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1 Introducao

O Problema de Geometria de Distancias (DGP, Distance Geometry Problem) tem sido
objeto de muita pesquisa, possui varias aplicagoes, tais como na localizacdo em redes de
sensores, no reconhecimento de imagens, nas predicoes de estruturas moleculares, entre
outras, [1]. O DGP consiste na determinagao das coordenadas de um determinado con-
junto de pontos, a partir de algumas distancias conhecidas entre os pares desses pontos [5].
Quando as distancias entre alguns destes sao dadas por intervalos, temos a versao intervalar
do problema. Para o DGP relacionado a proteinas e empregando-se distancias interva-
lares tém se o Interval Discretizable Molecular Distance Geometry Problem (iDMDGP).
Neste trabalho iremos tratar da aplicagdo do iDMDGP para a reconstrucao de estruturas
tridimensionais de proteinas, através de dados (intervalares) que simulam medidas expe-
rimentais obtidas por Ressonancia Magnética Nuclear. Empregaremos, para isto, uma
abordagem paralela para o iDMDGP, baseada no modelo de execucao Dataflow, o qual,
tem se mostrado uma boa opgao para a programacao paralela, [4].

2 Metodologia

De uma maneira breve, o iDMDGP pode ser formulado como: Encontre as posicoes
x1,...,Tn € R? dos dtomos da molécula, tais que

dinf < |sz _5Uj‘ < dsup (Za]) €S, (1)
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onde dj,; e dgyp correspondem, respectivamente, ao limite inferior e superior para a
distancia entre os dtomos ¢ e j. Como metodogia para encontrar as solugdes (as posigoes
atomicas) da equagao 1, empregaremos um algoritmo Branch & Prune, [2], o qual, explo-
rard o espaco de busca (topologia em arvore), de maneira recursiva, verificando a cada
novo ramo adicionado, se a solugao (posi¢ao atdomica) encontrada satisfaz as condigoes
impostas pelos dados experimentais, pruning phase. Ao se descobrir posicoes invidveis
reduz-se drasticamente o espago de busca, no pior cendrio, este pode crescer exponenci-
almente. O nosso principal objetivo consiste em reduzir o tempo de processamento desta
busca através de uma abordagem de paralelismo por Dataflow. Para isto, vamos empregar
a biblioteca Dataflow Sucuri, em Python, como ferramenta para implementar o parale-
lismo. Para a geracao dos dados, que simulam a saida de experimentos de Ressonancia
Magnética Nuclear, os quais serao fornecidos como entrada ao algoritmo Branch & Prune,
criamos um programa baseado na geometria das proteinas e principalmente nas instrugoes
apresentadas em [3].

3 Conclusao

A abordagem proposta visa paralelizar o iDMDGP utilizando uma abordagem Data-
flow por meio da biblioteca Sucuri. Esperando-se assim obter uma reducao significativa
no tempo total de processamento computacional. Resultados preliminares serao apresen-
tados.
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