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Introducéo

Aminoacidos sdo pequenos blocos de construcdo de estruturas corporais denominadas
proteinas. Estas macromoléculas determinam a vida tal como a conhecemos, cujo nome é
derivado do grego “protos” que tem por significado “de primordial importancia”. A sequéncia
de aminoécidos em uma cadeia protéica determina o seu dobramento[2], 0 que torna esta
proteina especializada em uma determinada funcéo corporal, seja ela a queratina, encontrada
no cabelo ou proteinas como as f-amiloides, que estdo relacionadas com o mau de Alzheimer.
Conhecer o dobramento destas estruturas torna-se mister para entendermos como combater
doencas encontradas nos organismos, pois conhecendo a estrutura tridimensional podemos
ndo sé desenvolver medicamentos que atuam em uma determinada proteina, como tambem
mudar determinados amino&cidos nesta sequéncia para tratamento de doencas que séo
consequéncia de um dobramento imperfeito na estrutura protéica, tais como Alzheimer e
Prion, “mau da vaca louca”.

Proteinas dobram-se através de sua reducdo entropica, permitindo, portanto,
compreender algumas das caracteristicas que podem ser usadas como primeiros passos para a
determinacdo de sua estrutura. Uma destas caracteristicas é o efeito hidrofébico, que
concentra aminoacidos com tais caracteristicas, mais internamente na estrutura protéica. Os
aminoacidos sdo classificados através de sua cadeia lateral, desta forma, aminoacidos com a
mesma cadeia lateral apresentam propriedades semelhantes. Estas caracteristicas sao
parametros valiosos para a determinacdo da estrutura da proteina.

As estruturas tridimensionais de proteinas sdo de grande complexidade computacional,
visto que sdo problemas NP-completos dificeis de serem tratados computacional e
matematicamente devido a grande explosdo combinatdria de modos de dobramento entre os
aminoacidos.

Para a abordagem do problema propomos a utilizacdo de uma estrutura da
neurocomputacdo que tenta imitar o funcionamento do cérebro, através da interacdo entre
neurdnios, denominada redes neurais[3].

Objetivos

Este trabalho tem como objetivo realizar um estudo sobre o enovelamento de proteinas
através de propriedades geométricas entre carbonos a, utilizando como padrdes propriedades
fisico-quimicas dos aminoacidos, modeladas através de redes neurais artificiais. Permitindo
assim que sejam elucidadas caracteristicas que possam ser Uteis na descoberta de como as
proteinas se enovelam biologicamente.

Metodologia
As estruturas de proteinas utilizadas neste experimento foram obtidas a partir de dados
cristalograficos depositados no banco de dados de proteinas (Protein Data Bank)[1]. Foram
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utilizadas 49936 triades de aminodacidos, divididos em 70% para treino da rede neural, 20%
para validacdo desta rede e 10% para teste. Para a descoberta do padrdo do angulo entre os
carbonos o de aminoéacidos utilizados neste experimento, foram implementadas em MatLab,
redes neurais artificiais com diferentes configuragdes. Os seguintes parametros foram dados
como entrada para a rede neural: a carga, a hidrofobia, a polaridade e a triade de aminoécidos
envolvida. Tentando assim, como um primeiro passo, obter uma rede neural de minimo erro
que possa inferir os valores de padrbes angulares entre os carbonos a.

Conclusoes

Apds o treinamento dos modelos de redes neurais com o0s conjuntos de entradas
previamente elaborados, testes comparativos exaustivos indicaram um melhor desempenho da
rede neural com as seguintes caracteristicas:

o Algoritmo de treinamento Backpropagation;

o Uma camada intermediaria contendo 10 neurdnios;

o Funcdo de ativacdo sigmdide na camada escondida e linear na camada de saida;
o 1000 épocas.

A figura 1 abaixo mostra o melhor resultado encontrado referente ao valor do erro de
validag&o em fungéo do numero de épocas, mostrando também as curvas de treino e teste.

Best Validation Performance is 0.013264 at epoch 279

100

Train i
Walidation |}
Test

Mean Squared Error (mse)

______ N
~

107 f .
| | | | | | |
0 50 100 150 200 250 300 350
379 Epochs

Figura 1: Gréfico de erro de validacéo

As redes neurais obtiveram bons resultados com erros de treinamento, validacao e teste
relativamente baixos, contudo € preciso um estudo mais detalhado quanto aos dados de
entrada e a novos parametros que poderiam ser utilizados para dar maior precisdo aos
resultados.
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