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Proteinas sdo longas sequéncias de residuos de aminodcidos que em condicGes
fisioldgicas adotam uma estrutura tridimensional (3D) Unica, a qual esta associada a sua fungéo
na célula. A predicéo dessa estrutura 3D pode ser obtida de maneira experimental, através das
técnicas de cristalografia por difracdo de raio-x e de RMN. Entretanto, essas técnicas sdo de
alto custo e podem levar muito tempo, assim, a utilizacdo de métodos computacionais e
algoritmos capazes de prever a estrutura nativa dessas proteinas é fundamental.

A predicdo 3D de uma proteina unicamente a partir de sua sequéncia de residuos de
aminoéacidos ainda é um problema para a Ciéncia da Computacao, Matematica, Quimica, Fisica
e Biologia. O principal desafio é entender como a informacéo codificada na sequéncia linear de
residuos de aminoacidos de uma proteina é traduzida em estrutura tridimensional. Na literatura,
ha varios métodos j& propostos para resolver esse problema, os quais podem ser divididos em
métodos baseados de primeiros principios (ab initio e predicdo de novo) e métodos baseados
em conhecimentos (threading e modelagem comparativa).

Nas ultimas edi¢cbes do CASP , verificou-se que os melhores resultados foram
encontrados utilizando os métodos baseados em conhecimento. Esses métodos sdo dependentes
de informacges estruturais determinadas experimentalmente, ou seja, padrBes estruturais e
regras relacionadas ao processo de enovelamento de proteinas. Independente das informacdes
preliminares utilizadas, ainda ha muito a ser obtido de bases experimentais, visto que 0 espago
de busca conformacional de uma proteina é vasto. Desta maneira, existe a necessidade da
construcdo de estratégias computacionais para identificacdo e extracdo de padrbes
conformacionais de modelos experimentais, a fim de melhor a predi¢cdo de métodos baseados
em conhecimento.

Nesse trabalho, estdo sendo desenvolvidos métodos e estratégias conformacionais para
identificacdo de padrdes conformacionais em proteinas determinadas experimentalmente e
armazenadas no Protein Data Bank (PDB). Na primeira etapa utilizou-se o STRIDE, para
determinar os angulos diédros Phi (¢) e Psi (y) e conteudo de estrutura secundaria de proteinas
modelo extraidas do PDB. Os angulos Phi e Psi representam as tor¢6es do esqueleto peptidico
responsaveis pelo enovelamento da proteina. Através de resultados preliminares foi possivel
identificar padrdes estruturais e preferenciais em estruturas modelo obtidas do PDB. Padrdes
estruturais representam residuos de aminoacido com mesma estrutura secundaria e padrbes
preferenciais ligacdes entre diferentes estruturas secundarias. Foram aplicados estratégias de
clusterizacdo nos dados experimentais a fim de encontrar preferencias conformacionais. Os
dados obtidos do PDB foram clusterizados por proximidade dos &ngulos (Phi e Psi) e, ap6s, por
proximidade estrutural, feita a partir dos valores de RMSD. Como trabalho futuro pretende-se
estudar a aplicacdo de outras técnicas de clusterizacdo para identificar padrdes conformacionais
e analisar a aplicabilidade destes padrdes em métodos de predi¢do baseados em conhecimento.



