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Resumo: Receptores acoplados a proteina G (GPCRs) compdéem uma grande
familia de receptores de membrana, sendo responsaveis por fungbes como a
transmissao de sinais extracelulares para o interior da célula. Os GPCRs sao
divididos em algumas classes, sendo a classe A a que possui maior quantidade
de representantes. Esses receptores possuem semelhangas estruturais, como
sete hélices transmembranares ligadas através de algas intra e extracelulares.
Como membro desta classe esta o receptor p-opidide (MOR), principal alvo da
morfina, sendo este relacionado a regulagcédo de processos fisioldgicos, como a
sinalizagdo da dor. Os GPCRs, ao serem ativados, passam por mudancas
conformacionais marcantes, que podem ser observadas em simulacdes
computacionais. Varias técnicas podem ser utilizadas para avaliar o grau de
ativacdo de um GPCR, entre elas a aprendizagem de maquina (ML). Assim, o
objetivo deste trabalho € implementar técnicas de ML em analises de dados
provenientes de simulacbes de dindmica molecular (MD). Utilizando um
protocolo publicado na literatura, trajetérias de MD envolvendo o MOR, tanto na
forma apo quanto ligado a agonistas, serdao analisadas para identificar a
probabilidade de ativacdo do receptor em cada quadro. Estes resultados serdao
comparados com outras metodologias empregadas anteriormente. Espera-se
compreender a grande variedade de conformagdes relacionadas ao estado de
ativacdo dos GPCRs, bem como comparar os dados deste modelo com os
dados de metodologias ja utilizadas. Além disso, com este trabalho, espera-se
poder entender as técnicas de aprendizado de maquina e estender a
metodologia utilizada para diferentes areas, como outros tipos de simulagao
computacional e outros estudos relacionados a ciéncia a nivel molecular. E de
grande valor entender a familia de proteinas representadas pelos GPCRs, bem
como as suas respectivas classes, em diferentes estudos, desde as simulacdes
computacionais até a descoberta de novas drogas. Ademais, o uso de técnicas
de aprendizado de maquina possibilita um maior entendimento no que diz
respeito a essa area que esta em constante crescimento e evolugéo.
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