
Aplicação de Técnicas de Inteligência Artificial  
e Mineração de Dados no Design de Proteínas

RESUMO: Um dos principais problemas pesquisados na Bioinformática Estrutural está associado ao Design de Proteínas [1]. Uma proteína é um 
polímero formado por vários resíduos de aminoácidos ligados por meio de uma ligação peptídica. A cadeia polipeptídica de uma proteína, em condições 
fisiológicas ideais, assume uma estrutura tridimensional (3D) única [2]. Esta estrutura associa funções biológicas à proteína tais como catálise em reações 
químicas, transporte e armazenamento e funções regulatórias [3]. As atuais técnicas laboratoriais para o estudo da estrutura 3D de proteínas, como 
Cristalografia e Ressonância Nuclear Magnética, possuem limitações. Estas limitações justificam a aplicação de técnicas computacionais para o estudo 
destas moléculas. O problema do Design de Proteínas, cujo objetivo é deduzir a seqüência linear de aminoácidos correspondentes a uma determinada 
estrutura 3D, é um problema de alta complexidade computacional classificado como NP-Difícil na Teoria da Computação [4]. Descobrir a seqüência de 
aminoácidos que gera uma determinada estrutura protéica permite investigar métodos de sintetização para as funções biológicas associadas a esta 
proteína. A indústria farmacêutica tem grande interesse no desenvolvimento de novos métodos computacionais para a síntese de novas proteínas e, por 
conseguinte, de novos fármacos. Neste trabalho, técnicas de Mineração de Dados e Inteligência Artificial são combinadas para reduzir o espaço-solução 
do problema de design de proteínas.  O principal objetivo desta pesquisa é desenvolver novos algoritmos computacionais para a determinação de 
seqüências de aminoácidos de proteínas cujas estruturas 3D são conhecidas. O método proposto é composto por cinco etapas: (1) Extração de 
informações 3D da proteína-alvo; (2) Seleção e clusterização das informações estruturais obtidas de modelos do Protein Data Bank (PDB); (3) Codificação 
do espaço-solução em uma Forma Normal Conjuntiva (FNC) para representação ótima do espaço-solução [5]; (4) Restrição do espaço conformacional 
da proteína por meio do método Dead-End-Elimination; (5) Geração das seqüências-solução da FNC para determinação da seqüência de aminoácidos da 
proteína-alvo. Para avaliação do método proposto foram realizados testes com diferentes proteínas-alvo: PDB ID: 2OMM, 1ZDD, 1ARE, 1WG7 e 1J9I. Os 
resultados obtidos revelam uma taxa de sucesso de 60% a 85% na determinação das seqüências de aminoácidos. Os resultados alcançados pelo método 
também apresentam desempenho computacional compatível ou superior a outros métodos tipicamente utilizados e descritos na literatura.
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PDB	  ID:	  2OMM
Fragmento:	  GNNQQNY

PDB	  ID:	  1ZDD
Fragmento:	  NMQCQRRF

PDB	  ID:	  1ARE
Fragmento:	  CTRAFARQEA

PDB	  ID:	  1J9I
Fragmento:	  RGGGKGNEVL

PDB	  ID:	  1WG7
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Passo 1: Extração de Informações Estruturais

Passo II: Seleção e Clusterização das Informações 
Estruturais 

Passo III: Codificação do Espaço-solução em Forma 
Normal Conjuntiva (FNC)

Resultados

Passo V: Geração das Seqüências-Solução da FNC
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