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RESUMO

O problema de predição de estruturas secundárias de proteínas tem sido um grande desafio para a Biologia Computacional e inúmeras abordagens de soluções já foram propostas. Redes Neurais Recorrentes são apresentadas como uma destas soluções por se tratar de dispositivos que conseguem aprender curtas e longas seqüências de proteínas. O presente artigo apresenta uma extensão das Redes Neurais Recorrentes envolvendo informações do contexto passado, futuro e grafos de interações representando dependências entre posições da seqüência, formando a Rede Neural Recorrente Bidirecional Enriquecida por Grafos de Interações.

Predição de Estruturas Secundárias

Consiste no procedimento para prever a estrutura secundária de uma proteína a partir de sua seqüência primária.
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Relevância do problema

· Compreensão dos processos biológicos:

· Mecanismos de reações enzimáticas;

· Ação de anticorpos;

· Transporte de oxigênio;

· Transporte através de membranas;

· Planejamento de novas drogas e vacinas (interesse econômico)
· Atualmente só é conhecida uma estrutura secundária em cada 60 estruturas primárias de proteínas.

Preditores baseados em Redes Neurais tem sido descobertos e subsequentemente refinados durante os anos 90

Redes Neurais:

Redes Neurais Artificiais são sistemas inspirados nos neurônios biológicos e na estrutura massivamente paralela do cérebro, com capacidade de adquirir, armazenar e utilizar conhecimento experimental.

Exemplo de uma rede neural feedforwad (alimentadas adiante):

[image: image3.png]



Rede Neural Recursiva Bidirecional

Rede neurais recursivas podem ser projetada a partir do desdobramento dos estados em redes alimentadas adiante. No nosso caso, temos uma RNRB – Rede Neural Recorrente Bidirecional, a qual é composta por estados forward e backward, responsáveis, respectivamente por manter os contextos do passado e do futuro.
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Grafos de Interação (Mapas de Contatos)

Foi adicionado como entrada à Rede Neural, um grafo de interações para adicionar informações de dependências entre posições distantes. Este grafo é obtido a partir dos mapas de contatos gerados da estrutura primária da proteína, representando as possíveis interações entre determinadas posições da seqüência.
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