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O problema de predicdo de estruturas tercidrias
(PSP, Protein Structure Prediction) é um grande
desafio da Bioquimica, sendo fundamental para a
compreensao da causa e solucdao de muitas
doencas. Os métodos de cristalografia e RMN
propdemse a auxiliar na obtencao de estruturas
tercidrias de proteinas, no entanto apresentamsuas
limitacGes. A cristalografia fotografa as proteinas,
mas em condicdes em que estas ndo sao
encontradas na natureza (ou seja, sem o contato
com o solvente). Por outro lado, a RMN trabalha
com proteinas imersas em solvente, mas a
desvantagem é que apresentam bons resultados
somente em proteinas pequenas (com dezenas ou
centenas de aminoacidos). Diversas pesquisas
estdo sendo realizadas para solucionar essas
desvantagens. No contexto computacional, os
Algoritmos Evolutivos' (AEs) sdo procedimentos
heuristicos bastante adequados para o PSP, e tém
sido largamente utilizados para a pesquisa nessa
area.

A proposta deste trabalho é desenvolver um
algoritmo evolutivo ab-initio usando modelo full-
aton?, voltado para o problema de predicao de
estruturas tercidrias da proteina, considerando
como critérios de avaliacdo a energia interna da
proteina, assim como a interacdo proteina-solven-
te. O procedimento ab initio ndo precisa de nenhum
conhecimento a priori, pretendendo obterse uma
estrutura tercidria de uma proteina a partir somente
de sua seqgliéncia de aminoécidos.

Resultados e Discussao

Existem diversos métodos para a avaliacdo da
iteracdo proteinasolvente, classificandose em
modelos discretos (explicitos) e continuos
(implicitosy. Neste trabalho, a principio, optouse
em utilizar os modelos continuos para o calculo da
area de acessibilidade ao solvente’.

Neste projeto foram usados funcdes do pacote
TINKER® (para energias intra-moleculares) e
STRIDE® (para area de superficie de acessibilidade
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ao solvente - SASA). No algoritmo ProtPred’ foi
inserida uma nova funcdo de avaliacdo, cuja
finalidade é calcular a 4rea de acessibilidade da
proteina ao solvente, e a partir disso, podese
verificar a influéncia desse critério nos resultados
obtidos (tamanho da populacdo =200 e nimero de
iteracdes =200).
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Figura 1. 1A11 sem SASA (A) e 1A11 com SASA
(B).

Conclusoes

O novo critério (Figura 1(B)) avaliado juntamente
com a energia interna da proteina (forca de van der
Waals e eletrostatica) apresentou 1.79 A em
RMSD comparada a estrutura nativa, sendo que a
Figura 1(A) tem 5.168 em RMSD. Ainda que essa
proteina seja pequena, resultados encorajam os
trabalhos futuros abordarem a energia livre do
sistema (energia de solvatacdo) como sendo um
novo critério de avaliagao em algoritmos evolutivos
voltados ao PSP, avaliando ndo somente a area de
acessibilidade, mas a energia.
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