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Introducdo

Neste trabalho é proposto a utilizagdo de uma metaheuristica, Particle Swarm Optimization (PSO), na
resolucdo do problema de determinar a estrutura tridimensional de dissacarideos. Espera-se mostrar um
método alternativo a dindmica molecular, alcancando um resultado equivalente e com um tempo compu-
tacional reduzido. Serdo considerados dissacarideos formados por hexoses (monossacarideos de 6 atomos

de carbono) de cadeia ciclica.

Dissacarideos

Dissacarideos sdo moléculas organicas pertencentes ao grupo dos carboidratos, formadas pela ligacdo de
dois monossacarideos. Os monossacarideos fazem parte do grupo mais simples de carboidratos, tendo forma
geral Cp,(H20),,, havendo diversos isdmeros para uma mesma férmula. A formacio do dissacarideo
ocorre por meio de uma ligacdo glicosidica entre grupos hidroxilas de cada monossacarideo. Existe uma
grande diversidade de dissacarideos, uma vez que para um mesmo par de monossacarideos existem diversas

op¢des de ligacio.

Estrutura dos dissacarideos

A estrutura tridimensional de uma molécula é de grande importancia na compreensio de suas propriedades
e funcdes. Estdo sendo considerados os seguintes monossacarideos na formacdo dos dissacarideos: talose,
allose, galactose, gulose, mannose, glicose, idose e altrose. Cada um possui dois isémeros, & e 3. No
total sdo 16 monossacarideos. Para cada par de monossacarideos temos 5 (monossacarideos idénticos) ou
25(distintos) possiveis ligagdes, ocorrendo entre os dtomos C1, C2, C3, C4 e C6. Uma estrutura é descrita
pelos seguintes pardmetros: comprimento das ligacdes, angulos entre 3 4tomos adjacentes, angulos diedrais
de atomos adjacentes, angulos diedrais impréprios e conformacido dos aneis de cada monossacarideo que

o compde (exemplos na Figura 1).

Figura 1. Monossacarideos ¢ — Glicose (esq.) e o — T'alose. Dissacarideo (dir.) resultante da ligagdo dos carbonos
Cl e C2. Distancia de ligagdo, angulo entre atomos e angulo diedral ¢ destacados (dir.).

Os parametros de maior interesse sdo os angulos diedrais formados na ligagdo glicosidica entre os monos-
sacarideos, designados ¢ (phi) e @ (psi). A conformacdo do anel pode assumir infinitas configura¢des,
todas representaveis através do globo conformacional (Figura 2). As mais comuns sdo as encontradas

préximo dos polos (chair) e equador(boat).
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Figura 2 Globo conformacional da hexose. Trés pardmetros definem todas conformacdes possiveis.

Funcdo de energia

Para avaliar a estabilidade de uma estrutura usa-se como critério o valor de sua energia. Quanto menor este valor, mais estavel
a estrutura. A configuracdo real de uma molécula deve ser aquela de menor energia possivel.
Uma implementacdo da funcdo de energia do campo de forca GROMOS esta sendo usada neste trabalho para este fim. Sua

forma geral é:

nbonds 1 nangles 1 nimpropers
— 2 2 . . 2
U = Z Zkbn(r —1ro,)" + Z §kan(COS 0 — cos 6y )" + Z Ek,n(ﬁ £0,)°+
n=1 n=1 n=1
ndihedrals npairs
1 Cc12;,; C6;;
Z —kq (1 + cos(dq) cos(magp)) + Z 12” — g]—l—
2 L r;°
n=1 n=1 L3 ¥
mii"s qiq; 1
ne1 471'6061 ’I"ij

Os termos da funcdo representam a energia devido as distancias de ligacdo, angulos entre trés atomos adjacentes, angulos
impréprios, angulos diedrais de 4 atomos adjacentes, termo de Lennard-Jones e Coulomb, respectivamente. Os dois altimos
termos s3o calculados para pares de atomos n3o ligados, sendo que os demais dizem respeito a interacdes entre dtomos com

alguma conexdo entre si.

Particle Swarm Optimization (PSO)

O PSO trata-se de um método computacional que visa otimizar uma fun¢do objetivo (neste trabalho minimizar a fungao
de energia) de forma iterativa. As particulas sdo representacdes de possiveis solucdes do problema. Para o problema dos
dissacarideos, cada uma das n dimensdes representam um pardmetro da conformacdo estrutural. Inicialmente as particulas
sdo geradas com valores aleatérios dentro dos dominios dos pardmetros. Os parametros sdo chamados de posicdo de uma
particula.

A cada iteracdo, as particulas sdo avaliadas e registrado se houve um melhoramento em seu valor de funcdo objetivo. Calcula-se
uma velocidade para cada particula, baseando-se em sua melhor posicdo encontrada até entdo e a melhor posicdo dentre todas
particulas. Ocorre entdo a movimentagdo das particulas, o que ocasiona em um novo conjunto de candidatos a solugdo. O

processo se repete até se atingir uma condicdo de parada.

Resultados

No momento da escrita deste poster ainda estdo sendo feitas modificacdes nos programas para movimentacdo dos dissacarideos
e na funcdo de energia.

Para a movimentacdo, deseja-se a partir de uma lista de valores de seus pardmetros conformacionais posicionar seus atomos
de acordo. As movimentacdes de ligacdo, angulos e angulos diedros foram finalizadas. Resta somente a conformacdo do anel,
baseada no sistema de coordenadas de D. Cremer e J. A. Pople.

A func3o de energia esta sendo finalizada, restando somente a implementac3o do termo de energia dos diedros impréprios. Os

demais termos ja foram comparados com resultados obtidos no software GROMACS e validados.
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