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Especificamente para este trabalho, foi utilizad®anco de dados de proteinas Protein
Data Bank (PDB), disponivel em: <www.rcsb.org>.eEbaise de dados é amplamente
utilizada por pesquisadores da area de Bioinforaatt armazena informacdes
tridimensionais (3D) de estruturas de proteinaslodmucleicos e conjuntos complexos,
estrutura preliminar e secundaria das proteinas, dmmo angulos e distancias entre os
atomos. Esses dados sdo armazenados em um cod@néoquivos contendo uma
nomenclatura padronizada, chamado$ladiles. Porém, nem todos 0s arquivos seguem
0 padrdo proposto ou erros passam despercebidosopstiuisador, fazendo com que
analises futuras tenham que passar por um proogssoal de curadoria. Primeiramente,
a partir do trabalho de Dias & Nagem (2009) forammcaitados scripts nas linguagens php
e shell no banco PDB. Durante o processo de recaitffermacdes referentes as
identificacbes dos métodos utilizados para gerar aoguivos, informacdes das
identificac6es dos arquivos, e dados referentesnaofre Gama, foi possivel verificar
gue alguns arquivos do PDB apresentam os seguirdbkemas: 1) Os atomos ndo estao
com numeracgao consecutiva indicando que nem toslagamos foram resolvidos, ou
seja, nem todos os atomos que compdem a proteida gesentes no arquivo. 2) O
namero de residuo também ndo é consecutivo, assipesquisador ndo tem como
identificar se foi um erro de numeracdo apenass@wem todos os atomos foram
resolvidos para determinada proteina. 3) O niumeresiduo contém, além do nimero
uma letra, ferramentas como CHASA, PyRosetta, deatitras que trabalham com
modelagem de proteinas, ndo conseguem manipulaliziar/pesquisar arquivos com
esta falha. 4) Muitos residuos com o mesmo “idieatifor Unico”, o que dificulta o
processo de manipulagdo do arquivo, principalm@at@ tratamento dos dados para
insercdo em um banco de dados relacional. Portemtdesenvolvido um algoritmo em
PERL script que percorre um diretério com arquivodb a procura dos problemas
citados, baseando-se na documentacdo do proprio digi®nivel em sua pagina na
internet. Como exemplo, o arquivo 3GBN.pdb referemtuma proteina do virus HIN1
demonstrou alguns destes problemas: Na linha 63&imeracdo dos residuos é alterada
de 124 para 141, onde deveria ser consecutivotedvalo de 4284 a 4291 (linha 5751)
apresenta uma ndo-conformidade: a numeracao ddsi@desPRO (prolina) é a mesma da
ILE (isoleucina), incluindo apenas a letra A aléonndimero 52. Em um teste preliminar,
portanto, o algoritmo proposto atendeu de formaesfte a demanda da curadoria, tendo
gasto um tempo de 2minl4s para 1023 arquivos pEfpera-se dessa forma, contribuir
positivamente com as pesquisas realizadas na batsdds do PDB.



