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UMA ABORDAGEM COMBINATORIA PARA PROBLEMAS DE OTIMIZACAO DE
GEOMETRIA MOLECULAR

Guilherme Bighetti Platzeck (Bolsista PIBIC/CNPqg) e Profa. Dra. Carlile Campos Lavor
(Orientadora), Instituto de Matematica, Estatistica e Computagédo Cientifica - IMECC, UNICAMP

O projeto de iniciacdo cientifica "Uma abordagem combinatdria para problemas de otimizacéo
de geometria molecular" parte do problema de geometria de distAncias moleculares
discretizavel (PGDMD) que é uma subclasse do problema de geometria de distancias (PGD).
Dado um grafo que modele uma proteina, no qual cada vértice € um atomo e as arestas
ponderadas representam as distancias entre pares de atomos, busca-se uma imersédo sua no
R3 através da discretizacdo do espaco continuo. Temos como objetivo da pesquisa a extenséo
do problema e algoritmo atuais para satisfazer certos critérios que aproximam o problema de
uma aplicacdo do caso real. As distancias interatdmicas, fornecidas como instancia para o
problema, provém da simulagdo de dados colhidos por ressonancia magnética nuclear (RMN).
A implementacdo do algoritmo esta sendo feita paralelamente em C e em Mathematica,
visando desempenho e praticidade, respectivamente. No presente estagio, podem-se concluir
os resultados favoraveis de alguns métodos e a inviabilidade de outros para solucionar a nova
classe de problemas proposta que considera os dados de RMN, o problema de geometria de

disténcias moleculares néo atribuidas.
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