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Redes de similaridade fisico-quimica

REIS, Renan dos; COSTA, Luciano da Fontoura

renandosreiss@usp.br

A aplicabilidade de compostos quimicos e biolégicos na ciéncia e na indastria depende fortemente de suas
propriedades fisico-quimicas. Por exemplo, caracteristicas como estabilidade térmica ou massa molecular
podem ser decisivas para que uma molécula possa ser produzida ou aplicada em processos industriais ou
em tratamentos farmacéuticos. (1-2) Portanto, para auxiliar a triagem de compostos viaveis a aplicacdo
tecnolégica, torna-se interessante analisar como um grupo de moléculas, seja uma familia de enzimas
ou um grupo de ligantes terapéuticos, se desdobra em um espaco de caracteristicas fisico-quimicas.
Com esse objetivo, no presente trabalho, descrevemos como a metodologia de coincidéncia (3) pode
ser empregada para construir redes de similaridade fisico-quimica de compostos. A abordagem permite
que sejam mapeados em nés de uma rede, e que as semelhancas fisico-quimicas de pares de compostos
sejam representadas por ligacdes entre pares de nés. (3) A métrica de semelhanca usada, o indice
de coincidéncia (3), possui pardmetros que podem ser otimizados a fim de se obter uma estrutura de
comunidades relevante para a aplicagdo das moléculas em estudo. Para exemplificar essa abordagem,
analisamos um grupo de enzimas da familia Glycoside Hydrolase 13 (GH13) (1) e um grupo de moléculas
pequenas do grupo ATC B, que possuem agdo terapéutica no sangue e em 6rgdos hematopoiéticos. (2)
As enzimas da familia GH13 s&o ativas em carboidratos e possuem alto interesse biotecnolégico. (1) Para
otimizacdo de redes de semelhanca dessas enzimas, cada componente conectada das redes foi tratada
como um cluster de enzimas, e os clusters produzidos foram otimizados para que melhor se ajustassem aos
diferentes grupos de atividade catalitica da familia GH13, resultando em uma rede cujos grupos de enzimas
fisico-quimicamente relacionados sdo altamente homogéneos. Ja as redes das moléculas pequenas do
grupo ATC B foram otimizadas para se obter alto grau de modularidade, resultando em poucos grupos
cujas moléculas s3o altamente relacionadas entre si, facilitando a identificacdo de moléculas com perfis
fisico-quimicos semelhantes. As redes de semelhanca fisico-quimica obtidas para ambos os casos permite
avaliar subgrupos de compostos com propriedades desejaveis para diferentes aplicacdes, podendo ser
aplicada para triagem de enzimas e ligantes.

Palavras-chave: Redes complexas. Biofisica. Biotecnologia.
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