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Introducao |

Um dos problemas importantes em quimica

computacional consiste na determinacdo e no
estudo de conformacdes  energeticamente
favoraveis de carboidratos, que possam ajudar no
estudo de interacdes intermoleculares relevantes
para o tratamento de doencgas.
Devido a alta flexibilidade conformacional destas
moléculas, se faz necessario o uso de algoritmos
com potencial para investigar efetivamente um
grande nuamero de solugdes possiveis, a fim de que
solugdbes com relevancia biologica sejam
encontradas. Neste trabalho, o algoritmo AGSS-
MRTS' foi adaptado e aplicado ao problema de
andlise conformacional de monossacarideos. O
AGSS-MRTS é um programa que implementa um
algoritmo genético (AGSS) e utiliza o campo de
forcas molecular classico MMFF94. O desempenho
do algoritmo foi avaliado na identificacdo de
conformacBes energeticamente favoraveis das
moléculas D-Xilopiranose e Lixose.

Resultados e Discussao |

O algoritmo AGSS-MRTS modificado foi testado
para a andlise conformacional da D-Xilopiranose e
Lixose. O desempenho do algoritmo foi avaliado
comparando-se as conformagfes encontradas pelo
AGSS-MRTS com as obtidas utilizando-se célculos
de single point e otimizacdo de geometriaz.

Tabela 1. Resultados para D-Xilopiranose.

Experimentos Taxa de Sucesso (TS) - %
Alfa Beta
EXP® | NA® 250" [ 250 | <50" | =507
1 1000 | 57,1 100 88,9 100
2 2000 | 78,6 100 83,3 100
3 3000 | 71,4 100 66,7 100

ITS com as 50 melhores solugbes em relacdo a
energia intramolecular; 2TS com todas as solu¢des
encontradas. 3EXP- ndmero do experimento, NA-
ndmero maximo de avalia¢@es; 30 rodadas.

No trabalho de Andrade et al., foram encontradas
14 conformacgdes distintas para o andmero alfa da
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D-xilopiranose, e 18 conformacfes distintas para o
andbmero beta. Para a Lixose (dados néo
publicados), foram encontradas 19 conformagdes
para o anémero alfa e 14 para o andmero beta.
Trés experimentos com variagdo do numero de
avaliacdes de funcdo energia (NA) foram realizados
para cada anémero de cada molécula. O algoritmo
obteve taxa de sucesso significativa em encontrar
conformag@es energeticamente favoraveis das duas
moléculas. Os melhores resultados foram obtidos
para a D-Xilopiranose, com taxa de sucesso maior
do que 70% na maioria dos casos. Para a Lixose,
os melhores resultados foram obtidos com o
experimento 1, com taxa de sucesso maior do que
57%.

Tabela 2. Resultados para Lixose

Experimentos Taxa de Sucesso (TS) - %
Alfa Beta
EXP® | NA® "2B50" [ =50° | <50' | 2507
1 1000 | 57,9 57,9 57,1 57,1
2 2000 15,8 15,8 71,4 71,4
3 3000 | 31,6 31,6 42,9 42,9

ITS com 50 melhores solugbes em relagdo a
energia intramolecular; 2TS com todas as solugdes
encontradas.3EXP- numero do experimento, NA-
namero maximo de avalia¢es; 30 rodadas.

Conclusodes

O algoritmo AGSS-MRTS apresentou resultados
promissores em comparacdo aos obtidos com
métodos mais sofisticados e caros computacio-
nalmentez. Taxas de sucesso elevadas foram
obtidas para a D-Xilopiranose. Analises com
diferentes estratégias em algoritmos genéticos
estdio em andamento visando melhorar os
resultados.
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