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Em trabalhos anteriores do grupo, foram realizadas analises globais sobre a
informagéo disponivel de carboidratos do Protein Data Bank (PDB) nas quais se
buscava obter um panorama geral do seu conteudo estrutural, da geometria das
ligacdes glicosidicas contidas e os niveis de distorcdo nas hexopiranoses das
estruturas experimentais. Devido a complexidade desses compostos, alguns
desafios surgem quando os estudamos. Caracteristicas como higroscopicidade,
solubilidade e sensibilidade térmica, fazem com que seja dificil prever qual sera a
estrutura cristalina formada. Nos estudos realizados previamente, foram
selecionadas entradas de alta resolugao e que ndo apresentassem um alto indice de
occupancy-weighted average B-factor (OWAB). Nesse periodo, uma série de
modificagdes foram realizadas no PDB para acompanhar o crescimento de seus
repositorios em quantidade e complexidade. Uma delas foi o desenvolvimento de
uma nova forma de acesso as informagdes sacaridicas através da padronizagdo em
sua nomenclatura e uma maior consisténcia em sua representagdo, removendo
obstaculos encontrados na avaliagdo desses dados. Nesse contexto, o trabalho
busca reproduzir as analises realizadas no passado para avaliar as possiveis
diferencas encontradas entre os perfis dos carboidratos, bem como amplia-las
utilizando os dados atuais do repositério na procura de novas solucdes para
problemas locais nas estruturas que contém esses compostos. Para isso, foi
utilizada a biblioteca Biopython para o parsing dos arquivos do PDB, primeiramente
visando a obtencao da distribuicdo da informagao sacaridica presente no banco. Em
seguida foi avaliada a relagdo entre os b-factors dos monossacarideos e os
apresentados pelos aminoacidos dessas estruturas e, na medida em que a média
desses valores se afasta, conseguimos selecionar estruturas que possuem regides
com uma aparente flexibilidade maior entre proteina e carboidrato. A partir disso, se
procura avaliar a utilizacdo do b-factor para a identificacdo de tais problemas locais,
assim como seu impacto global na qualidade da informagao cristalografica.



