Cooo.  UNNERSDADE <00 POORT LD

S, de INICIACAO
MASL Eﬂ%ﬂ%ﬂgﬁl{ﬂ}ﬁgﬁ b2 CIENTIFICA

B B | 6 a 10 de novembro

Evento Saldo UFRGS 2023: SIC - XXXV SALAO DE INICIACAO
CIENTIFICA DA UFRGS

Ano 2023

Local Campus Centro - UFRGS

Titulo NIAS-Server 2.0: uma ferramenta para a analise de

preferéncias conformacionais de aminoacidos

Autor ARTHUR TONIETTO MANGINI

Orientador MARCIO DORN




No campo da biologia estrutural, a precisdo dos modelos gerados de estrutura
tridimensional de proteinas e peptideos € determinante. A representacdo da
estrutura das proteinas geralmente depende exclusivamente das coordenadas
cartesianas de cada atomo, como a descrita no formato Protein Data Bank (PDB).
No entanto, tal representagdo € por vezes insuficiente para a precisao necessaria
em diferentes desafios dentro do campo. Por isso, a previsao da estrutura proteica
tem como objetivo gerar estruturas secundarias e terciarias apropriadas com base
na sequéncia primaria. A qualidade das estruturas previstas depende da precisdo da
conformacao final do arcabougo da estrutura, definida pelos angulos diédricos ¢ e y,
assim como uma disposi¢ao adequada das cadeias laterais. Neighbors Influence of
Amino Acids and Secondary Structures (NIAS) é um servidor que analisa as
preferéncias conformacionais de aminoacidos de uma proteina. O NIAS é baseado
na Lista de Probabilidade de Angulo (APL), representando a frequéncia em que um
determinado par (ou conjunto) de aminoacidos adota uma combinagao distinta de
angulos ¢ e y e suas correspondentes informagdes de estrutura
secundaria,baseando-se em informacodes triadas e selecionadas do PDB. Cada APL
€ construida através de uma matriz [-180.180] x [-180.180] para cada residuo de
aminoacido e estrutura secundaria associada, gerando graficos de dispersao
exibindo a populagédo conhecida de angulos de torcdo de cada sequéncia desejada,
dependendo da escolha da APL. Nesse sentido, o APL1 produz a distribuicdo
conhecida para um aminoacido. APL2 exibe distribuicdo com base na influéncia do
aminoacido vizinho a sua esquerda ou direita. APL3 informa com base na influéncia
de ambos os aminoacidos adjacentes. APL5, APL7 e APL9 incluem mais
aminoacidos adjacentes. Portanto, essa ferramenta versatil tem diversas aplicagdes
na biologia estrutural, como: predicdo de mutagdes, estudos da geometria do centro
catalitico e métodos de predigao de estruturas.



