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Protéicos Através de Transformacdes Conformacionais
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As  proteinas  desempenham um  papel
fundamental no funcionamento de todos os

op(Q)=0, Q=#P, Q é um vértice; ¢p é linear em cada

organismos vivos [1]. A fungdo da proteina estd
ligada diretamente a sua forma tridimensional [3].
Pelo paradigma da chave-fechadura, certas
variagOes na estrutura podem ocorrer, mas na regido
de interface de contato é crucial que ambas as partes
tenham as formas exatamente encaixantes, ou a
interacdo ndo podera ocorrer. Dai 0 interesse em se
compreender melhor a geometria e 0s mecanismos
fisico-quimicos envolvidos nas interfaces de
contato, em particular entre cadeias de uma mesma
proteina em um complexo protéico.

Uma dificuldade nesse estudo é a visualizacao,
pois em 3D torna-se dificil identificar quais
propriedades sdo determinantes na formagdo do
complexo. Recentemente, Ray et Al [5] propuseram
um método para mapear a superficie 3D no plano
(2D) de tal forma a minimizar distor¢des utilizando
Quadrados Minimos [4]. Mas uma abordagem mais
direta e matematicamente elegante do problema
pode ser encontrada em [2] onde o0s autores
propGem uma Parametrizacdo Conformacional da
superficie utilizando elementos finitos.

Para a formulacdo do modelo, faremos algumas
considerac@es. Seja £ uma superficie em R3, e p €
¥. Seja 6p a funcdo de Dirac, A o operador de
Laplace-Beltrami em X\{p}. Uma equivaléncia
conformacional z: 2\{p}— S? \{pdlo norte}=C pode
ser obtida resolvendo-se a equagéo

o)

Sendo f uma funcdo suave e Vz o gradiente em
relacdo a métrica induzida em X, uma formulacéo
fraca do problema é

[[(az)fds=[[ vz-Vfds

Se nos restringirmos ao vetor espaco de dimensao
finita PL(X) de fungdes lineares por partes em X, e
procurarmos um z € PL(X) tal que (2) vale para
todo f € PL(Y), entdo temos para cada PeX (P é um
vértice) uma funcgdo continua ¢p tal que ¢pp(P)=1;

triangulo.
Introduzimos a matriz D = (Dpg), onde
DpQ = fde)p 'Vd)Q dS
para cada par de vértices P,Q. Chamando a = (ag) =

0do(p) / du e b = (bg) = do(p) / év, entéo o sistema linear
a ser resolvido, na forma matricial, é
Dz=a-ib (3)

No sistema acima, escrevendo z = X + iy, temos entédo
que resolver Dx = g e Dy = -b. Pode-se demonstrar
também que a matriz D é esparsa, simétrica e
semidefinida positiva [2], dai o sistema (3) pode ser
resolvido rapidamente pelo método de gradientes
conjugados.

Neste trabalho estendemos os resultados de [2] para
superficies abertas limitadas (com fronteiras), o que torna
a matriz D ndo simétrica, porém ainda semidefinida
positiva, e resolvemos o sistema linear resultante da
formulagdo através do Bi-CGSTAB [6].
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