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Proteinas sdo longas sequencias formadas por aminodcidos, os quais, em condi¢des
fisiologicas, se enovelam dando forma a uma estrutura tridimensional (3D) unica. A fungao
biologica de cada proteina estd fortemente relacionada a sua estrutura 3D, logo o
conhecimento da mesma possibilita o estudo mais detalhado dos processos biologicos.
Predizer a estrutura terciaria de uma proteina a partir da sua sequencia de aminoacidos ainda
¢ um problema em aberto para Bioinformatica Estrutural. A determinacdo destas estruturas
por métodos experimentais, como RMN e cristalografia, ¢ de alto custo e consomem muito
tempo. Desta forma, hd uma discrepancia entre o nimero de proteinas com estrutura 3D
conhecida e o numero de sequencias conhecidas, sendo, assim, fundamental o
desenvolvimento e utilizagdo de métodos computacionais para a predicdo da estrutura 3D de
proteinas (3D - PSP).

Diferentes estratégias computacionais e algoritmos foram propostos ao longo dos anos
a fim de gerar solu¢des para os problemas 3D - PSP. Essas estratégias podem ser divididas
em quatro classes: (i) métodos de primeiro principios sem informagdo da base; (ii) métodos
de primeiro principios com informagdo da base experimental; (iii) métodos de
reconhecimento de enovelamentos e alinhavamento; (iv) métodos de modelagem comparativa
e alinhamento de sequencias.

A habilidade de predi¢do de um método ¢ avaliada nos experimentos do CASP
(Critical Assesment of Structure Prediction ), e a andlise das ultimas edigdes mostrou que os
melhores resultados sdo obtidos por métodos da classe 1i. Frequentemente esses métodos
utilizam meta-heuristicas para conduzir o processo de busca de possiveis solucdes
conformacionais. Meta-heuristica ¢ uma classe de algoritmos desenvolvidos para solucionar
problemas de otimizacdo devido a habilidade de encontrar solucdes satisfatorias/
aproximadas com menor esfor¢o para problemas em que a solucdo exata muitas vezes ¢
inviavel.

Computacionalmente, proteinas podem ser descritas por dois angulos de tor¢ao para
cada aminoacido: phi (®) e psi (y), os quais podem assumir valores de -180° a 180°.
Estruturas secundérias flexiveis de proteinas, como algas e voltas, sdo mais dificeis de serem
preditas por ndo apresentarem padrdes comuns, logo pode ser atribuido variadas combinagdes
de valores de angulos de torgao. Isto pode ser observado através do mapa de Ramachandran,
em que algas e voltas populam multiplas areas. Encontrar valores exatos de angulos de
tor¢do, entdo, torna-se computacionalmente custoso devido as inameras possiveis
combinacdes, entretanto, pode-se diminuir o espago de busca adotando padroes
conformacionais observados em estruturas 3D experimentalmente determinadas.

A partir da informagdo estrutural experimental armazenada no Protein Data Bank
(PDB) foram selecionados padrdes de estruturas secundarias baseados na presenca de
estruturas flexiveis (algas e voltas) unindo estruturas rigidas, e , assim, foi criado um banco
de dados de padrdes de estruturas flexiveis. Utilizando este banco de dado foram gerados
individuos, os quais formaram a populagdo inicial da meta-heuristica desenvolvida que sera
aplicada ao problema de predicdo de estruturas tridimensional de proteinas. Os padrdes
conformacionais contribuem para redu¢do do espago de busca conformacional da proteina.



