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1 Introducao

Este trabalho trata-se de uma implementacao computacional aplicada a uma classe de
problemas de Geometria de Distancias (GD), relacionadas a moléculas, mais especifica-
mente proteinas. De modo geral, problemas de GD se resume em determinar um conjunto
de pontos em um dado espaco geométrico, cujas distancias entre alguns deles sao conhe-
cidas. Assim, problemas relacionados a moléculas consistem em determinar a posicao
espacial de cada dtomo da molécula em R3, conhecidos na litaratura como Discretizable
Molecular Distance Geometry Problem (DMDGP) [2,3]. O trabalho fundamenta-se na
criacao de instancias artificiais de moléculas que satisfazem as hipéteses do DMDGP e em
um método de solugdo do DMDGP gerado. Para isso propomos dois algoritmos, que foram
implementados em Maple e usado o programa GeoGebra para visualizacao das solugoes
obtidas.

2 Instancias do DMDGP e implementacao em linguagem
Maple

No célculo estrutural de uma proteina com n atomos, todas as ligacoes covalentes
d12,....dn—1, € 0s angulos de dobras 0 3....0,,_2 »(formado por trés dtomos consecutivos)
sao conhecidos a priori [1]. Assim, para definir uma estrutura espacial de uma molécula
artificial, basta obter os angulos de tor¢ao wy 4....wp—3,(definido pelos vetores normais aos
planos definidos pelos atomos i — 3,i —2,i —1ei—2,i —1,4;Vi = 4,--- ,n). Por meio
de um vetor de valores aleatérios para os w;—3; e usando as matrizes de [2], que geram as
coordenadas cartesianas, propomos o algoritmo gerador de proteinas artificiais. Propomos
ainda um segundo algoritmo em linguagem Maple para resolver o DMDGP, detalhado no
diagrama da Figura 1.
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Figura 1: Diagrama detalhado do algoritmo implementado em linguagem Maple

3 Conclusoes

A proposta em linguagem Maple aborda de maneira direta a resolucao dos sistemas
nao lineares, oriundos de interseccoes de esferas no processo de discretizacao do problema,
o que a difere do método tradicional, denominado Branch-and-Prune [2]. Como pode ser
visto no estudo detalhado de [3], as solugbes da instancia lavorl! [2] é dada na Figura 2.

Figura 2: Resultado da instancia Lavorll em GeoGebra via linguagem Maple
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