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ALGORITMOS PARA CALCULO DE CONFORMACAO MOLECULAR

Tharsis Tuani Pinto Souza (Bolsista PIBIC/CNPq) e Prof. Dr. Carlile Campos Lavor (Orientador),
Instituto de Matematica, Estatistica e Computacéo Cientifica - IMECC, UNICAMP

Desde a descoberta da estrutura tridimensional da molécula de DNA a recentes inibidores
patoldgicos, o estudo de predigdo de estruturas tridimensionais moleculares vem mostrando-se de
fundamental importancia. Com esta motivacdo, este projeto objetiva o estudo do célculo de
geometria molecular, relacionado ao "Molecular Distance Geometry Problem" (MDGP). Este
problema estd associado a uma técnica utilizada para o calculo de estruturas de proteinas
chamada Ressonancia Magnética Nuclear (RMN), que fornece as distancias entre atomos
préximos da molécula de proteina. O problema €, entdo, determinar as coordenadas cartesianas
de todos os atomos da molécula usando apenas as distancias obtidas por RMN. Algoritmos e

técnicas foram estudadas para resolucdo deste problema.
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