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Introducgéo

O caminho de uma reacdo quimica pode ser entendido como sendo o caminho descrito
pelo conjunto de transformacgdes (deformacdes, torsdes, quebras e / ou formagoes de ligacdes
quimicas) pelo qual o(s) reagente(s) de uma reacdo quimica passa(m) até que dé(em) origem
ao(s) produtos(s). Esse caminho é portanto, tracado num hiperespaco em que n-1 dimensfes
correspondem as possiveis deformages moleculares e a n-ésima dimensdo corresponde a
energia potencial do sistema associado a conformacdo geométrica determinada por essas
deformacdes. O caminho da reacdo normalmente corresponde ao caminho de minima energia
(minimum energy path, MEP) na hipersuperficie de energia potencial (potential energy
surface, PES), ligando um minimo local dessa superficie, correspondente aos reagentes, a
outro minimo local, correspondente aos produtos. Veja a Figura 1. O ponto maximo deste
caminho corresponde ao Estado de Transicdo da reacdo. A obtencdo tanto do caminho da
reacao, quanto do estado de transicéo é de fundamental importancia para que se compreenda
a cinética de uma reacédo e consequentemente se determinar ou mesmo promover (através do
desenvolvimento de catalisadores) as condi¢fes para que uma reacdo quimica ocorra.
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Figure 1 - Caminho de uma Reac¢éo Quimica

Objetivos

Aplicar técnicas de inteligéncia computacional, mais especificamente algoritmos
coevolutivos, para se determinar o caminho aproximado de reacdes quimicas.

Metodologia

Utilizamos algoritmos genéticos [4] coevolutivos [5] para, a partir apenas de
informacGes associadas a geometria dos reagentes e produtos de uma reacdo, determinar o
caminho de minima energia potencial associado a uma determinada reacdo quimica. Os
métodos tradicionais normalmente requerem um conhecimento mais aprofundado da reacéo
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quimica, geralmente necessitando, como entrada, um chute inicial bem préximo da estrutura
de transigéo [1-3].

No estagio atual da pesquisa, a metodologia proposta esta sendo testada e aprimorada
fazendo-se uso de problemas do tipo benchmark, normalmente utilizados para testar e
comparar técnicas e algoritmos propostos para a localizagdo de estruturas de transi¢cdo ou
determinag&o do caminho de uma reacéo [2].

Os resultados preliminares sdo bastante promissores, como podemos observar na Figura
2, em que foi obtida uma excelente aproximacéo para o caminho da reacao, sobre a superficie
de Muller-Brown [1]. No momento, estamos buscando aprimorar nosso metodo, investigando
melhorias na funcdo de avaliacdo utilizada pelo algoritmo coevolutivo. O passo seguinte sera
a validagao da metodologia proposta em reagdes quimicas “reais”, fazendo uso do pacote de
quimica quantica computacional Gaussian [6].

18

16}

14¢/

12

1¥

08

06F

04t

02

o
T

0.2

Figure 2 - Resultado obtido com o potencial de Mdiller-Brown.

Desafios

Diversos desafios surgiram e foram (ou vém sendo) superados com persisténcia e
dedicacdo. Pude perceber que a busca pelo conhecimento é uma eterna corrida de obstaculos
em que a satisfacdo ndo esta apenas na linha de chegada (ela existe?), mas sobretudo na
superacdo de cada barreira encontrada no percurso. Dentre os principais obstaculos
encontrados até aqui, poderia citar:

e Estudo de conceitos avancados de Quimica, relacionados com a cinética das reacdes
quimicas, como: a Superficie de Energia Potencial (PES) e as Estruturas e os Estados
de Transicdo das ReacGes Quimicas;

e Conceitos matematicos e de Algebra Linear: Pontos de Cela de n-ésima ordem, a
matriz Hessiana, o calculo de Autovalores e Autovetores da Hessiana de uma estrutura
molecular como forma de caracteriza-la e identificar sua posi¢do na PES;

e Compreensdo de conceitos de Inteligéncia Computacional, como por exemplo 0s
Algoritmos Genéticos e Coevolucdo; e

e Programagdo cientifica no ambiente Matlab.
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Conclusdes

A metodologia proposta se mostrou bastante promissora em problemas do tipo
benchmark. Seu principal atrativo é a possibilidade de se obter o caminho de uma reacéo
quimica a partir de um conjunto minimo de informagfes (conformacgdes moleculares dos
reagentes e produtos) acerca da mesma.
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