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bonsoir,



Dans le cadre de mes études, je dois développer un outil permettant de modéliser dans un environnement 3D des molécules issues de la chimie organique.



J'utilise C/openGL mais là n'est pas le soucis :)



Suite à diverses recherches, j'ai découvert l'existence d'une banque de donnée pour les protéines (Protein Data Bank). Elle répertorie un grand nombre de molécules et leurs caractéristiques dans des fichiers avec l'extension *.PDB (simplement des fichiers textes).

Malgré la documentation concernant ces fichiers, la plus part que j'ai pu trouver ne sont pas conçus de la même manière.



Je m'explique :



Le fichier nous donne toute une liste d'atomes avec leur coordonnées cartésiennes (pour une représentation spatiale). 

Mais le petit soucis est que certain fichier indique les liaisons qui relient les atomes entre eux, d'autres non.



Si quelqu'un pourrait m'expliquer comment faire pour trouver ces liaisons lorsqu'elles ne sont pas données, je lui en serais très reconnaissant.



Merci :)
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