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O conhecimento sobre a estrutura tridimensional (3D) de proteinas €, atualmente, um tépico
extremamente importante em varios campos da ci€ncia. Proteinas sao macromoléculas bioldgicas
constituidas por uma ou mais cadeias de residuos de aminodcidos. Estas macromoléculas
exercem importantes papéis na natureza e sua funcao estd diretamente relacionada a sua estrutura
3D. Desta forma, ao conhecer a estrutura tridimensional € possivel desenvolver compostos
quimicos (fairmacos) que possam inibir ou ativar a sua funcdo no organismo. Entre os métodos
experimentais mais comuns utilizados na determinagao da estrutura 3D de uma proteina, destacam-
se a Cristalografia de raios-X e a Ressonancia Magnética Nuclear (RMN). Apesar da qualidade
das estruturas obtidas, o alto custo e tempo demandados por estas técnicas impossibilita que
se obtenha, em alguns casos, a estrutura 3D de uma proteina. Em funcdo disso, atualmente
existe uma enorme lacuna entre o nimero de sequéncias de proteinas e o nimero de estruturas
tridimensionais que sao conhecidas. A andlise e tentativa de resolucdo desses problemas através
de outras técnicas, especialmente por meios computacionais, € uma saida para superar as limitacoes
das técnicas experimentais.

Na Bioinformatica, a predicao da estrutura 3D de Proteinas é um problema complexo que
vem sendo estudado hd décadas e que ainda possui muito a ser explorado. Dentre as diversas
estratégias existentes que abordam o problema, destaca-se a utiliza¢ao de algoritmos evolutivos.
A 1ideia bésica desses algoritmos € a de manter uma populacdo de individuos, representando
solucdes candidatas para o problema, que evolui ao longo de geracOes através de um processo
de competi¢do, onde os mais aptos (segundo um padrdo definido pelo problema) t€ém maiores
chances de sobreviver e se reproduzir. Neste trabalho, é proposto um algoritmo genetico
distribuido baseado em conhecimento para o problema da predicdo. Um algoritmo genético
(GA) € uma técnica de busca estocdstica utilizada na computaciao de solugdes em problemas
de otimizacdo. Nestes algoritmos, utiliza-se uma populacdo composta por um conjunto de
individuos (solugdes) que “evolui”durante um nimero definido de geracdes ou de tempo, através
de operacdes de recombinacdo (crossover) e mutacdo. Visando a melhora da diversidade e
qualidade das solucgdes, também foi implementada a distribuicdo do algoritmo em mais de
uma populagao, delegando diferentes populagdes a processos paralelos que interagem entre si,
periodicamente. Essa modificagdo favorece a variabilidade das solugdes devido ao aumento do
ambiente de interagdes entre individuos. O algoritmo foi implementado na linguagem Python,
e utiliza informacdes estruturais obtidas do RCSB Protein Data Bank (PDB). Para avaliacao das
solugdes, foi utilizada a fungdo de energia potencial do Rosetta, e consideram-se como mais
vidveis as solu¢des com menor energia potencial.

O método proposto foi testado com uma sequéncia de 8 proteinas com estruturas ja disponiveis
no RCSB Protein Data Bank (PDB). O algoritmo de predicao foi executado 16 vezes, para cada
proteina, durante 12 horas em cada execucdo. Os resultados obtidos foram analisados em termos
de qualidade estrutural e de estereoquimica. Apds estas andlises, concluimos que as estruturas
sdo similares e compardveis as suas correspondentes experimentais. O aprimoramento do
método atual através da utilizacao de outras variagdes de algoritmos evolutivos, implementagao
de modelos hibridos e variacdes nas interacoes entre populagdes e dados iniciais poderdo ser
estudados em trabalhos futuros.



