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Resumo

Dada uma molécula, conhecendo algumas distancias entre seus ato-
mos, queremos encontrar sua estrutura 3D. Sabendo de uma ordenacao
especifica nos vértices, to1 implementado o algoritmo Branch & Prune
que gera todas as solucdes possiveis.

Introducao

Determinar a estrutura de moléculas € um problema importante para
bioquimicos e farmaceéuticos, pois sua funcionalidade esta relacionada
com essa estrutura 3D. Sabendo algumas distancias entre os atomos
da molécula, como € possivel determinar sua estrutura? Dado um con-
junto de vértices V' (que serao os atomos da molécula) € um con-
junto de arestas E (as distancias conhecidas), definimos um grafo
G = (V,E,d), onded : V — (0,00), a questdo é encon-
trar x : V — R°tal que V{u,v} € E,||xy — || = dun,
esse problema € chamado de Molecular Distance Geometry Problem
(MDGP)[2].

Exemplo

Vamos dar um exemplo de uma molécula com 7 atomos, € as distancias
conhecidas entre esses atomos colocaremos em uma matriz onde a po-
sicdo 2, 7 estara a distancia d; ;, Caso a distdncia ndo seja conhecida,
representamos com oo.

0 1.526 2.49139 3.06432 oo 3.11285 o0
1.526 0 1.526 2.49139 2.89562 o© OO
2.49139 1.526 0 1.526 2.49139 2.92387 oo
3.00432 2.49139 1.526 0 1.526 2.49139 2.93805
oo  2.89562 2.49139 1.526 0 1.526 2.49139
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Branch & Prune

Para encontrar a estrutura 3D dessa molécula, teremos uma abordagem
discreta. Usando informacgoes da Geometria Molecular, € possivel de-
finir uma ordem em V', e assim rodar o algoritmo Branch & Prune [3],
onde ja temos uma realizacao valida @ para os 3 primeiros vértices. A
chamada do algoritmo é BP (4, T, ().

Algoritmo BP(v, &, X)

. P = ﬂ Sz(iuadu,fv)
ue N (v)y(v)

2: forall x, € P do

32 x +— (T, o)

4. 1if v = n then

5 X +— X U{x}

6: else

7

8

0:

BP(v+1,z, X)
end if
end for

As solu¢des do nosso problema estardo em X apos rodarmos o algo-
ritmo. A quantidade de solucdes sera dada por | X |.

Arvore do BP

Essa ordem em V' faz com que o espaco de busca do BP seja uma ar-
vore binaria [1], onde os trés primeiros vértices sao fixados (evitando
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solugdes obtidas por translacoes e rotacoes), e, a partir do quarto vér-
tice, temos duas possibilidades para a posi¢cao do vértice no espaco 3D
[2]. Rodando o BP no nosso exemplo, a arvore de busca € representada
na Figura 1.
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Figura 1: Arvore do BP.

Estruturas Geradas

As solugdes do exemplo geradas pelo algoritmo sao representadas na
Figura 2. Os atomos em amarelo sao os primeiros 3 veértices (que sao
fixos), e a partir do quarto vértice estao em verde.
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Figura 2: Estruturas geradas pelo BP.
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