
pow(c1,2))
mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow (b2 ,2)+Math
.pow(c2,2));
pmod= mod*xmod?2;
auxdbb= (prod) /(pmod) ;
angdbb = Math. acos (auxdbb) ;
double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(z1%c2);
if (sinal <=0.0){
angdbb= —angdbb;
}
pangdbb= (getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j],molS|i
+2][j],molS[i+2][j+1],sem,num, indice)/getPath (
molS|[i][j],molS[i+1][j],molS[i+2]|[j],molS[i+2]|
j+1],sem ,num, indice ) x(1+(Math. cos ((getN (molS| i
11i],molS[i+1][j],molS[i+2][j],molS[i+2][j+1],
sem, indice )xangdbb)—getPeriU (molS|i]|[j]|,molS|i
+1][j],molS|[i+2][j]|,molS|i+2]|[j+1],sem,indice))
)));
//arredondamento TINKER
pangdbb= (Math.round ((pangdbb * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbb= pangdbb+auxbb;
auxbb= pangdbb;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-—+-+;
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while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdbb= (getVnU (molS|[i][j],molS|[i+1][j],molS|i
+2][j],molS[i+2][j+1],sem ,num, indice)/getPath
(molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i+2][j],molS]i
+2|[j+1],sem ,num, indice )*(1+(Math. cos ((getN (
molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i+2]|[j],molS[i
+2][j+1],sem, indice )*xangdbb)—getPeriU (molS|[i
[1j],molS[i+1][j],molS[i+2][j],molS[i+2][]
+1],sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbb= (Math.round ((pangdbb % 10000.0))) /
10000.0;
pangdbb= pangdbb+auxbb;
auxbb= pangdbb;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
}
}
}//fim if
if ((((i<qntdlinha —1)&&(j<qntdcol —=5)&&(molS[i|[j[!="")
&& (molS[i+1][j+1]!="") && (molS[i-+1][j+4]!="") &&
(molS[i+1][j+5]!="")))&&
//posicao tres tem X
((molS|i+1][j+2]=="X00000001000")&&(molS[i+1][]j
+3]=="X00000001000"))){
int x=j+4;
if ((j<qntdcol =5)&&(molS|i|[j]'="") && (molS|i+1]]]
+11="") && (molS[i+1][x]!="") && (molS|i+1][x
A=)
if ((molS[i][j].substring (10, 11).equals("1"))&&(
molS|i+1]|[j+1].substring (11, 12).equals("1"))
&& (molS|[i+1][j+1].substring (8, 9).equals("1"))
&&(molS|[i+1][x].substring (8, 9).equals("1"))&&
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(molS|i+1][x].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i+1][x+1].substring (8, 9).equals("1"))
)4
indice =0;
aux1b3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j],torS|r]);
aux2b3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j+1],torS]|
r]);
aux3b3= objAtomos.setAtomoU (molS[i+1][x],torS|[r
DE
aux4b3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1|[x+1],torS|
r]);
vl= objAtomos.getX (aux1b3,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2b3 , torS|[r]) ;
x1= objAtomos.getY (aux1b3, torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2b3 ,torS|r]);
zl= objAtomos. getZ (aux1lb3 , torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2b3, torS|r]) ;
v2= objAtomos. getX (aux3b3, torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2b3 ,torS|r]);
x2= objAtomos.getY (aux3b3,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2b3,torS|r|);
z2= objAtomos. getZ (aux3b3 , torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2b3,torS|r]);
v3= objAtomos. getX (aux2b3, torS|r|)—objAtomos.
getX (aux3b3,torS|r]);
x3= objAtomos.getY (aux2b3,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3b3,torS|r|);
z3= objAtomos. getZ (aux2b3,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3b3,torS|r]);
v4= objAtomos. getX (aux4b3 , torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux3b3,torS|r|);
x4= objAtomos.getY (aux4b3,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3b3,torS|r]);
z4= objAtomos. getZ (aux4b3,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3b3,torS|r]);
al= ((x1%z2)—(x2xz1));
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bl= ((z1%v2)—(vlxz2));
cl= ((v1*x2)—(x1%v2));
a2— ((XB*Z4)—(X4*Z3));
b2= ((z3*v4d)—(v3xzd));
e ((v3wxd)—(xirvd))
prod =(alxa2)+(bl*b2)+4(clxc2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl, 2)+
Math.pow(cl,2));
mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2));
pmod= mod*xmod2;
auxdb3= (prod) /(pmod) ;
angdb3= Math. acos (auxdb3) ;
double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(z1*c2);
if (sinal <=0.0){
angdb3= —angdb3;
}
pangdb3= (getVnU (molS[i|[j],molS|[i+1][j+1],molS]|
i+1][x],molS|[i+1][x+1],sem ,num, indice)/
getPath (molS|[i][j],molS[i+1][j+1],molS[i+1][x
| ,molS[i+1][x+1],sem ,num, indice)x*(1+(Math. cos
((getN (molS[i][j],molS[i+1][j+1],molS[i+1][x
| ,molS|[i+1][x+1],sem,indice)*angdb3)—getPeriU
(molS[i][j],molS[i+1]|[j+1],molS[i+1][x],molS|
i+1]|[x+1],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdb3= (Math.round ((pangdb3 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdb3= pangdb3+auxb3;
auxb3= pangdb3;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-;
while (num==0){

//transforma pra graus o cos
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pangdb3= (getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j+1],
molS|[i+1]|[x]|,molS[i+1][x+1],sem,num, indice)
/getPath (molS[i][j],molS[i+1]|[j+1],molS]i
+1][x],molS|i+1][x+1],sem,num,indice )*(1+(
Math. cos ((getN (molS|[i][j],molS[i+1][j+1],
molS|i+1][x]|,molS[i+1][x+1],sem,indice)=*
angdb3)—getPeriU (molS|i|[j],molS[i+1][j+1],
molS[i+1|[x]|,molS[i+1]|x+1],sem,indice)))))

//arredondamento TINKER

pangdb3= (Math.round ((pangdb3 * 10000.0))) /
10000.0;

pangdb3= pangdb3+auxb3;

auxb3= pangdb3;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem--+;

}
}

}else if ((i<qgntdlinha —1)&&(j<qntdcol —3)&&(molS|[i ][]

JI="") &ke (molS[i+1][j+1]1="") && (molS[i+1][]
+2|1="") && (molS[i+1][j+3]!="")&&(molS[i][]].
substring (10, 11).equals("1"))&&(molS|[i+1][j+1].
substring (11, 12).equals("1")) && (molS[i+1][j+1].
substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|i+1][j+2].
substring (8, 9).equals("1"))&&
(molS[i+1][j+2].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|
i+1][j+3].substring (8, 9).equals("1"))&&
(molS[i+1][j +2]'="X00000001000")){
indice=0;
aux1b3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j],torS|r]);
aux2b3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j+1],torS|[r]);
aux3b3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j+2],torS[r]);
aux4b3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j+3],torS[r]);




vl= objAtomos.getX (aux1b3, torS|r|)—objAtomos.

aux2b3 ,torS|[r]);

x1= objAtomos.getY (aux1b3,torS|r])—objAtomos.

aux2b3 , torS|[r]) ;

zl= objAtomos. getZ (aux1b3  torS|r]|)—objAtomos.

aux2b3,torS|[r]);

v2= objAtomos. getX (aux3b3, torS|r]|)—objAtomos.

aux2b3 , torS|[r]) ;

x2= objAtomos.getY (aux3b3,torS|r])—objAtomos.

aux2b3 , torS|[r]) ;

z2= objAtomos. getZ (aux3b3,torS|[r|)—objAtomos.

aux2b3,torS|[r]);

v3= objAtomos. getX (aux2b3 ,torS|r|)—objAtomos.

aux3b3, torS|[r]) ;

x3= objAtomos.getY (aux2b3,torS|[r])—objAtomos.

aux3b3,torS|[r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2b3,torS|r|)—objAtomos.

aux3b3, torS|[r]) ;

vd= objAtomos.getX (aux4b3,torS|r])—objAtomos.

aux3b3 , torS|[r]) ;

x4= objAtomos.getY (aux4b3, torS|r]|)—objAtomos.

aux3b3  torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4b3 , torS|r|)—objAtomos.

aux3b3, torS|[r]) ;
al= ((x1x2z2)—(x2x*zl

Y

))
bl= ((zl*v2)—(vl1%z2));
cl= ((vlxx2)—(x1x%v2));
a2= ((x3xz4)—(x4%z3));
b2= ((z3*v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3xv4))

2)

( .
prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);
(
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getX (
getY (
getZ (
get X (
getY (
getZ (
get X (
getY (
getZ (
get X (
getY (

getZ (

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.

pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+Math.

pow(c2,2));

pmod= mod*mod?2;
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auxdb3= (prod) /(pmod) ;
angdb3= Math. acos (auxdb3) ;
double sinal= (vl%a2)+(x1%b2)+(z1%c2);
if (sinal <=0.0){
angdb3= —angdb3;
}
pangdb3= (getVnU (molS|i]|[j],molS[i+1][j+1],molS[i
+1][j +2],molS|i+1][j+3],sem ,num, indice)/getPath(
molS[i|[j],molS[i+1][j+1],molS[i+1][j+2],molS|i
+1][j +3],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS |
i][j],molS[i+1][j+1],molS[i+1][j+2],molS[i+1][]
+3],sem, indice )*angdb3)—getPeriU (molS[i][j],molS]|
i+1][j+1],molS[i+1][j+2],molS|i+1][j+3],sem,
indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdb3= (Math.round ((pangdb3 % 10000.0))) /
10000.0;
pangdb3= pangdb3+auxb3;
auxb3= pangdb3;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-—+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdb3= (getVnU (molS[i][j],molS[i+1][j+1],molS]1i
+1|[j+2],molS[i+1]|[j+3],sem,num, indice)/getPath
(molS[i|[j],molS[i+1]|[j+1],molS[i+1][j+2], molS]|
i+1][j+3],sem,num, indice)*(1+(Math.cos ((getN (
molS|i][j],molS[i+1][j+1],molS[i+1][j+2],molS|i
+1][j+3],sem, indice )*angdb3)—getPeriU (molS|i ][]
|, molS[i+1][j+1],molS[i+1][j+2],molS[i+1][j+3],
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdb3= (Math.round ((pangdb3 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdb3= pangdb3+auxb3;
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auxb3= pangdb3;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
}
}//fim if
if ((molS[i][j|!="") &&(i<qntdlinha —2)&&(j >=1)&& (molS |

PH1[j]="") & (molS[i+2][j|!="") && (molS|i+2]|[]

—1]'="")&&

((molS|i][j].-substring (9, 10).equals("1"))&&(molS|i
+1][j]. substring (9, 10).equals("1"))&&(molS|[i+1]]|
j|.substring (9, 10).equals("1"))&&(molS|i+2][j].
substring (9, 10).equals("1"))&&

(molS|i+2][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|1i
+2][j —1].substring (8, 9).equals("1")))){

if (((molS[i+1][j].substring (0, 7).equals("OHR2001")
)&&(molS[i+2|[j]|.substring (0, 7).equals("P1P0001
"))) 1]

((molS|i+2][j].substring (0, 7).equals("OHR1002")
)&&(molS|i+2][j —1].substring (0, 7).equals("
OHR1001")))){

}else{

indice=0;

auxlc2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j],torS|r]);

aux2c2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j],torS[r]);

aux3c2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]|[j],torS|[r]);

aux4c2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2|[j—1],torS|r
DE

vl= objAtomos.getX (auxlc2,torS|[r|)—objAtomos.getX(
aux2c2,torS|r|);

x1= objAtomos.getY (auxlc2,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2c2 ,torS|r|);

z1= objAtomos.getZ (auxlc2,torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux2c2 ,torS|r]);
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v2= objAtomos.getX (aux3c2,torS|[r|)—objAtomos. getX(
aux2c2 ,torS|r]) ;

x2= objAtomos.getY (aux3c2,torS|r|)—objAtomos. getY (
aux2c2 ,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3c2 ,torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux2c2 ,torS|r|) ;

v3= objAtomos.getX (aux2c2,torS|[r|)—objAtomos. getX (
aux3c2,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2c2,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux3c2,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2c2,torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux3c2 ,torS|r]) ;

vd= objAtomos.getX (aux4c2,torS|r|)—objAtomos. getX(
aux3c2 ,torS|r]);

x4= objAtomos.getY (aux4c2,torS|r])—objAtomos.getY (
aux3c2 ,torS|r|) ;

z4= objAtomos. getZ (aux4c2,torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux3c2,torS|r]);

al= ((x1x%z2)—(x2x%zl));
bl= ((zl%v2)—(vl*z2));
cl—r(( 1xx2) —(x1%v2));
= ((x3%z4)—(x4%23));
= ((2z3xv4d)—(v3xz4));
= ((v3%x4)—(x3%v4d))

prod =(al*a2)+(bl*b2)+(clxc2);
mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow(cl,2))
mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow (b2 ,2)+Math
.pow(c2,2));
pmod= mod*mod?2;
auxdc2= (prod) /(pmod) ;
angdc2= Math. acos (auxdc2);
double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(zl%c2);
if (sinal <=0.0){
angdc2= —angdc?2;
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pangdc2= (getVnU (molS|i]|[j],molS[i+1][j],molS[i
+2][j],molS[i+2][j—1],sem,num, indice)/getPath (
molS|[i]]|j],molS[i+1][j]|,molS[i+2][j],molS|[i+2]|
j—1],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS|1i
[1j],molS[i+1][j],molS[i+2]|[j],molS[i+2][j—1],
sem, indice)*angdc2)—getPeriU (molS[i]|[j]|,molS|i
+1][j],molS|[i+2][j]|,molS[i+2]|[j —1],sem,indice))
)))s
//arredondamento TINKER
pangdc2= (Math.round ((pangdc2 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdc2= pangdc2+auxc?;
auxc2= pangdc?2;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdc2= (getVnU (molS|i|[j],molS[i+1][j],molS[1i
+2][j],molS[i+2][j —1],sem ,num, indice)/getPath
(molS[i][j]|,molS[i+1]|[j],molS[i+2][j],molS]i
+2][j —1],sem ,num, indice ) *(1+4(Math. cos ((getN (
molS|[i][j],molS[i+1][j],molS|[i+2][j],molS[i
+2][j —1],sem, indice )xangdc2)—getPeriU (molS|1i
[1j],molS[i+1][j],molS[i+2][j],molS[i+2][j
—1],sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdc2= (Math.round ((pangdc2 x* 10000.0))) /
10000.0;
pangdc2= pangdc2+auxc?;
auxc2= pangdc?2;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
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if (((i<gqntdlinha —1)&&(molS[i][j]!="")&& (j<qntdcol —3)
&&(molS[i|[j+1]!="") && (molS[i +1][j +2]!="")&& (
molS[1-+1|[j+3]!=""))&&

((molS[i][j].-substring (8, 9).equals("1"))&&(molS[i]]|
j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|i][]j+1].
substring (10, 11).equals("1"))&&(molS|[i+1][j+2].
substring (11, 12).equals("1"))&&

(molS[i+1][j+2].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|

i+1|[j+3].substring (8, 9).equals("1")))){

indice =0;
auxdbb3=0;
auxbb3=0;

aux1bb3= objAtomos.
aux2bb3= objAtomos.
aux3bb3= objAtomos.

I

aux4bb3= objAtomos.

?

setAtomoU (molS|[i]|[j],torS[r]);
setAtomoU (molS[i][j+1],torS[r]);
setAtomoU (molS|[i+1][j+2],torS|[r])

setAtomoU (molS|i+1][j+3],torS[r])

vl= objAtomos.getX (aux1bb3 , torS|[r]|)—objAtomos. getX(
aux2bb3 , torS|r]) ;

x1= objAtomos.getY (auxlbb3,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2bb3,torS|[r]);

z1= objAtomos. getZ (aux1lbb3,torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux2bb3, torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3bb3,torS|r])—objAtomos. getX(
aux2bb3 , torS|r|) ;

x2= objAtomos.getY (aux3bb3 , torS|[r]|)—objAtomos.getY (
aux2bb3, torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3bb3 , torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux2bb3 , torS|r]) ;

v3= objAtomos.getX (aux2bb3,torS|r]|)—objAtomos. getX (
aux3bb3 , torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2bb3 ,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux3bb3,torS|r]);
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z3= objAtomos. getZ (aux2bb3, torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux3bb3,torS|r]);

vd= objAtomos.getX (aux4bb3,torS|r]|)—objAtomos. getX(
aux3bb3 , torS|r]) ;

x4= objAtomos.getY (aux4bb3,torS|r]|)—objAtomos. getY (
aux3bb3,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4bb3, torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux3bb3 , torS|r])

al= ((x1xz2)—(x2x%zl));

bl= ((zl*v2)—(vl*z2));

cl= ((v1*x2)—(x1%v2));

a2= ((x3xz4)—(x4%z3));

b2—= ((23*V4)—(V3*Z4));

c2= ((v3xx4)—(x3x%v4d))

prod =(al*a2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow (cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+Math.
pow(c2,2));

pmod= mod*mod2;

auxdbb3= (prod) /(pmod);

angdbb3= Math. acos (auxdbb3) ;

double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(zl%c2);

if (sinal <=0.0){
angdbb3= —angdbb3;

}

pangdbb3= (getVnU (molS|i|[j],molS[i]|[j+1],molS[i+1]]
j+2],molS|i+1][j+3],sem,num, indice)/getPath(molS|
i][j],molS[i][j+1],molS[i+1][j+2],molS[i+1][j+3],
sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS[i]|[j],
molS|[i]|[j+1],molS[i+1][j+2],molS|[i+1]|[j+3],sem,
indice )*angdbb3)—getPeriU (molS[i][j],molS[i]]]
+1],molS|[i+1][j+2],molS[i+1][j+3],sem,indice)))))

//arredondamento TINKER
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pangdbb3= (Math.round ((pangdbb3 % 10000.0))) /
10000.0;

pangdbb3= pangdbb3+tauxbb3;

auxbb3= pangdbb3;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-+-+;

while (num==0){

//transforma pra graus o cos

pangdbb3= (getVnU (molS[i|[j],molS[i][j+1],molS|i
+1][j +2],molS[i+1][j+3],sem,num, indice)/getPath
(molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i+1][j+2],molS[i
+1][j+3],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (
molS|i|[j],molS[i][j+1],molS[i+1][j+2],molS|i
+1][j +3],sem, indice )xangdbb3)—getPeriU (molS[i]]
jl,molS[i][j+1],molS[i+1][j+2],molS[i+1][j+3],
sem, indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdbb3= (Math.round ((pangdbb3 % 10000.0))) /
10000.0;

pangdbb3= pangdbb3+auxbb3;

auxbb3= pangdbb3;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-+-+;

¥
Y/ /fim if
if ((i<qntdlinha —2)&&(j<qntdcol =2)&&(molS[i|[j|!="") &&

(molS[i+1][j +1]!="") && (molS[i+1][j+2]!="")&& (

molS [ 1 +2][j+2]!="")&&

((molS[i][j]-substring (10, 11).equals("1"))&&(molS|i
+1][j+1].substring (11, 12).equals("1"))&&(molS|1i
+1][j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS| i
+1][j+2].substring (8, 9).equals("1"))&&

(molS|[i+1][j+2]|.substring (9, 10).equals("1"))&&(molS
[i+2][j+2].substring (9, 10).equals("1")))){
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indice =0;

auxleb3= objAtomos.setAtomoU (molS|i][j],torS|r]);

aux2eb3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j+1],torS|[r])

aux3eb3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j+2],torS|[r])

aux4eb3= objAtomos.setAtomoU (molS|i+2|[j+2],torS|[r])

vl= objAtomos.getX (auxleb3,torS|r]|)—objAtomos.getX
aux2eb3 ,torS|r]) ;

x1= objAtomos.getY (auxleb3 , torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2eb3  torS|[r]) ;

z1= objAtomos.getZ (auxleb3 , torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux2eb3 ,torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3eb3 ,torS|r]|)—objAtomos.getX(
aux2eb3  torS|r]) ;

x2= objAtomos. getY (aux3eb3 ,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2eb3 ,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3eb3d , torS|r]|)—objAtomos. getZ (
aux2eb3 ,torS|r]);

v3= objAtomos. getX (aux2eb3 ,torS|r]|)—objAtomos. getX (
aux3eb3d  torS|r]) ;

x3= objAtomos.getY (aux2eb3,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux3eb3 ,torS|r]) ;

z3= objAtomos. getZ (aux2eb3d , torS|r]|)—objAtomos. getZ (
aux3eb3d , torS|[r]) ;

vd= objAtomos. getX (aux4eb3 ,torS|r]|)—objAtomos.getX (
aux3eb3 ,torS|r]);

x4= objAtomos.getY (aux4eb3 ,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux3eb3 ,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4eb3 ,torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux3eb3 , torS|r])

al= ((x1xz2)—(x2x*z1));
bl= ((zl*v2)—(vl*z2));
cl= ((v1*x2)—(x1%v2));
a2— ((x3*z4)—(X4*Z3));
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b2= ((z3%v4d)—(v3xzd));
2= ((v3xx4)—(x3x*v4d));
prod =(alxa2)+(bl*b2)+(clxc2);
mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow(cl ,2));
mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+Math.
pow (¢2,2));
pmod= mod*xmod2;
auxdeb3= (prod) /(pmod);
angdeb3= Math. acos (auxdeb3) ;
double sinal= (vlxa2)+(x1%b2)+(z1xc2);
if (sinal <=0.0){
angdeb3= —angdeb3;
}
pangdeb3= (getVnU (molS[i][j],molS[i+1][j+1],molS[i
+1][j+2],molS[i+2][j+2],sem,num, indice)/getPath (
molS|i|[j],molS[i+1][j+1],molS[i+1][j+2],molS]i
+2][j +2],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS |
i][j],molS[i+1][j+1],molS[i+1][j+2],molS[i+2]]]
+2],sem, indice)*angdeb3)—getPeriU (molS|[i][j],molS
[14+1]]j+1],molS[i+1][j+2],molS|[i+2][j+2],sem,
indice)))))
//arredondamento TINKER
pangdeb3= (Math.round ((pangdeb3 x 10000.0))) /
10000.0;
pangdeb3= pangdeb3+tauxeb3;
auxeb3= pangdeb3;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-f;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdeb3= (getVnU (molS[i][j]|,molS[i+1]|[j+1],molS[i
+1][j +2],molS|i+2][j+2],sem,num, indice)/getPath
(molS[i|[j],molS[i+1][j+1],molS[i+1][j+2], molS]|
i+2][j+2],sem ,num, indice )*(1+(Math. cos ((getN(
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molS|i|[j],molS[i+1][j+1],molS[i+1][j+2],molS|i
+2][j +2],sem, indice )xangdeb3)—getPeriU (molS[i ]|
jl,molS|i+1][j+1],molS[i+1][j+2],molS[i+2][j
+2],sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdb3= (Math.round ((pangdeb3 *x 10000.0))) /
10000.0;
pangdeb3= pangdeb3+auxeb3;
auxeb3= pangdeb3;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
}
Y/ fim if
if (((i<qntdlinha —2)&&(j >=4)&&(molS[i][j]!="") && (molS
[1+1][j]!="") && (molS[i+2][j—1]!="")&& (molS[i+2]|
J—Al="")) &

((molS [ i +2][j—2]=="X00000001000 " )&&(molS [ i + 2]
~3]=="X00000001000"))){
int x=j—4;
if ((molS[i][j]!="") && (molS[i+1][j|!="") && (molS|[i
+2[[7 =1]1="") & (molS[i+1][x[!="")){
if ((molS[i][j].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|[i+1][j].substring (9, 10).equals("1")) && (
molS|[i+1][j]|.substring (11, 12).equals("1"))&&(
molS|i+2]|[j —1].substring (10, 11).equals("1"))&&
(molS|[i+2][j —1].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i+2|[x]|.substring (8, 9).equals("1"))){
indice=0;
auxlbbl= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[j],torS[r])
aux2bbl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j],torS|r
DE
aux3bbl= objAtomos.setAtomoU (molS|i+2]|[j—1],torS

[r]);
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aux4bbl= objAtomos.setAtomoU (molS[i+2]|[x],torS|r
DE

vl= objAtomos.getX (auxlbbl, torS|r])—objAtomos.
getX (aux2bbl, torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlbbl, torS|r])—objAtomos.
getY (aux2bbl , torS|r|) ;

z1= objAtomos. getZ (auxlbbl, torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2bbl, torS|r]) ;

v2= objAtomos.getX (aux3bbl,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2bbl, torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3bbl, torS|[r|)—objAtomos.
getY (aux2bbl , torS|r|) ;

z2= objAtomos. getZ (aux3bbl  torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2bbl , torS|r]) ;

v3= objAtomos.getX (aux2bbl, torS|[r]|)—objAtomos.
getX (aux3bbl , torS|r|) ;

x3= objAtomos.getY (aux2bbl, torS|[r]|)—objAtomos.
getY (aux3bbl, torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2bbl  torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux3bbl , torS|r]) ;

vd= objAtomos. getX (aux4bbl, torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3bbl , torS|r|) ;

x4= objAtomos.getY (aux4bbl,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3bbl, torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4bbl  torS|r])—objAtomos.
getZ (aux3bbl, torS|[r]);

al= ((x1xz2)—(x2x%zl1));

bl= ((zl*v2)—(vl*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1*v2));
a2= ((x3xz4)—(x4x%23));
b2= ((z3*v4d)—(v3xzd));
2= ((v3xx4)—(x3x*vd));

prod =(alxa2)+(bl*b2)+(clxc2);
mod= Math.sqrt (Math.pow (al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));
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mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;
pmod= mod*mod?2;
auxdbbl= (prod) /(pmod) ;
double angdbbl= Math. acos (auxdbbl);
double sinal= (vl*a2)+(x1%b2)+(zl%c2);
if (sinal <=0.0){
angdbbl= —angdbbl;
}
pangdbbl= (getVnU (molS|i|[j],molS[i+1][j],molS]i
+2][j —1],molS|i+2][x],sem,num, indice ) /getPath
(molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i+2][j—1],molS|
i+2|[x],sem ,num, indice ) (1+(Math.cos ((getN (
molS[i|[j],molS[i+1][j],molS[i+2][j—1],molS|i
+2][x] ,sem, indice )*angdbbl)—getPeriU (molS|i]|
jl molS[i+1][j],molS[i+2][j—1],molS|i+2][x]
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbbl= (Math.round ((pangdbbl * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbbl= pangdbbl+auxbbl;
auxbbl= pangdbbl;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdbbl= (getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j],molS
[1+2][j —1],molS[i+2][x],sem,num, indice)/
getPath (molS[i|[j],molS[i+1][j],molS[i+2][j
—1],molS|i+2][x]|,sem ,num, indice ) *(1+(Math.
cos ((getN(molS|i]|[j],molS[i+1][j],molS|i
+2][j —1],molS[i+2][x]|,sem,indice)*angdbbl)—
getPeriU (molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i+2]|
j—1],molS|i+2]|[x],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER




APENDICE D. CODIGO FONTE DO FUNCIONAMENTO DO AQG DESENVOIVIDO EM

312

JAVA

pangdbbl= (Math.round ((pangdbbl % 10000.0))) /
10000.0;

pangdbbl= pangdbbl+tauxbbl;

auxbbl= pangdbbl;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem--+;

}
}else if (((i<gntdlinha —2)&&(j >=2)&&(molS[i][j]!="") &&
(molS[i +1][j[!="") && (molS[i+2][j—1]!="")&& (molS
[1+2]]]—2]!=""))&&(molS|i][|]j]|.substring (9, 10).
equals ("1") )&&(molS|[i+1][j]|.substring (9, 10).equals
("1"))&&(molS[i+1][j].substring (11, 12).equals("1")
J&&(molS[i+2][j —1].substring (10, 11).equals("1"))&&
(molS[i+2][j —1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS |
i+2|[j —2].substring (8, 9).equals("1"))&& (molS|i
20l =21=""))d
indice =0;
auxlbbl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j],torS|[r]);
aux2bbl= objAtomos.setAtomoU (molS|i+1]|[j],torS|r]);
aux3bbl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]|[j —1],torS|[r])
aux4bbl= objAtomos.setAtomoU (molS|i+2]|[j —2],torS|r])
vl= objAtomos.getX (auxlbbl  torS|r]|)—objAtomos.getX(
aux2bbl, torS|r]);
x1= objAtomos.getY (auxlbbl, torS|r])—objAtomos.getY (
aux2bbl, torS|r]);
z1l= objAtomos. getZ (auxlbbl, torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux2bbl,torS|r]);
v2= objAtomos. getX (aux3bbl , torS|[r])—objAtomos. getX(
aux2bbl, torS|r]);
x2= objAtomos.getY (aux3bbl,torS|r])—objAtomos.getY (
aux2bbl,torS|r]);




z2= objAtomos. getZ (aux3bbl, torS|[r|)—objAtomos.

aux2bbl,torS|r]);

v3= objAtomos.getX (aux2bbl,torS|r])—objAtomos.

aux3bbl,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2bbl,torS|r])—objAtomos.

aux3bbl,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2bbl, torS|[r|)—objAtomos.

aux3bbl  torS|r]) ;

vd= objAtomos.getX (aux4bbl,torS|r]|)—objAtomos.

aux3bbl,torS|r]);

x4= objAtomos.getY (aux4bbl, torS|[r|)—objAtomos.

aux3bbl,torS|r]);
z4= objAtomos. getZ (aux4bbl  torS|r|)—objAtomos
aux3bbl, torS|r])
al= ((x1%2z2)—(x2x*zl

)

blxb

))
bl= ((zl*v2)—(vl%z2));
cl= ((vlxx2)—(x1x%v2));
a2= ((x3xz4)—(x4%23));
b2= ((z3*v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3xv4))

2)

( .
prod =(alxa2)+ +(cl*c2);
mod= Math. sqrt

pow(cl,2));

TN/~
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getZ (
get X (
getY (
getZ (
getX (

getY (

.getZ(

Math . pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.

mod2= Math.sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+Math.

pow(c2,2));
pmod= mod*mod2;
auxdbbl= (prod) /(pmod) ;
double angdbbl= Math. acos (auxdbbl);
double sinal= (vl*a2)+(x1%b2)+(zl%c2);
if (sinal <=0.0){

angdbbl= —angdbbl ;
}

pangdbbl= (getVnU (molS|i]|[j],molS[i+1][j],molS[i+2]]
j—1],molS|i+2][j —2]|,sem,num, indice)/getPath (molS |
1][j],molS[i+1][j],molS[i+2][j—1],molS[i+2][j—2],
sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS[i]|[]],




APENDICE D. CODIGO FONTE DO FUNCIONAMENTO DO AQG DESENVOIVIDO EM
314 JAVA

molS[i+1][j],molS[i+2][j —1],molS[i+2][j —2],sem,
indice )*angdbbl)—getPeriU (molS[i][j]|,molS[i+1][]
| ,molS|i+2][j —1],molS[i+2][j—2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbbl= (Math.round ((pangdbbl * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbbl= pangdbbl+auxbbl;
auxbbl= pangdbbl ;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdbbl= (getVnU (molS[i|[j],molS[i-+1][j],molS|i
+2|[j —1],molS|[i+2][j —2],sem ,num, indice ) /getPath
(molS[i][j],molS[i+1]|[j],molS[i+2][j—1],molS[i
+2][j —2],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos (( getN (
molS[i]|[j],molS[i+1][j],molS[i+2][j—1],molS[i
+2][j —2],sem, indice ) *angdbbl)—getPeriU (molS|i ||
j],molS|[i+1][j],molS[i+2][j —1],molS|[i+2][j—2],
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbbl= (Math.round ((pangdbbl % 10000.0))) /
10000.0;
pangdbbl= pangdbbl+auxbbl;
auxbbl= pangdbbl;
indiceD= indiceD + 1;

ind++;
sem-—+-—+;
}
}//fim if
if (((i<gntdlinha —2)&&(j<qntdcol —1)&&(j >=2)&&(molS|i || ]
J1="") && (molS|i+1][j]!'="") && (molS|[i+2]]]

F1="")&& (molS [ 1 +2][f —2]1="") )&k
((molS[i+2][j]=="X00000001000")&& (molS i +2][j—1]=="
X00000001000")) ) {
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int x=j—2;
if ((molS[i][j]!="") && (molS[i+1][j|!="") && (molS|i
F20[ 411 ="") && (molS|i+2][x]!="")){
if ((molS[i][j].substring (9, 10).equals("1"))&&(

molS|[i+1][j].substring (9, 10).equals("1")) && (

molS|[i+1]|[j].substring (10, 11).equals("1"))&&(

molS |1 +2]|[j+1].substring (11, 12).equals("1"))&&

(molS|[i+2][j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i+2|[x]|.substring (8, 9).equals("1"))){

indice=0;

auxlc= objAtomos.setAtomoU (molS[i|[j],torS|[r]);

aux2c= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j],torS|r])

aux3c= objAtomos.setAtomoU (molS|i+2][j+1],torS|r
DE

aux4c= objAtomos.setAtomoU (molS|i+2|[x],torS|[r])

vl= objAtomos.getX (auxlc,torS|[r]|)—objAtomos.getX
(aux2c,torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlc,torS|r]|)—objAtomos.getY
(aux2c,torS|r]);

zl= objAtomos. getZ (auxlc,torS|r]|)—objAtomos. getZ
(aux2c,torS|r]);

v2= objAtomos. getX (aux3c,torS|r]|)—objAtomos.getX
(aux2c,torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3c,torS|r])—objAtomos.getY
(aux2c,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3c, torS|[r|)—objAtomos. getZ
(aux2c,torS|r]);

v3= objAtomos. getX (aux2c,torS|r]|)—objAtomos.getX
(aux3c,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2c,torS|r])—objAtomos.getY
(aux3c,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2c, torS|r|)—objAtomos. getZ
(aux3c,torS|r]);
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v4= objAtomos. getX (auxdc,torS|[r])—objAtomos. getX
(aux3c,torS|r]);

x4= objAtomos.getY (auxdc,torS|r])—objAtomos.getY
(aux3c,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (auxdc, torS|r|)—objAtomos. getZ
(aux3c,torS|r]);

al= ((x1xz2)—(x2x%z1));
bl= ((zl*v2)—(vl1*z2));
cl= ((v1*x2)—(x1%v2));
a2= ((x3xz4)—(x4%2z3));
b2= ((z3*v4d)—(v3xzd));
2= ((v3xx4)—(x3%v4d));

prod =(alxa2)+(bl*b2)+(clxc2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;

pmod= mod*xmod2;

auxdc= (prod) /(pmod) ;

double angdc= Math. acos (auxdc) ;

double sinal= (vl*a2)+(x1%b2)+(z1xc2);

if (sinal <=0.0){
angdc= —angdc;

}

pangdc= (getVnU (molS[i]|[j]|,molS[i+1][j],molS|i
+2][j+1],molS|i+2][x],sem,num, indice ) /getPath
(molS[i][j],molS[i+1]|[j],molS[i+2][j+1],molS|
i+2]|[x],sem ,num, indice)*(1+(Math.cos ((getN (
molS [i][j],molS[i+1][j],molS[i+2]|[j+1],molS|i
+2][x] ,sem, indice )xangdc)—getPeriU (molS|i]][]
| ,molS[i+1][j],molS[i+2]|[j+1],molS[i+2][x],
sem, indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdc= (Math.round ((pangdec * 10000.0))) /
10000.0;

pangdc= pangdctauxc;




}
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auxc= pangdc;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdce= (getVnU (molS|i|[j],molS[i+1][j],molS|1i
+2|[j +1],molS|i+2][x],sem,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS|[i+1][j],molS[i+2][]
+1],molS|1i+2]|[x],sem,num, indice ) (1+(Math.
cos ((getN(molS[i]|[j],molS[i+1][j],molS[1i
+2|[j +1],molS|i+2][x],sem,indice)=*angdc)—
getPeriU (molS|[i][j],molS[i+1][j],molS[i+2]]
j+1],molS|[i+2][x],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdc= (Math.round ((pangdc * 10000.0))) /
10000.0;
pangdc= pangdctauxc;
auxc= pangdc;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;

se if (((i<gntdlinha —2)&&(j<qntdcol —1)&&(molS|1i|][]
['="") & (molS[i+1][j]!="") && (molS[i+2][j
+11=""&& (molS[i+2][j|!=""))&&
(molS[i][j].substring (9, 10).equals("1"))&&(molS|i
+1][j]-substring (9, 10).equals("1"))&&(molS|1i
+1][j |- substring (10, 11).equals("1"))&&(molS |1
+2][j+1].substring (11, 12).equals("1"))&&
molS |1 +2][j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|
i+2|[j].substring (8, 9).equals("1"))&& (molS|i
+2][§]!="X00000001000") ) {

indice =0;
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auxlc= objAtomos.setAtomoU (molS[i|[j],torS|[r]);

aux2c= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j],torS|r]);
aux3c= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]|[j+1],torS|[r]);
aux4c= objAtomos.setAtomoU (molS[i+2][j],torS|[r]);

vl= objAtomos.getX (auxlc,torS|[r])—objAtomos.

aux2c,torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlc,torS|r|)—objAtomos.

aux2c,torS|r|);

zl= objAtomos.getZ (auxlc,torS|r|)—objAtomos.

aux2c, torS|r|);

v2= objAtomos. getX (aux3c,torS|r]|)—objAtomos.

aux2c,torS|[r]);

x2= objAtomos.getY (aux3c,torS|[r])—objAtomos.

aux2c,torS|r|);

z2= objAtomos. getZ (aux3c,torS|r|)—objAtomos.

aux2c,torS|r]);

v3= objAtomos. getX (aux2c,torS|r|)—objAtomos.

aux3c, torS|r|);

x3= objAtomos.getY (aux2c,torS|[r])—objAtomos.

aux3c,torS|r|);

z3= objAtomos. getZ (aux2c, torS|r|)—objAtomos.

aux3c,torS|r]);

vd= objAtomos.getX (auxdc,torS|[r])—objAtomos.

aux3c, torS|r|);

x4= objAtomos.getY (auxdc,torS|[r])—objAtomos.

aux3c,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (auxdc, torS|r|)—objAtomos.

aux3c,torS|r|);
al= ((x1%2z2)—(x2%*zl
bl= ((zl%v2)—(v1l*z2

(
(
(
(

)
)

))
) ))
v1ixx2)—(x1%v2));
x3%2z4)—(x4%z3) ) ;
z3xv4)—(v3xz4))
) ))
2 2)

)

cl
a2
b2
c2

(
(
(
((v3xx4)—(x3%v4

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

getX (
getY (
getZ (
getX (
getY (
getZ (
getX (
getY (
getZ (
get X (
getY (

getZ (

JAVA




319

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow(cl ,2));
mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+Math.
pow (¢2,2));
pmod= modxmod2;
auxdc= (prod) /(pmod) ;
double angdc= Math. acos (auxdc) ;
double sinal= (vlxa2)+(x1%b2)+(zlxc2);
if (sinal <=0.0){
angdc= —angdc;
}
pangdc= (getVnU (molS[i]|[j]|,molS[i+1]|[j],molS|[i+2][]
+1],molS|i+2][j]|,sem,num, indice)/getPath (molS|i ||
jl,molS[i+1][j],molS|[i+2][j+1],molS[i+2]|[]j],sem,
num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS[i|[j],molS[i
+1][j] ,molS[i+2][j+1],molS|[i+2][j],sem,indice)x
angdc)—getPeriU (molS|i|[j],molS[i+1][j],molS|1i
+2][j+1],molS|i+2][j],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdc= (Math.round ((pangde * 10000.0))) / 10000.0;
pangdc= pangdctauxc;
auxc= pangdc;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-—+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdc= (getVnU (molS[i]|[j],molS[i+1][j],molS[i+2]]
j+1],molS[i+2][j],sem,num, indice)/getPath(molS|
i][j],molS[i+1][j],molS[i+2][j+1],molS[i+2]|[j],
sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN(molS[i][j],
molS[i+1][j],molS[i+2][j+1],molS[i+2][j],sem,
indice)*angdc)—getPeriU (molS|[i][j]|,molS[i+1][]
| ,molS|i+2][j+1],molS[i+2]|[j],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
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pangdc= (Math.round ((pangdc * 10000.0))) /
10000.0;
pangdc= pangdctauxc;
auxc= pangdc;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
}
}//fim if
if ((molS[{i][j]'="") &&(i!=0)&&(j<qntdcol —1)&& (molS|i
—1[j|'="") && (molS[i—1|[j+1|!="") && (molS|i]]]
A=)
//verificar se todo esta ligados
if ((molS[i][j].substring (9, 10).equals("1"))&&(molS
[i—=1][j]. substring (9, 10).equals("1"))&&(molS|i
—1][j]. substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|[i —1]]]
+1].substring (8, 9).equals("1"))&&
(molS[i—1][j+1].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|[i][j+1].substring (9, 10).equals("1"))){
if ((molS|i—1|[j].substring (0, 7).equals("OHR1001
") )&&(molS[i —1][j+1].substring (0, 7).equals("
OHR1002"))){

}else{
indice=0;
auxlcc= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j],torS|r]);
aux2cc= objAtomos.setAtomoU (molS|[i—1|[j],torS|r

DE

aux3cc= objAtomos.setAtomoU (molS|[i —1][j+1],torS|
r]);

auxdcc= objAtomos.setAtomoU (molS[i][j+1],torS|[r
DE

vl= objAtomos.getX (auxlcc,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2cc,torS|r|);

x1= objAtomos.getY (auxlcc,torS|[r])—objAtomos.
getY (aux2cc,torS|r]);
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zl= objAtomos.getZ (auxlcc,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2cc,torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3cc,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2cc, torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3cc,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2cc,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3cc,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2cc, torS|r]);

v3= objAtomos.getX (aux2cc,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3cc,torS|r|);

x3= objAtomos.getY (aux2cc,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3cc,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2cc,torS|[r])—objAtomos.
getZ (aux3cc, torS|r]);

vd= objAtomos.getX (auxdcc,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3cc,torS|r]);

x4= objAtomos.getY (aux4cc,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3cc, torS|r|);

z4= objAtomos. getZ (auxdcc ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3cc,torS|r]);

al= ((x1%22)—(x2%z1));
bl= ((zl*v2)—(vl%z2));
cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
a2—= ((x3xz4)—(x4x%23));
b2= ((z3%v4)—(v3xz4));
c2= ((VB*X4)—(X3*V4)) )

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow (al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)-+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;

pmod= mod*xmod2;

auxdcc= (prod) /(pmod) ;

double angdcc= Math. acos (auxdcc) ;

double sinal= (vl*a2)+(x1xb2)+(zl%c2);

if (sinal <=0.0){
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angdcc= —angdcc;

pangdcce= ((getVnU(molS[i][j]|,molS[i—1][j],molS|i

—1|[j+1],molS[i]|[j+1],sem,num, indice)/getPath
(molS[i][j]|,molS[i—1][j],molS[i—1][j+1],molS|
i|[j+1],sem ,num,indice))*(1+(Math.cos ((getN(
molS|i]|[j],molS[i—1][j],molS|[i—1]|[j+1],molS[i
|[j+1],sem,indice)*angdcc)—getPeriU (molS|i]]]
| ,molS[i—1][j],molS[i—1][j+1],molS[i][j+1],

sem , indice)))));

//arredondamento TINKER
pangdcc= (Math.round ((pangdcc * 10000.0))) /

10000.0;

pangdcc= pangdcctauxcc;

auxcc= pangdcc;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;

sem--+;

while (num==0){

//transforma pra graus o cos

pangdcce= ((getVnU (molS|i]|[j]|,molS[i—1][j],molS
[1—1][j+1],molS[i][j+1],sem,num, indice)/
getPath (molS|[i][j],molS[i—1][j],molS[i—1]]]j
+1],molS[i]|[j+1],sem ,num, indice) ) (1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j],molS[i—1][j],molS[i
—1][j+1],molS[i]]j+1],sem,indice)*angdcc)—
getPeriU (molS|i|[j],molS[i—1][j],molS[i—1]]|
j+1],molS[i][j+1],sem,indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdcc= (Math.round (( pangdcc * 10000.0))) /
10000.0;

pangdcc= pangdcctauxcc;

auxcc= pangdcc;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-—+-+;
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ki
}
¥
Y/ /fim if
if ((molS[i][j]!="") &&(j>=2)&&(j<qntdcol —1)&& (i<
qntdlinha —1)&&(molS[i ][ j+1]!="") && (molS|i+1]]]
H1P1="") && (molS|[i+1][j —2]!="")&&
((molS|i+1][j]=="X00000001000")&&(molS[i+1]|[j—1]=="
X00000001000"))){

int x=j—2;
Pf ((molS[i][j]1="") && (molS[i+1|[j]!="") && (molS[i
+2][j+H1="") && (molS|[i+2][x|!="")){

if ((molS|i][j]|.substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|i+1]|[j].substring (9, 10).equals("1")) && (
molS|[i+1]|[j].substring (10, 11).equals("1"))&&(
molS|i+1][j+1].substring (11, 12).equals("1"))&&
(molS[i+1][j+1].substring (8, 9).equals("1"))
&&(molS|[i+1][x].substring (8, 9).equals("1")
))A
indice=0;
auxlcl= objAtomos.setAtomoU (molS[i|[j],torS|[r]);
aux2cl= objAtomos.setAtomoU (molS[i|[j+1],torS|r

DE

aux3cl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j+1],torS]|
r]);

aux4cl= objAtomos.setAtomoU (molS|i+1|[x],torS|r
DE

vl= objAtomos.getX (auxlcl,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2cl ,torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlcl,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2cl,torS|r]);

zl= objAtomos. getZ (auxlcl ,torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux2cl ,torS|r]);

v2= objAtomos. getX (aux3cl,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2cl ,torS|r]);
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x2= objAtomos.getY (aux3cl,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2cl ,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3cl ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2cl , torS|r]);

v3= objAtomos.getX (aux2cl ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux3cl,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2cl ,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3cl,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2cl ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3cl ,torS|r]);

v4= objAtomos. getX (aux4cl ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux3cl ,torS|r]);

x4= objAtomos.getY (aux4cl ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3cl,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (auxdcl ,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3cl ,torS|r]);

al= ((x1xz2)—(x2x%z1));
bl= ((zl*v2)—(vl*z2));
cl= ((v1x2)—(x1%v2));
a2= ((x3xz4)—(x4%2z3));
b2= ((z3*v4d)—(v3xzd));
c2= ((v3xx4)—(x3%v4d));

prod =(alxa2)+(bl*b2)+(clxc2);

mod= Math.sqrt (Math.pow (al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;

pmod= mod*xmod2;

auxdcl= (prod) /(pmod);

angdcl= Math. acos (auxdcl);

double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(zlx*c2);

if (sinal <=0.0){
angdcl= —angdcl ;

}

pangdcl= (getVnU (molS[i]|[j],molS[i]|[j+1],molS|i
+1][j +1],molS[i+1][x],sem ,num, indice)/getPath
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(molS[i][j]|,molS[i]|[j+1],molS[i+1][j+1],molS|
i+1][x]|,sem,num, indice )*(1+(Math.cos ((getN(
molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i+1][j+1],molS[i
+1][x] ,sem, indice )*angdcl)—getPeriU (molS[i ][]
| ,molS[i][j+1],molS[i+1][j+1],molS[i+1][x],

sem, indice)))));

//arredondamento TINKER
pangdcl= (Math.round ((pangdcl * 10000.0))) /

10000.0;

pangdcl= pangdcl+auxcl;

auxc= pangdc;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;

sem-+-;

while (num==0){

//transforma pra graus o cos

pangdcl= (getVnU (molS|i|[j],molS[i][j+1],molS]|
i+1]|[j+1],molS[i+1][x],sem ,num,indice)/
getPath (molS[i|[j],molS[i][j+1],molS[i+1][]
+1],molS|i+1][x],sem,num, indice)*(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i
+1][j+1],molS|i+1][x],sem,indice)*angdcl)—
getPeriU (molS|[i][j],molS|[i][j+1],molS|[i+1]]
j+1],molS|[i+1][x],sem,indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdcl= (Math.round ((pangdcl % 10000.0))) /
10000.0;

pangdcl= pangdcl+auxcl;

auxc= pangdc;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-+-+;
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telse if ((molS[i][j|!="") &&(j<qntdcol —1)&& (i<
gntdlinha —1)&&(molS i ][ j+1]!="") && (molS|[i+1][]j
+1P="") && (molS[i+1][j]!="")&&molS[i]]]].
substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|i][j+1].
substring (8, 9).equals("1"))&&(molS[i][j+1].
substring (9, 10).equals("1"))&&(molS[i+1][j+1].
substring (9, 10).equals("1"))&&
(molS[i+1][j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i+1][j].substring (8, 9).equals("1"))&& (
molS[i +1][j]!'="X00000001000")){
if ((molS[i+1]|[j+1].substring (0,7).equals("OHR1002")
)&&(molS i+ 1][j].substring (0,7).equals("OHRI1001")
)

}else{

indice=0;

auxlcl= objAtomos.setAtomoU (molS[i][j],torS|[r]);

aux2cl= objAtomos.setAtomoU (molS[i][j+1],torS|r
DE

aux3cl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1|[j+1],torS]|
r]);

aux4cl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j],torS|r
1)

vl= objAtomos.getX (auxlcl,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2cl ,torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlcl ,torS|[r])—objAtomos.
getY (aux2cl,torS|r]);

zl= objAtomos. getZ (auxlcl ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2cl ,torS|r]);

v2= objAtomos. getX (aux3cl ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2cl,torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3cl ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2cl,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3cl,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2cl ,torS|r]);
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v3= objAtomos.getX (aux2cl,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux3cl ,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2cl ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3cl,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2cl ,torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux3cl ,torS|r]);

v4= objAtomos. getX (aux4cl ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux3cl,torS|r]);

x4= objAtomos.getY (aux4cl ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3cl,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (auxdcl,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3cl ,torS|r]);

al= ((x1%z2)—(x2x%z1));
bl= ((z1%v2)—(v1*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1*v2));
a2= ((x3xz4)—(x4%2z3));
b2= ((z3*v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));
prod =(alxa2)(blxb2) f(clxc2):;

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;

pmod= mod*xmod2;

auxdcl= (prod) /(pmod) ;

angdcl= Math. acos (auxdcl);

double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(z1%c2);

if (sinal <=0.0){
angdcl= —angdcl;

}

pangdcl= ((getVnU (molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i
+1][j+1],molS|[i+1][j],sem,num,indice)/getPath
(molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i+1][j+1] molS|
i+1][j],sem ,num, indice))*(1+(Math.cos ((getN (
molS [i][j],molS[i][j+1],molS[i+1][j+1],molS[i
+1][j],sem,indice)xangdcl)—getPeriU (molS|i]] ]
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| ,molS|[i][j+1],molS[i+1]|[j+1],molS[i+1][j],
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdcl= (Math.round ((pangdcl * 10000.0))) /
10000.0;
pangdcl= pangdcl+auxcl;
auxcl= pangdcl;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-f;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdcl= ((getVnU(molS|i][j]|,molS[i]|[]j+1],molS
[1+1][j+1],molS[i+1][j],sem,num,indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i+1][]
+1],molS|i+1]|[j],sem,num,indice))*(1+(Math.
cos ((getN(molS|i][j],molS[i][j+1],molS|i
+1][j+1],molS|[i+1][j],sem,indice)*angdcl)—
getPeriU (molS[i][j],molS[i][j+1],molS|[i+1]|
j+1],molS[i+1][j],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdcl= (Math.round ((pangdcl * 10000.0))) /
10000.0;
pangdcl= pangdcl+auxcl;
auxcl= pangdcl;
indiceD= indiceD + 1;

ind++;
sem--+;
}
}
}//fim if

if ((i<qntdlinha —1)&&(j<qntdcol —2)&&(molS[i][j]!="") && (
molS [ i+1][j+1]!="") && (molS[i+1][j+2]!'="")&& (molS|[i

[i+r2]t="")&&
((molS[i][j]-substring (10, 11).equals("1"))&&(molS|i
+1][j +1].substring (11, 12).equals("1"))&&(molS|1i
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+1][j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|1i

+1][j+2].substring (8, 9).equals("1"))&&
(molS|i+1][j+2].substring (9, 10).equals("1"))&&(molS

[i]][j+2].substring (9, 10).equals("1")))){

indice=0;

auxlccl= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][]j],torS|r]);

aux2ccl= objAtomos.setAtomoU (molS[i+1]|[j+1],torS|[r])

aux3ccl= objAtomos.setAtomoU (molS|i+1]|[j+2],torS|[r])

aux4ccl= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[]j+2],torS[r]);

vl= objAtomos.getX (auxlccl ,torS|r]|)—objAtomos.getX
aux2ccl ,torS|r]) ;

x1= objAtomos.getY (auxlccl ,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2ccl ,torS|r]) ;

zl= objAtomos. getZ (auxlccl ,torS|r]|)—objAtomos. getZ (
aux2ccl ,torS|r]);

v2= objAtomos. getX (aux3ccl ,torS|r]|)—objAtomos. getX (
aux2ccl ,torS|r]) ;

x2= objAtomos.getY (aux3ccl ,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2ccl ,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3ccl ,torS|r]|)—objAtomos. getZ (
aux2ccl ,torS|r]) ;

v3= objAtomos. getX (aux2ccl ,torS|r]|)—objAtomos.getX(
aux3ccl ,torS|r]) ;

x3= objAtomos.getY (aux2ccl ,torS|r])—objAtomos.getY (
aux3ccl ,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2ccl ,torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux3ccl ,torS|r]) ;

vd= objAtomos. getX (aux4ccl ,torS|r]|)—objAtomos.getX(
aux3ccl ,torS|r]) ;

x4= objAtomos.getY (auxdccl ,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux3ccl ,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (auxdccl ,torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux3ccl ,torS|r]) ;

al= ((x1%z2)—(x2%xz1));
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bl= ((zl%v2)—(vlx*z2));
cl= ((vl#x2)—(x1%v2));
a2= ((x3%z4)—(x4%23));
b2= ((z3*v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%v4d));
2)+(cl*c2);

prod =(alxa2)+(blxb

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow (cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+Math.
pow (¢2,2));

pmod= mod*xmod2;

auxdccl= (prod) /(pmod);

angdccl= Math. acos (auxdccl);

double sinal= (vl*a2)+(x1*b2)+(zl%c2);

if (sinal <=0.0){
angdccl= —angdccl;

}

pangdccl= (getVnU (molS|[i][j]|,molS[i+1]|[j+1],molS[i
+1][j +2],molS[i][j+2],sem,num, indice)/getPath
molS[i][j],molS[i+1][j+1],molS[i+1][j+2],molS[i]]
j+2],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS|i]][]
| ,molS[i+1][j+1],molS[i+1][j+2],molS[i][]j+2],sem,
indice)*angdccl )—getPeriU (molS|i|[j],molS[i+1][]
+1],molS|[i+1]|[j+2],molS[i][j+2],sem,indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdccl= (Math.round (( pangdccl % 10000.0))) /
10000.0;

pangdccl= pangdccl+auxccl;

auxccl= pangdccl;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-—+-+;

while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdccl= (getVnU (molS[i][j],molS[i+1][j+1],molS|[i

+1|[j+2],molS[i][j+2],sem,num, indice)/getPath (




331

molS|i|[j],molS[i+1][j+1],molS[i+1][j+2],molS|i
][j+2],sem ,num, indice )*(1+(Math. cos ((getN (molS |
i][j],molS[i+1][j+1],molS[i-+1][j+2],molS[i]]]
+2],sem , indice )xangdccl )—getPeriU (molS|[i][]],
molS|[i+1]|[j+1],molS[i+1][j+2],molS[i][]+2],sem,
indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdccl= (Math.round ((pangdccl x 10000.0))) /
10000.0;
pangdccl= pangdccl+tauxccl;
auxccl= pangdccl;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
}
}//fim if
//Algumas regras a mais para os hidrogenios
if ((i<qntdlinha —2)&&(j<qntdcol —2)&&(molS[i][j]!="") &&
(molS[i +1][j]!'="") && (molS[i +2][j +1]!="")&& (molS
[1+2][]+2]1="")&&

((molS[i][j]-substring (9, 10).equals("1"))&&(molS|1i
+1][j]- substring (9, 10).equals("1"))&&(molS[i+1]]|
j|.substring (10, 11).equals("1"))&&(molS|i+2]]]
+1].substring (11, 12).equals("1"))&&

(molS|[i+2][j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS |
i+2|[j+2].substring (8, 9).equals("1")))){

indice=0;

double || auxldir = objAtomos.setAtomoU (molS|i][j],
torS|r]);

double [| aux2dir = objAtomos.setAtomoU (molS|i+1][j],
torS|r]);

double [|] aux3dir = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2][]
+1],torS|[r]);

double [|] aux4dir = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2][]
+2],torS[r]);




vl= objAtomos.getX (auxldir
aux2dir , torS|r]) ;

x1= objAtomos.getY (auxldir
aux2dir , torS|r]) ;

zl= objAtomos. getZ (auxldir
aux2dir , torS|r]) ;

v2= objAtomos. getX (aux3dir
aux2dir , torS|r]) ;

x2= objAtomos.getY (aux3dir
aux2dir , torS|r]) ;

z2= objAtomos. getZ (aux3dir
aux2dir , torS|r]) ;

v3= objAtomos.getX (aux2dir
aux3dir , torS|r]) ;

x3= objAtomos.getY (aux2dir
aux3dir ,torS|r]) ;

z3= objAtomos. getZ (aux2dir
aux3dir , torS|r]) ;

vd= objAtomos.getX (aux4dir
aux3dir , torS|r]) ;

x4= objAtomos.getY (aux4dir
aux3dir , torS|r]) ;

z4= objAtomos. getZ (aux4ddir
aux3dir , torS|r])

al= ((x1%xz2)—(x2x%zl));
bl= ((z1%v2)—(vl*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
a2= ((x3xz4)—(x4%z3));
b2= ((z3%v4)—(v3xz4));
c2= ((v3xx4)—(x3x%v4d))
2)

prod =(alxa2)+(blxb

,torS|[r|)—objAtomos.
,torS[r])—objAtomos.
,torS[r])—objAtomos.
,torS|[r|)—objAtomos.
,torS|r])—objAtomos.
,torS|[r|)—objAtomos.
,torS|[r|)—objAtomos.
,torS[r])—objAtomos.
,torS|[r|)—objAtomos.
,torS[r])—objAtomos.
,torS|[r|)—objAtomos.

,torS[r])—objAtomos.

+(cl*c2);
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get X (
getY (
getZ (
get X (
getY (
getZ (
get X (
getY (
getZ (
get X (
getY (

getZ (

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.

pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+Math.

pow(c2,2));

pmod= mod*mod?2;
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double auxddir = (prod) /(pmod) ;
double angddir = Math. acos (auxddir);
double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(zl*c2);
if (sinal <=0.0){
angddir= —angddir;
}
pangddir = (getVnU(molS|[i]|[j],molS[i+1]|[j],molS[i
+2][j+1],molS|i+2][j+2],sem ,num, indice ) /getPath (
molS[i][j],molS|[i+1][j],molS[i+2][j+1],molS[i+2]|
j+2],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS|i ][]
| ,molS|[i+1]|[j],molS[i+2][j+1],molS[i+2][j+2],sem,
indice)*angddir)—getPeriU (molS[i][j]|,molS[i+1][]
| ,molS[i+2][j+1],molS|[i+2]|[j+2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangddir= (Math.round (( pangddir % 10000.0))) /
10000.0;
pangddir= pangddirt+auxdir;
auxdir= pangddir;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangddir= (getVnU(molS|[i][j]|,molS[i+1]|[j],molS[i
+2][j+1],molS[i+2][j+2],sem,num, indice ) /getPath
(molS|i][j],molS|i+1][j],molS[i+2][j+1],molS|i
+2][j +2],sem ,num, indice ) x(1+(Math. cos ((getN (
molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i+2][j+1],molS[i
+2|[j+2],sem, indice )xangddir)—getPeriU (molS|1i ||
il molS[i+1][j],molS[i+2][j+1],molS[i+2][j+2],
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangddir= (Math.round (( pangddir * 10000.0))) /
10000.0;
pangddir= pangddir+auxdir;
auxdir= pangddir;
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indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-—+-+;
}
}//fim if
}//fim else

}//fim for

}//fim for

pangd [r|= pangdebb3+pangdeb3+pangdbbe+pangdbe+ pangdd+
pangdb3+ pangdbb3+pangdl+pangdll+ pangdct+pangdcc+
pangdb+pangdbb+ pangdcl+pangdccl+ pangdbl+4 pangdbbl+
pangdc2+

pangdcc2+pangdbb2+pangddir+pangddirl+pangdb?2;

}//fim for r

return pangd;

}//fim angulo diedral
//excedeu o limite de linhas do metodo
public double[] angd3U (int semente){
double [| pangd= new double|[torS.length|;
double pangdp,pangdz,pangdzl ,pangdz2 ,pangdu, pangdu2
pangdu3 , pangdu4 , pangdub , pangdz3 , pangdz4 , pangdz5 , pangdb4
,pangdbb4 , pangdbb , pangdbbb , pangdbb ;
double angdp,angdb4 ,angdbb4 ,angdbb ,angdbbb ,angdb6 ,angdz,
angdz2 ,angdz3 ,angdz4 ,angdz5 ,angdu,angdu?2 ,angdu3 ,angdu4,
angdub ;
double auxdp,auxdb4 ,auxdbb4 ,auxdbb ,auxdbbb , auxdb6 ,auxdz,
auxdz2 ,auxdz3 ,auxdz4 ,auxdz) ,auxdu,auxdu? ,auxdud ,auxdu4,
auxdub ;
double auxp,auxb4,auxbb4 , auxbb, auxbbb, auxb6 6 auxz ,auxzl ,
auxz2 ,auxz3 ,auxz4 ,auxzb ,auxu,auxu? ,auxud ,auxud ,auxud ;
int indiceD= 0;
double al, a2, bl, b2, cl, ¢2, vl, x1, zl1, v2, x2, z2, v3,
x3, z3, v4, x4, z4, xls, yls, zls;//, x2s, y2s, z2s;
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double aux = 0.0;

double [| auxlb4, aux2b4, aux3b4, aux4b4, auxlbb4, aux2bb4,
aux3bb4 , aux4bb4, auxlbb, aux2bb, aux3bb, auxdbh,
aux1bbb, aux2bbb, aux3bbb, aux4bbb, auxlb6, aux2b6,
aux3b6 , aux4bb6;

double pmod, mod, mod2, prod;

int ind= 0;

sem—= semente;
num = 1;

indice = 0;

String log3="";

double energia=0.0;

for (int r= 0; r< torS.length; r++){
aux1b4= new double [3];
aux2b4= new double [3];
aux3b4= new double [3];
aux4b4= new double [3];
aux1lbb4= new double [3];
aux2bb4= new double [3];
aux3bb4= new double [3];
aux4bb4= new double [3];
aux1b5= new double [3];
aux2bb= new double [3];
aux3bb= new double [3];
aux4b5= new double [3];
aux1b6= new double [3];
aux2b6= new double [3];
aux3b6= new double [3];
aux4b6= new double [3];
aux1bbb= new double [3];
aux2bb5= new double [3];
aux3bb5= new double [3];
aux4bbb= new double [3];
pmod= 0;
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mod= 0;
mod2= 0;
prod=0;
auxz=0;
auxz2=0;
auxz3d=0;
auxz4=0;
auxzb=0;
auxu=0;
auxp=0.0;
angdp=0.0;
auxdp=0.0;
pangdp=0;
auxu2=0;
auxud=0;
auxu4 =0;
auxub =0;
pangdb4=0.0;
pangdbb4=0.0;
pangdb5=0.0;
pangdbb5=0.0;
pangdb6=0.0;
auxdb4=0.0;
auxdbb4=0.0;
auxdbb=0.0;
auxdbb5=0.0;
auxdb6=0.0;
angdb4=0.0;
angdbb4 =0.0;
angdb5=0.0;
angdbbb=0.0;
angdb6=0.0;
auxb4=0.0;
auxbb4=0.0;
auxzl1=0.0;
auxbb=0.0;

JAVA
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auxbbb5=0.0;
auxb6=0.0;
pangdz=0;
pangdz1=0;
pangdz2=0;
pangdz3=0;
pangdz4=0;
pangdzb=0;
pangdu=0;
pangdu2=0;
pangdu3=0;
pangdu4=0;
pangdub=0;
for (int 1=0; i<gntdlinha; i++){
for (int j= 0; j< qntdcol; j++){
aux=0.0;
if (molS[i][j].equals("X00000001000")){
//nao quero que comece com X
telse{
if (((i<qntdlinha —3)&&(j<qntdcol —1)&&(molS[i][j]!="")
&& (molS[i+1][j|!="") && (molS[i+2|[j+1|!="") &&
(molS [ i3]} +1]1=""))){
if ((((molS[i][j].substring (9, 10).equals("1"))
&&(molS|[i+1][j].substring (9, 10).equals("1"))
) )&&(molS|[i+1][j].substring (10, 11).equals
("1"))&&(molS[i+2][j+1]. substring (11, 12).
equals ("1"))&&
(molS|[i+2][j+1].substring (9, 10).equals("1")
J&(molS[i+3][j+1].substring (9, 10).equals
("))
indice=0;
//isolar a b e ¢ dos planos
aux1b4= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[j],torS|[r]);
aux2b4= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j],torS|[r

1) ;
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aux3b4d= objAtomos.setAtomoU (molS[i+2]|[j+1],torS|
r]);

aux4b4= objAtomos.setAtomoU (molS[i+3]|[j+1],torS]|
r]);

vl= objAtomos.getX (auxlb4 , torS|[r])—objAtomos.
getX (aux2b4 , torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlb4 ,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2b4 , torS|r|);

zl= objAtomos. getZ (auxlb4 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2b4 ,torS|r]) ;

v2= objAtomos. getX (aux3b4 ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2b4 , torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3b4,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2b4 , torS|r|);

z2= objAtomos. getZ (aux3b4 , torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2b4 , torS|r]);

v3= objAtomos. getX (aux2b4 ,torS|r|)—objAtomos.
getX (aux3b4d , torS|r|);

x3= objAtomos.getY (aux2b4 ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3b4 , torS|r|);

z3= objAtomos. getZ (aux2b4 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3b4 ,torS|r]);

vd= objAtomos.getX (aux4b4 ,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3b4d , torS|r|);

x4= objAtomos.getY (aux4b4 ,torS|[r])—objAtomos.
getY (aux3b4 ,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4b4 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3b4 , torS|r]) ;

al= ((x1xz2)—(x2x%zl));

bl= ((zl*v2)—(vl*z2

(
(
(
(

)

Y

) )
v1ixx2)—(x1*v2)
x3%2z4 ) —(x4%2z3)
z3%v4)—(v3xz4)
) )
2 2

Y

)

cl
a2
b2
c2

)

+(clxc2);

(
(
(
((v3xx4)—(x3%v4
prod =(alxa2)+(blxb

)
)
)
)
)
)
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mod= Math.sqrt (Math.pow (al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));
mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;
pmod= modxmod2 ;
auxdb4= (prod) /(pmod) ;
angdb4= Math. acos (auxdb4) ;
double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(zl%c2);
if (sinal <=0.0){
angdb4= —angdb4 ;
}
pangdb4= (getVnU (molS[i]|[j],molS[i+1][j],molS[1i
+2|[j+1],molS[i+3][j+1],sem,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i+2][]
+1],molS[i+3][j+1],sem,num, indice )*(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j]| ,molS[i+1][j],molS[i+2][]j
+1],molS[i+3]|[j+1],sem,indice)*angdb4)—
getPeriU (molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i+2][]
+1],molS[i+3][j+1],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdb4= (Math.round ((pangdb4 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdb4= pangdb4+auxb4;
auxb4= pangdb4;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdb4= (getVnU (molS[i]|[j],molS[i+1][j],molS]|
i+2][j+1],molS[i+3][j+1],sem,num,indice)/
getPath (molS[i][j],molS|[i+1][j],molS[i+2][]
+1],molS|i+3]|[j+1],sem,num, indice)*(1+(Math
.cos ((getN(molS|i][j],molS[i+1][j],molS|i
+2|[j+1],molS[i+3][j+1],sem,indice)*angdb4)
—getPeriU (molS[i][j]|,molS[i+1][j],molS|i
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+2][j+1],molS[i+3]|[j+1],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdb4= (Math.round (( pangdb4 % 10000.0))) /
10000.0;
pangdb4= pangdb4-+auxb4 ;
auxb4= pangdh4;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
}
}//fim if
}//fim if
if (((i<gntdlinha —2)&&(j<qntdcol —1)&&(molS[i|[j[!="")
& (molS[i+1][j+1]!="") && (molS|[i+2|[j+1]!="")
e (molS[i+2][7]1=""))) 1
if ((((molS[i][j].substring (10, 11).equals("1"))
&&(molS|[i+1][j+1].substring (11, 12).equals("1")
) ) )&&(molS[i+1][j+1].substring (9, 10).equals
("1"))&&(molS|i+2][j+1].substring (9, 10).equals
(") )k
(molS[i+2][j+1].substring (8, 9).equals("1"))&(
molS|[i+2|[j]|.substring (8, 9).equals("1"))){
indice =0;
//isolar a b e ¢ dos planos
auxlbb4= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[j],torS|[r])

aux2bb4= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j+1],torS

[r]);

aux3bb4= objAtomos.setAtomoU (molS|i+2]|[j+1],torS
[r]);

aux4bb4= objAtomos.setAtomoU (molS[i+2]|[j],torS|r
DE

vl= objAtomos.getX (auxlbb4 ,torS|[r]|)—objAtomos.
getX (aux2bb4 , torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlbb4 , torS|r])—objAtomos.
getY (aux2bb4 ,torS|r|) ;




zl= objAtomos. getZ (auxlbb4 , torS|[r|)—objAtomos.

getZ (aux2bb4 [ torS|r]) ;

v2= objAtomos.getX (aux3bb4 ,torS|r])—objAtomos.

getX (aux2bb4 ,torS|r|) ;

x2= objAtomos.getY (aux3bb4 ,torS|r]|)—objAtomos.

getY (aux2bb4 ,torS|r|) ;

z2= objAtomos. getZ (aux3bb4 , torS|[r|)—objAtomos.

getZ (aux2bb4 , torS|[r]);

v3= objAtomos. getX (aux2bb4 ,torS|[r|)—objAtomos.

getX (aux3bb4d ,torS|r]) ;

x3= objAtomos.getY (aux2bb4 ,torS|[r|)—objAtomos.

getY (aux3bb4  torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2bb4 ,torS|r|)—objAtomos.

getZ (aux3bb4  torS|[r]);

vd= objAtomos.getX (aux4bb4 ,torS|r])—objAtomos.

getX (aux3bb4d , torS|r|) ;

x4= objAtomos. getY (aux4bb4 ,torS|[r|)—objAtomos.

getY (aux3bb4d ,torS|r|) ;

z4= objAtomos. getZ (aux4bb4 ,torS|r]|)—objAtomos.

getZ (aux3bb4  torS|[r]);
al= ((x1%2z2)—(x2%z1));

bl= ((zl*v2)—(vl%z2));
cl= ((v1xx2)—(x1xv2));
a2= ((x3xz4)—(x4%23));
b2= ((z3*v4d)—(v3%zd));
c2= ((v3xx4)—(x3xvd));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow (al,2)+Math.pow(bl,2)+

Math.pow(cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)-+Math.pow(b2,2)+

Math.pow(c2,2) ) ;
pmod= modxmod2;
auxdbb4= (prod) /(pmod) ;
angdbb4= Math. acos (auxdbb4) ;
double sinal= (vl*a2)+(x1xb2)+(zl%c2);
if (sinal <=0.0){
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angdbb4= —angdbb4;
}
pangdbb4= (getVnU (molS|i]|[]j],molS[i+1][j+1],molS
[1+2][j+1],molS[i+2][j],sem,num,indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i+1][j+1],molS[i+2][j
+1],molS[i+2][j],sem,num, indice)*(1+4(Math. cos
((getN(molS[i][j],molS[i+1][j+1],molS[i+2][]
+1],molS[i+2]|[j],sem,indice)*angdbb4)—
getPeriU (molS[i|[j],molS[i+1][j+1],molS|[i+2]|
j+1],molS[i+2][j],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbb4= (Math.round ((pangdbb4 *x 10000.0))) /
10000.0;
pangdbb4= pangdbb4+auxbb4;
auxbb4= pangdbb4;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdbb4= (getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j+1],
molS |1 +2|[j+1],molS[i+2]|[j],sem,num,indice)
/getPath (molS[i][j],molS[i-+1][j+1],molS|i
+2][j +1],molS|i+2][j],sem ,num, indice ) (1+(
Math. cos ((getN (molS[i][j],molS[i+1][j+1],
molS |1 +2][j+1],molS[i+2]|[j],sem,indice)x
angdbb4 )—getPeriU (molS|i][j]|,molS[i+1][]j
+1],molS|i+2][j+1],molS[i+2]|[j],sem,indice)
))))s
//arredondamento TINKER
pangdbb4= (Math.round ((pangdbb4d x 10000.0))) /
10000.0;
pangdbb4= pangdbb4+auxbb4;
auxbb4= pangdbb4 ;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
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sem-+-+;

}
}//fim if
}//fim if
if (((i<qntdlinha —2)&&(j<qntdcol —2)&&(molS[i][j]!="")
&& (molS[i-+1][j+1]'="") && (molS[i-+2|[j+1]!="")
&& (molS|[i+2|[j+2]!=""))){
if ((((molS[i][j].substring (10, 11).equals("1"))
&&(molS i +1][j+1].substring (11, 12).equals("1")
)) )&&(molS|i+1][j+1].substring (9, 10).equals
("1"))&&(molS|i+2]|[j+1].substring (9, 10).equals
"1") ) &&
(molS|i+2][j+1].substring (8, 9).equals("1"))&(
molS |1 +2][j+2].substring (8, 9).equals("1"))){
if ((molS[i+2]|[j+1].substring (0, 7).equals("
OHR1001") )& (molS[i+2][j+2].substring (0, 7).
equals ("OHR1002"))){

}else{
indice=0;
//isolar a b e ¢ dos planos
aux1b5= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j],torS|[r

DE

aux2b5= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j+1],
torS|[r]);

aux3b5= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]|[j+1],
torS|r|);

aux4b5= objAtomos.setAtomoU (molS|i+2]|[j+2],
torS|[r]);

vl= objAtomos.getX (auxlb5,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux2bb, torS|r|);

x1= objAtomos.getY (auxlbb, torS|r])—objAtomos.
getY (aux2bb ,torS|r|);

z1= objAtomos.getZ (aux1bb,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2bb ,torS|[r]);
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v2= objAtomos. getX (aux3b5,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux2bb ,torS|r|) ;

x2= objAtomos.getY (aux3bb,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2bb, torS|r|);

z2= objAtomos. getZ (aux3b5, torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux2bb , torS|[r]);

v3= objAtomos.getX (aux2b5,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3bb, torS|r|);

x3= objAtomos.getY (aux2bb,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3bb, torS|r|);

z3= objAtomos. getZ (aux2bb, torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3bb ,torS|[r]);

vd= objAtomos. getX (aux4b5,torS|r|)—objAtomos.
getX (aux3bb, torS|r|);

x4= objAtomos.getY (aux4bb ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3bb ,torS|r|) ;

z4= objAtomos. getZ (aux4bb,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3bb, torS|r]) ;

al= ((x1%z2)—(x2x%zl));
bl= ((z1*v2)—(vl*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
a2= ((x3x%z4)—(x4%z3));
b2= ((2z3%v4d)—(v3x%z4d));
2 ((v3exd)—(x3+vd) ) ;

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math. sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2));

pmod= mod*mod?2;

auxdb5= (prod) /(pmod) ;

angdbb= Math. acos (auxdbb) ;

double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(zl%c2);

if (sinal <=0.0){
angdbb= —angdbb;
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pangdbb= (getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j+1],
molS|[i+2][j+1],molS|i+2][j+2],sem ,num,
indice)/getPath (molS|i|[j],molS[i+1][j+1],
molS |1 +2]|[j+1],molS[i+2][j+2],sem ,num,
indice)*(1+(Math. cos ((getN(molS|[i][j],molS]|
i +1][j+1],molS[i+2|[j+1],molS[i+2][j+2],sem
,indice )xangdbb)—getPeriU (molS[i]|[j],molS|i
+1][j +1],molS|i+2][j+1],molS[i+2][j+2],sem,
indice)))))
//arredondamento TINKER
pangdb5= (Math.round ((pangdb5 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbb= pangdbb+tauxbb;
auxbb= pangdb5;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdb5= (getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j+1],
molS |1 +2][j+1],molS[i+2]|[j+2],sem ,num,
indice)/getPath (molS[i][j],molS[i+1][}j
+1],molS|i+2][j+1],molS[i+2]|[j+2],sem ,num
,indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS[i][j],
molS|[i+1][j+1],molS[i+2]|[j+1],molS[i+2][]j
+2],sem, indice)*angdb5)—getPeriU (molS|1i ]|
jl,molS[i+1][j+1],molS[i+2][j+1],molS|i
+2][j+2],sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdb5= (Math.round ((pangdb5 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbb= pangdbb+auxbb;
auxbb= pangdbb;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
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}
}//fim else
}//fim if
}//fim if
if (((j<qntdcol —1)&&(i<qntdlinha —2)&&(molS[i|[j|!="")
& (j>=2)&&(molS[i +1][j+1]!="") && (molS[i +1][]
—2/1="") && (molS[i+2|[j—2]!=""))&&

//esses if sao caso encontrem o valor XX, ai pula
duas casas (verificar se esta certo)
((molS[i+1][j]=="X00000001000")&&(molS|1i+1]]]
~1]=="X00000001000"))){
int x=j—2;
if ((x>=2)&&molS[i][j]!'="") &&(molS|i+1][j+1]!="")
&& (molS[i+1][x]!="") && (molS[i+2][x]!="")){
if ((molS[i][j].substring (10, 11).equals("1"))
&&(molS|[i+1][j+1].substring (11, 12).equals
("1"))&&(molS|i+1][j+1].substring (8, 9).
equals ("1"))&&(molS|[i+1][x]|.substring (8, 9).
equals ("1")) &&(molS|[i+1][x].substring (9, 10)
cequals ("1") )&&(molS|[i+2][x]|.substring (9, 10)
cequals ("1"))){
indice=0;
aux1b5= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[j],torS|[r

BDE

aux2b5= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j+1],
torS|r|);

aux3b5= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][x],torS|
r]);

aux4b5= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]|[x], torS |
r]);

vl= objAtomos.getX (auxlb5,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2bb, torS|r|);

x1= objAtomos.getY (aux1b5,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2bb ,torS|r|) ;




347

z1= objAtomos.getZ (aux1b5,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2bb ,torS|[r]);

v2= objAtomos.getX (aux3bb,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2bb ,torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3bb,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2bb,torS|[r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3b5,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2bb, torS|r]) ;

v3= objAtomos.getX (aux2b5,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3bb,torS|r|);

x3= objAtomos.getY (aux2b5,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3bb,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2bb , torS|[r])—objAtomos.
getZ (aux3bb,torS|r]) ;

v4= objAtomos. getX (aux4b5,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3bb,torS|[r]);

x4= objAtomos. getY (aux4b5,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3bb,torS|r|);

z4= objAtomos. getZ (aux4b5  torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux3bb5,torS|r]) ;

al= ((x1%2z2)—(x2x%zl1));

bl= ((zl*v2)—(vlxz2));

cl= ((vl1xx2)—(x1%xv2));
2= ((x3%z4)—(x4%23));
2= ((2z3%v4)—(v3xz4));
2= ((v3*x4)—(x3xv4));

prod =(al*a2)+(bl*b2)+(clxc2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2));

pmod= mod*xmod?2;

auxdbb= (prod) /(pmod);

angdbb= Math. acos (auxdbb) ;

double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(z1%c2);

if (sinal <=0.0){
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angdbdb= —angdb5;
}
//transforma pra graus o cos
pangdb5= (getVnU (molS|i|[j],molS[i+1][j+1],
molS[i+1][x]|,molS[i+2][x],sem ,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i+1][j+1],molS|i
+1][x],molS[i+2][x]|,sem,num, indice )*(1+(
Math. cos ((getN (molS|[i]|[j],molS[i+1][]+1],
molS|i+1][x]|,molS[i+2][x],sem,indice)x
angdbb)—getPeriU (molS|i|[j],molS[i+1][j+1],
molS[i+1][x]|,molS[i+2][x],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdb5= (Math.round (( pangdb5 % 10000.0))) /
10000.0;
pangdbb= pangdbb+auxbb;
auxbb= pangdbb;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-—+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdbb= (getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j+1],
molS|[i+1][x],molS|i+2][x],sem,num,indice)
/getPath (molS[i][j],molS[i+1][j+1],molS|[i
+1][x] ,molS[i+2][x],sem ,num, indice )*(1+(
Math. cos ((getN (molS|[i][j],molS|[i+1][j+1],
molS|i+1]|[x],molS[i+2][x],sem,indice)=*
angdbb)—getPeriU (molS|i|[j],molS[i+1][]j
+1],molS|i+1][x],molS[i+2][x],sem,indice)
)))) 5
//arredondamento TINKER
pangdbb= (Math.round ((pangdb5 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbb= pangdbbd+auxbb;
auxbb= pangdbb;
indiceD= indiceD + 1;
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ind+-+;
sem-—+-+;
}
}
}
}//fim if

if (((j<qntdcol —2)&&(i<qntdlinha —1)&&(molS[i][j]!="")
&& (molS[i][j+1]!="") && (molS[i+1][j+1]!="") &&
(molS [+ 1][]+2]1=""))){
if ((molS[i][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i]|[j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i][j+1].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|[i+1][j+1].substring (9, 10).equals ("1"))&&(
molS|i+1]|[j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS[i+1][j+2].substring (8, 9).equals("1"))){
if (((molS|i][j+1].substring (0, 7).equals("
OHR2001") )&&(molS |1 +1][j+1].substring (0,7).
equals ("P1P0001"))) || ((molS[i+1][j+1].
substring (0, 7).equals("OHRI1001"))&&(molS| i
+1][j +2].substring (0, 7).equals("OHR1002"))))

{
}else{

indice=0;

aux1bbb= objAtomos.setAtomoU (molS[i|[j],torS|r
DE

aux2bb5= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[j+1],torS
[r]);

aux3bb5= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j+1],
torS|r]);

aux4bb5= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j+2],
torS|[r]);

vl= objAtomos.getX (auxlbb5, torS|r|)—objAtomos.
getX (aux2bbb , torS|r]) ;

x1= objAtomos.getY (aux1bb5, torS|r|)—objAtomos.
getY (aux2bbb , torS|r]);
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z1= objAtomos. getZ (aux1bbb, torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2bbb , torS|[r]);

v2= objAtomos. getX (aux3bbb,torS|[r])—objAtomos.
getX (aux2bbb, torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3bb5,torS|r|)—objAtomos.
getY (aux2bbb ,torS|r|) ;

z2= objAtomos. getZ (aux3bbb , torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux2bbb , torS|r]) ;

v3= objAtomos. getX (aux2bbb,torS|[r])—objAtomos.
getX (aux3bbb , torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2bb5,torS|r|)—objAtomos.
getY (aux3bbb , torS|r]) ;

z3= objAtomos. getZ (aux2bb5 , torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3bb5 , torS|r]) ;

vd= objAtomos. getX (aux4bbb , torS|[r])—objAtomos.
getX (aux3bbb , torS|r|) ;

x4= objAtomos. getY (aux4bb5 ,torS|r|)—objAtomos.
getY (aux3bbb, torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4bb5, torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3bb5 , torS|r]) ;

al= ((x1%z2)—(x2x%zl));

bl= ((zl*v2)—(vl%z2));
cl= ((vl1xx2)—(x1%xv2));
a2= ((x3x%z4)—(x4%z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3xv4));

prod =(al%a2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow (bl ,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2));

pmod= mod*xmod?2;

auxdbbb= (prod) /(pmod);

angdbb5= Math. acos (auxdbbb) ;

double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(z1%c2);

if (sinal <=0.0){
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angdbb5= —angdbbb;
}
pangdbb5= (getVnU (molS|[i]|[j],molS[i][j+1],molS
[1+1][j+1],molS|i+1][j+2],sem,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i+1][]
+1],molS|[i+1][j+2],sem,num, indice ) x(1+ (Math
.cos ((getN(molS|i][j],molS[i][j+1],molS|i
+1][j +1],molS[i+1][j+2],sem,indice)=*angdbbb
)—getPeriU (molS[i][j],molS[i][j+1],molS|i
+1|[j+1],molS[i+1][j+2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbb5= (Math.round (( pangdbb5 % 10000.0))) /
10000.0;
pangdbbb= pangdbbb+auxbb5;
auxbbdb= pangdbbb;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdbbb= (getVnU (molS[i][j],molS[i][]j+1]
molS|[i+1|[j+1],molS[i-+1][]+2],sem,num,
indice)/getPath(molS[i][j],molS[i][j+1],
molS|[i+1][j+1],molS|[i+1]|[j+2],sem ,num,
indice)*(1+(Math.cos ((getN(molS[i][j],
molS[i|[j+1],molS[i+1][j+1],molS[i+1][j
+2],sem, indice )*angdbbb)—getPeriU (molS| i
[1j],molS|i][j+1],molS[i+1][j+1],molS|i
+1][j+2],sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbb5= (Math.round ((pangdbb5 % 10000.0)))
/ 10000.0;
pangdbbb= pangdbbb+auxbb5;
auxbbb= pangdbbb;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
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sem-+-+;

}
}//fim else
}//fim if
if ((j<qntdcol —2)&&(j >=1)&&(i<qntdlinha —1)&&(molS| i
[i]'="") && (molS[i][j+1]'="") && (molS|[i+1]]]
+2]1="") && (molS[i+1][j —1]!'="")&&((molS[i+1][]
F1]=="X00000001000 ") &&(molS [ i +1][j]=—
X00000001000"))) {
int x=j—1;
if ((molS[i][j].substring(8, 9).equals("1"))&&(
molS|i][j+1].substring (8, 9).equals("1")) && (
molS|i]|[j+1].substring (1 11).equals ("1"))&&(

0,
molS[i+1][j+2].substring (11, 12).equals("1"))&&
(molS|[i+1]]j+2]|.substring (8, 9).equals("1"))&&(

molS|i+1]|[x].substring (8, 9).equals("1"))){

indice=0;
aux1b6 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i]|[j],torS|[r])

aux2b6= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[j+1],torS[r

DE

aux3b6= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]|[j+2],torS|
r]);

aux4b6= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][x],torS|[r
DE

vl= objAtomos.getX (aux1b6,torS|r|)—objAtomos.
getX (aux2b6 , torS|r|) ;

x1= objAtomos.getY (aux1b6 ,torS|[r])—objAtomos.
getY (aux2b6 , torS|r|);

zl= objAtomos. getZ (aux1b6 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2b6 ,torS|r]);

v2= objAtomos. getX (aux3b6 ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2b6 , torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3b6 ,torS|[r])—objAtomos.
getY (aux2b6 ,torS|r]);
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z2= objAtomos. getZ (aux3b6 ,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2b6 ,torS|r]) ;

v3= objAtomos.getX (aux2b6 ,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3b6 , torS|r|) ;

x3= objAtomos.getY (aux2b6 ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3b6 ,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2b6 ,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3b6,torS|r]) ;

vd= objAtomos.getX (aux4b6 ,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3b6 , torS|r|) ;

x4= objAtomos. getY (aux4b6 ,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3b6 ,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4b6 , torS|[r])—objAtomos.
getZ (aux3b6 ,torS|r]) ;

al= ((x1xz2)—(x2x%zl));
bl= ((zl%v2)—(vl*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
a2— ((x3%z4)—(x4%2z3));
b2= ((z3*v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3xv4))
2)

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+
Math . pow(c2,2));

pmod= mod*mod?2 ;

auxdb6= (prod) /(pmod) ;

angdb6= Math. acos (auxdb6) ;

double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(zl%c2);

if (sinal <=0.0){

angdb6= —angdb6 ;

}

pangdb6= (getVnU (molS|i|[j],molS[i][j+1],molS|i
+1][j +2],molS|i+1][x],sem,num, indice)/getPath
(molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i+1]|[j+2],molS|
i+1][x],sem,num, indice )*(1+(Math. cos ((getN (
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molS|i]|[j],molS[i][j+1],molS[i+1]|[j+2],molS[i
+1][x] ,sem, indice )*xangdb6)—getPeriU (molS|i || ]
| ,molS[i][j+1],molS[i+1][j+2],molS[i+1][x],
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdb6= (Math.round ((pangdb6 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdb6= pangdb6+auxbb ;
auxb6= pangdb6 ;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdb6= (getVnU (molS[i]|[j]|,molS[i]|[j+1],molS|
i+1][j+2],molS|i+1][x],sem,num, indice)/
getPath (molS[i|[j],molS|i][j+1],molS[i+1]]]
+2],molS|i+1]|[x],sem,num, indice)*(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i
+1][j+2],molS|i+1][x],sem,indice)*angdb6)—
getPeriU (molS|i|[j],molS[i][j+1],molS[i+1]]
j+2],molS|[i+1][x],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdb6= (Math.round ((pangdb6 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdb6= pangdb6-+auxb6 ;
auxb6= pangdb6 ;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;

}

}else if (((j<gntdcol —2)&&(i<qntdlinha —1)&&(molS|i ][]
[1="") && (molS[i|[j+1]!="") && (molS[i+1][j
PRI & (molS [i 1] +1]1=""))){
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if ((molS[i][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i][j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i][|j+1].substring (10, 11).equals("1"))
&&(molS|[i+1][j+2].substring (11, 12).equals
("17) )ete
(molS[i+1][j+1].substring (8, 9).equals
("1"))&&(molS[i+1][j+2].substring (8, 9)
.equals ("1"))){

indice=0;
aux1b6= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j],torS|[r
DE

aux2b6= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[j+1],torS]|
rl);

aux3b6= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j+2],
torS|[r]);

aux4b6= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j+1],
torS|r|);

vl= objAtomos.getX (auxlb6 ,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux2b6 ,torS|[r]);

x1= objAtomos.getY (aux1b6,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2b6 , torS|r|);

z1= objAtomos. getZ (aux1b6 ,torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux2b6 , torS|[r]);

v2= objAtomos. getX (aux3b6 ,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux2b6 ,torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3b6 ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2b6 , torS|r|);

z2= objAtomos. getZ (aux3b6 ,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2b6 ,torS|[r]);

v3= objAtomos. getX (aux2b6 ,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3b6 , torS|r|);

x3= objAtomos.getY (aux2b6 ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3b6 , torS|r|);

z3= objAtomos. getZ (aux2b6,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3b6 ,torS|[r]);
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v4= objAtomos. getX (aux4b6 ,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3b6 ,torS|r|) ;

x4= objAtomos.getY (aux4b6 ,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3b6 , torS|r|);

z4= objAtomos. getZ (aux4b6 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3b6 , torS|[r]);

al= ((x1x%z2)—(x2x*zl));
bl= ((zl%v2)—(vlxz2));
cl= ((vlxx2)—(x1*v2));
a2= ((x3xz4)—(x4%23));
b2= ((z3%vd)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(clxc2);

mod= Math . sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2));

pmod= mod*xmod?2;

auxdb6= (prod) /(pmod);

angdb6= Math. acos (auxdb6 ) ;

double sinal= (vl*a2)+(x1xb2)+(zl*c2);

if (sinal <=0.0){
angdb6= —angdb6;

}

pangdb6= (getVnU (molS[i]|[j]|,molS[i][j+1],molS|
i+1][j+2],molS|i+1][j+1],sem ,num, indice)/
getPath (molS|i|[j],molS|[i][j+1],molS[i+1]]]
+2],molS[i+1][j+1],sem ,num, indice ) x(1+(Math
.cos ((getN(molS|i][j],molS[i][j+1],molS|i
+1|[j+2],molS[i+1]|[j+1],sem,indice )*angdb6)
—getPeriU(molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i
+1][j +2],molS[i+1][j+1],sem,indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdb6= (Math.round ((pangdb6 * 10000.0))) /
10000.0;

pangdb6= pangdb6-+auxbb ;
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auxb6= pangdb6;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdb6= (getVnU (molS[i]|[j],molS[i][j+1],
molS[i+1][j+2],molS[i+1][j+1],sem ,num,
indice)/getPath (molS|[i]|[j],molS[i][]j+1],
molS|i+1][j+2],molS[i+1][j+1],sem ,num,
indice ) *(1+(Math.cos ((getN(molS|[i][]],
molS[i][j+1],molS[i+1][j+2],molS[i+1][j
+1],sem, indice )*xangdb6)—getPeriU (molS|i]]|
jl,molS[i][j+1],molS|[i+1][j+2],molS[i+1]]
j+1],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdb6= (Math.round ((pangdb6 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdb6= pangdb6+auxb6 ;
auxb6= pangdb6 ;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-;
}
}//fim if
}//fim if
if ((i<qntdlinha —1)&&(j<qntdcol —3)&&(molS[i|[j[!="")
&& (molS[i+1][j+1]'="") && (molS[i][j+2]!'="")&& (
molS[i+1][j+3]!="")&&((molS[i]|[]j].substring (10,
11).equals ("1"))&&(molS|[i+1][j+1].substring (11,
12).equals ("1"))&&(molS|[i+1][j+1].substring (10,
11).equals ("1"))&&(molS|[i][j+2]|.substring (11, 12)
cequals ("1"))&&(molS|[i][j+2].substring (10, 11).
equals ("1") )&&(molS|i+1]|[j+3].substring (11, 12).
equals ("1")))){
indice=0;
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double [| auxlz = objAtomos.setAtomoU (molS|[i][]],
torS|[r]);

double [| aux2z = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]]]
+1],torS|r]);

double [] aux3z = objAtomos.setAtomoU (molS[i][j+2],
torS|r|);

double [| aux4z = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][]
+3],torS[r]);

vl= objAtomos.getX (auxlz,torS|[r])—objAtomos.getX(
aux2z,torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlz, torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2z ,torS|r]);

z1= objAtomos. getZ (auxlz ,torS|[r]|)—objAtomos. getZ (
aux2z,torS|r|);

v2= objAtomos.getX (aux3z,torS|[r])—objAtomos. getX(
aux2z ,torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3z,torS|r|)—objAtomos.getY (
aux2z ,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3z,torS|r]|)—objAtomos. getZ (
aux2z,torS|r|);

v3= objAtomos.getX (aux2z,torS|[r]|)—objAtomos. getX(
aux3z,torS|r]) ;

x3= objAtomos.getY (aux2z,torS|r|)—objAtomos.getY (
aux3z,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2z ,torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux3z,torS|r]) ;

v4= objAtomos.getX (aux4z ,torS|r]|)—objAtomos. getX (
aux3z,torS|r]);

x4= objAtomos.getY (aux4z,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux3z,torS|r]|);

z4= objAtomos. getZ (aux4z,torS|r|)—objAtomos. getZ (

aux3z,torS|r]) ;

al= ((x1x%z2)—(x2x*zl));
bl= ((zl%v2)—(vl*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1*v2));
a2= ((x3xz4)—(x4%23));
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b2= ((z3%v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));
prod =(alxa2)+(blxb2)+(clxc2);
mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow(cl 2));
mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+Math
.pow(c2,2));
pmod= mod*xmod?2;
auxdz = (prod) /(pmod);
angdz = Math. acos (auxdz) ;
double sinal= (vlxa2)+(x1xb2)+(zlxc2);
if (sinal <=0.0){
angdz= —angdz;
}
pangdz = (getVnU (molS[i]|[j],molS[i+1][j+1],molS[i
[1j+2],molS|[i+1]|[j+3],sem ,num, indice)/getPath (
molS|[i][j],molS|[i+1][j+1],molS[i][j+2],molS|i
+1][j +3],sem ,num, indice ) x(1+(Math. cos ((getN (
molS[i|[j],molS[i+1][j+1],molS[i][j+2],molS[i
+1][j+3],sem, indice )*angdz)—getPeriU (molS|[i ][]
| ,molS|[i+1][j+1],molS[i]|[j+2],molS[i+1][j+3],
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdz= (Math.round ((pangdz * 10000.0))) /
10000.0;
pangdz= pangdztauxz;
auxz= pangdz;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdz= (getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j+1],molS|i
|[j+2],molS|[i+1][j+3],sem ,num, indice)/getPath
(molS[i][j],molS[i+1][j+1],molS[i][j+2],molS]
i+1][j+3],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (
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molS|[i][j],molS[i+1][j+1],molS[i][j+2],molS|[i
+1][j+3],sem, indice )xangdz)—getPeriU (molS[i]]
jl,molS|i+1][j+1],molS[i][j+2],molS[i+1][j
+3],sem, indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdz= (Math.round ((pangdz * 10000.0))) /
10000.0;

pangdz= pangdztauxz;

auxz= pangdz;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-+-;

}//fim if
if ((i>=1)&&(j<qntdcol =2)&&(molS[i][j|!="") && (molS|

P=1][j+1]!="") && (molS|[i][j+2]!="")&& (molS|i
—1[j+2]'="")&&((molS[i]|[j]. substring (10, 11).

equals ("1"))&&(molS|[i —1|[j+1].substring (11, 12).
equals ("1"))&&(molS|[i —1][j +1].substring (10, 11).
equals ("1"))&&(molS|[i]|j+2].substring (11, 12).
equals ("1"))&&(molS|[i]]j+2]|.substring (9, 10).
equals ("1"))&&(molS|[i —1|[j+2]|.substring (9, 10).
equals ("1")))){

indice=0;

double [| auxlzl = objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[j],
torS|r]);

double [| aux2zl = objAtomos.setAtomoU (molS|[i—1][]j
+1],torS[r]);

double [| aux3zl = objAtomos.setAtomoU (molS|[i]]]
+2],torS[r]);

double [| aux4zl = objAtomos.setAtomoU (molS|[i—1][]j
+2],torS|[r]);

vl= objAtomos.getX (auxlzl ,torS|r|)—objAtomos.getX(
aux2zl ,torS|r]);




x1= objAtomos.getY (auxlzl, torS|r])—objAtomos.

aux2zl ,torS|r]);

z1= objAtomos. getZ (auxlzl ,torS|r]|)—objAtomos.

aux2z1 ,torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3zl ,torS|r])—objAtomos.

aux2zl ,torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3zl,torS|r])—objAtomos.

aux2z1 ,torS|r]) ;

z2= objAtomos. getZ (aux3zl ,torS|r]|)—objAtomos.

aux2z1 ,torS|r]);

v3= objAtomos.getX (aux2z1l ,torS|[r|)—objAtomos.

aux3zl ,torS|[r]);

x3= objAtomos.getY (aux2zl ,torS|r]|)—objAtomos.

aux3zl ,torS|r]) ;

z3= objAtomos. getZ (aux2z1 ,torS|r]|)—objAtomos.

aux3zl ,torS|[r]);

v4= objAtomos.getX (aux4zl ,torS|[r|)—objAtomos.

aux3zl ,torS|r]) ;

x4= objAtomos.getY (aux4zl ,torS|r])—objAtomos.

aux3zl ,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4zl ,torS|r|)—objAtomos.

aux3zl ,torS|r]);

al= ((x1%2z2)—(x2x%zl1));
bl= ((zl%v2)—(vlxz2));
cl= ((v1#x2)—(x1xv2));
a2— ((X3*Z4)—(X4*Z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(clxc2);
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getY (
getZ (
getX (
getY (
getZ (
getX (
getY (
getZ (
getX (
getY (

getZ (

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.

pow(cl 2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+Math

.pow(c2,2));
pmod= mod*xmod?2;
double auxdzl = (prod) /(pmod);
double angdzl= Math. acos (auxdzl);
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double sinal= (vl*a2)+(x1*b2)+(zl*c2);
if (sinal <=0.0){
angdzl= —angdzl;
}
pangdzl= (getVnU (molS[i]|[]j],molS[i—1][j+1],molS[i
[1j+2],molS|[i—1]|[j+2]|,sem ,num, indice)/getPath(
molS[i|[j],molS[i—1][j+1],molS[i][j+2],molS|i
—1][j+2],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos (( getN (
molS[i][j],molS[i—1][j+1],molS[i][j+2],molS[i
—1][j +2],sem, indice )*xangdzl)—getPeriU (molS|i|][]
| ,molS[i—1][j+1],molS[i]|[j+2],molS[i—-1][]+2],
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdzl= (Math.round ((pangdzl * 10000.0))) /
10000.0;
pangdzl= pangdzl+auxzl;
auxzl= pangdzl;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdzl= (getVnU (molS[i]|[j],molS[i—1][j+1],molS]|
i][j+2],molS[i—1]|[j+2],sem,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i—1][j+1],molS[i]][]
+2],molS|[i—1][j+2],sem,num, indice ) *(1+(Math.
cos ((getN(molS[i|[j],molS[i—1][j+1],molS[i]][]
+2|,molS|i—1|[j+2],sem,indice)*angdzl)—
getPeriU (molS|i][j],molS[i—1]]j+1],molS[i]]]
+2],molS|i—1]|[j —2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdzl= (Math.round ((pangdzl = 10000.0))) /
10000.0;
pangdzl= pangdzl+auxzl;
auxzl= pangdzl;
indiceD= indiceD + 1;
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ind++;
sem-—+-+;
}
}//fim if
if (((i<gntdlinha —2)&&(j >=4)&&(molS[i][j|!="") && (
molS[i+1][j —1]'="") && (molS|i+1][j—4]!="")&& (
molS [ 1 +2][j —4]!'=""))&&((molS |1 +1]|[] —2]==
X00000001000 ") &&(molS [i+1][j—3]=="X00000001000"))
)4
int x=j—4;
if ((molS[i[j]!'="") && (molS|i+1][j—1'="") && (
molS [1+1][x]|!="") && (molS[i+2][x]!="")){
if ((molS|i][j].substring (11, 12).equals("1"))
&&(molS|[i+1][j —1].substring (10, 11).equals

("1")) && (molS[i+1]|[j—1].substring (8, 9).
equals ("1"))&&(molS|i+1][x]|.substring (8, 9).
equals ("1"))&&(molS|[i+1]|[x].substring (9, 1 ) :
equals ("1") )&&(molS|i+2][x].substring (9, 1
equals ("1") ) ){

indice=0;

double [| aux1z2 = objAtomos.setAtomoU (molS|i]]|
jl,torS|r]);

double [| aux2z2= objAtomos.setAtomoU (molS]|i
+1][J —1], torS[r]);

double [| aux3z2= objAtomos.setAtomoU (molS|i
+1][x],torS|r]);

double [| aux4z2= objAtomos.setAtomoU (molS|i
+2][x],torS|r]);

vl= objAtomos.getX (aux1lz2 , torS|r|)—objAtomos.
getX (aux2z2 ,torS|r|);

x1= objAtomos.getY (aux1z2,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2z2 ,torS|r|);

z1= objAtomos.getZ (aux1z2,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2z2 ,torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3z2 ,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux2z2,torS|r]);
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x2= objAtomos.getY (aux3z2,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2z2 ,torS|r|);

z2= objAtomos. getZ (aux3z2 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2z2 ,torS|r]);

v3= objAtomos.getX (aux2z2 ,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3z2 ,torS|r|) ;

x3= objAtomos.getY (aux2z2,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3z2,torS|r|);

z3= objAtomos. getZ (aux2z2 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3z2 ,torS|r]);

v4= objAtomos.getX (aux4z2 ,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3z2 ,torS|r|) ;

x4= objAtomos.getY (aux4z2 ,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3z2,torS|r|);

z4= objAtomos. getZ (aux4z2 ,torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux3z2 ,torS|[r]);

al= ((x1%z2)—(x2x*zl));
bl= ((zl*v2)—(vl%z2));
cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
= ((x3%24)—(x4%23));
= ((z3%v4d)—(v3x%z4));
= ((v3%x4)—(x3%v4d))

prod =(al*a2)+(bl*xb2)+(clxc2);

mod= Math . sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2));

pmod= mod*xmod?2;

auxdz2= (prod) /(pmod);

angdz2= Math. acos (auxdz2) ;

double sinal= (vl*a2)+(x1*b2)+(z1l*c2);

if (sinal <=0.0){
angdz2= —angdz2;

}

pangdz2= (getVnU(molS[i][j]|,molS[i+1][j—1],
molS|[i+1][x]|,molS[i+2]|[x]|,sem,num,indice)/
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getPath (molS[i][j],molS[i+1][j —1],molS[i
+1][x] ,molS[i+2]|x],sem ,num, indice )*(1+(
Math. cos ((getN (molS|[i]|[j],molS|[i+1][j—1],
molS|i+1][x]|,molS[i+2][x],sem,indice)x
angdz2)—getPeriU (molS[i][j]|,molS[i+1]|[j—1],
molS|i+1]|[x]|,molS[i+2]|[x],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdz2= (Math.round ((pangdz2 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdz2= pangdz2+auxz2;
auxz2= pangdz?2;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdz2= (getVnU (molS|i]|[j]|,molS[i+1][]—1],
molS[i+1][x]|,molS[i+2][x]|,sem ,num, indice)
/getPath (molS|[i][j],molS[i+1][j —1],molS|i
+1][x],molS[i+2][x]|,sem,num, indice )*(1+(
Math. cos ((getN (molS|[i]|[j],molS|[i+1][j—1],
molS|i+1][x],molS[i+2][x],sem,indice)=*
angdz2)—getPeriU (molS[i]|[j],molS[i+1]];
—1],molS|i+1][x]|,molS|[i+2]|[x],sem,indice)
))));
//arredondamento TINKER
pangdz2= (Math.round ((pangdz2 x 10000.0))) /
10000.0;
pangdz2= pangdz2+auxz?2;
auxz2= pangdz2;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-;
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telse if (((i<qgntdlinha —2)&&(j >=2)&&(molS[i][j]!="")
&& (molS[i+1][j—1]!'="") && (molS[i+1][j—=2]!="")
&& (molS[i+2][j—-2]!1=""))

&&(molS|[i][j].substring (11, 12).equals("1"))&&(
molS|[i+1|[j—1].substring (10, 11).equals("1"))
&&(molS|[i+1][j —1].substring (8, 9).equals("1")
)&&(molS |1 +1][j —2].substring (8, 9).equals
("1"))&&

(molS|i+1][j —2].substring (9, 10).equals("1"))
&&(molS|[i+2][j —2].substring (9, 10).equals
("1"))&& (molS[i +1][j —2]!="X00000001000")){

indice=0;

double || aux1z2 = objAtomos.setAtomoU (molS|[1i|][]j
[ torS{r]);

double [| aux2z2 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]]
j—1] torS[r]) ;

double || aux3z2 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]]
j—2],torS[r]);

double [| aux4z2 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]]
j—2],torS[r]);

vl= objAtomos.getX (aux1z2 ,torS|r|)—objAtomos.
getX (aux2z2 ,torS|r|);

x1= objAtomos.getY (aux1z2,torS|[r])—objAtomos.
getY (aux2z2,torS|r|);

zl= objAtomos. getZ (aux1z2 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2z2 ,torS|r]);

v2= objAtomos. getX (aux3z2 ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2z2,torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3z2,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2z2 ,torS|r|);

z2= objAtomos. getZ (aux3z2,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2z2 ,torS|r]) ;

v3= objAtomos. getX (aux2z2 ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux3z2,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2z2 ,torS|[r])—objAtomos.
getY (aux3z2 ,torS|r]);
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z3= objAtomos. getZ (aux2z2,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3z2 ,torS|r]);

vd= objAtomos.getX (aux4z2 ,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3z2,torS|r|);

x4= objAtomos.getY (aux4z2 ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3z2 ,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4z2 ,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3z2 ,torS|r]);

al= ((x1xz2)—(x2x%zl));

bl= ((zl1*v2)—(vl*z2));

cl= ((v1*x2)—(x1%v2));

a2= ((x3xz4)—(x4%z3));

b2= ((z3%v4d)—(v3x%z4d));

c2= ((v3xx4)—(x3x%v4d))

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl ,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;

pmod= mod*mod2;

auxdz2 = (prod) /(pmod);

angdz2 = Math. acos (auxdz2);

double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(zl*c2);

if (sinal <=0.0){
angdz2—= —angdz?2;

}

pangdz2= (getVnU (molS[i][j],molS[i+1]|[j—1],molS|
i+1|[j —2],molS[i+2][j —2],sem ,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i+1][j —1],molS|[i+1][j
—2],molS[i+2][j —2],sem,num, indice ) *(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j],molS[i+1]|[j—1],molS[i
+1][j —2],molS|i+2][j —2],sem, indice )*angdz2)—
getPeriU (molS|i|[j],molS[i+1][j—1],molS[i+1]]
j—2],molS|i+2][j —2],sem,indice)))));

//arredondamento TINKER
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pangdz2= (Math.round ((pangdz2 % 10000.0))) /
10000.0;
pangdz2= pangdz2tauxz2;
auxz2= pangdz?2;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdz2= (getVnU (molS|i]|[j],molS[i+1][]—1],
molS|[i+1][j—2],molS[i+2][j—2],sem ,num,
indice)/getPath (molS[i]|[j],molS[i+1][j—1],
molS|[i+1][j—2],molS|i+2][j —2],sem ,num,
indice)*(1+(Math. cos ((getN(molS|[i][j],molS]|
i+1][j —1],molS[i+1][j —2],molS[i+2][j —2],sem
,indice )*angdz2)—getPeriU (molS|i][j],molS|i
+1][j —1],molS[i+1][j —2] ,molS[i+2]|[j —2],sem,
indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdz2= (Math.round ((pangdz2 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdz2= pangdz2+auxz2;
auxz2= pangdz2;
indiceD= indiceD + 1;

ind++;
sem-—-—+;
}
}//fim if
if (((i<qntdlinha —2)&&(j >=3)&&(molS[i|[j]|!="") && (
molS[1i+1][j —1!="") && (molS[i+2][j]!="")&& (molS

[i+2]]j=3]!=""))&&((molS[i+2]|[j—1]=="X00000001000

") &&(molS [ i +2][j—2]=="X00000001000"))){

int x=j—3;

if ((molS[i][j]!'="") && (molS[i+1][j—1]!="") && (
molS|[i+2|[j[!="") && (molS[i+2][x]'="")){
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if ((molS[i][j].substring (11, 12).equals("1"))
&&(molS|[i+1][j —1].substring (10, 11).equals
("1")) && (molS|[i+1|[j—1].substring (10, 11)
.equals ("1"))&&(molS|[i+2|[j].substring (11,
12).equals ("1") )&&(molS|[i+2][j]. substring
(8, 9).equals("1"))&&(molS|i+2][x].
substring (8, 9).equals("1"))){
indice =0;
double || aux1z3 = objAtomos.setAtomoU (molS|i
[Tl torS[r]);
double || aux2z3= objAtomos.setAtomoU (molS|1i
SAIG—1] torS [ ]) -
double || aux3z3= objAtomos.setAtomoU (molS]|i
+2][j], torS[r]);
double || aux4z3= objAtomos.setAtomoU (molS|1i
+2][x],torS|[r]);
vl= objAtomos.getX (aux1z3 ,torS|[r|)—objAtomos
.getX (aux2z3 ,torS|r]) ;
x1= objAtomos.getY (aux1z3,torS|r|)—objAtomos
.getY (aux2z3 ,torS|r]) ;
zl= objAtomos. getZ (aux1z3 ,torS|r|)—objAtomos
.getZ (aux2z3 ,torS|r]);
v2= objAtomos.getX (aux3z3,torS|r|)—objAtomos
.getX (aux2z3 ,torS|r]) ;
x2= objAtomos.getY (aux3z3,torS|r|)—objAtomos
.getY (aux2z3 ,torS|r]);
z2= objAtomos. getZ (aux3z3 ,torS|[r|)—objAtomos
.getZ (aux2z3 ,torS|r]) ;
v3= objAtomos.getX (aux2z3,torS|r|)—objAtomos
.getX (aux3z3 ,torS|r]) ;
x3= objAtomos.getY (aux2z3 ,torS|[r|)—objAtomos
.getY (aux3z3 ,torS|r]);
z3= objAtomos. getZ (aux2z3 ,torS|[r|)—objAtomos
.getZ (aux3z3 ,torS|r]) ;
vd= objAtomos.getX (aux4z3 ,torS|r|)—objAtomos
.getX (aux3z3 ,torS|r]);
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x4= objAtomos.getY (aux4z3 ,torS|[r|)—objAtomos
.getY (aux3z3 ,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4z3 ,torS|r]|)—objAtomos
.getZ (aux3z3 ,torS|r]) ;

al= ((x1xz2)—(x2x%zl1));
bl= ((zl%xv2)—(vlx%z2));
cl= ((vlxx2)—(x1x%v2));
a2— ((x3%z4)—(x4%2z3));
b2= ((z3*v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3xv4))
2)

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);
mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)
+Math.pow(cl,2));
mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow (b2
,2)+Math.pow (c2,2));
pmod= modxmod2;
auxdz3= (prod) /(pmod) ;
angdz3= Math. acos (auxdz3) ;
double sinal= (vl*a2)+(x1%b2)+(zlxc2);
if (sinal <=0.0){
angdz3= —angdz3;
}
pangdz3= (getVnU (molS[i]|[j]|,molS|[i+1][]—1],
molS|[i+2][j]|,molS[i+2][x]|,sem ,num, indice)
/getPath (molS|[i]|[j],molS[i+1][j —1],molS|i
+2][j |, molS[i+2][x],sem ,num, indice)*(1+(
Math. cos ((getN (molS|[i][j],molS|[i+1][j—1],
molS|[i+2][j],molS|[i+2][x],sem,indice)=*
angdz3)—getPeriU (molS|i][j],molS[i+1][]
—1],molS[i+2][j]|,molS[i+2]|[x],sem,indice)
))));
//arredondamento TINKER
pangdz3= (Math.round ((pangdz3 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdz3= pangdz3+auxz3;
auxz3= pangdz3;
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indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdz3= (getVnU (molS[i]|[]j],molS[i+1][]
—1],molS[i+2][j],molS[i+2][x],sem ,num,
indice)/getPath (molS[i][j],molS|i+1][]
—1],molS[i+2][j],molS[i+2][x],sem ,num,
indice ) (1+(Math.cos ((getN(molS[i][]],
molS[i+1]|[j—1],molS[i+2]|[j],molS[i+2][x
| ,sem, indice )*angdz3)—getPeriU (molS|i]]|
j],molS|i+1][j—1],molS|[i+2][j]|,molS|i
+2|[x] ,sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdz3= (Math.round ((pangdz3 % 10000.0)))
/ 10000.0;
pangdz3= pangdz3+auxz3;
auxz3= pangdz3;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;

}

}else if (((i<qntdlinha —2)&&(j>=1)&&(molS[i|[j[!="")
&& (molS[i+1][j—1]!="") && (molS[i+2][j|!="")&& (
molS[1i+2]|[j —1]!=""))&&

(molS[i][j].substring (11, 12).equals("1"))&&(
molS|i+1]|[j—1].substring (10, 11).equals
("1"))&&(molS|[i+1][j —1].substring (10, 11).
equals ("1") )&&(molS|[i+2][j]|.substring (11,
12).equals ("1"))&&

(molS[i+2][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|
i+2]|[j —1].substring (8, 9).equals("1"))&& (molS|

i +2][j —1]!="X00000001000")) {
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double [|] auxl1z3 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i]]]

|,torS|[r]);

double [| aux2z3 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]]

j—1],torS|[r]);

double [| aux3z3 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]]

jlstorS{r]);

double [|] aux4z3 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]]

P—1] torS[r]) ;

vl= objAtomos.getX (aux1z3 ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2z3,torS|r|);

x1= objAtomos.getY (aux1z3,torS|[r])—objAtomos.
getY (aux2z3 ,torS|[r]) ;

zl= objAtomos.getZ (aux1z3,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2z3 ,torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3z3,torS|[r])—objAtomos.
getX (aux2z3,torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3z3 ,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2z3 ,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3z3,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2z3 ,torS|r]);

v3= objAtomos.getX (aux2z3,torS|[r])—objAtomos.
getX (aux3z3,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2z3 ,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3z3 ,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2z3 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3z3 ,torS|r]);

vd= objAtomos. getX (aux4z3 ,torS|r|)—objAtomos.
getX (aux3z3,torS|r]);

x4= objAtomos. getY (aux4z3 ,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3z3,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4z3 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3z3 ,torS|r]);

al= ((x1xz2)—(x2x%zl1));

bl= ((zl*v2)—(vl1*z2));

cl= ((v1xx2)—(x1xv2));
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)

a2= ((x3xz4)—(x4%z3))
b2= ((z3*v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3xvd));
prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);
mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));
mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;
pmod= modxmod2;
auxdz3 = (prod) /(pmod);
angdz3 = Math.acos (auxdz3);
double sinal= (vl*a2)+(x1%b2)+(zlxc2);
if (sinal <=0.0){
angdz3= —angdz3;
}
pangdz3= (getVnU (molS[i][j],molS[i+1][j—1],molS|
i+2|[j],molS|i+2][j —1],sem ,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i+1][j —1],molS[i+2][]
| ,molS|[i+2]|j—1],sem,num, indice)*(1+(Math. cos
((getN(molS[i][j],molS[i+1][j—1],molS[i+2]]]
| ,molS[i+2]|[j—1],sem,indice)*angdz3)—getPeriU
(molS[i][j]|,molS[i+1]|[j—1],molS[i+2]|[j],molS]|
i+2]|j—1]|,sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdz3= (Math.round ((pangdz3 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdz3= pangdz3+auxz3;

—(
—(

auxz3d= pangdz3;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdz3= (getVnU (molS|i]|[j],molS[i+1][]—1],
molS[i+2]|[j],molS[i+2][j—1],sem,num, indice)
/getPath (molS|[i][j],molS[i+1][j—1],molS|i
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+2][j],molS[i+2][j —1],sem ,num, indice ) *(1+(
Math. cos ((getN (molS|[i]|[j],molS[i+1][j—1],
molS|[i+2][j]|,molS[i+2]|[j—1],sem,indice)x
angdz3)—getPeriU (molS[i][j]|,molS[i+1]|[j—1],
molS[i1+2]|[j],molS[i+2][j—1],sem,indice)))))

//arredondamento TINKER

pangdz3= (Math.round ((pangdz3 * 10000.0))) /
10000.0;

pangdz3= pangdz3+auxz3;

auxz3= pangdz3;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;
sem-+-+;
}
}//fim if
if ((i<gntdlinha —3)&&(j >=1)&&(molS[i|[j|!I="") && (
molS [1+1][j —1]!="") && (molS[i+2|[j]!="")&& (molS

[1+3][j]!="")&&((molS[i]|[j].substring (11, 12).

J&&(molS|i+1][j —1].substring (10, 11).
&&(molS|[i+1][j —1].substring (10, 11).
&&(molS|[i+2][j].substring (11, 12).

&&(molS|[i+2][j]. substring (9, 10).
&
)

equals ("1"

equals "

)
)
)
)&&(molS |1 +3]|[j].substring (9, 10).
equals ("1")))){

if ((molS|[i][j].substring(0, 7).equals("NCA0002"))

&&(molS|[i+1][j —1].substring (0, 7).equals("
OSR1001"))){

—_ = =
~— O — N~

}else{
indice=0;
double [|] auxlz4 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i]]]
|, torS[r]);
double [|] aux2z4 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]]
P—1] torS[r]) ;
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double || aux3z4 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]|

il torS{r]);

double || aux4z4 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+3]|

il torSr]);

vl= objAtomos.getX (auxlz4 ,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2z4 ,torS|r|) ;

x1= objAtomos.getY (aux1lz4 ,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2z4 ,torS|r|);

zl= objAtomos. getZ (auxlz4 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2z4 ,torS|r]) ;

v2= objAtomos. getX (aux3z4 ,torS|r|)—objAtomos.
getX (aux2z4 ,torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3z4 ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2z4 ,torS|r|);

z2= objAtomos. getZ (aux3z4 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2z4 ,torS|r]) ;

v3= objAtomos. getX (aux2z4 ,torS|r|)—objAtomos.
getX (aux3z4 ,torS|r|);

x3= objAtomos.getY (aux2z4 ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3z4 ,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2z4 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3z4 ,torS|r]);

vd= objAtomos.getX (aux4z4 ,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3z4 ,torS|r|);

x4= objAtomos.getY (aux4z4 ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3z4 ,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4z4 ,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3z4 ,torS|r]) ;

al= ((x1xz2)—(x2x%zl));

bl= ((zl*v2)—(vl*z2));
cl= ((v1*x2)—(x1%v2));
a2= ((x3xz4)—(x4%z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3x%zd));
c2= ((v3xx4)—(x3x%v4d))
prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);
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mod= Math.sqrt (Math.pow (al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));
mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;
pmod= modxmod?2;
auxdz4 = (prod) /(pmod);
angdz4 = Math.acos (auxdz4);
double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(zl%c2);
if (sinal <=0.0){
angdz4= —angdz4 ;
}
pangdz4= (getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j —1],molS]|
i+2][j],molS[i+3]|[j],sem,num, indice)/getPath (
molS[i][j],molS[i+1][j—1],molS[i+2][j],molS[i
+3][j],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (
molS[i][j],molS[i+1][j—1],molS|[i+2][j],molS[i
+3][j],sem,indice )*angdz4)—getPeriU (molS|[i ][]
| ,molS|i+1][j—1],molS[i+2]|[j],molS[i+3][j],
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdz4= (Math.round ((pangdz4 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdz4= pangdz4+auxz4;
auxz4= pangdz4;
indiceD= indiceD + 1;
ind+-+;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdz4= (getVnU (molS[i]|[j],molS[i+1][]—1],
molS|[i+2|[j]|,molS[i+3]|[j]|,sem,num, indice)/
getPath (molS[i]|[j],molS[i+1][j —1],molS|i
+2][j],molS[i+3][j],sem,num, indice )*(1+(
Math. cos ((getN (molS|[i]|[j],molS|[i+1][j—1],
molS|[i+2][j]|,molS[i+3]|[j],sem,indice)=*
angdz4 )—getPeriU (molS[i][j]|,molS[i+1][j—1],
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molS|[i+2][j],molS[i+3][]j],sem,indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdz4= (Math.round ((pangdz4 * 10000.0))) /

10000.0;
pangdz4= pangdz4+auxz4;
auxz4d= pangdz4;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;

fim if

if ((i>=1)&&(j >=2)&&(i<qntdlinha —1)&&(molS[i|[j]!="")
&& (molS[i—1][j—1]!="") && (molS[i]|[]j—-2]!="")&&
(molS[i+1][j —1]!="")&&((molS[i]|[j].substring (11,
12).equals ("1") )&&(molS|[i —1][j —1].substring (10,
11).equals("1"))&&(molS|i —1][j —1].substring (11,
12).equals("1"))&&(molS|i]|[j—2].substring (10, 11)

cequals ("1"))&&(molS|i][j—2].

substring (10, 11).

equals ("1"))&&(molS|[i+1][j —1].substring (11, 12).

equals ("1")))){

indice=0;

double [| auxlzb = objAtomos.

|, torS|r]);

double [| aux2z5 = objAtomos.

j—1],torS|[r]);

double || aux3z5 = objAtomos.

—2|,torS|[r]);

double || aux4zb = objAtomos.

j—1],torS|[r]);

setAtomoU (molS|[i ][]
setAtomoU (molS|i —1]]
setAtomoU (molS |1 || ]

setAtomoU (molS|[i+1]]

vl= objAtomos.getX (aux1z5,torS|r]|)—objAtomos.

getX (aux2z5,torS|r]);

x1= objAtomos.getY (aux1z5,torS|r]|)—objAtomos.

getY (aux2z5,torS|r|);

zl= objAtomos. getZ (aux1z5,torS|r|)—objAtomos.

getZ (aux2z5,torS|r]);




APENDICE D. CODIGO FONTE DO FUNCIONAMENTO DO AQG DESENVOIVIDO EM

378

v2= objAtomos. getX (aux3z5,torS|r|)—objAtomos.

getX (aux2z5,torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3z5,torS|r])—objAtomos.

getY (aux2z5,torS|r|);

z2= objAtomos. getZ (aux3z5 ,torS|[r|)—objAtomos.

getZ (aux2z5,torS|r]);

v3= objAtomos. getX (aux2z5,torS|r]|)—objAtomos.

getX (aux3zb,torS|r|);

x3= objAtomos.getY (aux2z5,torS|r])—objAtomos.

getY (aux3zb,torS|r|);

z3= objAtomos. getZ (aux2z5,torS|r|)—objAtomos.

getZ (aux3z5,torS|r]);

vd= objAtomos.getX (aux4z5,torS|r])—objAtomos.

getX (aux3zb,torS|r]);

x4= objAtomos.getY (aux4z5,torS|[r])—objAtomos.

getY (aux3z5,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4z5,torS|[r|)—objAtomos.

getZ (aux3z5,torS|r]);

al= ((x1xz2)—(x2x%zl1));
bl= ((zl*v2)—(vl*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1*v2));
2= ((x3x%2z4)—(x4%z3));
2= ((23xv4d)—(v3xz4));
2= ((v3xx4)—(x3xv4))
prod =(alxa2)+(blxb2)+(clxc2);

JAVA

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+

Math.pow(cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+

Math.pow(c2,2));
pmod= mod*mod?2;
auxdzb = (prod)/(pmod) ;
angdzb = Math. acos (auxdzb);
double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(zl%c2);
if (sinal <=0.0){
angdzb= —angdz5 ;




379

pangdzb= (getVnU (molS[i][j]|,molS[i—1][j—1],molS|
i][j—2],molS[i+1][j—1],sem,num, indice)/
getPath (molS|[i][j],molS[i—1][j —1],molS|i]][]j
—2],molS|i+1][j —1],sem,num, indice )*(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j],molS[i—1][j—1],molS[i]][]
—2],molS|i+1][j—1],sem,indice)*angdzb)—
getPeriU (molS|i|[j],molS[i—1][j —1],molS[i]]]
—2],molS[i+1][j —1],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdzb= (Math.round ((pangdz5 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdzb= pangdzdb+auxzh;
auxzb= pangdzb;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-—+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdzb= (getVnU (molS[i]|[j],molS[i—1][]—1],
molS|i]|[j—2],molS[i+1][j—1],sem,num, indice)
/getPath (molS|[i][j],molS[i—1][j—1],molS[i]]
j—2],molS|[i+1][j—1],sem ,num, indice )x*(1+(
Math. cos ((getN (molS|[i][j],molS|[i—1][]—1],
molS|i]|[j—2],molS[i+1][j—1],sem,indice)x
angdzb)—getPeriU (molS[i][j]|,molS[i—1][j—1],
molS|i]|[j—2],molS[i+1][j—1],sem,indice)))))
//arredondamento TINKER
pangdzb= (Math.round ((pangdz5 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdzb= pangdzb+auxzh;
auxzb= pangdzb;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;




APENDICE D. CODIGO FONTE DO FUNCIONAMENTO DO AQG DESENVOIVIDO EM
380 JAVA

}//fim if
if ((molS[i][j]!="") &&(i<qntdlinha —2)&&(j<qntdcol —2)
&& (molS[i+1][j]!l="") && (molS[i+1][j+1]1="") &&
(molS|[i+2][j+2]!="")){
//verificar se todo esta ligados
if ((molS[i][j].substring(9, 10).equals("1"))&&(
molS|[i+1][j].substring (9, 10).equals ("1"))&&(
molS|[i+1][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i+1][j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i+1][j+1].substring (10, 11).equals("1"))
&&(molS|[i+2][j+2].substring (11, 12).equals("1")
)
indice =0;
double || auxlub = objAtomos.setAtomoU (molS|[i]]]
[ torS[r]);
double [| aux2ub = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]]
il torSr]);
double [|] aux3ub = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]]
j+1],torS|r]);
double [| aux4ub = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]]
j+2],torS|r]);
vl= objAtomos.getX (auxlub,torS|[r])—objAtomos.
getX (aux2ub , torS|r]);
x1= objAtomos.getY (auxlu5,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2ub ,torS|r]);
zl= objAtomos. getZ (auxlub,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2ub , torS|r]) ;
v2= objAtomos. getX (aux3ub,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2ub , torS|r]);
x2= objAtomos. getY (aux3u5,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2ub,torS|r|);
z2= objAtomos. getZ (aux3ub, torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2ub , torS|r]) ;
v3= objAtomos. getX (aux2ub,torS|r|)—objAtomos.
getX (aux3ub , torS|r]);
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x3= objAtomos.getY (aux2u5,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3ub , torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2ub,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3ub, torS|r]) ;

vd= objAtomos.getX (aux4ub ,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3ub,torS|r]);

x4= objAtomos. getY (aux4u5,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3ub,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4ub,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3ub ,torS|r]) ;

al= ((x1%22)—(x2%z1));
bl= ((z1*v2)—(vl*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
a2= ((x3xz4)—(x4x%z3));
b2= ((z3%v4)—(v3xz4));
c2= ((v3*X4)—(X3*V4));

mod= Math.sqrt (Math.pow (al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)-+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;

pmod= mod*xmod?2;

auxdub = (prod) /(pmod) ;

angdub = Math. acos (auxdub) ;

double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(zl%c2);

if (sinal <=0.0){
angdub= —angdub;

}

pangdub= ((getVnU (molS[i][j]|,molS[i+1][j],molS[i
+1][j+1],molS|i+2][j+2],sem ,num, indice )/
getPath (molS|i][j],molS[i+1][j],molS[i+1][j
+1],molS[1i+2][j+2],sem ,num, indice) )*(1+(Math.
cos ((getN(molS[i]|[j],molS[i+1][j],molS[i+1]|[]
+1],molS|i+2]|[j+2],sem,indice)*angdub)—
getPeriU (molS|[i][j],molS[i+1][j],molS[i+1]]]
+1],molS|i+2][j+2]|,sem,indice)))));
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//arredondamento TINKER
pangdub= (Math.round ((pangdu5 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdub= pangdudtauxub;
auxudb= pangdub;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdub= ((getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j],molS
[i+1][j+1],molS[i+2][j+2],sem ,num, indice)/
getPath (molS|[i][j],molS[i+1][j]|,molS[i+1]]]
+1],molS[i+2][j+2],sem ,num, indice ) )*(1+(
Math. cos ((getN (molS|[i]|[j],molS[i+1]|[]j],molS
[1+1][j+1],molS[i+2][j+2],sem,indice )=
angdub)—getPeriU (molS|i|[j],molS[i+1][j],
molS|[i+1]|[j+1],molS[i+2][j+2],sem,indice)))
)
//arredondamento TINKER
pangdub= (Math.round ((pangdub * 10000.0))) /
10000.0;
pangdub= pangdubtauxub;
auxub= pangdub;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;

}

}//fim if

if ((molS[i][j]!="") &&(i<qntdlinha —1)&&(j<qntdcol —1)
&& (molS[i+1][j]!'="") && (molS[i+1][j+1]!="") &
(molS[i][j+1]!="")){
//verificar se todo esta ligados
if ((molS[i][j].substring (9, 10).equals("1"))&&(

molS|[i+1][j]|.substring (9, 10).equals("1"))&&(
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molS|[i+1]|[j].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i+1][j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(

molS|[i+1]|[j+1].substring (9,

10) .equals ("1") ) &&(

molS|[i]|[j+1].substring (9, 10).equals("1"))){
if ((molS|i+1][j].substring(0,7).equals("OHR1001
")) &&(molS|i+1][j+1].substring (0,7).equals ("

OHR1002") ) ) {

}else{

indice=0;

double [| auxlu = objAtomos.

|,torS|r]);

double [| aux2u = objAtomos.

H1[3], torS[r]);

double [| aux3u = objAtomos.

+1][j+1],torS[r]);

double [| aux4u = objAtomos.

+1],torS|[r]);

setAtomoU (molS|i ][]
setAtomoU (molS [ i
setAtomoU (molS [ i

setAtomoU (molS|i ][]

vl= objAtomos.getX (auxlu,torS|r|)—objAtomos.

getX (aux2u, torS|r|);

x1= objAtomos.getY (auxlu, torS|r])—objAtomos.

getY (aux2u, torS|r]);

zl= objAtomos. getZ (auxlu,torS|r|)—objAtomos.

getZ (aux2u, torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3u, torS|r])—objAtomos.

getX (aux2u, torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3u, torS|r]|)—objAtomos.

getY (aux2u, torS|[r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3u, torS|r|)—objAtomos.

getZ (aux2u, torS|r]);

v3= objAtomos.getX (aux2u, torS|r])—objAtomos.

getX (aux3u, torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2u, torS|r])—objAtomos.

getY (aux3u, torS|[r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2u, torS|r|)—objAtomos.

getZ (aux3u, torS|[r]);
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v4= objAtomos. getX (aux4u, torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3u, torS|r|) ;

x4= objAtomos.getY (aux4u,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3u, torS|r]) ;

z4= objAtomos. getZ (aux4u, torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3u,torS|[r]);

al= ((x1x%z2)—(x2x*zl));
bl= ((zl%v2)—(vlxz2));
cl= ((vlxx2)—(x1*v2));
a2= ((x3xz4)—(x4%23));
b2= ((z3%vd)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(clxc2);

mod= Math . sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2));

pmod= mod*xmod?2;

auxdu = (prod) /(pmod);

angdu = Math.acos (auxdu) ;

double sinal= (vl*a2)+(x1xb2)+(zl*c2);

if (sinal <=0.0){
angdu= —angdu;

}

pangdu= ((getVnU (molS[i]|[j]|,molS[i+1][j],molS|
i+1|[j+1],molS[i][j+1],sem ,num, indice)/
getPath (molS|i|[j],molS|[i+1][j],molS[i+1]]]
+1],molS[i]|[j+1],sem,num, indice))*(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i
+1][j+1],molS[i]]j+1],sem,indice)*angdu)—
getPeriU (molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i+1]]
j+1],molS|i][j+1],sem,indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdu= (Math.round ((pangdu * 10000.0))) /
10000.0;

pangdu= pangdutauxu;




385

auxu= pangdu;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdu= ((getVnU (molS[i]|[j],molS[i+1][j],
molS|[i+1][j+1],molS[i][j+1],sem ,num,
indice)/getPath(molS[i][j],molS[i+1][j],
molS|[i+1][j+1],molS[i][j+1],sem ,num,
indice))*(1+(Math.cos ((getN(molS[i][]],
molS[i+1][j],molS[i+1][j+1],molS[i][j+1],
sem, indice )xangdu)—getPeriU (molS|i][j],
molS|[i+1]|[j],molS[i+1][j+1],molS[i][j+1],
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdu= (Math.round ((pangdu * 10000.0))) /
10000.0;
pangdu= pangdu+auxu;
auxu= pangdu;
indiceD= indiceD + 1;

ind++;
sem-+-;
}
}
}
}//fim if

if ((molS[i][j]!="") &&(i<qntdlinha —1)&&(j >=3)&& (
molS [i][j=3]!="") && (molS[i+1][j=3]!="") && (
molS[i+1][j —2]'="")&&((molS[i|[j—1]=="
X00000001000 ") &&(molS [ i | [j —2/=="X00000001000"))){
int x=j—3;
if ((molS[i][j!="") && (molS[i][x]|!="") && (molS|[i
+1][x|!="") & (molS|[i+1]|[x+1]!="")){
if ((molS[i][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i][x]|.substring (8, 9).equals("1")) && (
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molS|i]|[x].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|[i+1]|[x]|.substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|[i+1][x]|.substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|i+1]|[x+1].substring (8, 9).equals("1"))){
indice=0;
double [| auxlu2 = objAtomos.setAtomoU (molS|i ||
il torSr]);
double [| aux2u2= objAtomos.setAtomoU (molS|i][x
|,torS|r]);
double [| aux3u2= objAtomos.setAtomoU (molS|i
+1][x],torS|r]);
double [| aux4u2= objAtomos.setAtomoU (molS|i
+1][x+1],torS[r]) ;
vl= objAtomos.getX (auxlu2,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux2u2,torS|r|) ;
x1= objAtomos.getY (auxlu2,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2u2, torS|r|);
z1= objAtomos. getZ (auxlu2, torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux2u2 ,torS|[r]);
v2= objAtomos.getX (aux3u2,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux2u2,torS|r|);
x2= objAtomos.getY (aux3u2,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2u2, torS|r|) ;
z2= objAtomos. getZ (aux3u2,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2u2 ,torS|[r]);
v3= objAtomos.getX (aux2u2,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3u2,torS|r|);
x3= objAtomos.getY (aux2u2,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3u2,torS|r|) ;
z3= objAtomos. getZ (aux2u2,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3u2, torS|r]);
v4= objAtomos.getX (aux4u2, torS|r|)—objAtomos.
getX (aux3u2,torS|r|);
x4= objAtomos.getY (aux4u2, torS|r|)—objAtomos.
getY (aux3u2,torS|r|) ;
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z4= objAtomos. getZ (aux4u2,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3u2,torS|[r]);

al= ((x1%2z2)—(x2x%zl1));
bl= ((zl*v2)—(vlxz2));
cl= ((v1#x2)—(x1xv2));
a2— ((X3*Z4)—(X4*Z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));
prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2));

pmod= mod*xmod?2;

auxdu2= (prod) /(pmod);

angdu2= Math. acos (auxdu2) ;

double sinal= (vl*xa2)-+(x1xb2)+(z1%c2);

if (sinal <=0.0){
angdu2—= —angdu2;

}

pangdu2= (getVnU (molS[i|[j],molS[i][x],molS|i
+1][x],molS[i+1][x+1],sem ,num, indice)/
getPath (molS|[i][j],molS[i][x],molS|[i+1][x],
molS|i+1][x+1],sem ,num, indice)*(1+(Math.cos
((getN(molS[i][j],molS[i][x],molS[i+1][x],
molS|[i+1]|[x+1],sem,indice)*angdu2)—getPeriU
(molS[i]]j],molS[i][x],molS[i+1][x]|,molS]i
+1][x+1],sem, indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdu2= (Math.round ((pangdu2 * 10000.0))) /
10000.0;

pangdu2= pangdu2-+auxu?2;

auxu2= pangdu?2;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-+-+;
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while (num==0){

//transforma pra graus o cos

pangdu2= (getVnU (molS|i|[j],molS[i][x],molS]|
i+1][x],molS|i+1][x+1],sem ,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i][x],molS[i+1][x
| ,molS|[i+1][x+1],sem ,num, indice)x(1+(Math
.cos ((getN(molS[i][j],molS[i][x],molS|1i
+1][x] ,molS[i+1][x+1],sem,indice)*angdu?)
—getPeriU (molS[i][j],molS|i][x],molS|i
+1][x] ,molS[i+1][x+1],sem,indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdu2= (Math.round ((pangdu2 * 10000.0))) /

10000.0;

pangdu2= pangdu2-+tauxu?2;

auxu2= pangdu?2;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-+-+;

}
belse if ((molS[i][j|!="") &&(i<qntdlinha —1)&&(j>=1)

&& (molS[i][j—1]!="") && (molS[i+1][j—1]!="") &&

(molS[i+1][j]!="")&&
(molS[i][j—1]'="X00000001000")){

if ((molS|[i+1][j —1].substring (0,7).equals("OHR1001
")) &&(molS|[i+1]|[j].substring (0,7).equals("
OHR1002") ) ){

}else{

//verificar se todo esta ligados

if ((molS[i][j].substring(8, 9).equals("1"))&&(
molS|i]|[j—1].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|i]|[j—1].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|[i+1][j—1].substring (9, 10).equals("1"))&&
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(molS|[i+1][j —1].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i+1]|[j].substring (8, 9).equals("1"))){

if ((molS[i][j—1].substring (0, 7).equals("
OHR2001") )&&(molS|[i+1][j —1].substring (0, 7).
equals ("P1P0001"))){

}else{

indice=0;

double [|] auxlu2 = objAtomos.setAtomoU (molS|i]]|
il torS{r]);

double [|] aux2u2 = objAtomos.setAtomoU (molS|i]]|
i =1l torS [r])

double [| aux3u2 = objAtomos.setAtomoU (molS]|i
+1[J =1, torS[r]) ;

double [| aux4u2 = objAtomos.setAtomoU (molS|i
S ] torS [ ])

vl= objAtomos.getX (auxlu2,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux2u2,torS|r|);

x1= objAtomos.getY (auxlu2,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2u2,torS|r|);

zl= objAtomos. getZ (auxlu2,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2u2,torS|[r]);

v2= objAtomos.getX (aux3u2,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2u2,torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3u2,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2u2,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3u2, torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2u2, torS|r]);

v3= objAtomos.getX (aux2u2,torS|r|)—objAtomos.
getX (aux3u2,torS|r|);

x3= objAtomos.getY (aux2u2,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3u2,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2u2, torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3u2, torS|r]);

v4= objAtomos.getX (aux4u2,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3u2,torS|r]);
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x4= objAtomos.getY (aux4u2, torS|r|)—objAtomos.
getY (aux3u2,torS|r|) ;

z4= objAtomos. getZ (aux4u2, torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3u2, torS|r]);

al= ((x1%xz2)—(x2x%zl));
bl= ((zl*v2)—(vl%z2));
cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
a2= ((x3xz4)—(x4x%z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3xv4));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);
mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));
mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2));
pmod= mod*mod2;
auxdu2 = (prod) /(pmod);
angdu2 = Math. acos (auxdu?2) ;
double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(z1xc2);
if (sinal <=0.0){
angdu2= —angdu?2;
}
pangdu2= ((getVnU (molS[i]|[j]|,molS[i][]j—1],molS
[i+1]]j —1],molS|i+1][j]|,sem ,num,indice)/
getPath (molS|[i][j],molS|[i]|[j—1],molS[i+1]|[]
—1],molS|[i+1]|[j],sem,num, indice))*(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j],molS[i]|[j—1],molS|i
+1][j —=1],molS|[i+1][j],sem,indice)*angdu2)—
getPeriU (molS|[i][j],molS[i][j—1],molS[i+1]|
j—1],molS[i+1][j],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdu2= (Math.round ((pangdu2 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdu2= pangduZ-tauxu?2;
auxu2= pangdu?2;
indiceD= indiceD + 1;
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ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdu2= ((getVnU (molS[i]|[j].,molS[i][j—1],
molS|i+1][j—1],molS[i+1][j],sem ,num,
indice)/getPath (molS[i]|[j],molS[i][]j—1],
molS|[i+1][j —1],molS[i+1][j],sem ,num,
indice))*(1+(Math.cos ((getN(molS[i][]],
molS[i]|[j—1],molS[i+1][j—1],molS[i+1][j],
sem, indice)*angdu2)—getPeriU (molS|i][j],
molS|i][j—1],molS[i+1][j—1],molS[i+1][j],
sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdu2= (Math.round ((pangdu2 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdu2= pangdu2-+tauxu?2;
auxu2= pangdu?2;
indiceD= indiceD + 1;

ind++;
sem--+;
}
¥
}
¥
}//fim if

if (((j<qntdcol =4)&&(molS|[i|[j]!="") &&(i>=1)&& (molS
[1][j+3]!="") && (molS[i]|[j+4]!="") && (molS|[i
—1][j +4]!'="")) &&((molS [ i ][ j+1]=="X00000001000")
&&(molS [i|[j+2]=="X00000001000"))){
int x=j+3;
if ((1i>=1)&&(x<qntdcol —4)&&(molS[i|[j|!="") & (
molS 1 |[x|!="") && (molS[i]|[x+1|!="") && (molS|
P [x+1="")){
if ((molS[i][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i][x]|.substring (8, 9).equals("1")) && (
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molS|i]|[x].substring (8, 9).equals("1"))&&(

molS|[i][x+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i][x+1].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|i—1|[x+1].substring (9, 10).equals("1")))

{
indice=0;
double [|] auxlu3 = objAtomos.setAtomoU (molS|i]]|
il torS[rl]);
double [| aux2u3= objAtomos.setAtomoU (molS|i][x

[, torSfr]);

double [| aux3u3= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][x
+1],torS|r]);

double [| aux4u3= objAtomos.setAtomoU (molS|i
—1|[x+1],torS[r]);

vl= objAtomos.getX (auxlu3, torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux2u3 , torS|r|) ;

x1= objAtomos.getY (auxlu3d, torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2u3, torS|r|);

z1= objAtomos. getZ (auxlu3, torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux2u3, torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3u3, torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux2u3, torS|r|) ;

x2= objAtomos.getY (aux3u3,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2u3, torS|r|);

z2= objAtomos. getZ (aux3u3, torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux2u3d, torS|[r]);

v3= objAtomos.getX (aux2u3, torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3u3, torS|r|);

x3= objAtomos.getY (aux2u3, torS|r])—objAtomos.
getY (aux3u3,torS|r|);

z3= objAtomos. getZ (aux2u3, torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3u3d, torS|[r]);

v4= objAtomos.getX (aux4u3 , torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3u3, torS|r|);

x4= objAtomos.getY (aux4u3,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3u3,torS|r|) ;
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z4= objAtomos. getZ (aux4u3, torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3u3d, torS|[r]);

al= ((x1%2z2)—(x2x%zl1));
bl= ((z1%v2)—(v1%z2));
cl= ((v1#x2)—(x1xv2));
a2— ((X3*Z4)—(X4*Z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3%v4))
2)

prod =(alxa2)+(blxb2)+(clxc2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2));

pmod= mod*xmod?2;

auxdud= (prod) /(pmod);

angdu3= Math. acos (auxdu3) ;

double sinal= (vl*xa2)-+(x1xb2)+(z1%c2);

if (sinal <=0.0){
angdud= —angdu3;

}

pangdu3= (getVnU (molS[i|[j],molS[i][x],molS|i
|[x+1],molS|[i—1]|[x+1],sem ,num, indice)/
getPath (molS|[i][j],molS|i][x],molS|[i][x+1],
molS|i —1][x+1],sem ,num, indice)*(1+(Math. cos
((getN(molS[i][j],molS[i][x],molS[i][x+1],
molS|i—1]|[x+1],sem,indice)*angdu3)—getPeriU
(molS[i][j],molS[i][x],molS|i][x+1],molS]|i
—1|[x+1],sem,indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdu3= (Math.round ((pangdu3 * 10000.0))) /
10000.0;

pangdud= pangdu3d+auxud;

auxud= pangdu3;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-+-+;
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while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdud= (getVnU (molS[i]|[j],molS|i][x],molS|
i|[x+1],molS|[i—1][x+1],sem ,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i][x],molS[i][x
+1],molS[i —1][x+1],sem ,num, indice ) *(1+(
Math. cos ((getN (molS|[i][j],molS[i][x],molS
[i][x+1],molS[i—1][x+1],sem,indice)=*
angdu3)—getPeriU (molS|i]|[j]|,molS[i][x],
molS|i]|[x+1],molS[i—1][x+1],sem,indice)))
)
//arredondamento TINKER
pangdu3= (Math.round ((pangdu3 x 10000.0))) /
10000.0;
pangdu3d= pangdud+auxud;
auxud= pangdud;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;

}
telse if (((molS[i][j]!="") &&(i>=1)&&(j<qntdcol —2)

&& (molS[i][j+1]!="") && (molS[i][]j+2]!="") && (
molS|[i—1][j+2]!=""))

&&(molS[i][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|i]|[j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS[i]|[j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i]]|j+2]|.substring (8, 9).equals("1"))&&

(molS[i][j+2].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS[i—1]|[j+2].substring (9, 10).equals("1"))
&&(molS i |[j+1]!'="X00000001000")){

if ((molS[i][j+1].substring (0,7).equals("OHR1001
") )&&(molS|[i][j+2].substring (0,7).equals ("
OHR1002"))){




}else{

indice=0;

double [| auxlu3 = objAtomos.setAtomoU (molS]|i
il torS{r]);

double [| aux2u3 = objAtomos.setAtomoU (molS|i
j+1],torS|r]);

double [| aux3u3 = objAtomos.setAtomoU (molS|i
j+2],torS|r]);

double [| aux4u3 = objAtomos.setAtomoU (molS|i
—1|[j+2],torS[r]);
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I
I
I

vl= objAtomos.getX (auxlu3, torS|[r|)—objAtomos.

getX (aux2u3, torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlu3,torS|r]|)—objAtomos.

getY (aux2u3, torS|r|);

z1= objAtomos. getZ (auxlu3d , torS|r]|)—objAtomos.

getZ (aux2u3d, torS|[r]);

v2= objAtomos. getX (aux3u3, torS|[r|)—objAtomos.

getX (aux2u3, torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3u3,torS|r])—objAtomos.

getY (aux2u3, torS|r|);

z2= objAtomos. getZ (aux3u3, torS|r|)—objAtomos.

getZ (aux2u3d, torS|[r]);

v3= objAtomos.getX (aux2u3, torS|r])—objAtomos.

getX (aux3u3d, torS|r|);

x3= objAtomos.getY (aux2u3,torS|r])—objAtomos.

getY (aux3u3,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2u3, torS|r|)—objAtomos.

getZ (aux3u3, torS|r]);

vd= objAtomos.getX (aux4u3, torS|r|)—objAtomos.

getX (aux3u3,torS|r|);

x4= objAtomos.getY (aux4u3, torS|r])—objAtomos.

getY (aux3u3, torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4u3, torS|r|)—objAtomos.

getZ (aux3u3, torS|r]);
al= ((x1%22)—(x2%z1))
bl= ((z1xv2)—(vl*z2))

Y
Y
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cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
a2= ((x3x%z4)—(x4%z3));
b2—= ((z3*v4)—(V3*Z4));
2= ((v3exd)—(x3+v4) ) ;

I

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow (bl ,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2));

pmod= mod*mod?2;

auxdu3 = (prod)/(pmod) ;

angdu3 = Math. acos (auxdu3) ;

double sinal= (vlxa2)+(x1xb2)+(zl*c2);

if (sinal <=0.0){
angdud= —angdu3;

}

pangdu3= ((getVnU (molS[i|[j],molS[i][j+1],molS
[i][j+2],molS[i—1]|[j+2],sem,num, indice)/
getPath (molS[i|]j],molS|[i][j+1],molS[i]]]j
+2|,molS|[i—1][j+2],sem ,num, indice) ) (1+(
Math. cos ((getN (molS|[i][j],molS[i][j+1],molS
[i][j+2],molS[i—1]|[j+2],sem,indice)*angdu3)
—getPeriU (molS|[i][j]|,molS|[i]|[j+1],molS[i]]]
+2],molS|i—1]||j+2],sem,indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdu3= (Math.round ((pangdu3 % 10000.0))) /
10000.0;

pangdu3d= pangdu3d+auxusd;

auxud= pangdu3;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-+-+;

while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdu3= ((getVnU (molS[i][j],molS[i][j+1],

molS|i]|[j+2],molS[i—1][j+2],sem ,num,
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indice)/getPath (molS[i][j],molS[i][j+1],
molS|i][j+2],molS[i—1][j+2],sem ,num,
indice) ) *(1+(Math.cos ((getN(molS[i][j],
molS|[i]|[j+1],molS|i][j+2],molS[i—1]|[]+2],
sem, indice)*angdu3d)—getPeriU (molS[i][]],
molS[1i[[j+1],molS[i][]j+2],molS[i—1][j+2],
sem, indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdud= (Math.round ((pangdu3 * 10000.0))) /

10000.0;

pangdu3d= pangdud+tauxud;

auxud= pangdud;

indiceD= indiceD + 1;

ind+-+;

sem-+-+;

}//fim if

if ((molS[i][j]!="") &&(i<gntdlinha —2)&&(j<qntdcol —2)
&& (molS[i][j+1]!="") && (molS[i+1][j+1]!="") &
(molS[i+2][j+2]!="")){

//verificar se todo esta ligados

if ((molS[i][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS |
i][j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(molS[i]][]
+1].substring (9, 10).equals("1"))&&(molS|[i+1][]
+1].substring (9, 10).equals("1"))&&(molS|[i+1][]j
+1].substring (10, 1 &&(molS[1i+2][j

(11, 1 '

).equals("1")
+2].substring )

1
2).equals("1"

~— —

indice=0;

double [|] auxlp = objAtomos.setAtomoU (molS|[i][]],
torS|[r]);

double [| aux2p = objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j+1],
torS|r|);

double [|] aux3p = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]]]
+1],torS|r]);
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double [| aux4p = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2][]

+2],torS|[r]);

vl= objAtomos.getX (auxlp,torS|[r])—objAtomos.

aux2p , torS|r|);

x1= objAtomos.getY (auxlp,torS|r])—objAtomos.

aux2p , torS|r]) ;

z1= objAtomos.getZ (auxlp, torS|[r|)—objAtomos.

aux2p, torS|r|);

v2= objAtomos.getX (aux3p, torS|[r])—objAtomos.

aux2p , torS|r|);

x2= objAtomos. getY (aux3p, torS|r]|)—objAtomos.

aux2p , torS|[r]) ;

z2= objAtomos. getZ (aux3p,torS|r])—objAtomos.

aux2p , torS|r|);

v3= objAtomos.getX (aux2p,torS|r|)—objAtomos.

aux3p,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2p, torS|r|)—objAtomos.

aux3p, torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2p, torS|r]|)—objAtomos.

aux3p, torS|r]|);

v4= objAtomos. getX (aux4dp,torS|[r|)—objAtomos.

aux3p,torS|r]);
x4= objAtomos.getY (auxdp,torS|r|)—objAtomos
aux3p, torS|r]|);

z4= objAtomos. getZ (aux4dp ,torS|r|)—objAtomos.

aux3p,torS|r]);

al= ((x1%z2)—(x2%z1));//<—— mudar nos outro
bl= ((zl*v2)—(vl%z2));
cl= ((vlxx2)—(x1*v2));
a2= ((x3xz4)—(x4x%z3));
b2= ((z3%vd)—(v3xzd));
c2= ((v3xx4)—(x3%v4d));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

get X (
getY (
getZ (
get X (
getY (
getZ (
getX (
getY (
getZ (

getX (

.getY (

getZ (

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.

pow(cl,2));
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mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+Math
.pow(c2,2));
pmod= mod+mod2;
auxdp = (prod) /(pmod);
angdp = Math. acos (auxdp) ;
double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(z1xc2);
if (sinal <=0.0){
angdp= —angdp;
}
pangdp= ((getVnU (molS[i]|[j],molS[i][j+1],molS|i
+1][j +1],molS|i+2][j+2],sem ,num, indice)/getPath
(molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i+1][j+1],molS[i
+2][j+2],sem ,num, indice ) ) *(1+(Math. cos ((getN (
molS|i|[j],molS[i][j+1],molS[i+1][j+1],molS]i
+2][j+2],sem, indice )xangdp)—getPeriU (molS[i]] ]
| ,molS[i][j+1],molS[i+1][j+1],molS[i+2][j+2],
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdp= (Math.round ((pangdp * 10000.0))) /
10000.0;
pangdp= pangdptauxp;
auxp= pangdp;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdp= ((getVnU (molS[i|[j],molS[i][j+1],molS|i
+1][j+1],molS|i+2]|[j+2],sem ,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i+1][j
+1],molS|[i+2][j+2],sem ,num, indice ) )*(1+(Math.
cos ((getN(molS[i|[j],molS[i][]j+1],molS[i+1][]
+1],molS|i+2]|[j+2],sem,indice)*angdp)—
getPeriU (molS|i|[j],molS[i][j+1],molS[i+1][]
+1],molS[i+2][j+2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
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pangdp= (Math.round ((pangdp * 10000.0))) /
10000.0;

pangdp= pangdptauxp;

auxp= pangdp;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-+-+;

}
}//fim if
}//fim else
}//fim for
}//fim for
pangd [r|= pangdptpangdz+pangdzl+pangdz2+pangdutpangdu2+
pangdu3+pangdud+pangdudb+pangdz3+pangdz4+pangdzdb+pangdb4
+pangdbb4+pangdbb+pangdbbb+pangdbb ;
}//fim for r
return pangd;
}
public double[] angdAnelU (int semente){
double [| pangd= new double|[torS.length|;
double pangdz,pangdzl ,pangdz2 ,pangdu, pangdu2, pangdu3,
pangdu4 , pangdub , pangdub , pangdu7 , pangdu8 ,pangdz3 , pangdz4
, pangdzb ,
pangdz6 ,pangdz7 ,pangdz8 ,pangdb4 ,pangdbb4 , pangdbb , pangdbb) |
pangdb6 ;
double angdb4 ,angdbb4 , angdb5 ,angdbbb  angdbb6 ,angdz ,angdz2 ,
angdz3 ,angdz4 ,angdzb ,angdz6 ,angdz7 ,angdz8 ,angdu,angdu2
angdud ,angdu4 ,angdub ,angdub6 ,angdu7 ,angdu§;
double auxdb4 ,auxdbb4 ,auxdbb ,auxdbbb ,auxdb6 ,auxdz ,auxdz2 ,
auxdz3 ,auxdz4 ,auxdzb , auxdz6 ,auxdz7 ,auxdz8 ,auxdu,auxdu?2 ,
auxdud ,auxdu4 ,auxdub ,auxdub ,auxdu7 ,auxduS;
double auxb4 ,auxbb4 ,auxbb , auxbbb  auxb6 ,auxz ,auxzl ,auxz2 ,
auxz3 ,auxz4 ,auxzo ,auxz6 ,auxz7 ,auxz8 ,auxu,auxu ,auxud ,
auxu4 , auxud ,auxub ,auxu7 ,auxus;
int indiceD= 0;
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double al, a2, bl, b2, cl, ¢2, vl, x1, z1, v2, x2, z2, v3,
x3, z3, vd, x4, z4, xls, yls, zls;
double aux = 0.0;
double [| auxlb4, aux2b4, aux3b4, auxdb4, auxlbb4, aux2bb4,
aux3dbb4 , aux4bb4, auxlbd, aux2bdb, aux3bdb, auxdbb,
auxlbbb, aux2bbb, aux3bbb, aux4bbb, auxlb6, aux2b6,
aux3b6 , aux4bb6 ,
auxlu7, aux2u7, aux3du7, aux4u7;
double pmod, mod, mod2, prod;
int ind= 0;
//numero de interacoes

int cont=0;

nn.

String log3="";

double energia=0.0;

for (int r= 0; r< torS.length; r++){
sem= semente;
num = 1;
indice = 0;
aux1b4= new double [3];
aux2b4= new double [3];
aux3b4= new double [3];
aux4b4= new double [3];
aux1bb4= new double [3];
aux2bb4= new double [3];
aux3bb4= new double [3];
aux4bb4= new double [3];
aux1bb= new double [3];
aux2b5= new double [3];
aux3b5= new double [3];
aux4bb= new double [3];
aux1b6= new double [3];
aux2b6= new double [3];
aux3b6= new double [3];
aux4b6= new double [3];
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aux1bbd= new
aux2bbd= new
aux3bbb= new
aux4bbd= new
auxlu7= new
aux2u7= new
aux3u7= new
aux4u7= new
pmod= 0;
mod= 0;
mod2= 0;
prod=0;
auxz=0;
auxz2=0;
auxz3=0;
auxz4=0;
auxzd=0;
auxz6=0;
auxz7=0;
auxz8=0;
auxu=0;
auxu2=0;
auxud=0;
auxud =0;
auxub=0;
auxub=0;
auxu’7=0;
auxu8=0;
auxz—=0.0;
auxdz=0.0;
auxdz2=0.0;
auxdz3=0.0;
auxdz4=0.0;
auxdzb=0.0;
auxdz6=0.0;
auxdz7=0.0;

double [3];
double [3];
double [3];
double [3];
double [3];
double [3];
double [3];
double [3];

JAVA
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auxdz8=0.0;
auxdu=0.0;
auxdu2=0.0;
auxdud=0.0;
auxdud =0.0;
auxdub=0.0;
auxdu6=0.0;
auxdu7=0.0;
auxdu8=0.0;
pangdb4 =0.0;
pangdbb4=0.0;
pangdbb=0.0;
pangdbb5=0.0;
pangdb6=0.0;
auxdb4=0.0;
auxdbb4=0.0;
auxdbb5=0.0;
auxdbbb=0.0;
auxdb6=0.0;
angdb4=0.0;
angdbb4=0.0;
angdbb=0.0;
angdbbb=0.0;
angdb6=0.0;
auxb4=0.0;
auxbb4=0.0;
auxzl =0.0;
auxbb=0.0;
auxbbb=0.0;
auxb6=0.0;
pangdz=0;
pangdz1=0;
pangdz2=0;
pangdz3=0;
pangdz4=0;
pangdzb=0;
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pangdz6=0;
pangdz7=0;
pangdz8=0;
pangdu=0;
pangdu2=0;
pangdu3=0;
pangdu4d=0;
pangdub=0;
pangdu6=0;
pangdu7=0;
pangdu8=0;
for (int 1=0; i<qntdlinha; i++){
for (int j= 0; j< qntdcol; j++){
aux=0.0;
if (molS[i][j].equals("X00000001000")){
}else{
if (((i<qntdlinha —2)&&(j<qntdcol —2)&&(molS[i][j]!="")
&& (molS[i+1][j]!="") && (molS[i+2][j+1]!="") &
(mol$ i +1][j +2]1=""))){
if ((((molS[i][j].substring (9, 10).equals("1"))
&&(molS|[i+1][j].substring (9, 10).equals("1"))
) )&&(molS|[i+1][j].substring (10, 11).equals
("1"))&&(molS|i+2]|[j+1]|.substring (11, 12).
equals ("1"))&&(molS|i+2|[j+1].substring (10,
11).equals("1"))&(molS[i+1][j+2].substring
(11, 12).equals("1"))){
indice =0;
//isolar a b e ¢ dos planos
aux1b4= objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j],torS|r]);
aux2b4= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j],torS|[r
DE
aux3b4= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]|[j+1],torS|
r]);
aux4b4= objAtomos.setAtomoU (molS[i+1][j+2],torS|

r]);




vl= objAtomos.getX (auxlb4, torS|r|)—objAtomos.
getX (aux2b4 ,torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlb4 , torS|r])—objAtomos.
getY (aux2b4 , torS|r|);

zl= objAtomos. getZ (auxlb4  torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux2b4 ,torS|r]);

v2= objAtomos. getX (aux3b4 ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2b4 , torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3b4,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2b4 , torS|r|);

z2= objAtomos. getZ (aux3b4 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2b4 ,torS|r]);

v3= objAtomos. getX (aux2b4 ,torS|r|)—objAtomos.
getX (aux3b4 , torS|r|);

x3= objAtomos.getY (aux2b4 ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3b4 ,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2b4 ,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3b4 , torS|r]) ;

vd= objAtomos.getX (aux4b4 ,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3b4 , torS|r|);

x4= objAtomos.getY (aux4b4 ,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3b4 ,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4b4 , torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3b4 , torS|r]) ;

al= ((x1xz2)—(x2x*zl));
bl= ((zl*v2)—(vl%z2));
cl= ((vlxx2)—(x1x%v2));
a2— ((x3%z4)—(x4%2z3));
b2= ((z3%v4)—(v3xz4));
c2= ((v3xx4)—(x3xv4))

2)

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);
mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

405

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+

Math.pow(c2,2));

pmod= mod*mod?2;
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auxdb4= (prod) /(pmod);
angdb4= Math. acos (auxdb4 ) ;
double sinal= (vl*a2)+(x1%b2)+(zlxc2);
if (sinal <=0.0){
angdb4= —angdb4;
}
pangdb4= (getVnU (molS|i]|[j],molS[i+1][j],molS[i
+2|[j+1],molS[i+1][j+2],sem,num, indice )/
getPath (molS[i][j],molS[i+1][j]|,molS[i+2][]
+1],molS|i+1][j+2],sem ,num, indice)*(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j]|,molS[i+1]|[j],molS[i+2][j
+1],molS[i+1][j+2],sem, indice)*angdb4)—
getPeriU (molS|[i][j],molS[i+1][j]|,molS[i+2]]]
+1],molS|i+1]|[j+2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdb4= (Math.round ((pangdb4 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdb4= pangdb4+auxb4;
auxb4= pangdb4;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-—+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdb4= (getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j],molS]|
i+2][j+1],molS|i+1][j+2],sem ,num, indice)/
getPath (molS[i|[j],molS|[i+1][j],molS[i+2]]]
+1],molS[i+1][j+2],sem ,num, indice ) x(1+(Math
.cos ((getN(molS|i][j],molS[i+1][j],molS|i
+2|[j+1],molS[i+1]|[j+2],sem,indice )*angdb4)
—getPeriU (molS[i][j]|,molS[i+1][j],molS|i
+2][j +1],molS[i+1][j+2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdb4= (Math.round ((pangdb4 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdb4= pangdb4-+auxb4;




}
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auxb4= pangdb4;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;

sem--;

}//fim if
}//fim if
if (((i<gqntdlinha —1)&&(j<qntdcol —3)&&(molS[i|[j]!="")
&& (molS[i+1][j+1]!="") && (molS[i][j+2]!l="") &&

(molS|i|[j+3]!=""))){
if ((((molS[i][j]. substring (10, 11).equals("1"))

&&(molS|[i+1][j+1].substring (11, 12).equals

("1"))))&&(molS[i+1][j+1].substring (10, 11).
equals ("1"))&&(molS|[i]|[j+2].substring (11, 12)
cequals ("1"))&&(molS|i][|j+2].substring (8, 9).

)
equals ("1"))&(molS|[i][j+3].substring (8, 9).
)

equals ("1"))){
indice =0;

//isolar a b e ¢ dos planos

auxlbb4= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[j],torS|[r])

Y

aux2bb4= objAtomos.setAtomoU (molS|i+1]|[j+1],torS

[r]);

aux3bb4= objAtomos.setAtomoU (molS[i][j+2],torS|r

1) ;

aux4bb4= objAtomos.setAtomoU (molS|i|[j+3],torS|r

1) ;

vl= objAtomos.getX (auxlbb4 , torS|r]|)—objAtomos.

getX (aux2bb4 ,torS|r|) ;

x1= objAtomos.getY (auxlbb4 ,torS|[r]|)—objAtomos.

getY (aux2bb4d ,torS|r|) ;

zl= objAtomos. getZ (auxlbb4  torS|r]|)—objAtomos.

getZ (aux2bb4 , torS|r]) ;

v2= objAtomos. getX (aux3bb4 ,torS|[r|)—objAtomos.

getX (aux2bb4  torS|r|);
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x2= objAtomos.getY (aux3bb4 ,torS|[r|)—objAtomos.
getY (aux2bb4 ,torS|r|) ;

z2= objAtomos. getZ (aux3bb4 , torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux2bb4 , torS|r]) ;

v3= objAtomos.getX (aux2bb4 ,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3bb4 ,torS|r|) ;

x3= objAtomos.getY (aux2bb4 ,torS|[r|)—objAtomos.
getY (aux3bb4 , torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2bb4 , torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux3bb4 , torS|r]) ;

v4= objAtomos. getX (aux4bb4 , torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3bb4 , torS|r|) ;

x4= objAtomos. getY (aux4dbb4 , torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3bb4 , torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4bb4  torS|r])—objAtomos.
getZ (aux3bb4 , torS|[r]);

al= ((x1xz2)—(x2x%z1));

bl= ((zl*v2)—(vl*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1*v2));
a2= ((x3xz4)—(x4x%23));
b2= ((z3*v4d)—(v3xzd));
2= ((v3xx4)—(x3x*vd));

prod =(alxa2)+(bl*b2)+(clxc2);

mod= Math.sqrt (Math.pow (al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;

pmod= mod*xmod2;

auxdbb4= (prod) /(pmod) ;

angdbb4= Math. acos (auxdbb4) ;

double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(zlx*c2);

if (sinal <=0.0){
angdbb4= —angdbb4 ;

}

pangdbb4d= (getVnU (molS[i][j],molS[i+1][j+1],molS
[i]]j+2],molS[i][j+3],sem,num,indice)/getPath
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(molS[i][j],molS[i+1]|[j+1],molS[i][]j+2],molS|
i][j+3],sem,num,indice)*(1+(Math.cos ((getN(
molS[i][j] molS[i+1][j+1],molS[i][j+2],molS|i
|[j+3],sem,indice)*angdbb4)—getPeriU (molS|i]]|
jl,molS[i+1][j+1],molS[i][j+2],molS[i][]j+3],
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbb4= (Math.round ((pangdbb4 % 10000.0))) /
10000.0;
pangdbb4= pangdbb4+auxbb4;
auxbb4= pangdbb4;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdbb4= (getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j+1],
molS|[i][j+2],molS[i][j+3],sem,num,indice)/
getPath (molS|[i][j],molS[i+1][j+1],molS[i]]]j
+2],molS|i]|[j+3],sem,num, indice)*(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j],molS[i+1][j+1],molS[i
][j+2],molS[i][j+3],sem,indice)*angdbb4)—
getPeriU (molS|[i][j],molS[i+1][j+1],molS[i]]
j+2],molS[i][j+3],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdbb4= (Math.round (( pangdbb4 % 10000.0))) /
10000.0;
pangdbb4= pangdbb4-+tauxbb4;
auxbb4= pangdbb4 ;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
}
}//fim if
}//fim if
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if (((i<qntdlinha —2)&&(j<qntdcol —3)&&(molS[i][j]!="")
&& (molS[i+1][j+1]!="") && (molS[i+1][j+2]!="")
&& (molS[i+2][j+3[1=""))){
if ((((molS[i][j].substring (10, 11).equals("1"))
&&(molS[i+1][j+1].substring (11, 12).equals("1")
)) )&&(molS|[i+1][j+1].substring (8, 9).equals
("1"))&&(molS|[i+1]|[j+2].substring (8, 9).equals
("1"))&&(molS[i+1]|[j+2].substring (10, 11).
equals ("1"))&(molS[i+2]|[j+3].substring (11, 12).
equals ("1"))){
indice =0;
//isolar a b e ¢ dos planos
aux1bb= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[j],torS|r

DE

aux2b5= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j+1],
torS|r|) ;

aux3b5= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j+2],
torS|r|);

aux4bb= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]|j+3],
torS|r]);

vl= objAtomos.getX (auxlb5,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux2bb ,torS|r|) ;

x1= objAtomos.getY (auxlbb,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2bb , torS|r|);

z1= objAtomos. getZ (auxlb5 torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux2bb ,torS|[r]);

v2= objAtomos. getX (aux3b5,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux2bb , torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3bb,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2bb , torS|r|);

z2= objAtomos. getZ (aux3bb, torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2bb ,torS|[r]);

v3= objAtomos.getX (aux2b5,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3bb, torS|r|);

x3= objAtomos.getY (aux2bb,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3bb ,torS|r|) ;
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z3= objAtomos. getZ (aux2bb,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3bbs,torS|[r]);

vd= objAtomos.getX (aux4bb,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3bb,torS|r|);

x4= objAtomos.getY (aux4bb ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3bb,torS|[r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4bb,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3bb,torS|r]) ;

al= ((x1%z2)—(x2x%zl));
bl= ((zl1*v2)—(vl*z2));
cl= ((v1*x2)—(x1%v2));
a2= ((x3%z4)—(x4%z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3x%z4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));
prod =(al*a2)-+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2));

pmod= mod*mod2;

auxdb5= (prod) /(pmod) ;

angdbb= Math. acos (auxdb5b) ;

double sinal= (vlxa2)+4(x1%b2)+(zl*c2);

if (sinal <=0.0){
angdbb= —angdbb;

}

pangdb5= (getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j+1],
molS|[i+1][j+2],molS[i+2][j+3],sem,num,
indice)/getPath (molS[i|[j],molS[i+1][j+1],
molS |1 +1][j+2],molS[i+2][j+3],sem ,num,
indice)*(1+(Math. cos ((getN(molS|i][j],molS]|
i+1][j+1],molS[i+1][j+2],molS[i+2][j+3],sem
,indice )xangdbb)—getPeriU (molS[i]|[j],molS|i
+1][j+1],molS[i+1][j+2],molS[i+2][j+3],sem,
indice)))));

//arredondamento TINKER
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pangdb5= (Math.round ((pangdb5 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbb= pangdbbtauxbb;
auxbb= pangdb5;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdb5= (getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j+1],
molS|[i+1][j+2],molS[i+2]|[j+3],sem,num,
indice)/getPath (molS[i][j],molS[i+1][]
+1],molS|i+1][j+2]|,molS[i+2]|[j+3],sem ,num
,indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS[i][j],
molS|[i+1|[j+1],molS[i+1][j+2],molS[i+2][]j
+3],sem, indice ) xangdbb)—getPeriU (molS|1i]]|
jl,molS[i+1][j+1],molS[i+1][j+2],molS|i
+2][j+3],sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdb5= (Math.round ((pangdb5 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdbb= pangdbbd+auxbb;
auxbb= pangdbb;
indiceD= indiceD + 1;

ind+-+;
sem-—+-+
}
}//fim if
}//fim if
if (((i>=1)&&molS[i][j|!="") && (j<gntdcol —3)&&(molS
[i][j+1]!="") & (molS[i—1][j+2|!="") && (molS[i

13"

if ((molS[i][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|i]|[j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i][j+1].substring (10, 11).equals("1"))&&(
molS|[i—1]|[j+2]|.substring (11, 12).equals("1"))
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&&(molS |1 —1][j +2].substring (8, 9).equals("1"))
&&(molS i —1][j +3].substring (8, 9).equals("1")))

{

indice=0;
aux1bbb= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[j],torS|[r])

Y

aux2bb5= objAtomos.setAtomoU (molS[i|[j+1],
torS|r]);

aux3bbb= objAtomos.setAtomoU (molS|[i —1][j+2],
torS|r]);

aux4bb5= objAtomos.setAtomoU (molS|[i —1][j +3],
torS|r]);

vl= objAtomos.getX (auxlbbb, torS|r]|)—
objAtomos. getX (aux2bb5 ,torS|[r]) ;

x1= objAtomos.getY (auxlbb5 torS|[r]|)—
objAtomos. getY (aux2bb5 ,torS|r]) ;

zl= objAtomos. getZ (aux1lbbb, torS|r|)—
objAtomos. getZ (aux2bb5 , torS|[r]) ;

v2= objAtomos. getX (aux3bb5 , torS|[r]|)—
objAtomos. getX (aux2bb5 ,torS|[r]) ;

x2= objAtomos.getY (aux3bb5, torS|[r]|)—
objAtomos. getY (aux2bb5  torS|[r]) ;

z2= objAtomos. getZ (aux3bbb , torS|r])—
objAtomos. getZ (aux2bb5 ,torS|[r]) ;

v3= objAtomos.getX (aux2bb5 ,torS|[r]|)—
objAtomos. getX (aux3bb5 , torS|r]) ;

x3= objAtomos.getY (aux2bb5,torS|[r]|)—
objAtomos. getY (aux3bb5  torS|r]) ;

z3= objAtomos. getZ (aux2bbb , torS|r|)—
objAtomos. getZ (aux3bb5 ,torS|[r]) ;

vd= objAtomos. getX (aux4bb5  torS|[r]|)—
objAtomos. getX (aux3bb5  torS|r]) ;

x4= objAtomos. getY (aux4bb5  torS|[r]|)—
objAtomos. getY (aux3bb5,torS|[r]) ;

z4= objAtomos. getZ (aux4bbb , torS|[r|)—
objAtomos. getZ (aux3bb5 , torS|[r]) ;
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al= ((x1xz2)—(x2x%z1));
bl= ((z1%xv2)—(v1%z2));
cl= ((v1xx2)—(x1%v2));
a2= ((x3xz4)—(x4x%23));
b2= ((z3*v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3%v4d));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*xc2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)
+Math.pow(cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)-+Math.pow (b2
,2)+Math.pow(c2,2));

pmod= modxmod2;

auxdbbb= (prod) /(pmod) ;

angdbb5= Math. acos (auxdbb5) ;

double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(zl%c2);

if (sinal <=0.0){
angdbbb= —angdbbb;

}

//transforma pra graus o cos

pangdbb5= (getVnU (molS[i][j],molS|i][j+1],
molS|i—1|[j+2],molS[i—1][j+3],sem ,num,
indice)/getPath (molS|[i][j],molS[i][]j+1],
molS|[i—1][j+2],molS[i—1]]j+3],sem ,num,
indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS[i][]],
molS[i][j+1],molS[i—1][j+2],molS[i—1][]
+3],sem, indice )*angdbbb)—getPeriU (molS| i
[1j],molS|i][j+1],molS[i—1][j+2],molS][i
—1|[j +3],sem,indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdbb5= (Math.round (( pangdbb5 x 10000.0)))
/ 10000.0;

pangdbbb= pangdbbb+auxbbb;

auxbbb= pangdbbb;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-+-+;
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while (num==0){

//transforma pra graus o cos

pangdbbb5= (getVnU (molS|i]|[j]|,molS|i]]j+1],
molS|i—1|[j+2],molS[i—1][j+3],sem ,num,
indice)/getPath (molS[i][j],molS[i]]]
+1],molS|[i—1][j+2],molS[i—1][j+3],sem,
num, indice ) *(1+4(Math. cos ((getN (molS[i]]
jl,molS[i][j+1],molS[i—1][j+2],molS[i
—1][j+3],sem, indice)*angdbbb)—getPeriU (
molS|i|[j],molS[i][j+1],molS|[i—1][]+2],
molS|[i—1|[j+3],sem,indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdbbb= (Math.round ((pangdbb5 % 10000.0)
)) / 10000.0;

pangdbbd= pangdbbb+auxbbb;

auxbbb= pangdbbb;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-+-+;

}
}//fim if
if (((j<qntdcol —2)&&(i<qntdlinha —2)&&(molS[i|[j[!="")
&& (molS[i][j+1]!="") && (molS[i+1][j+1]!="") &
(molS[1+2][]]1="")) ) {
if ((molS[i][j].substring(8, 9).equals("1"))&&(
molS|i]|[j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|i]|[j+1].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|[i+1][j+1].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|i+1]|[j+1].substring (11, 12).equals("1"))
&&(molS|[i+2][j].substring (10, 11).equals("1")))
{
indice=0;
double [| auxlu= objAtomos.setAtomoU (molS|[i]]]
[ torS[r]);
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double [| aux2u= objAtomos.setAtomoU (molS|[i]]]
+1],torS[r]);

double [| aux3u= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]]

j+1],torS|[r]);

double [| aux4u= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]]

il torS|r]);

vl= objAtomos.getX (auxlu,torS|[r]|)—objAtomos.
getX (aux2u, torS|r|) ;

x1= objAtomos.getY (auxlu,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2u, torS|r]) ;

z1= objAtomos. getZ (auxlu, torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2u,torS|[r]);

v2= objAtomos. getX (aux3u, torS|r|)—objAtomos.
getX (aux2u, torS|r|) ;

x2= objAtomos.getY (aux3u,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2u, torS|r|) ;

z2= objAtomos. getZ (aux3u, torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2u, torS|r]);

v3= objAtomos.getX (aux2u, torS|[r])—objAtomos.
getX (aux3u, torS|r]) ;

x3= objAtomos.getY (aux2u, torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3u,torS|r|) ;

z3= objAtomos. getZ (aux2u,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3u, torS|r]);

v4= objAtomos. getX (aux4u,torS|[r]|)—objAtomos.
getX (aux3u, torS|r|) ;

x4= objAtomos. getY (aux4u, torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3u, torS|r|) ;

z4= objAtomos. getZ (aux4u, torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3u, torS|r]);

al= ((x1%xz2)—(x2x%zl));
bl= ((z1*%v2)—(vl*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
a2 ((x3x24)—(x4%23)) :
b2= ((z3*v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3xv4));
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prod =(al%a2)+(blxb2)+(cl*c2);
mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));
mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;
pmod= mod*mod2;
auxdu= (prod) /(pmod) ;
angdu= Math. acos (auxdu) ;
double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(zlxc2);
if (sinal <=0.0){
angdu= —angdu;
}
pangdu= (getVnU (molS|[i|[j]|,molS[i][j+1],molS[i
+1][j +1],molS[i+2][j],sem,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i+1][]
+1],molS[1i+2][j],sem,num, indice ) *(1+(Math.
cos ((getN(molS|i]|[j],molS[i][j+1],molS|i
+1][j +1],molS[i+2][j],sem,indice)=*angdu)—
getPeriU(molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i+1]]
j+1],molS[i+2][j],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdu= (Math.round ((pangdu * 10000.0))) /
10000.0;
pangdu= pangdutauxu;
auxbbb= pangdbbb;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdu= (getVnU (molS[i][j],molS[i][]j+1],molS
[1+1][j+1],molS[i+2][j],sem,num,indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i][j+1],molS|i
+1][j+1],molS[i+2][j],sem,num, indice)
*(1+(Math. cos ((getN(molS|[i][j],molS[i]][]
+1],molS[i+1][j+1],molS[i+2]|j],sem,
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indice)*angdu)—getPeriU (molS|i]|[j]|,molS|i
11j+1],molS[i+1][j+1],molS[i+2][j],sem,
indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdu= (Math.round ((pangdu * 10000.0))) /
10000.0;

pangdu= pangdutauxu;

auxbbb= pangdbbb;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;
sem-+-+;
¥
}
}//fim if

if (((j<qntdcol —3)&&(i<qntdlinha —1)&&(molS[i][j]!="")
&& (molS|i][j+1]!="") && (molS[i-+1|[j+2]!="") &&
(molS[i][j+3]'=""))){
if ((molS[i][j].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|[i][|]j+1].substring (8, 9).equals("1"))&&(
molS|i|[j+1].substring (10, 11).equals("1"))&&(
molS|[i+1]|[j+2].substring (11, 12).equals("1"))
&&(molS|[i+1][j+2].substring (10, 11).equals("1")
)&&(molS[i|[j+3].substring (11, 12).equals("1"))

)4

indice=0;

aux1b6= objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[j],torS|r
DE

aux2b6= objAtomos.setAtomoU (molS|[i|[j+1],torS|
r]);

aux3b6= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j+2],
torS|r|);

aux4b6= objAtomos.setAtomoU (molS|[i]|[j+3],torS|
r]);

vl= objAtomos.getX (auxlb6,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux2b6 ,torS|r|) ;
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x1= objAtomos.getY (aux1b6,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2b6 ,torS|r]);

z1= objAtomos. getZ (aux1lb6,torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux2b6, torS|r]) ;

v2= objAtomos.getX (aux3b6 ,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2b6 ,torS|r]);

x2= objAtomos. getY (aux3b6, torS|r])—objAtomos.
getY (aux2b6 , torS|r|);

z2= objAtomos. getZ (aux3b6 ,torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux2b6 ,torS|r]) ;

v3= objAtomos. getX (aux2b6 ,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3b6 ,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2b6,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3b6 ,torS|r|);

z3= objAtomos. getZ (aux2b6 ,torS|r]|)—objAtomos.
getZ (aux3b6 ,torS|[r]);

v4= objAtomos. getX (aux4b6 ,torS|[r|)—objAtomos.
getX (aux3b6 , torS|r|);

x4= objAtomos.getY (aux4b6 ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3b6 , torS|r|);

z4= objAtomos. getZ (aux4b6 ,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3b6 ,torS|[r]);

al= ((x1%2z2)—(x2x%zl1));
bl= ((zl*v2)—(vlxz2));
cl= ((v1#x2)—(x1xv2));
a2— ((X3*Z4)—(X4*Z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3%v4))

2)

prod =(alxa2)+(blxb2)+(clxc2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)-+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2));

pmod= mod*xmod?2;

auxdb6= (prod) /(pmod);

angdb6= Math. acos (auxdb6) ;
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double sinal= (vl*a2)+(x1*b2)+(z1*c2);
if (sinal <=0.0){
angdb6—= —angdb6 ;
}
pangdb6= (getVnU (molS[i]|[j]|,molS[i][j+1],molS|
i+1][j+2],molS|i][j+3],sem,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i+1]][]
+2],molS[i]|[j+3],sem,num, indice)*(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j],molS[i][j+1],molS[i
+1][j+2],molS[i][j+3],sem,indice)*angdb6)—
getPeriU (molS|i|[j],molS[i][j+1],molS[i+1]]
j+2],molS[i][j+3],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdb6= (Math.round ((pangdb6 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdb6= pangdb6-+auxb6 ;
auxb6= pangdb6;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdb6= (getVnU (molS|i|[j],molS[i][j+1],
molS|i+1][j+2],molS[i]][j+3],sem,num,
indice)/getPath(molS[i]|[j],molS[i][j+1],
molS|i+1][j+2],molS[i]]|j+3],sem ,num,
indice)*(1+(Math.cos ((getN(molS[i][j],
molS[i][j+1],molS[i+1][j+2],molS[i][j+3],
sem, indice )*angdb6)—getPeriU (molS[i][j],
molS[i][j+1],molS|[i+1|[j+2],molS[i]][j+3],
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdb6= (Math.round ((pangdb6 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdb6= pangdb6+auxbb ;
auxb6= pangdb6 ;
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indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--;
}
}//fim if
}//fim if
if ((i>=2)&&(j<qntdcol =2)&&(molS[i][j|!="") && (molS|
i=1][j]'="") && (molS[i—=2][j+1]!'="")&& (molS|[i
—1][j+2]!'="")&&((molS[i][j]. substring (9, 10).

equals ("1") )&&(molS|[i —1][j]|. substring (9, 10).

equals ("1"))&&(molS|[i —1]|[j|. substring (10, 11).

equals ("1") )&&(molS |1 —2][j+1].substring (11, 12).

equals ("1"))&&(molS|[i —2]|[j+1].substring (10, 11).

equals ("1"))&&(molS|[i —1|[j +2].substring (11, 12).

equals ("1")))){

indice=0;

double [|] auxlz = objAtomos.setAtomoU (molS|[i][]],
torS|r|);

double [| aux2z = objAtomos.setAtomoU (molS[i—1][j],
torS|r]|);

double [| aux3z = objAtomos.setAtomoU (molS|[i —2]]]
+1],torS[r]);

double [| aux4z = objAtomos.setAtomoU (molS|[i—1][]j
+2],torS|r]);

vl= objAtomos.getX (auxlz,torS|r])—objAtomos.getX(
aux2z ,torS|r]);

x1= objAtomos.getY (auxlz, torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2z ,torS|r]);

zl= objAtomos. getZ (auxlz,torS|r|)—objAtomos. getZ(
aux2z ,torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3z,torS|r]|)—objAtomos. getX (
aux2z ,torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3z, torS|r])—objAtomos.getY (
aux2z ,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3z ,torS|[r|)—objAtomos. getZ (

aux2z ,torS|r]);
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v3= objAtomos.getX (aux2z,torS|r]|)—objAtomos. getX (
aux3z,torS|r]) ;

x3= objAtomos.getY (aux2z,torS|r|)—objAtomos.getY (
aux3z,torS|r]|);

z3= objAtomos. getZ (aux2z ,torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux3z,torS|r]) ;

v4= objAtomos.getX (aux4z ,torS|r]|)—objAtomos. getX (
aux3z,torS|r]);

x4= objAtomos.getY (aux4z,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux3z,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4z , torS|r|)—objAtomos. getZ (

aux3z,torS|r]) ;

al= ((x1x22)—(x2%z1));
bl= ((z1%v2)—(vl%z2));
cl= ((v1#x2)—(x1xv2));
a2— ((X3*Z4)—(X4*Z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(clxc2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,62)+Math.
pow(c1,2))

mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow (b2 ,2)+Math
.pow(c2,2));

pmod— mod+mod?2;

auxdz = (prod)/(pmod) ;

angdz = Math.acos (auxdz) ;

double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(zlxc2);

if (sinal <=0.0){
angdz—= —angdz;

}

pangdz = (getVnU(molS[i][j],molS[i—1][j],molS[i
—2|[j+1],molS[i—1][j+2],sem ,num, indice)/getPath
(molS[i][j],molS[i—=1][j],molS[i—2][j+1],molS|i
—1][j +2],sem ,num, indice ) x(1+ (Math. cos ((getN (
molS|i]|[j],molS[i—1][j],molS[i—2][j+1],molS|[i
—1][j+2],sem,indice )*angdz)—getPeriU (molS|1i|][]
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| ,molS|i—1][j]|,molS|i—2]|[j+1],molS[i—1][j+2],
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdz= (Math.round ((pangdz * 10000.0))) /
10000.0;
pangdz= pangdztauxz;
auxz= pangdz;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdz = (getVnU(molS[i]|[j]|,molS[i—1][j],molS[i
—2||j+1],molS|i—1][j+2],sem,num, indice )/
getPath (molS[i][j],molS[i—1][j],molS[i—2][]
+1],molS[i—1][j+2],sem,num, indice ) *(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j]|,molS[i—1][j],molS[i—2][]
+1],molS|i—1|[j+2],sem,indice)*angdz)—
getPeriU (molS|i][j],molS[i—1][j],molS[i—2][]
+1],molS|i—1]|[j+2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdz= (Math.round ((pangdz * 10000.0))) /
10000.0;
pangdz= pangdztauxz;
auxz= pangdz;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;

}//fim if

if ((i>=2)&&(j<qntdcol =2)&&(molS|[i][j|!="") && (molS|
i—1][j+1]'="") && (molS|[i —2][j+1]!="")&& (molS]|i
—2|[j+2]'="")&&((molS[i]|[j]|. substring (10, 11).
equals ("1") )&&(molS |1 —1][j+1].substring (11, 12).
equals ("1"))&&(molS|[i —1|[j+1].substring (9, 10).
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equals ("1") )&&(molS |1 —2][j +1].substring (9, 10).
equals ("1"))&&(molS|[i —2]|[j +1].substring (8, 9).
equals ("1"))&&(molS|[i —2]|[j +2]|.substring (8, 9).
equals ("1")))){

indice=0;

double [| auxlzl = objAtomos.setAtomoU (molS|i
torS|r]);

It

double [| aux2zl = objAtomos.setAtomoU (molS|[i—1][j

+1],torS|[r]);

double [| aux3zl = objAtomos.setAtomoU (molS|[i —2][]j

+1],torS|[r]);

double [| aux4zl = objAtomos.setAtomoU (molS|[i —2][]j

+2],torS|r|);
vl= objAtomos.getX (auxlzl ,torS|[r]|)—objAtomos
aux2z1 ,torS|r]) ;

x1= objAtomos.getY (auxlzl ,torS|r])—objAtomos.

aux2z1  torS|r]) ;

z1= objAtomos. getZ (auxlzl ,torS|r]|)—objAtomos.

aux2zl ,torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3zl ,torS|[r|)—objAtomos.

aux2z1 ,torS|r]) ;

x2= objAtomos.getY (aux3zl,torS|r])—objAtomos.

aux2zl ,torS|r]) ;

z2= objAtomos.getZ (aux3zl,torS|r|)—objAtomos.

aux2zl ,torS|r]);

v3= objAtomos.getX (aux2zl,torS|r])—objAtomos.

aux3zl ,torS|r]) ;

x3= objAtomos.getY (aux2zl ,torS|r]|)—objAtomos.

aux3zl ,torS|r]) ;

z3= objAtomos.getZ (aux2zl,torS|[r|)—objAtomos.

aux3zl ,torS|r]) ;

v4= objAtomos.getX (aux4zl ,torS|[r|)—objAtomos.

aux3zl ,torS|r]) ;

x4= objAtomos.getY (aux4zl,torS|r|)—objAtomos.

aux3zl ,torS|r]) ;

.get X (
getY (
getZ (
get X (
getY (
getZ (
get X (
getY (
getZ (
getX (

getY (




425

z4= objAtomos. getZ (aux4zl ,torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux3zl ,torS|[r]);

al= ((x1x22)—(x2%z1));
bl= ((zl*v2)—(vlxz2));
cl= ((v1#x2)—(x1xv2));
a2— ((X3*Z4)—(X4*Z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+Math
.pow(c2,2));

pmod= mod*xmod?2;

double auxdzl = (prod)/(pmod);

double angdzl= Math. acos (auxdzl);

double sinal= (vl*xa2)+(x1xb2)+(z1%c2);

if (sinal <=0.0){
angdzl—= —angdzl;

}

pangdzl= (getVnU (molS[i][j],molS[i—1][j+1],molS[i
—2|[j+1],molS[i—2][j+2],sem ,num, indice ) /getPath
(molS[i][j],molS[i—1][j+1],molS[i—2][j+1],molS|
i —2][j+2],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (
molS[i]|[j],molS[i—1][j+1],molS[i—2][j+1],molS|i
—2|[j+2],sem, indice)*angdzl )—getPeriU (molS|[1i]] ]
| ,molS|i—1][j+1],molS|[i—2|[j+1],molS[i—-2][]+2],
sem, indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdzl= (Math.round ((pangdzl * 10000.0))) /
10000.0;

pangdzl= pangdzl+auxzl;

auxzl= pangdzl;

indiceD= indiceD + 1;

ind++;

sem-—+-+;
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while (num==0){

//transforma pra graus

JAVA

O COS

pangdzl= (getVnU (molS[i|[j],molS[i—1][j+1],molS]|
i—2][j+1],molS|i—2|[j+2],sem,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i—1][j+1],molS[i—2][]
+1],molS[i—2][j+2],sem ,num, indice ) (1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j],molS[i—1][j+1],molS[i
—2|[j+1],molS[i—2][j+2],sem, indice)*angdzl)—
getPeriU (molS[i][j],molS[i—1][j+1],molS[i—2]|
j+1],molS[i—2][j+2],sem,indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdzl= (Math.round ((pangdzl = 10000.0))) /

10000.0;

pangdzl= pangdzl+tauxzl;

auxzl= pangdzl;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
}
}//fim if
if ((1i>=2)&&(j >=

D&&e(molS[i [[j!1="") && (molS[i—1][j

—1]1="") && (molS[i—2][j —1]!="")&& (molS|[i—2][]

'="")&&((molS|i][j].substring (11, 12).equals
("1"))&&(molS |1 —1][j —1].substring (10, 11).equals
("1"))&&(molS [1 —1][] —1].substring(9, 0).equals
("1"))&&(molS|i —2][j —1].substring (9, 10).equals
("1"))&&(molS|[i —2][j —1].substring (8, 9).equals
("1"))&&(molS[i —2][j]. substring (8, 9).equals("1")
)

indice=0;

double [| auxlu3 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j],

torS|r|);

double [| aux2u3 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i —1][]

—1],torS|r]);

double [| aux3u3 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i —2][]

—1],torS|r]);




double [| aux4ud =
|,torS|r]);

vl= objAtomos.getX (auxlu3,torS|r])—objAtomos.

aux2u3 , torS|r]|) ;

x1= objAtomos.getY (auxlu3,torS|r])—objAtomos.

aux2u3 , torS|[r]);

z1= objAtomos.getZ (auxlu3,torS|r|)—objAtomos.

aux2u3 , torS|r|) ;

v2= objAtomos.getX (aux3u3,torS|r])—objAtomos.

aux2u3 , torS|r]) ;

x2= objAtomos.getY (aux3u3, torS|r])—objAtomos.

aux2u3 , torS|[r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3u3, torS|[r])—objAtomos.

aux2u3 , torS|r|) ;

v3= objAtomos. getX (aux2u3, torS|[r|)—objAtomos.

aux3u3d, torS|[r]);

x3= objAtomos.getY (aux2u3, torS|r])—objAtomos.

aux3u3 , torS|r]|) ;

z3= objAtomos. getZ (aux2u3, torS|r]|)—objAtomos.

aux3u3 , torS|r]) ;

v4= objAtomos.getX (aux4u3 , torS|[r|)—objAtomos.

aux3u3d , torS|[r]);
x4= objAtomos.getY (aux4u3,torS|r|)—objAtomos
aux3u3 , torS|r]|) ;

z4= objAtomos. getZ (aux4u3 , torS|r|)—objAtomos.

aux3u3d,torS|[r]);

al= ((x1%2z2)—(x2x*zl));
bl= ((zl*v2)—(vlxz2));
cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
= ((x3%24)—(x4%23));
= ((2z3%v4)—(v3x%z4));
= ((v3%x4)—(x3%v4d))
prod =(al*a2)+(bl*xb2)+(clxc2);

427

objAtomos.setAtomoU (molS|i —2]|[]

get X (
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mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.

pow(cl 2));
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mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow (b2 ,2)+Math
.pow(c2,2));
pmod= mod*mod?2;
auxdud = (prod) /(pmod);
angdu3= Math. acos (auxdu3) ;
double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(z1%c2);
if (sinal <=0.0){
angdud= —angdu3;
}
pangdud= (getVnU (molS[i]|[j],molS|[i—1][j—1],molS[i
—2|[j —1],molS[i—2][j],sem ,num, indice)/getPath (
molS [i][j],molS[i—1][j —1],molS[i—2][j —1],molS[i
—2|[j],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS |
i][j],molS[i—1][j—1],molS[i—2][j —1],molS[i —2]]]
| ,sem, indice )*angdu3)—getPeriU (molS|i][j],molS|
i —1][j —1],molS[i —2][j —1],molS[i —2][j ] ,sem,
indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdu3d= (Math.round ((pangdu3 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdu3d= pangdu3d-+auxusd;
auxud= pangdu3;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdu3= (getVnU (molS[i|[j],molS[i—1][j —1],molS]|
i—2][j —1],molS[i—2]|[]j],sem ,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i—1][j —1],molS|i—2][j
—1],molS|[i —2][j]|,sem ,num, indice )*(1+(Math. cos
((getN(molS[i][j],molS[i—1][j—1],molS[i—2][]
—1],molS[i—2]|[j],sem,indice)*angdu3)—getPeriU
(molS|i][j]|,molS|[i—1]|[j—1],molS[i—-2][]—1],
molS|i—2]|[j],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
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pangdu3= (Math.round ((pangdu3 = 10000.0))) /
10000.0;
pangdu3d= pangdu3dtauxud;
auxud= pangdud;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
¥
}//fim if
if (((j<qntdcol —2)&&(i >=2)&&(molS[i][j]!'="") && (molS

[1][j+1]!="") && (molS[i—1][j+1]!="")&& (molS|i
=2][j+2]!'=""))&&((molS[i|[j].substring (8, 9).
equals ("1"))&&(molS|[i|[j+1]|.substring (8, 9).
equals ("1") )&&(molS|[i|[j+1].substring (9, 10).
equals ("1"))&&(molS|[i —1|[j+1].substring (9, 10).
equals ("1"))&&(molS|[i—1|[j+1].substring (10, 11).
equals ("1"))&&(molS|[i —2|[j +2].substring (11, 12).
equals ("1")))){
indice=0;
double || auxlu4 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i][j],
torS|r|);

double [| aux2u4 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i]][]j
+1],torS|[r]);

double [| aux3u4 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i —1]]]
+1],torS[r]);

double [| aux4u4 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i —2]]]
+2],torS|r]);

vl= objAtomos.getX (auxlud ,torS|[r|)—objAtomos. getX(
aux2u4 , torS|[r]);

x1= objAtomos.getY (auxlu4, torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2ud , torS|r]) ;

z1= objAtomos. getZ (auxlud ,torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux2u4 , torS|r]|) ;

v2= objAtomos. getX (aux3ud ,torS|[r|)—objAtomos. getX(
aux2u4 ,torS|[r]);
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x2= objAtomos.getY (aux3u4,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2u4 , torS|[r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3ud , torS|r]|)—objAtomos. getZ (
aux2u4 , torS|r|) ;

v3= objAtomos.getX (aux2u4 ,torS|r])—objAtomos. getX (
aux3ud , torS|[r]);

x3= objAtomos.getY (aux2u4,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux3ud , torS|r]) ;

z3= objAtomos. getZ (aux2u4 , torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux3ud , torS|r|);

v4= objAtomos. getX (aux4ud ,torS|[r|)—objAtomos. getX (
aux3ud , torS|[r]);

x4= objAtomos.getY (aux4ud ,torS|r|)—objAtomos. getY (
aux3ud , torS|r|);

z4= objAtomos. getZ (aux4ud ,torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux3u4 , torS|[r]);

al= ((x1x%z2)—(x2x*zl));
bl= ((zl%v2)—(vl%z2));
Cl—r((Vl*XQ) (x1%v2));
= ((x3%24)—(x4%23));
= ((2z3%v4d)—(v3x%z4));
= ((v3%x4)—(x3%v4d))

prod =(al*a2)+(bl*b2)+(clxc2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow(cl,2));

mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+Math
.pow(c2,2));

pmod= mod*xmod?2;

auxdu4 = (prod) /(pmod) ;

angdud= Math. acos (auxdu4) ;

double sinal= (vl*a2)+(x1*b2)+(zl*c2);

if (sinal <=0.0){
angdud= —angdu4;

}

pangdud= (getVnU (molS[i]|[j]|,molS[i]|[j+1],molS[i
—1][j+1],molS|i—2][j+2],sem,num, indice)/getPath
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(molS[i][j]|,molS[i][j+1],molS[i—1][j+1],molS]|i
—2][j+2],sem,num, indice ) *(1+(Math. cos (( getN(
molS[i][j],molS[i]|[j+1],molS[i—1][j+1], molS][i
—2|[j+2],sem,indice)*angdu4)—getPeriU (molS|i|][]
| ,molS[i][j+1],molS[i—1][j+1],molS[i—-2][j+2],
sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdud4= (Math.round ((pangdu4 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdud= pangdu4d-+tauxud;
auxud= pangdu4;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdud= (getVnU (molS|i|[j],molS[i][j+1],molS]|i
—1|[j+1],molS[i—2][j+2],sem,num, indice )/
getPath (molS[i]|[j],molS[i][j+1],molS[i—1][]
+1],molS|i—2|[j +2],sem ,num, indice ) *(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j]|,molS|[i][j+1],molS[i—1][]
+1],molS[i—2][j+2],sem, indice )*angdud)—
getPeriU (molS|i|[j],molS[i][j+1],molS[i—1]][]
+1],molS|i—2|[j+2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdud4= (Math.round ((pangdud *x 10000.0))) /
10000.0;
pangdud4= pangdud+auxud;
auxud= pangdu4;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-—+-+;
}
}//fim if
if (((j>=1&&(i<qntdlinha —3)&&(molS[i][j]!="") && (
molS[i+1]|[j —1]'="") && (molS|i+2][j—1]!="")&& (
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molS[1i+3][j|!'=""))&&((molS|i]|[]j].substring (11,
12).equals ("1") )&&(molS|[i+1][j —1].substring (10,
11).equals ("1"))&&(molS|[i+1][j —1].substring (9,
10) .equals ("1") )&&(molS|i+2][j —1].substring (9,
10).equals ("1"))&&(molS|[i+2][j —1].substring (10,
11).equals ("1"))&&(molS[i+3]|[j]. substring (11, 12)
Lequals ("1")))){

indice=0;
double [| auxlu8 = objAtomos.setAtomoU (molS[i]|[j],

torS|r]);

double [| aux2u8 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][]
—1],torS[r]);

double [| aux3u8 = objAtomos.setAtomoU (molS|i+2]];
—1],torS|[r]);

double [| aux4u8 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+3]][]
|,torS|r]);

vl= objAtomos.getX (auxlu8,torS|[r|)—objAtomos. getX(
aux2u8,torS|r|) ;

x1= objAtomos.getY (auxlu8,torS|r|)—objAtomos.getY (
aux2u8, torS|r|) ;

z1= objAtomos. getZ (auxlu8,torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux2u8 ,torS|[r]);

v2= objAtomos.getX (aux3u8,torS|r])—objAtomos. getX (
aux2u8 , torS|r|) ;

x2= objAtomos.getY (aux3u8,torS|r]|)—objAtomos.getY (
aux2u8 ,torS|r]) ;

z2= objAtomos. getZ (aux3u8,torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux2u8, torS|r|) ;

v3= objAtomos.getX (aux2u8,torS|r]|)—objAtomos. getX (
aux3u8, torS|r|) ;

x3= objAtomos.getY (aux2u8, torS|r|)—objAtomos.getY (
aux3u8 ,torS|[r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2u8,torS|[r|)—objAtomos. getZ (
aux3u8,torS|r|) ;

vd= objAtomos.getX (aux4u8,torS|r]|)—objAtomos. getX (
aux3u8,torS|r]) ;
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x4= objAtomos.getY (aux4u8,torS|r|)—objAtomos.getY (
aux3u8 ,torS|[r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4u8,torS|r|)—objAtomos. getZ (
aux3u8 ,torS|r]) ;

al= ((x1%z2)—(x2xzl));
bl= ((zl*v2)—(vl%z2));
cl= ((vlxx2)—(x1%v2));
a2= ((x3xz4)—(x4x%z3));
b2= ((z3*v4d)—(v3xz4d));
c2= ((v3xx4)—(x3xv4));
prod =(alxa2)+(blxb2)+(clxc2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow (cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow (b2 ,2)+Math
.pow(c2,2));

pmod= mod*xmod?2 ;

auxdu8 = (prod) /(pmod) ;

angdu8= Math. acos (auxdu8) ;

double sinal= (vlxa2)+(x1*xb2)+(zlxc2);

if (sinal <=0.0){
angdu8= —angdu8;

}

pangdu8= (getVnU (molS[i]|[j],molS[i+1][j—1],molS[i
+2|[j —1],molS|i+3][j],sem,num, indice)/getPath(
molS[i][j],molS[i+1][j—1],molS[i+2][j—1],molS[i
+3][j],sem ,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS |
i][j],molS[i+1][j—1],molS[i+2][j—1],molS[i+3]]]
| ,sem, indice)*angdu8)—getPeriU (molS|[i]|[j],molS]|
i+1|[j—1],molS[i+2]|[j —1],molS[i+3][j],sem,
indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdu8= (Math.round ((pangdu8 * 10000.0))) /
10000.0;

pangdu8= pangdu8+auxus;

auxu8= pangdu8;

indiceD= indiceD + 1;




APENDICE D. CODIGO FONTE DO FUNCIONAMENTO DO AQG DESENVOIVIDO EM
434 JAVA

ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdu8= (getVnU (molS|i]|[j]|,molS[i+1]|[j—1],molS|
i+2][j—1],molS|[i+3][j],sem,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i+1][j —1],molS[i+2][j
—1],molS|[i+3][j]|,sem ,num, indice )*(1+(Math. cos
((getN(molS[i][j],molS[i+1][j—1],molS|[i+2][]
—1],molS[i+3]|[j],sem,indice)*angdu8)—getPeriU
(molS|i][j]|,molS[i+1]|[j—1],molS[i+2]|[j—1],
molS|[i+3]|[j],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdu8= (Math.round ((pangdu8 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdu8= pangdu8+tauxus;
auxu8= pangdu8;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
}
}//fim if
if (((j<gntdcol —1)&&(i<qntdlinha —3)&&(molS[i][j]'="")
&& (molS|i+1][j+1'="") && (molS[i-+2][j+1]!I="")
&& (molS[i+3][j]!'=""))&&((molS[i][]j].substring
(10, 11).equals("1"))&&(molS|[i+1][j+1]|.substring
(11, 12).equals("1"
(9, 10).equals("1")
(9, 10).equals("1")
( n

) )&&(molS |1 +1]|[j+1].substring

)&&(molS[1i+2][j+1]|.substring

)&&(molS[i+2][j+1]|.substring

11, 12).equals("1"))&&(molS|[i+3][j]|.substring

(10, 11).equals("1")))){

indice=0;

double || aux1z7 = objAtomos.setAtomoU (molS[i][]],
torS|r|);

double [| aux2z7 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j
+1],torS|r]);




double [| aux3z7 =
+1],torS[r]);

double [| aux4z7 =
| torS[r]);

vl= objAtomos.getX (aux1z7,torS|r])—objAtomos.

aux2z7 ,torS|[r]);

x1= objAtomos.getY (aux1z7,torS|r])—objAtomos.

aux2z7 ,torS|r|);

zl= objAtomos. getZ (aux1z7 ,torS|r]|)—objAtomos.

aux2z7 ,torS|r]) ;

v2= objAtomos.getX (aux3z7,torS|[r|)—objAtomos.

aux2z7 ,torS|[r]);

x2= objAtomos.getY (aux3z7,torS|r]|)—objAtomos.

aux2z7 ,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3z7 ,torS|r]|)—objAtomos.

aux2z7 ,torS|[r]);

v3= objAtomos.getX (aux2z7,torS|[r|)—objAtomos.

aux3z7 ,torS|r|);

x3= objAtomos.getY (aux2z7,torS|r])—objAtomos.

aux3z7 ,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2z7,torS|[r|)—objAtomos.

aux3z7 ,torS|[r]);

vd= objAtomos.getX (aux4z7,torS|r])—objAtomos.

aux3z7 ,torS|r]) ;

x4= objAtomos.getY (aux4z7 ,torS|r])—objAtomos.

aux3z7 ,torS|[r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4z7,torS|[r|)—objAtomos.

aux3z7 ,torS|r]) ;

al= ((x1%22)—(x2%z1));
bl= ((zl*v2)—(vl*z2));
cl= ((v1%x2)—(x1%v2)):
a2= ((x3x%z4)—(x4%z3));
b2= ((z3%v4d)—(v3x%z4d));
c2= ((v3xx4)—(x3x%vd));
prod =(al*a2)-+(blxb2)+(cl*c2);
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objAtomos.setAtomoU (molS|i+2]|[]

objAtomos.setAtomoU (molS|i+3][]

getX (
getY (
getZ (
getX (
getY (
getZ (
getX (
getY (
getZ (
get X (
getY (

getZ (
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mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+Math.
pow(cl,2));
mod2= Math.sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+Math
.pow(c2,2));
pmod= mod*xmod?2 ;
auxdz7 = (prod) /(pmod) ;
angdz7= Math.acos (auxdz7);
double sinal= (vl*a2)+(x1*b2)+(zl*c2);
if (sinal <=0.0){
angdz7= —angdz7;
}
pangdz7= (getVnU (molS[i][j],molS[i+1][j+1],molS[i
+2][j+1],molS|[i+3][j],sem,num, indice)/getPath (
molS|i|[j],molS[i+1][j+1],molS[i+2][j+1],molS]|i
+3][j],sem,num, indice ) *(1+(Math. cos ((getN (molS|
i][j],molS[i+1][j+1],molS[i+2][j+1],molS[i+3][j
| ,sem, indice)*angdz7)—getPeriU (molS|[i]|[j],molS]|
i+1][j+1],molS|i+2][j+1],molS[i+3][j],sem,
indice)))))
//arredondamento TINKER
pangdz7= (Math.round ((pangdz7 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdz7= pangdz7+auxz7 ;
auxz7= pangdzT7;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdz7= (getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j+1],molS]|
i+2|[j+1],molS[i+3][j],sem,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i+1][j+1],molS|i+2][]
+1],molS|i+3]|[j],sem,num, indice)*(1+(Math. cos
((getN(molS|i][j],molS[i+1][j+1],molS[i+2][]
+1],molS|i+3][j],sem,indice)*angdz7)—getPeriU
(molS[i][j],molS[i+1[[j+1],molS[i+2[[j+1],
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molS|i+3]|[j],sem,indice)))));

//arredondamento TINKER

pangdz7—= (Math.round (( pangdz7 x 10000.0))) /
10000.0;

pangdz7= pangdz7+auxz7;

auxz7= pangdz7;

indiceD= indiceD + 1;

ind+-+;

sem-—+-+;

}
if (((i<qntdlinha —3)&&(j >=1)&&(molS[i|[j]|!="") && (
molS[i+1][j|!="") && (molS[i+2]|[j—1]!="")&& (molS
[143][ =1t ="")))A{
if ((molS[i][j].substring(9, 10).equals("1"))&&(
molS|[i+1][j].substring (9, 10).equals("1")) && (
molS|i+1][j].substring (11, 12).equals("1"))&&(
molS[i+2|[j —1].substring (10, 11).equals("1"))&&
(molS|i+2][j —1].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|i+3]|[j —1].substring (9, 10).equals("1")))

{

indice=0;

double || aux1z2 = objAtomos.setAtomoU (molS|[1i]]j
|,torS|r]);

double || aux2z2= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]]]
|,torS|r]);

double || aux3z2= objAtomos.setAtomoU (molS|i+2][]
—1],torS[r]);

double || aux4z2= objAtomos.setAtomoU (molS|i+3][]
—1],torS|[r]);

vl= objAtomos.getX (aux1z2,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2z2,torS|r|) ;

x1= objAtomos.getY (aux1z2 ,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2z2 ,torS|r|);

zl= objAtomos. getZ (aux1z2 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2z2 ,torS|r]) ;
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v2= objAtomos. getX (aux3z2,torS|r]|)—objAtomos.

getX (aux2z2 ,torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3z2,torS|r])—objAtomos.

getY (aux2z2,torS|r|);

z2= objAtomos. getZ (aux3z2 ,torS|[r|)—objAtomos.

getZ (aux2z2 ,torS|r]);

v3= objAtomos. getX (aux2z2 ,torS|r]|)—objAtomos.

getX (aux3z2,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2z2,torS|r])—objAtomos.

getY (aux3z2,torS|r|);

z3= objAtomos. getZ (aux2z2,torS|[r|)—objAtomos.

getZ (aux3z2 ,torS|r]);

vd= objAtomos.getX (aux4z2,torS|r])—objAtomos.

getX (aux3z2,torS|r|);

x4= objAtomos.getY (aux4z2 ,torS|r])—objAtomos.

getY (aux3z2,torS|r]);

z4= objAtomos.getZ (aux4z2 ,torS|[r|)—objAtomos.

getZ (aux3z2 ,torS|r]);

al= ((x1xz2)—(x2x%zl1));
bl= ((zl*v2)—(vl*z2));
cl= ((vlxx2)—(x1*v2));
2= ((x3x%2z4)—(x4%z3));
2= ((23xv4d)—(v3xz4));
2= ((v3xx4)—(x3xv4))
prod =(alxa2)+(blxb2)+(clxc2);

JAVA

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+

Math.pow(cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+

Math.pow(c2,2));
pmod= mod*mod?2;
auxdz2= (prod) /(pmod) ;
angdz2= Math. acos (auxdz2);
double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(zl%c2);
if (sinal <=0.0){
angdz2= —angdz2;
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pangdz2= (getVnU (molS|i|[j],molS[i+1][j],molS|i
+2|[j —1],molS[i+3][j —1],sem,num, indice )/
getPath (molS[i][j],molS[i+1][j]|,molS[i+2][j
—1],molS|i+3][j —1],sem,num, indice )*(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i+2][]
—1],molS|i+3][j —1],sem,indice)*angdz2)—
getPeriU (molS|i|[j],molS[i+1][j],molS[i+2][j
—1],molS[i+3][j —1],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdz2= (Math.round ((pangdz2 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdz2= pangdz2+auxz?2;
auxz2= pangdz2;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-—+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdz2= (getVnU (molS|i|[j],molS[i+1][j],molS]|
i+2|[j—1],molS[i+3]|[j —1],sem,num, indice)/
getPath (molS[i|[j],molS|[i+1][j],molS[i+2][j
—1],molS[i+3][j—1],sem ,num, indice)*(1+(Math
.cos ((getN(molS[i][j],molS[i+1][j],molS|i
+2|[j —1],molS|i+3][j —1],sem, indice)*angdz2)
—getPeriU (molS[i][j],molS[i+1][j],molS]|i
+2|[j —1],molS[i+3][j —1],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdz2= (Math.round ((pangdz2 % 10000.0))) /
10000.0;
pangdz2= pangdz2+auxz2;
auxz2= pangdz?2;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
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}//fim if

JAVA

if (((i>=1)&&(j<qntdcol =3)&&(molS[i][j]!="") && (molS
[1=1][j+1]1="") && (molS[i][j+2|!="")&& (molS|i

SEREIE

HH))){

if ((molS[i][j].substring (10, 11).equals("1"))&&(
molS|[i—1|[j+1].substring (11, 12).equals("1"))
&&(molS |1 —1][j+1].substring (10, 11).equals("1")
J&&(molS |1 ][j+2].substring (11, 12).equals("1"))
&&(molS|[i][j+2].substring (10, 11).equals("1"))
&&(molS |1 —1][j +3].substring (11, 12).equals("1")

)4
indice=0;
double [|
|, torS
double ||

j+1],torS|r]);

double ||

+2],torS|[r]);

double ||

auxlz3
[r]);
aux2z3

aux3z3

aux4z3

j+3],torS|r]);
vl= objAtomos.getX (aux1z3 ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2z3,torS|r]);
x1= objAtomos.getY (aux1z3,torS|[r])—objAtomos.
getY (aux2z3,torS|r|);
zl= objAtomos. getZ (aux1z3 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2z3 ,torS|r]);
v2= objAtomos. getX (aux3z3 ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2z3,torS|r|);
x2= objAtomos.getY (aux3z3,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2z3,torS|r]);
z2= objAtomos.getZ (aux3z3,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2z3 ,torS|r]);
v3= objAtomos. getX (aux2z3 ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux3z3,torS|r]);
x3= objAtomos.getY (aux2z3,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3z3 ,torS|r]);

objAtomos

objAtomos

objAtomos

objAtomos

.setAtomoU (molS|[1i ][]
.setAtomoU (molS|i —1]|
.setAtomoU (molS|i ][]

.setAtomoU (molS[i —1]]
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z3= objAtomos.getZ (aux2z3,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3z3 ,torS|r]);

vd= objAtomos.getX (aux4z3,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3z3,torS|r]);

x4= objAtomos.getY (aux4z3 ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3z3 ,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4z3 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3z3 ,torS|r]);

al= ((x1xz2)—(x2x%zl));

bl= ((zl1*v2)—(vl*z2));

cl= ((v1*x2)—(x1%v2));

a2= ((x3xz4)—(x4%z3));

b2= ((z3%v4d)—(v3x%z4d));

c2= ((v3xx4)—(x3x%v4d))

prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl ,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;

pmod= mod*mod2;

auxdz3 = (prod) /(pmod);

angdz3 = Math. acos (auxdz3);

double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(zl*c2);

if (sinal <=0.0){
angdz3—= —angdz3;

}

pangdz3= (getVnU (molS[i][j],molS[i—1][j+1],molS]|
i][j+2],molS[i—1][j+3],sem,num, indice)/
getPath (molS[i|]j],molS|[i—1][j+1],molS[i]]]
+2],molS|i—1][j+3],sem ,num, indice ) *(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j],molS[i—1][j+1],molS[i]][]
+2],molS[i—1][j+3],sem, indice)*angdz3)—
getPeriU (molS|i|[j],molS[i—1][j+1],molS[i]]]
+2|,molS|i—1|[j+3],sem,indice)))));

//arredondamento TINKER
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pangdz3= (Math.round ((pangdz3 % 10000.0))) /
10000.0;
pangdz3= pangdz3+tauxz3;
auxz3d= pangdz3;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdz3= (getVnU (molS|i]|[j],molS[i—1][j+1],
molS[i]|[j+2],molS[i—1][j+3],sem,num, indice)
/getPath (molS|[i|[j],molS[i—1][j+1],molS|i]]
j+2],molS|[i—1][j+3],sem,num, indice )*(1+(
Math. cos ((getN (molS|[i]|[j],molS[i—1][j+1],
molS[i]|[j+2],molS[i—1][j+3],sem,indice)x
angdz3)—getPeriU (molS|[i]|[j],molS[i—1][j+1],
molS|i]|[j+2],molS[i—1][j+3],sem,indice)))))
//arredondamento TINKER
pangdz3= (Math.round ((pangdz3 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdz3= pangdz3+auxz3;
auxz3= pangdz3;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-—+-—+;

}

}//fim if

if (((i<qntdlinha —2)&&(j<qntdcol —1)&&(j >=1)&&(molS | i
[1i]'="") && (molS|[i+1][j—1'="") & (molS|[i+2]|][]

J'="")&& (molS[i+2][j+1]!'=""))&&((molS[i]]j].
substring (11, 12).equals("1"))&&(molS|i+1][j —1].
substring (10 ) -equals ("1") )&&(molS [i+1][j —1].
substring (10 11),equals("l”))&&(molS[i+2][j]-
substring (11 2).equals ("1") )&&(molS[i+2[[]].
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substring (8, 9).equals("1"))&&(molS|i+2][j+1].
substring (8, 9).equals("1")))){
if ((molS[i][j].substring (0, 7).equals("NCA0002"))
&&(molS|[i+1][j —1].substring (
OSR1001"))){

0, 7).equals("

}else{

indice =0;

double || auxlz4 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i]]]
|, torS[r]);

double [| aux2z4 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]]
i—1] torS[r]) ;

double || aux3z4 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]|
il torSr]);

double [| aux4z4 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]]
j+1],torS|r]);

vl= objAtomos.getX (auxlz4 ,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2z4 ,torS|r|);

x1= objAtomos.getY (auxlz4 ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2z4 ,torS|r|);

zl= objAtomos.getZ (auxlz4 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2z4 ,torS|r]) ;

v2= objAtomos.getX (aux3z4 ,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2z4 ,torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3z4 ,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2z4 ,torS|r|);

z2= objAtomos. getZ (aux3z4 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2z4 ,torS|r]) ;

v3= objAtomos.getX (aux2z4 ,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3z4 ,torS|r|);

x3= objAtomos.getY (aux2z4 ,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux3z4 ,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2z4 ,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux3z4 ,torS|r]);

vd= objAtomos.getX (aux4z4 ,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3z4 ,torS|r]);
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x4= objAtomos. getY (aux4z4 ,torS|r|)—objAtomos.
getY (aux3z4 ,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4dz4 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3z4 ,torS|r]) ;

al= ((x1xz2)—(x2x%z1));
bl= ((zl*v2)—(vl%z2));
1= ((vlxx2)—(x1x%v2));
2= ((x3x%2z4)—(x4%z3));
2= ((z3xv4)—(v3xz4));
2= ((v3x*x4)—(x3%xv4))
prod =(al*a2)+(blxb2)+(clxc2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));
mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2));
pmod= modxmod?2;
auxdz4 = (prod) /(pmod);
angdz4 = Math. acos (auxdz4);
double sinal= (vl*a2)+(x1%b2)+(z1%c2);
if (sinal <=0.0){
angdz4= —angdz4;
}
pangdz4= (getVnU(molS|i]|[j],molS[i+1]|[j—1],molS|
i+2][j],molS[i+2]|[j+1],sem ,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i+1][j —1],molS[i+2][]
| ,molS|[i+2][j+1],sem ,num, indice)=*(1+(Math. cos
((getN(molS|i][j],molS[i+1][j—1],molS[i+2]]]
| ,molS[i+2]|[j+1],sem,indice)*angdzd)—getPeriU
(molS[i][j]|,molS[i+1]|[j—1],molS[i+2]|[j],molS|
i+2][j+1],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdz4= (Math.round ((pangdz4 = 10000.0))) /
10000.0;
pangdz4= pangdz4+auxz4;
auxz4= pangdz4;
indiceD= indiceD + 1;
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ind++;
sem-—+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdz4= (getVnU (molS[i]|[j],molS[i+1][]—1],
molS|[1i+2|[j],molS[i+2][j+1],sem,num, indice)
/getPath (molS|[i][j],molS[i+1][j —1],molS[i
+2][j],molS[i+2][j+1],sem ,num, indice ) (1+(
Math. cos ((getN (molS|[i]|[j],molS[i+1]|[j—1],
molS |1 +2][j],molS[i+2][j+1],sem,indice)x
angdz4 )—getPeriU (molS[i][j]|,molS[i+1]|[j—1],
molS|[i+2][j]|,molS[i+2]|[j+1],sem,indice)))))
//arredondamento TINKER
pangdz4= (Math.round ((pangdz4 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdz4= pangdz4+auxzd;
auxz4= pangdz4;
indiceD= indiceD + 1;

ind+-+;
sem-+-+;
¥
}
}//fim if
if ((i<qntdlinha —2)&&(j >=2)&&(molS[i][j|!="") && (
molS[i+1][j|!="") && (molS[i+2]|[j—1]!="")&& (molS

[1+1][]=2]!'="")&&((molS[i][j].substring (9, 10).
equals ("1") )&&(molS|[i+1][j].substring (9, 10).

equals ("1") )&&(molS|i+1]|[j].substring (11, 12).
equals ("1"))&&(molS|[i+2][j —1].substring (10, 11).
equals ("1") )&&(molS|i+2]|[j —1].substring (11, 12).
equals ("1"))&&(molS|i+1|[j —2].substring (10, 11).
equals ("17)))){

indice=0;
double [|] auxlzb = objAtomos.setAtomoU (molS|[i]]]
|,torS|r]);




APENDICE D. CODIGO FONTE DO FUNCIONAMENTO DO AQG DESENVOIVIDO EM

446

JAVA

double [| aux2z5 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]]

jl,torS|r]);

double [| aux3z5 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]]

j—1],torS|[r]);

double [| aux4z5 = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]]

j—2] torS[r]) ;

vl= objAtomos.getX (aux1z5,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2z5,torS|r|);

x1= objAtomos.getY (aux1z5,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2z5,torS|r|);

zl= objAtomos.getZ (auxlz5,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2z5,torS|r]);

v2= objAtomos.getX (aux3z5,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2z5,torS|r|);

x2= objAtomos.getY (aux3z5,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2z5,torS|r]);

z2= objAtomos. getZ (aux3z5,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2z5,torS|r]) ;

v3= objAtomos.getX (aux2z5,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3zb,torS|r|);

x3= objAtomos.getY (aux2z5,torS|r|)—objAtomos.
getY (aux3z5,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2z5,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3z5,torS|r]);

vd= objAtomos.getX (aux4z5,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3z5,torS|r]);

x4= objAtomos. getY (aux4z5 ,torS|r|)—objAtomos.
getY (aux3zb,torS|r|);

z4= objAtomos. getZ (aux4z5 ,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3z5,torS|r]) ;

al= ((x1xz2)—(x2xzl1));
bl= ((zl*v2)—(vl1*z2));
cl= ((v1%x2)—(x1%v2));
a2= ((x3xz4)—(x4x%z3));
b2= ((z3%vd)—(v3%z4));
2= ((v3xx4)—(x3xv4));

)
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prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);
mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));
mod2= Math. sqrt (Math.pow (a2 ,2)+Math.pow(b2,2)+
Math . pow(c2,2));
pmod= mod*xmod2;
auxdzb = (prod)/(pmod) ;
angdzb = Math.acos (auxdzb) ;
double sinal= (vl*a2)+(x1xb2)+(zl%c2);
if (sinal <=0.0){
angdzb= —angdzd;
}
pangdzb= (getVnU (molS|i]|[j],molS[i+1]|[j],molS[i
+2][j —1],molS[i+1][j —2],sem ,num, indice )/
getPath (molS[i][j],molS[i+1][j]|,molS[i+2][j
—1],molS[i+1][j —2],sem ,num, indice ) *(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j]|,molS[i+1]|[j],molS[i+2][]
—1],molS[i+1][j —2],sem,indice)*angdzb)—
getPeriU (molS[i|[j],molS[i+1][j],molS[i+2][j
—1],molS|i+1][j —2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdzb= (Math.round ((pangdz5 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdzb= pangdzbt+auxzh;
auxzb= pangdz);
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem--+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdzb= (getVnU (molS[i|[j],molS[i+1][j],molS]|
i+2|[j—1],molS[i+1]|[j—2],sem ,num, indice)/
getPath (molS[i]|[j],molS[i+1][j],molS[i+2][j
—1],molS|i+1][j —2],sem ,num, indice ) *(1+(Math
.cos ((getN(molS[i][j],molS[i+1][j],molS[i
+2][j —1],molS[i+1][j —2],sem, indice )*angdz))
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—getPeriU (molS[i][j]|,molS[i+1][j],molS|i
+2][j —1],molS[i+1][j —2],sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdz5= (Math.round ((pangdz5 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdz5= pangdzb+auxzb;
auxzb= pangdz5;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
}
}//fim if
if ((molS|i][j]!'="") &&(i<qntdlinha —3)&&(j<qntdcol —2)
&& (molS[i+1][j+1]'="") && (molS[i+2|[j+1]!="")
&& (molS[i+3]|[j+2]!1="")){
//verificar se todo esta ligados
if ((molS|i][j].substring (10, 11).equals("1"))&&(
molS|[i+1][j+1].substring (11, 12).equals("1"))
&&(molS|[i+1][j+1].substring (9, 10).equals("1"))
&&(molS|[i+2][j+1].substring (9, 10).equals("1"))
&&(molS|[i+2][j+1].substring (10, 11).equals("1")
J&&(molS |1 +3]|[j+2].substring (11, 12).equals
("))
//nao posso torcer o anel de ligacao dupla
indice=0;
double [|] auxlub = objAtomos.setAtomoU (molS|i]] ]
[, torS{r]);
double [| aux2ub = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1]]
j+1],torS|r]);
double [| aux3ub = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]]
j+1],torS|r]);
double [| aux4ub = objAtomos.setAtomoU (molS|[i+3]|
j+2],torS|r]);
vl= objAtomos.getX (auxlub,torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux2ub , torS|r]);
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x1= objAtomos.getY (auxlu5,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2ub , torS|r]);

zl= objAtomos. getZ (auxlub,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2ub , torS|r]) ;

v2= objAtomos.getX (aux3ub,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2ub , torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3u5,torS|r]|)—objAtomos.
getY (aux2ub, torS|r|);

z2= objAtomos. getZ (aux3ub, torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux2ub ,torS|r]) ;

v3= objAtomos. getX (aux2ub, torS|r|)—objAtomos.
getX (aux3ub , torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2ub,torS|r|)—objAtomos.
getY (aux3ub, torS|r|);

z3= objAtomos. getZ (aux2ub,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3ub,torS|r]);

vd= objAtomos. getX (aux4u5, torS|r]|)—objAtomos.
getX (aux3ub, torS|r|);

x4= objAtomos.getY (aux4ub,torS|r])—objAtomos.
getY (aux3ub, torS|r|);

z4= objAtomos. getZ (aux4ub,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3ub ,torS|r]);

al= ((x1%z2)—(x2xz1));
bl= ((zl*v2)—(vl*z2));
Cl—r((Vl*X2> (x1%v2));
2= ((x3%2z4)—(x4%23));
2= ((z3xv4d)—(v3xz4));
2= ((v3*x4)—(x3%vd));
prod =(alxa2)+(bl*xb2)+(clxc2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math.pow(c2,2) ) ;

pmod= mod*xmod2;

auxdub = (prod) /(pmod);

angdub = Math.acos (auxdub);
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double sinal= (vlxa2)+(x1*b2)+(zl*c2);
if (sinal <=0.0){
angdub= —angdub;
}
pangdub= ((getVnU (molS|i]|[j],molS[i+1][j+1],molS
[1+2][j+1],molS[i+3][j+2],sem ,num, indice)/
getPath (molS[i][j],molS[i+1][j+1],molS[i+2]]]
+1],molS|[i+3][j+2],sem ,num, indice ) )*(1+(Math.
cos ((getN(molS[i][j],molS[i+1]|[j+1],molS|i
+2|[j+1],molS[i+3][j+2],sem, indice )*angdub)—
getPeriU (molS|i|[j],molS[i+1][j+1],molS[i+2]|
j+1],molS[i+3][j+2],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdub= (Math.round ((pangdub * 10000.0))) /
10000.0;
pangdub= pangdudtauxub;
auxub= pangdub;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdub= ((getVnU (molS[i][j]|,molS|[i+1][j+1],
molS|[i+2][j+1],molS[i+3][j+2],sem ,num,
indice)/getPath(molS[i][j],molS[i+1][j+1],
molS [1+2][j+1],molS[i+3][j+2],sem ,num,
indice))*(1+(Math.cos ((getN(molS|[i][j],molS
[1+1][j+1],molS[i+2][j+1],molS[i+3][j+2],
sem, indice )*angdub)—getPeriU (molS|i][j],
molS [i+1][j+1],molS|i+2][j+1],molS[i+3][j
+2],sem, indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdub= (Math.round ((pangdu5 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdub= pangdud-+auxub ;

auxub= pangdub;




451

indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-—+-+;

}
}//fim if
if (((i<qntdlinha —2)&&(j<qntdcol —1)&&(molS[i][j]!="")
&& (molS[i+1][j]!="") && (molS[i+2][j+1]!="") &&
(molS 1+ 1][]+1]1=""))){
if ((((molS[i][j].substring (9, 10).equals("1"))&&(
molS|[i+1]|[j].substring (9, 10).equals("1"))))&&(
molS|[i+1][j].substring (10, 11).equals("1"))&&(
molS |1 +2]|[j+1].substring (11, 12).equals("1")
&&(molS|[i+2][j+1].substring (9, 10).equals("1"))
&(molS[i+1][j+1].substring (9, 10).equals("1")))
{
indice=0;
//isolar a b e ¢ dos planos
auxlu7= objAtomos.setAtomoU (molS|[i]|[j],torS|r]);
aux2u7= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+1][j],torS|[r

DE

aux3u7= objAtomos.setAtomoU (molS|[i+2]|[j+1],torS]|
r]);

aux4u7= objAtomos.setAtomoU (molS|i+3][j+1],torS|
r]);

vl= objAtomos.getX (auxlu7,torS|[r])—objAtomos.
getX (aux2u7,torS|r|);

x1= objAtomos.getY (auxlu7,torS|r])—objAtomos.
getY (aux2u7,torS|r]);

zl= objAtomos.getZ (auxlu7,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2u7,torS|r]) ;

v2= objAtomos.getX (aux3u7,torS|r])—objAtomos.
getX (aux2u7,torS|r]);

x2= objAtomos.getY (aux3u7,torS|r|)—objAtomos.
getY (aux2u7,torS|r]);
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z2= objAtomos. getZ (aux3u7,torS|[r|)—objAtomos.
getZ (aux2u7,torS|r]);

v3= objAtomos.getX (aux2u7,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3u7,torS|r]);

x3= objAtomos.getY (aux2u7,torS|[r])—objAtomos.
getY (aux3u7,torS|r]);

z3= objAtomos. getZ (aux2u7,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3u7,torS|r]) ;

vd= objAtomos.getX (aux4u7,torS|r])—objAtomos.
getX (aux3u7,torS|r]);

x4= objAtomos. getY (aux4u7,torS|r|)—objAtomos.
getY (aux3u7,torS|r]);

z4= objAtomos. getZ (aux4u7,torS|r|)—objAtomos.
getZ (aux3u7,torS|r]) ;

al= ((x1xz2)—(x2x%zl1));

bl= ((z1%v2)—(v1*z2));
cl= ((v1%x2)—(x1%v2));
a2= ((x3%z4)—(x4%23));
b2= ((z3%v4)—(v3xz4));
c2= ((v3xx4)—(x3xv4d));
prod =(alxa2)+(blxb2)+(cl*c2);

mod= Math.sqrt (Math.pow(al,2)+Math.pow(bl,2)+
Math.pow(cl,2));

mod2= Math. sqrt (Math.pow(a2,2)+Math.pow(b2,2)+
Math . pow(c2,2));

pmod= mod*mod2;

auxdu7= (prod) /(pmod);

angdu7= Math. acos (auxdu7) ;

double sinal= (vl*a2)+(x1xb2)+(zl%c2);

if (sinal <=0.0){
angdu7= —angdu7;

}

pangdu7= (getVnU (molS[i]|[j],molS[i+1][j],molS[1i
+2|[j+1],molS[i+1][j+1],sem,num, indice )/
getPath (molS[i][j],molS[i+1][j]|,molS[i+2][]
+1],molS[i+1][j+1],sem ,num, indice )*(1+(Math.
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cos ((getN(molS[i][j]|,molS[i+1]|[j],molS[i+2][]
+1],molS[i+1]|[j+1],sem,indice)*angdu?)—
getPeriU (molS|i|[j],molS[i+1][j],molS[i+2][]
+1],molS|[i+1]|[j+1],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdu7= (Math.round ((pangdu7? * 10000.0))) /
10000.0;
pangdu7= pangdu7+auxu’;
auxu7= pangdu7;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-—+-+;
while (num==0){
//transforma pra graus o cos
pangdu7= (getVnU (molS[i]|[j],molS[i+1][j],molS|
i+2][j+1],molS|[i+1][j+1],sem ,num,indice)/
getPath (molS[i]|[j],molS[i+1][j],molS[i+2]]]
+1],molS|[i+1][j+1],sem ,num, indice ) x(1+ (Math
.cos ((getN(molS[i][j],molS[i+1][j],molS]|i
+2][j+1],molS[i+1][j+1],sem,indice)=*angduT)
—getPeriU (molS[i][j]|,molS[i+1][j],molS|i
+2][j+1],molS[i+1][j+1],sem,indice)))));
//arredondamento TINKER
pangdu7= (Math.round ((pangdu7 * 10000.0))) /
10000.0;
pangdu7= pangdu7-+auxu?;
auxu7= pangdu7;
indiceD= indiceD + 1;
ind++;
sem-+-+;
}
}//fim if
}//fim if
}//fim else
}//fim for
}//fim for
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pangd [r|= pangdztpangdzl+pangdz2+pangdutpangdu2+pangdu3+
pangdud+pangdub+pangdub+pangdu7+pangdu8+pangdz3+pangdz4
+pangdzb+
pangdz6+pangdz7+pangdz8+pangdbd-+pangdbb4+pangdb5+pangdbbb+
pangdb6 ;
}//fim for r
return pangd;
}
//faz busca dos parametros
public double calculaFit(int semente) throws JXLException,
[OException{
//posso unir o lh, lelet e 1j para otimizar, pois os lacos
sao iguais
double [| diedro, diedro3, diedroAnel, diedro2= new double |
torS.length |;
double erro2= 0.0;
double aux= 0.0;
diedro= new double|torS.length |;
diedroAnel= new double|[torS.length |;
diedro3= new double|[torS.length|;

nmn.

String log="";

diedro= angdU (semente) ;
diedro2= angd2U (semente);
diedro3= angd3U (semente) ;
diedroAnel= angdAnelU (semente) ;
for (int i=1; i<torS.length; i++){
//Adenina
if (i==1){
auxl[i]= (—0.02304317—((diedro|i]|+diedro2|i]+diedro3|i
| +diedroAnel [ i
| £4.2237 +4.8935+0.0021 +6.8913+(—72.0658) )—
(diedro|0]+ diedro2[0]+ diedro3[0]+ diedroAnel
(0] +4.1201+4.4607+0.0280+6.6095+ (—71.1718)))) ;
auxl|[i]= Math.pow(auxl[i], 2);
telse if (i==2){
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auxl[i]= (0.00597640 —((diedro|i|+diedro2|i]+diedro3|i
|+diedroAnel [ i
| +4.166514.7558 +0.0007 +6.7875+ (—71.4734) )—
(diedro[0]+diedro2[0]+ diedro3[0]+ diedroAnel
[0]+4.1201+4.4607+0.0280+6.6095+(—71.1718)))) ;
auxl|[i]|= Math.pow(auxl[i], 2);
telse if (i==3){
auxl[i]= (0.01719609 —((diedro|i|+diedro2[i]+diedro3|i
|+diedroAnel [ i
[ +4.1871+4.7706+0.0560+6.6880+ (—71.3213))—
(diedro[0]+diedro2[0]+ diedro3[0]+ diedroAnel
[0]+4.1201+4.4607+0.0280+6.6095+ (—71.1718)))) ;
auxl|i]= Math.pow(auxl|[i], 2);
telse if (i==4){
auxl[i]= (5.12209257 —((diedro|i]|+diedro2[i]+diedro3|i
| +diedroAnel [ i
| +3.36334+4.6939+0.2138+4.7869+(—62.0200) )—
(diedro[0]+ diedro2[0]+ diedro3[0]+ diedroAnel
[0]+4.1201+4.4607+0.0280+6.6095+ (—71.1718)))) ;
auxl[i]= Math.pow(auxl[i], 2);
telse if (i==5){
auxl|[i]= (5.23069997 —((diedro|i|+diedro2|i]+diedro3|i
|+diedroAnel | i
| +3.333114.479510.1951 +4.9644 + (—62.3117) )—
(diedro[0]+ diedro2[0]+ diedro3[0]+ diedroAnel
(0] +4.1201+4.4607+0.0280+6.6095+ (—71.1718))));
auxl|i]= Math.pow(auxl[i], 2);
telse if (i==6){
auxl|[i]= (0.03939564 —((diedro|i|+diedro2|i]+diedro3|i
|+ diedroAnel | i
| +4.0917 +4.382810.0338+6.4224 + (—70.8748) )—
(diedro[0]+diedro2|[0]+ diedro3|0]+ diedroAnel
(0] +4.1201+4.4607+0.0280+6.6095+ (—71.1718))));
auxl|i]= Math.pow(auxl[i], 2);
telse if (i==T7){
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auxl[i]= (—0.01860182—((diedro|i]|+diedro2|i]+diedro3|i
|+diedroAnel [ i
| +4.214414.6511+0.0068+ 6.8488 + (—71.9076))—
(diedro[0|+diedro2[0]+ diedro3[0]+ diedroAnel
(0] +4.1201+4.4607+0.0280+6.6095+(—71.1718)))) ;
auxl|i]|= Math.pow(auxl[i], 2);
}
aux= auxl [i]|+aux;
}
fit= Math.sqrt (aux/(auxl.length —1));

return fit;

}//fim calculaFitness
public double getFitD (){
String fitness = "" + fit;

return fit;

}//fim getFit
public double getFit () {
String fitness = "" + fit;

return fit;
}//fim getFit

public double getVnU(String str, String str2, String str3,
String str4, int semente, int n, int ind){
double vn= 0.0;
String auxS,auxS2,auxS3,auxS4 = "";

for (int i= ind; i< vnS.length; i++){
if (vanS[i]!=""){
auxS= vnS|i].substring (0,2);
auxS2= vnS|i].substring (3,5);
auxS3= vnS|i].substring (6,8);
auxS4= vnS|[i].substring (9,11);




457

if (((auxS.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2.equals (
str2.substring (0,2)))&&(auxS3. equals (str3.substring
(0,2)))&&(auxS4. equals (strd.substring (0,2)))) || ((auxS
.equals (str.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str3.
substring (0,2)) )&&(auxS3. equals (str2.substring (0,2)))
&&(auxS4 . equals (strd . substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(str4.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str2.
substring (0,2)))&&(auxS3.equals (str3.substring (0,2)))&&(
auxS4 . equals (str.substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(strd.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str3.
substring (0,2)))&&(auxS3.equals (str2.substring (0,2)))&&(
auxS4 . equals (str.substring (0,2))))){
if ((str.substring (0, 2).equals("OS"))&&(str2.substring
(0, 2).equals("CT"))&&(str3 .substring (0, 2).equals
("N9"))&&(str4 . substring (0, 2).equals("C1"))){
indMutacao2= 1i;
if (num==1){
vn= vnDInd [0];
}else if (rep==1){
vn= vnDInd [1];
}else if (rep==2){
vn= vnDInd [2];
}else if (rep==3){
vn= vnDInd [3];
}
cruzaVn|[l]|=1;
telse if ((str.substring (0, 2).equals("OS"))&&(str2.
substring (0, 2).equals("CT"))&&(str3.substring (0,
2).equals ("N9"))&&(str4 . substring (0, 2).equals("C2

"))
indMutacao3= 1i;
if (num==1){

vn= vnDInd [0];
}telse if (rep==1){
vn= vnDInd [1];
}else if (rep==2){
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vn= vnDInd [2];
}else if(rep==3){
vn= vnDInd [3];

}
cruzaVn|[2]|=1;

}belse if ((str.substring (0, 2).equals("OS"))&&(str2.
substring (0, 2).equals("PP"))&&(str3.substring (0,
2).equals ("OS") )&&(str4 . substring (0, 2).equals("CT
")))A
indMutacao4= 1i;
vn= vnD |1 |;
cruzaVn|[3]|=1;

}else{
vn= vnD |1 |;

}

//checar pra ver se nao tem outra forma igual. COmo no
meu caso soh tem 4 casos no maxio, foram feitos 4
ifs

if ((i+1)<vnS.length —1){
auxS= vnS|[i-+1].substring (0,2);
auxS2= vnS|i-+1].substring (3,5);
auxS3= vnS|[i+1]|.substring (6,8);
auxS4= vnS|[i+1]|.substring (9,11);

if (((auxS.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2.equals(str2.
substring (0,2)))&&(auxS3. equals (str3.substring (0,2)))&&(
auxS4.equals (strd .substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str3.
substring (0,2) ) )&&(auxS3. equals (str2.substring (0,2)))&&(
))) 1]
&&(auxS2. equals (str2 .
str3.substring (0,2)))&&(
)) [
&&(auxS2. equals (str3 .
r2.substring (0,2)))&&(

st
))A

(
auxS4.equals (strd.substring (0,2)
((auxS.equals(strd.substring (0,2)))
substring (0,2) ) )&&(auxS3. equals (
auxS4 . equals (str.substring (0,2))
((auxS.equals(str4.substring (0,2)))
substring (0,2) ) )&&(auxS3. equals (
auxS4 . equals (str.substring (0,2))




num = 0;

indice= i+1;

// o AG soh vai trabalhar nesse angulo diedro

if ((auxS.substring (0, 2).equals("OS"))&&(auxS2.
substring (0, 2).equals("CT"))&&(auxS3.substring
(0, 2).equals("N9"))&&(auxS4 . substring (0, 2).

equals ("C2"))){
if (rep==0){

indMutacao3Rep[0]= 1i;

cruzaVnRep[0]|= 1;
rep=1;
break ;

}telse if (rep==1){
indMutacao3Rep[1|= 1i;
cruzaVnRep[1|= 1i;
rep=2;
break ;

}else if (rep==2){
indMutacao3Rep[2|= 1i;
cruzaVnRep[2|= 1;
rep=3;
break ;

}else if (rep==3){

¥

telse{
rep=1;
break ;

}

}else{

if (num==0){
indice = ind;
indMutacao3Rep[3]= 1i;
cruzaVnRep [3]= 1i;
rep=4;

telse{

indice = 0;

459
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}//fim if vazio
semente-+-+;
}//fim fori

return vn;

}//fim getVn

double vn= 0.0;

public double getVn(String
String str4, int semente, int n, int ind){

String str2 ,

nn.

String auxS,auxS2,auxS3,auxS4 = ;

for (int i= ind; i< vnS.length; i++){
if (vanS[i]!=""){
auxS= vnS|i].substring (0,2);
auxS2= vnS|i].substring (3,5);
auxS3= vnS|i].substring (6,8);
auxS4= vnS|[i].substring (9,11);
if (((auxS.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2. equals(
str2.substring (0,2)))&&(auxS3. equals (str3.substring
(0,2)))&&(auxS4. equals (strd . substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str3.
substring (0,2) ) )&&(auxS3. equals (str2.substring (0,2)))&&(
auxS4.equals (strd .substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(strd.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str2.
substring (0,2) ) )&&(auxS3. equals
auxS4.equals (str.substring (0,2)
substring (0,2) ) )&&(auxS2. equals
auxS3.equals(str2.substring (0,2

)
)
(
)
(
)

JAVA

String str3 ,

str3.substring (0,2)))&&(
)) || ((auxS.equals(str4.
str3.substring (0,2)))&&(
) )&&(auxS4. equals (str.
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substring (0,2))))){

if (vaD|i]== 1000){
gerarIndVnD (i, semente) ;
vn= vnD|1i |;
telse{
vn= vnD |1 |;
//checar pra ver se nao tem outra forma igual
if ((i+1)<vnS.length —1){
auxS= vnS|[i+1].substring (0,2);
auxS2= vnS|i+1].substring (3,5);
auxS3= vnS|i+1]|.substring (6,8);
auxS4= vnS|i+1].substring (9,11
if (((auxS.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2.
equa&s(str?.substring(O,Z)))&&dauxSB.equals(
str3.substring (0,2)))&&(auxS4. equals (str4.
substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str3.
substring (0,2) ) )&&(auxS3.equals (str2.substring (0,2)))&&(
auxS4.equals (strd .substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(str4.substring (0,2)))&&(auxS2.equals (str2.
substring (0,2) ) )&&(auxS3. equals (str3 .substring (0,2)))&&(
auxS4 . equals (str.substring (0,2)))) ||
)
(
)

) )
(0

((auxS.equals(str4.substring (0,2)))&&(auxS2.equals (str3 .

substring (0,2)))&&(auxS3. equals (str2.substring (0,2)))&&(
auxS4 . equals (str.substring (0,2))))){
num = 0;
indice= i+41;
break ;
telse{
if (num==0){
indice = ind;
}else{
indice = 0;
}

num = 1;
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break ;

}

}else{
break ;

}
}//fim if vazio

semente-++;
}//fim fori

return vn;

}//fim getVn
public double getPath(String str, String str2, String str3,

String str4, int semente, int n, int ind){

double path= 0.0;
String auxS,auxS2,auxS3,auxS4 = "";

for (int i= ind; i< vnS.length; i++){
if (vanS[i]!=""){
auxS= vnS|[i].substring (0,2);
auxS2= vnS|i].substring (3,5);
auxS3= vnS|i].substring (6,8);
auxS4= vnS|[i].substring (9,11);
if (((auxS.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2.equals (
str2.substring (0,2)))&&(auxS3. equals (str3.substring
(0,2)))&&(auxS4. equals (strd .substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str3.
substring (0,2)))&&(auxS3.equals (str2.substring (0,2)))&&(
auxS4 . equals (strd.substring (0,2)))) || ((auxS.equals(str4.
substring (0,2) ) )&&(auxS2. equals (str2.substring (0,2)))&&(
auxS3.equals (str3.substring (0,2)))&&(auxS4. equals(str.
substring (0,2)))) || ((auxS.equals(strd.substring (0,2)))&&(
auxS2.equals (str3.substring (0,2)))&&(auxS3.equals (str2.
substring (0,2)))&&(auxS4. equals (str.substring (0,2))))){
if (pathD[i]== 1000){
//gerarIndPathD (i ,semente) ;
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path= pathD|[i];
telse{

path= pathD|[i];

break ;

}
}//fim if vazio

semente-++;
}//fim fori
if (path==0){
path=1;
}

return path;

}//fim getPath
public double getN(String str, String str2, String str3,
String str4, int semente, int ind){
double nl= 0.0;
String auxS,auxS2,auxS3,auxS4 = "";
int j=0;

int w=0;

if (num==0){
for (int i= ind—1; i< vnS.length; i++){
if (vanS[i]!=""){
auxS= vnS|i].substring (0,2);
auxS2= vnS|i].substring (3,5);
auxS3= vnS|i].substring (6,8);
auxS4= vnS|[i].substring (9,11);
if (((auxS.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (
str2.substring (0,2)))&&(auxS3. equals (str3.substring
(0,2)))&&(auxS4 . equals (strd .substring (0,2)))) || ( ( auxS
.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2. equals(str3.
substring (0,2)))&&(auxS3. equals (str2.substring (0,2)))
&&(auxS4 . equals (strd . substring (0,2)))) || ((auxS.equals
(strd.substring (0,2)))&&(auxS2. equals(str2.substring
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(0,2)))&&(auxS3. equals (str3.substring (0,2)))&&(auxsS4.
equals (str.substring (0,2)))) || ((auxS.equals(str4.

substring (0,2) ) )&&(auxS2. equals (str3 .substring (0,2)))
&&(auxS3 . equals (str2.substring (0,2)))&&(auxS4. equals (

str.substring (0,2))))){
if (n[i]=— 1000){

nl= nli|;
}else{

nl= nfi];

break ;

}//fim if vazio
semente—++;
}//fim fori
}else{
for (int i= ind; i< vnS.length; i++){
if (vanS[i]!=""){
auxS= vnS|i].substring (0,2);
auxS2= vnS|i].substring (3,5);
auxS3= vnS|[i].substring (6,8);
auxS4= vnS|[i].substring (9,11);
if (((auxS.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2.equals (
str2.substring (0,2)))&&(auxS3.equals(str3.substring
(0,2)))&&(auxS4. equals (strd .substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str3.
substring (0,2)))&&(auxS3.equals (str2.substring (0,2)))&&(
auxS4 . equals (strd .substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(strd.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str2.
substring (0,2)))&&(auxS3.equals (str3.substring (0,2)))&&(
auxS4 . equals (str.substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(strd.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str3.
substring (0,2)))&&(auxS3.equals (str2.substring (0,2)))&&(
auxS4 . equals (str.substring (0,2))))){
if (n]il=— 1000){
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nl= nli];
}else{
nl= nli]l;

break ;

}//fim if vazio
semente-+-+;
}//fim fori

}

return nl;

}//fim getn
public double getPeriU(String str, String str2, String str3,
String str4, int semente, int ind){
double peri= 0.0;
String auxS,auxS2,auxS3,auxS4 = "";
int j=0;

int w=0;

repPeri=rep —1;
if (num==0){
for (int i= ind—1; i<vnS.length; i++){
if (vanS[i]!=""){
auxS= vnS|i].substring (0,2);
auxS2= vnS|i].substring (3,5);
auxS3= vnS|i].substring (6,8);
auxS4= vnS|[i].substring (9,11);
if (((auxS.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (
str2.substring (0,2)))&&(auxS3. equals (str3.substring
(0,2)))&&(auxS4 . equals (strd .substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str3.
substring (0,2)))&&(auxS3.equals (str2.substring (0,2)))&&(
auxS4 . equals (strd .substring (0,2)))) ||
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((auxS.equals(str4.substring (0,2)

((auxS.equals(str4.substring (0,2)

) ) &&(auxS2. equals (str2.
substring (0,2) ) )&&(auxS3. equals (str3 .substring (0,2)))&&(
auxS4 . equals(str.substring (0,2)))) ||

) )&&(auxS2. equals (str3.
substring (0,2) ) )&&(auxS3.equals (str2.substring (0,2)))&&(
auxS4 . equals (str.substring (0,2))))){

if ((str.substring (0, 2).equals("OS"))&&(str2.substring
(0, 2).equals("CT"))&&(str3 .substring (0, 2).equals
("N9") )&&(str4 . substring (0, 2).equals("C1"))){
cruzaPeri[l]=1;
if (repPeri==0){
peri= periDInd [0]* (Math.PI/180);
cruzaPeriRep [0]=1;
break ;

}else if (repPeri==1){
peri= periDInd [1]*(Math.PI/180);
cruzaPeriRep|[1]|=1;
break ;

}else if (repPeri==2){
peri= periDInd [2]x (Math.PI/180);
cruzaPeriRep [2|=1;
break ;

}else if (repPeri==3){
cruzaPeriRep [3|=1;
rep=0;
break ;

}

}else if ((str.substring (0, 2).equals("OS"))&&(str2.
substring (0, 2).equals("CT"))&&(str3.substring (0,
2).equals ("N9"))&&(strd . substring (0, 2).equals("C2
")))A
cruzaPeri|2]=1;
if (repPeri==0){
peri= periDInd [0]* (Math.PI/180);
cruzaPeriRep [0]=1;
break ;
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}else if (repPeri==1){
peri= periDInd [1]*(Math.PI/180);
cruzaPeriRep|[1|=1;
break ;

}else if (repPeri==2){
peri= periDInd [2]* (Math.PI/180);
cruzaPeriRep [2]|=1;
break ;

}else if (repPeri==3){
cruzaPeriRep [3|=1;
rep=0;
break ;

¥

telse if ((str.substring (0, 2).equals("OS"))&&(str2.

substring (0, 2).equals("PP"))&&(str3.substring (0,
2).equals ("OS") )&&(str4 . substring (0, 2).equals("CT
"))

gerarIndPeriD (i ,semente) ;

peri= periD[i]|*(Math.PI/180);

cruzaPeri|[3]=1;

break ;

telse{
peri= periD [i]*(Math.PI/180);
break ;

}
}//fim if vazio

semente-++;
}//fim fori
}else{
for (int i= ind; i<vnS.length; i++){
if (vanS[i]!=""){
auxS= vnS|i].substring (0,2);
auxS2= vnS|i|.substring (3,5);
auxS3= vnS|i].substring (6,8);
auxS4= vnS|i].substring (9,11);
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if (((auxS.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2.equals (
str2.substring (0,2)))&&(auxS3.equals(str3.substring
(0,2)))&&(auxS4. equals (strd .substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str3.
substring (0,2) ) )&&(auxS3.equals (str2.substring (0,2)))&&(
auxS4.equals (strd .substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(str4.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str2 .
substring (0,2)))&&(auxS3. equals (str3.substring (0,2)))&&(
auxS4 . equals (str.substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(strd.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str3.
substring (0,2)))&&(auxS3.equals (str2.substring (0,2)))&&(
auxS4 . equals (str.substring (0,2))))){
if ((str.substring (0, 2).equals("OS"))&&(str2 .
substring (0, 2).equals("CT"))&&(str3 .substring (0,
2).equals("N9"))&&(str4 . substring (0, 2).equals("
1))
if (repPeri==3){
peri= periDInd [3]*(Math.PI/180);
cruzaPeriRep [3]=1;
rep=0;
repPeri= 0;
break ;
telse{
peri= periD [i]|*(Math.PI/180);
cruzaPeri[l]|=1;
break ;
}
}else if ((str.substring (0, 2).equals("OS"))&&(str2.
substring (0, 2).equals("CT"))&&(str3.substring (0,
2).equals ("N9"))&&(strd .substring (0, 2).equals("
c2"))){
if (repPeri==3){
peri= periDInd [3]*(Math.PI/180);
cruzaPeriRep [3|=1;
rep—0;

repPeri= 0;
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break ;
}else{
peri= periD[i]|*(Math.PI/180);
cruzaPeri[2]|=1;
break;
}
}else if ((str.substring (0, 2).equals("OS"))&&(str2.
substring (0, 2).equals("PP"))&&(str3.substring (0,
2).equals ("OS"))&&(str4 . substring (0, 2).equals("
1)) {
gerarIndPeriD (i ,semente);
peri= periD[i]|*(Math.PI/180);
cruzaPeri|[3|=1;
break ;
}else{
peri= periD[i|*(Math.PI/180);
repPeri=0;
rep=0;
break ;

}
}//fim if vazio

semente-++;

}//fim fori
}

return peri;

}//fim getPeri
public double getPeri(String str, String str2, String str3,
String str4, int semente, int ind){
double peri= 0.0;
String auxS,auxS2,auxS3,auxS4 = "";
int j=0;

int w=0;

if (num==0){
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for (int i= ind—1; i<vnS.length; i++){
if (vanS[i]!=""){
auxS= vnS|i].substring (0,2);
auxS2= vnS|i].substring (3,5);
auxS3= vnS|i].substring (6,8);
auxS4= vnS|[i].substring (9,11);
if (((auxS.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2.equals(str2.
substring (0,2)))&&(auxS3. equals (str3.substring (0,2)))&&(
auxS4 . equals (strd .substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str3.
substring (0,2)))&&(auxS3.equals (str2.substring (0,2)))&&(
auxS4 . equals (strd.substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(strd.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str2.
substring (0,2)))&&(auxS3. equals (str3.substring (0,2)))&&(
auxS4 . equals (str.substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(strd.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str3.
substring (0,2)))&&(auxS3.equals(str2.substring (0,2)))&&(
auxS4 . equals (str.substring (0,2))))){

if (periD|[i]== 1000){
peri= ((periD[i]+*Math.PI)/180);
}else{
peri= (periD[i]*(Math.PI/180));
break ;

}
}//fim if vazio

semente-++;
}//fim fori

}else{
for (int i= ind; i<vnS.length; i++){
if (voS[i]!l=""){
auxS= vnS|i].substring (0,2);
auxS2= vnS|i|.substring (3,5);
auxS3= vnS|i].substring (6,8);
auxS4= vnS|[i].substring (9,11);
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if (((auxS.equals(str.substring (0,2)))&&(auxS2.equals (
str2.substring (0,2)))&&(auxS3.equals (str3.substring
(0,2)))&&(auxS4. equals (str4.substring (0,2)))) || ((
auxS.equals (str.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (
str3.substring (0,2)))&&(auxS3.equals (str2.substring
(0,2)))&&(auxS4 . equals (strd .substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(str4.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str2.
substring (0,2)))&&(auxS3.equals (str3.substring (0,2)))&&(
auxS4 . equals (str.substring (0,2)))) ||
((auxS.equals(strd.substring (0,2)))&&(auxS2. equals (str3.
substring (0,2)))&&(auxS3.equals (str2.substring (0,2)))&&(
auxS4 . equals (str.substring (0,2))))){

if (periD|[i]== 1000){
peri= ((periD[i]xMath.PI)/180);
}else{
peri= ((periD|[i]|«xMath.PI)/180);
break ;
}
//falta verificar se tem outra estrutura como nos
metodos Vn e Path
¥
}//fim if vazio
semente-+—+;
}//fim fori

}

return peri;

}//fim getPeri
public void gerarIndAngd (int semente){
int 1=0;
//soh as estruturas (4)
for (int j= 0; j< 4; j++){
vnDInd | j|= gerarIndVnD (j, semente);
periDInd [j]= gerarIndPeriD (j,semente);

semente= semente-+100;
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}
}
public void gerarIndAngdCp (int semente){
int 1=0;

//soh as estruturas (4)

for (int j= 28; j< 32; j++){
vnDInd[i]= vnD][j];
periDInd [i]= periD[j];
i= 1+41;

}

public double gerarIndVnD (int ind, int semente){
//valor maximo que pode assumir (intervalo)
double cte = 2.0;

nmn.

String cteS= ;

if (semente==0){
semente=semente+1;
}
getSemente (semente) ;
vnDInd [ind]= random ()=xcte;
//arredondamento
vnDInd [ind | = (Math.round ((vnDInd[ind| % 10000.0))) /

10000.0;
while (vnDInd[ind]==0.000){
vnDInd | ind|= random ()=*cte;
vnDInd[ind | = (Math.round ((vnDInd[ind]| % 10000.0))) /
10000.0;

}
if (vnDInd|ind]<0){
vnDInd [ind|=vnDInd |[ind|*(—1);

}

return vnDInd[ind |;

}

public double gerarIndPeriD (int ind, int semente){
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//valor maximo que pode assumir (intervalo)
double cte = 190;

if (semente==0){
semente=semente+1;

}

getSemente (semente) ;

//180 eh pq o valor do artigo 2011 mostra esse valor
(179.35)

periDInd [ind|= random ()% cte;

//arredondamento

periDInd [ind] = (Math.round ((periDInd[ind]| * 100.0))) /
100.0;

if (periDInd|[ind]|<0.0){
periDInd [ind|=periDInd [ind|*(—1);

}

return periDInd [ind |;

}

public void mutacao (double tm, int pos, int gera, int
semente ) {
double pm= 0;
double sinal =0.0;
double pmRep= 0;

objAtomos . getSemente (semente) ;
//linhas
//sao soh 4 pq soh tenho 4 diedros que posso mutar
for (int i= 0; i< 4; i++){
pm= (objAtomos.random () ) ;
sinal= (objAtomos.random () ) ;
it (pme= tm) {//0.5) {
if (sinal <=0.5){
vnDInd |[i]= vnDInd[i|—(objAtomos.random () *0.02) ;
vnDInd|[i] = (Math.round ((vnDInd[i] % 10000.0)))
/ 10000.0;
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periDInd [i]= periDInd|i]—(objAtomos.random ()
x0.02) ;
periDInd[i] = (Math.round ((periDInd[i] *
10000.0))) / 10000.0;
telse{
vnDInd|[i]= vnDInd|i|+(objAtomos.random () *0.02);
vnDInd|[i] = (Math.round ((vnDInd[i] % 10000.0)))
/ 10000.0;
periDInd [i]= periDInd|i]|+(objAtomos.random ()
x0.02) ;
periDInd|[i] = (Math.round ((periDInd|[i]| =
10000.0))) / 10000.0;
}//fim else
}//fim if
if (vnDInd[i]<0){
vnDInd|[i]= vnDInd|[i]*(—1);
}
if (vnDInd[i]==0.0){
vnDInd[i]= vnDInd[i]+(0.01);
}
if (periDInd|[i]<0){
periDInd [i]= periDInd|[i]|x(—1);
}
}//fim for

}//fim mutacao

public void setFit (double f){
fit = f;

}//fim setFit

public String getIndM () throws JXLException, [OException {
String aux= "";

)

double [| atm = new double [3];

for (int i= 0; i< vnDInd.length; i++){
aux= aux-+"\n"+" VnD:\ t"+String . valueOf(vnDInd[i])+"\t"+
String . valueOf (periDInd[i]) ;
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vetorMol = "" + aux;
calculaFit (10);

return vetorMol;
}//fim getIndM

}//fim class Individuo
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