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RESUMO

Este trabalho é uma aplicagdo computacional de Algebra Linear em uma classe de problemas de
Geometria de Distancias, conhecida na literatura como Discretizable Molecular Distance Geometry
Problem (DMDGP). Nesta classe sdo estudados problemas praticos que envolvem distancias,
relacionados a conformacao molecular de uma proteina, tais problemas consistem em se determinar a
posicdo espacial de cada atomo da molécula a partir de um conjunto esparso de distancias entre eles,
obtidas via experimentos de Ressonancia Magnética Nuclear (RMN). O DMDGP é modelado por um
grafo simples conectado, cujos Vvértices representam os atomos e, suas arestas, as distancias intra-
atdbmica conhecidas a priori. Por meio de um gerador artificial de moléculas simulamos algumas
instancias para um DMDGP, das quais extraimos suas matrizes de coordenadas cartesianas no espaco
tridimensional. A partir dessas informacgdes desenvolvemos um algoritmo capaz de encontrar uma
estrutura tridimensional da proteina correspondente ao DMDGP simulado. O algoritmo foi
implementado em linguagem Maple e todos os resultados podem ser visualizados usando o software
GeoGebra.
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