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Utilizando a meta-heuristica Particle Swarm Optimization busca-se determinar a estrutura
tridimensional de dissacarideos. Com os resultados obtidos espera-se mostrar um método alter-
nativo para a solugdo deste problema, geralmente tratado por simulagdes de dinamica molecular.
Cada disscarideo ¢ formado pela ligagao de dois monossacarideos, sendo que esta ocorre entre
atomos de carbono, um de cada monossacarideo, existindo 5 op¢des de escolha para os mesmos:
Cl1, C2, C3, C4 e C6. Na nova estrutura formada deseja-se saber os valores dos novos angulos
diedrais que surgem devido a ligacdo, assim como demais mudangas estruturais causadas. A
meta-heuristica Particle Swarm Optimization (PSO) ¢ um método computacional que viza oti-
mizar uma fun¢ao de forma iterativa, por meio da melhora continua de candidatos a solugao,
avaliados segundo uma fungdo objetivo. O método consiste em criar um conjunto de particulas,
que representam candidatos a solugdo, avalid-las segundo a fungdo objetivo e entdo executar o
movimento das particulas usando como informagdo as melhores posi¢des (solugdes) pessoais
e globais, ou seja, a melhor solucao individual de cada particula e a melhor dentre todas. O
espaco de busca do PSO consiste nos pardmetros de distancia de ligagdes, angulos de ligagdes
e angulos diedrais do dissacarideo em questdo, onde suas particulas possuem valor da fung¢ao
objetivo determinadas por uma funcdo de energia para a molécula. No presente momento da
escrita deste resumo foram obtidos resultados para todos os casos. Porém, devido a detalhes na
implementagdo, o numero de parametros otimizados foi pequeno, ndo sendo possivel validar os
resultados. Estao sendo feitas modificagdes no PSO para lidar com maior nimero de parametros
e na funcdo de energia para melhor precisao.



