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O principal objectivo do "docking" proteína-ligando é tentar prever como moléculas, 
tais como substratos ou potenciais fármacos, podem interagir com uma proteína alvo de 
estrutura 3D conhecida. O "docking" proteína-ligando pode ser utilizada para levar a 
cabo a análise de muitos ligandos potenciais e é uma ferramenta cada vez mais 
importante na descoberta de novos fármacos, uma vez que pode reduzir 
significativamente o número de compostos que numa fase posterior serão 
experimentalmente investigados. Contudo, esta metodologia requer uma grande 
capacidade de processamento computacional e muitas vezes são utilizados "clusters" de 
computador com Alto Desempenho Computacional (HPC- High Througoutput 
computing). 
Neste trabalho descrevemos um método para a construção de um "cluster" que pode ser 
utilizado para analisar um grande número de compostos utilizando o programa 
Autodock 4.0 [1] e uma plataforma HPC baseada no sistema operativo ParallelK.noppix 
(Linux) [2]. 
Utilizámos um "cluster" de 8 computadores Intel Dual-Core 2.8 GHz. Um dos 
computadores foi utilizado como computador principal ("master") e foi iniciado por CD 
utilizando uma distribuição ParalleiKnoppix previamente compilada por nós com o 
Autodock 4.0 instalado. Os outros 7 computadores foram também iniciados por CD e 
utilizados como computadores secundários ("nodes"). Desenvolvemos um "script" que 
automatiza a preparação e distribuição dos compostos estudados para os diferentes 
"nodes". Como proteína-alvo seleccionámos o Receptor Humano da Progesterona, 
reconhecido como um potencial alvo para a descoberta de novos fármacos anti­
tumorais. Como ligandos utilizamos 122 compostos com conhecida actividade anti­
tumoral pertencentes à base de dados NCI (National Cancer lnstitute). 
Conseguimos realizar as 122 experiências de "docking" no nosso "cluster" em 
aproximadamente 9 horas. O mesmo trabalho demoraria 144 horas de processamento 
computacional num só computado r. O "cluster" permaneceu estável durante a 
experiência e demonstrou que o acréscimo de mais "nodes" ao "cluster" deverá ser 
sin1ples. A principal vantagem desta metodologia é a de poder ser utilizada em qualquer 
computador disponível, sem necessidade de sistemas dispendiosos e dedicados. Como 
utilizámos um sistema operativo iniciado por CD, os sistemas operativos originalmente 
instalados nos computadores não são utilizados logo não podem ser são corrompidos. 
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