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Protefnas sao macromoléculas muito importantes para os organismos vivos, pois estao presentes
em diversos processos biologicos essenciais, como transporte de substancias, defesa do organismo,
entre muitos outros [1]. O formato tridimensional de uma proteina esta intrinsecamente relacionado
a sua funcdo. E comum em quimica computacional a necessidade de calcular diversas vezes a
atualizagdo da estrutura 3D de uma proteina [2]. Por isso, nosso objetivo é estudar como a
Algebra Geométrica (AG) pode ser utilizada lidar com mudangas conformacionais de proteinas.

Em Bioquimica, o sistema de coordenadas mais adequado para lidar com essas mudangas con-
formacionais é o de coordenadas internas [2], que descreve a posicao relativa entre os atomos da
cadeia principal das proteinas (sequéncia de N, C\, e C que se repete) por meio de um conjunto de:
distancias de ligagao, entre cada dupla de atomos consecutivos; angulos de ligacao, entre cada trio
de atomos consecutivos; e angulos de torcao, a cada 4 4tomos consecutivos. A principal hipotese
que assumimos é que apenas os angulos de torcao estao suscetiveis a alteragoes.
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Figura 1: Distancia de ligacao d e angulos de ligagao 6 e torgao v, além da variagao de .

As coordenadas cartesianas, que representam atomos por pontos no espago, também sdo
uteis em diversos processos de quimica computacional [2]. Assim, é importante transitar entre esses
sistemas de coordenadas. Mais do que isso: tendo as coordenadas cartesianas que representam os
atomos de uma proteina, como atualizéa-las a partir de alteragoes nos angulos de torgao? Pergunta
que se estende para as coordenadas conformes, que surgem quando adotamos o Modelo Con-
forme na Algebra Geométrica (e assim surge a AGC) [3]. No Espago Conforme, a base candnica
do R? ¢ complementada com os vetores ey e e, (ortogonais aos demais) e também representamos
atomos por pontos no espago. Isso estabelece uma forte relacao entre as coordenadas cartesianas
e conformes dos atomos, de modo que a funcionalidade de um sistema se encontra no outro [4].

A hipotese de que apenas os dngulos de tor¢ao variam ocasiona que as possiveis atualizagoes
da localizagao de um atomo estao em uma circunferéncia cujo centro é interceptado perpendicular-
mente pela reta que passa pelos dois &tomos anteriores. Isso indica a necessidade de se trabalhar
com rotagbes. Os quatérnios, utilizados para realizar rotagdes no tratamento classico desse pro-
blema [2, 4], surgem de uma forma natural na AG, onde os chamamos de rotores. A translagao
também é 1util para levar segmentos até a origem e retorné-los apds a rotagao. Translagoes na
AGC sao dadas por transladadores. Utilizando o produto geométrico, que é o mais importante
da AG e é denotado pela justaposicao dos vetores, rotores e transladadores sdo definidos como [3]
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de modo que no rotor, € é o dngulo de rotagao, que tem como eixo o vetor unitario b, e ejezez €
chamado de pseudoescalar unitario. No transladador, t € R3. Ambos sao operadores ortogonais.
Ao combinar rotores e transladadores por meio do produto geométrico, obtemos os chamados
motores, que também sao operadores ortogonais e, com escalares «;, assumem a forma

M = ag + ar1ese3 + asezer + aze1en + age1€00 + U5€2€600 + AGE3E50 + A7€1€2€3E.

Escrevemos 3 algoritmos (detalhados em [5]) para atualizar as coordenadas conformes de uma
proteina: um com rotores e transladadores e outros dois com formas distintas de se calcular motores.
No primeiro grafico da Figura 2, mostramos o resultado de um experimento que avalia a precisao
do algoritmo que usa rotores e transladadores. A ideia foi impor 100 distintas alteragoes em alguns
angulos de tor¢ao de uma proteina hipotética (com instancias geradas aleatoriamente, respeitando
restrigoes [5]) e verificar se os resultados condizem com o esperado. Os valores na ordem de 10712
indicam que esse algoritmo retorna, com boa precisao, a atualizacao das coordenadas conformes.

Os demais gréficos da Figura 2 sao resultados de uma avaliacao da semelhanca entre as estru-
turas obtidas na atualizacao de coordenadas conformes da mesma proteina de 1000 d&tomos por
meio dos dois algoritmos que usam motores em relagdo ao primeiro. Para isso, usamos o RMSD
(“Root Mean Square Deviation”) [6], que compara a similaridade entre duas estruturas sobrepostas
e retorna um valor, em A, no intervalo [0,00). Quanto mais proximo de 0, maior a similaridade.
De fato, valores de RMSD na ordem de 10~° para uma proteina de 1000 atomos indica uma boa
similaridade entre as atualizacoes das estruturas que obtivemos, indicando que os dois métodos
com motores produzem solugoes equivalentes em relagao ao que usa rotores e transladadores.
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Figura 2: Graficos dos testes computacionais. Mais detalhes deles e dos algoritmos estdo em [5].
Como futuros passos, queremos investigar como a AGC e esses métodos podem ser utilizados
no estudo do célculo de distancias da funcao de energia potencial das proteinas e suas derivadas.
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