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PyRosetta € uma interface interativa baseada em python para o pacote de
modelagem molecular Rosetta. Ele permite que 0s usuarios projetem seus proprios
algoritmos de modelagem molecular personalizados usando métodos de
amostragem Rosetta e func¢des de energia. O atracamento molecular ligante-
proteina é umatécnica computacional utilizada para prever o modo de ligacao e os
detalhes do reconhecimento molecular entre um ligante e uma proteina. Para isso
utiliza-se diversas metodologias, que fornecem um tratamento adequado das
caracteristicas fisico-quimicas e estruturais das moléculas. Dentro desse cenario as
meta-heuristicas merecem destaque devido a sua 6tima versatilidade, sendo
possivel utiliza-la em qualquer atracamento molecular. Essa pesquisa tem por
objetivo avaliar a utilizacdo do pyrosetta e suas funcdes de atracamento moleculare
de energia, junto com a meta-heuristica de simmulated annealing, tendo como base
um atracamento molecular que ja foi previamente feito em outras interfaces
interativas ja conhecidas como DockThor. Foi utilizada a funcéo de energia para
ligantes do pyrosetta e suas funcdes de rotacdo e translacdo de corpo rigido, com
uma area de atracamento de 11 Angstrons cubicos a partir do centro de
atracamento para movimentacao do ligante. Os resultados de energia encontrados
demonstram um padrdao compativel com os resultados de outras interfaces
interativas. Para as func¢des de movimento do ligante, associado a meta-heuristica
de Simmulated Annealing, apresentam uma maior flexibilidade e facilidade na hora
da utilizacdo do que outras interfaces interativas.



