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A determinacao da estrutura tridimensional de moléculas biologicas e nanoparticulas é um
problema de grande interesse em quimica, biologia e areas relacionadas, ja que possui grande
impacto nas propriedades fisico-quimicas dessas substancias [3]. Através da utilizacao de dados
experimentais obtidos por técnicas como a ressondncia magnética nuclear e o método da fungao
de distribuicao de pares, torna-se possivel determinar estruturas tridimensionais de proteinas e
nanoestruturas. Estes s@o exemplos de instancias do problema de Geometria de Distancias Nao
Associadas (uDGP), onde o objetivo principal é determinar as posi¢oes de pontos especificos com
base em um conjunto de valores de distancia que nao foram previamente atribuidos a pares de
pontos especificos:

Definigao 1.1 (Unassigned Distance Geometry Problem, uDGP [1]). Dado um inteiro K > 0, um
conjunto de vértices Ve uma lista de valores de disténcias dy,ds,...,dy,, encontrar uma fung¢do
objetiva g : {1,...,m} =V x V e uma funcio x : V — RE tal que V{i,j} € g({1,...m}),

zi — x|l = 6i (1)

0ij = dg1(i.j) (2)
em que x; = x(v;),x; = x(v;) e ||x; — x;| € a distancia euclidiana entre as coordenadas x; e x;.
O problema pode ser formulado introduzindo uma variavel binaria aﬁ ; tal que [1]:

k

a; ;=1 <= adistancia dj estd associada ao par (i,j) € V x V (3)

Em que af ; esta sujeito as restrigoes:
,

n—1 n
SN <t k=1,2,....m (4)

i=1 j=i+1

m
Zafﬂ,zl i=1,..n—1, j=i+1,...n (5)
k=1
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Apresentam-se, neste trabalho, novas formulacoes de programagido matematica e uma abordagem
heuristica para resolver o uDGP. A formulagdo desenvolvida consiste em minimizar o erro absoluto
na distancia relativa a cada aresta yy:

min Zyk (6)

k=1

sujeito as restricoes 4, 5 e:

Yk = Ok, Yp = =0 (7)
t7; = e — a5 (8)
—(1—af)D+t;;<z2f; <tij+(1—af,)D (9)
—aﬁjD < zfj < a?’jD (10)
—(L=a};)D + (d + o) < 25 < (d + ) + (1 — af ;) D (11)

em que Y, tij, zijk >0, =i, ar € R, aﬁj €{0,1} para i=1,...n—1, j=1+1,...n, k=
1,2,...,m, e D = max{dy}.

O modelo desenvolvido foi testado em pequenas instancias de moléculas artificiais, que se asse-
melham & estrutura de proteinas [2| e em instancias de clusters de Lennard-Jones, nanoparticulas
frequentemente utilizadas como benchmark. Além disso, foi desenvolvido um método heuristico
que usa o modelo apresentado para a resolucao iterativa de instancias maiores.

Nossos resultados demonstram o desempenho superior dos modelos propostos em comparagao
com os métodos existentes documentados na literatura. Esses modelos tém um imenso potencial
para uso pratico, oferecendo solucoes eficazes para a determinacao de estruturas em aplicacoes
envolvendo moléculas, nanoparticulas e proteinas.
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