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INTRODUCAO

A bioinformatica € um dos ramos da ciéncia que se concentra no estudo a
partir do uso da tecnologia, empregando o uso de softwares muito bem
organizados para predicdo de parametros ou compostos desejados. No
entanto, varios softwares estdo disponiveis para avaliacdo de estrutura
secundaria de proteinas a partir de sua sequéncia de residuos de aminoacidos
(estrutura primaria) obtidos em banco de dados (RUNGSA et al, 2022). Uma
proteina pode gerar principalmente trés conformagdes em sua estrutura
secundaria: alfa hélices, folhas betas e espiral aleatdrio, pois este ultimo néo
possui padrao regular (LEHNINGER; NELSON e COX, 2018). Neste contexto,
o software PSIPRED é capaz de fazer a predicao in silico de estrutura
secundaria de proteinas, esse método pode fornecer, a partir dos aminoacidos
componentes, qual sera a conformacéao possivel da estrutura secundaria dessa
proteina (PAL e SENGUPTA, 2021). O grafico de Ramachandran ¢é utilizado
para marcagao dos angulos permitidos pelas estruturas secundarias de varias
proteinas e permite a analise de estrutura secundaria (LEHNINGER; NELSON
e COX, 2018). O fato de a pesquisa por meio de laboratérios necessitar de
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SENGUPTA, 2021). Portanto, o objetivo deste trabalho é realizar uma revisdo
bibliografica sobre a analise de estrutura secundaria de proteinas utilizando o
software de bioinformatica PSIPRED.

METODOLOGIA

Essa pesquisa foi aprovada pelo Programa Institucional de Bolsas de Iniciagao
Cientifica — PIBIC — Univértix. Trata-se de um estudo de revisédo bibliografica
realizado em maio de 2022 onde foram utilizados artigos pesquisados nas
plataformas de busca Scientific Eletronic Library Online (SCIELO), PubMed,
Cell Press e Google Académico. Os descritores utilizados foram: analise in
silico; estrutura secundaria; bioinformatica. Como critérios de inclusdo foram
considerados artigos, teses e dissertagcbes dos ultimos cinco anos. E
ainda, foram excluidos, os conteudos nos quais néo correlacionaram o objeto
de estudo com o propésito desejado.

RESULTADOS E DISCUSSOES

Com o desenvolvimento da tecnologia no mundo, a modelagem in silico se
tornou uma das maiores vias para pesquisa cientifica, seja por empresas ou
por instituicbes de ensino por apresentar uma facilidade na sua obtencao e das
enormes vantagens que possibilita (VELJKOVIC, 2019). O software PSIPRED
do UCL sediado no Departamento de Ciéncias da computagdo, Grupo de
bioinformatica da University College London, no Reino Unido, € um aplicativo
que faz a predicdo de estrutura secundaria de proteinas a partir de seu
servidor web, adicionando a sequéncia de aminoacidos, utilizando o formato
FASTA, um formato de arquivo que permite o armazenamento de sequéncias
de nucleotideos e proteinas, ou um arquivo pdb (Protein Data Bank ),
recebendo seus dados na tela no servidor ou podendo baixar os resultados
(BUCHAN e JONES, 2019). Para predicdo de estrutura secundaria a
sequéncia de residuos de aminoacidos pode ser obtida em bancos de dados
como Uniprot (Universal Protein) e, fazendo a pesquisa da proteina desejada
esses aplicativos podem fornecer e converter as sequéncias protéicas para o
formato FASTA além de apresentar como resultados diversos parametros da
proteina consultada (UNIPROT-CONSORTIUM, 2021). A predicdo de alfa
hélices e folhas betas é feita a partir das regides permitidas em que seu angulo
de ligagado dos carbonos rotacionaveis, de acordo com a cadeia existente na
proteina. Quando se faz a busca por essas estruturas o software utiliza uma
rede neural para prever os possiveis tipos de estruturas que os aminoacidos
podem apresentar (PANIRI; HOSSEINI e AKHAVAN-NIAKI, 2021). Estudos
demonstram que a analise de estrutura secundaria pode demonstrar a
diferenca da porcentagem de possiveis tipos de estrutura em varias linhagens
evolutivas de proteinas. O PSIPRED, com sua forma de analise demonstra
resultados em forma de imagens das sequéncias de residuos de aminoacidos
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outros tipos sao previstos pelo soffware como aquelas de espiral aleatério que
nao possuem padrdo regular auxiliando nas conexdes das estruturas e na
predicao (KASHANI-AMIN et al, 2019). E ainda, alguns repositorios auxiliam na
analise de estrutura secundaria, como o Swiss Prot que abriga uma grande
quantidade de estrutura de proteinas (POUX et al, 2017). O diagrama de
Ramachandran que esta disponivel neste banco de dados demonstra a
qualidade da estrutura de proteinas devido as regides aceitaveis de cada tipo
de estrutura secundaria. Os angulos de torgdo apresentados pelo diagrama
sdo o @ (phi) e y (psi), conhecidos como angulos diedros (RAVIKUMAR; DE
BREVERN e SRINIVASAN, 2021). Este diagrama a partir da medi¢gdo de
angulos de torcdo e das distancias de ligagbes podem prever a area de
concentracdo dos residuos de aminoacidos de uma proteina na sequéncia,
uma vez que, esses diagramas sao inteiramente dependentes dos angulos @ e
Y e do tamanho das ligagbes presentes nos aminoacidos (RAVIKUMAR,;
RAMAKRISHNAN e SRINIVASAN, 2019). Portanto, os resultados fornecidos
pelos aplicativos citados nesse estudo, demostram a importadncia da
construcao in silico na predicdo de estrutura secundaria. Sendo o software
PSIPRED capaz de demonstrar os tipos de estruturas secundarias presentes
na proteina de interesse (JANSON e PAIARDINI, 2021). Essa predicdo pode
ser validada através do grafico de Ramachandran que ajuda na predigdo com
a possibilidade de rearranjo de angulos diedros ¢ e ¢y (KAMPF et al, 2018).

CONSIDERAGOES FINAIS

Através dessa pesquisa, pdde-se observar que 0s avangos nha tecnologia e
programagao computacional proporcionaram avangos incomparaveis para
predicdo de estrutura secundaria de proteinas; como o software PSIPRED e o
diagrama de Ramachandran que permitem a avaliagdo e predicdo da
quantidade de cada tipo de estrutura secundaria e do ajuste dos angulos dos
aminoacidos da proteina, respectivamente. Portanto € imprescindivel a
utilizacdo desses métodos para predicao in silico da estrutura secundaria no
estudo das propriedades e modelagem estrutural de proteinas.
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