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Resumo

O processo relacionado a modelagem e consequente andalise do cddigo genético é algo que
diversos pesquisadores vém realizando, a fim de identificar caracteristicas e possiveis impli-
cagoes em diversos fendomenos, como no caso de estudos de mutagoes genéticas. Existem
algoritmos utilizados para realizar a soma entre cédons, como o algoritmo SMG, o soma
com transportes e o soma Zgy. Este trabalho apresenta a implementacao e a analise do
algoritmo soma Zg, na modelagem matematica de sequéncias de proteinas. O objetivo
principal é o de investigar a aplicabilidade desse algoritmo na analise de comportamentos
genéticos e na possivel previsao de mutacoes. Utilizando a linguagem de programacao
Python, o algoritmo foi desenvolvido e testado com diversas sequéncias genéticas ficti-
cias, proporcionando uma validacao de suas respostas. Os resultados demonstraram a
eficacia do algoritmo, destacando seu potencial como ferramenta em estudos de Biologia

Computacional.

Palavras-chave: Cédigo genético; Somas entre cédons; Modelagem matematica; Python.



Abstract

The process related to the modeling and subsequent analysis of the genetic code is something
that several researchers have been carrying out, in order to identify characteristics and
possible implications in different characteristics, as in the case of studies of genetic
mutations. There are algorithms used to perform the sum among codons, such as the
SMG algorithm, the sum with transports and the sum Zgs. This work presents the
implementation and analysis of the sum Zg, algorithm in the mathematical modeling of
protein sequences. The main objective is to investigate the applicability of this algorithm
in the analysis of genetic behaviors and the possible prediction of mutations. Using the
Python programming language, the algorithm was developed and tested with several
fictitious genetic sequences, providing validation of its answers. The results demonstrated
the effectiveness of the algorithm, highlighting its potential as a tool in Computational

Biology studies.

Keywords: Genetic code; Sums among codons; Mathematical modeling; Python.
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1 INTRODUCAO

A analise do c6digo genético e sua modelagem matematica tém sido fundamentais
para caracterizar suas propriedades, essenciais para avangos em areas como Biotecnologia
e Medicina. Este campo interdisciplinar, situado na intersecao entre Biologia, Matematica
e Computagao, visa analisar e prever comportamentos genéticos associados a diversos
processos biologicos, incluindo a sintese de proteinas e possiveis respostas a mutagoes

genéticas.

Como mencionado em [1], o cédigo genético é um sistema bioquimico essencial para
a transmissao das informacoes contidas nas moléculas de DNA e RNA em sequéncias
de proteinas. Neste contexto, [2] compara o cédigo genético a teoria de comunicagoes,
destacando a importancia de transmitir informacoes com a minima taxa de erros possivel,

para evitar mutagoes que podem resultar em consequéncias significativas para o organismo.

Diversas modelagens tém sido propostas para essa analise. Entre elas, destacam-se
a construcao de reticulados booleanos e diagramas de Hasse, a utilizacao das distancias
de Hamming, além da aplicacdo de algoritmos envolvendo operacoes algébricas no cddigo
genético, como o Algoritmo da Soma com Transporte, Algoritmo SMG e o Algoritmo Soma
Zgs. As modelagens mencionadas foram apresentadas em [3], [4] e [5] e esses métodos
permitem explorar diferentes aspectos relacionados a problemas bioldgicos, em particular,

no estudo do cédigo genético e das mutagoes associadas [3].

Embora varios algoritmos tenham sido propostos com o intuito de caracterizar
possiveis fenomenos associados a sequéncias de DNA, este trabalho concentra-se exclusiva-
mente na implementagao e anélise do Algoritmo Soma Zgs, também estudado por [3] e

proposto inicialmente por [6].

A implementacao deste algoritmo ilustra a aplicagdo pratica de conceitos matemati-
cos em problemas reais, evidenciando sua aplicabilidade em diversas areas, como Biologia

e Computacao e sua essencialidade no desenvolvimento de novas tecnologias.

Este estudo justifica-se pela necessidade de métodos mais eficientes e precisos no
processo de modelagem do codigo genético, e essa implementacao proporciona uma nova
abordagem ao fornecer uma ferramenta que pode facilitar a deteccao e a compreensao de

padroes genéticos complexos.

Este trabalho adota uma abordagem quantitativa e sao utilizadas técnicas de mode-
lagem algébrica para implementar o algoritmo, utilizando a linguagem de programacao
Python. As etapas principais incluem a revisao da literatura, o desenvolvimento e imple-

mentacao do algoritmo em Python, e testes com sequéncias genéticas ficticias. A analise
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dos resultados visa validar o desempenho do algoritmo proposto.

Este trabalho esta estruturado da seguinte maneira: no capitulo 2, serao explorados
os conceitos essenciais que fundamentam este trabalho. Devido a natureza interdisciplinar
do estudo, serdo abordados conceitos de Biologia e Algebra, além da modelagem do cédigo
genético, onde serao discutidos os métodos e modelos utilizados para mapear o codigo
genético, incluindo detalhes sobre os rotulamentos e o algoritmos de soma entre coédons.
No capitulo 3, serd descrita detalhadamente a implementagao do algoritmo em Python,
bem como exemplos de sua aplicacdo em dados genéticos. Por fim, no capitulo 4, sera
apresentada uma reflexao sobre os resultados obtidos, as contribuic¢oes do trabalho, além de
sugestoes para futuras pesquisas que possam expandir ou aprofundar os estudos iniciados

aqui.
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2 REVISAO DE CONCEITOS

Neste capitulo serao apresentados os conceitos fundamentais utilizados para a
construcdo deste trabalho, com elementos fundamentais de Biologia, Algebra e sobre a
modelagem do codigo genético, com o detalhamento dos rotulamentos e de trés algoritmos
envolvendo a soma entre cddons (algoritmo SMG, algoritmo soma com transporte e

algoritmo soma Zgy).

2.1 Elementos de Biologia

Nesta se¢ao serao apresentados os principais elementos associados a Biologia uti-
lizados neste trabalho. As principais referéncias utilizadas, onde informacoes adicionais

poderdo ser encontradas foram: [7], [8], [9], [10].

2.1.1 A célula

As células sao as unidades fundamentais da vida, presentes em todos os organismos
vivos. Elas surgiram inicialmente como entidades de vida livre, evoluindo para formar
comunidades multicelulares complexas. Isso permitiu o desenvolvimento de organismos
multicelulares, nos quais as células desempenham fungoes especializadas, como a obtencao
de nutrientes, a producao de energia, a reproducao e producao de respostas a estimulos
ambientais. Além disso elas se distribuem em tecidos e 6rgaos, permitindo a organizacao

eficiente dos sistemas biologicos e a manutencao da vida.

Existem duas principais classificagoes de células: procariontes e eucariontes. As
células procariontes, como as bactérias, sao mais simples e nao possuem um nucleo definido;

seu material genético esta disperso no citoplasma.

Ja as células eucariontes, encontradas em plantas, animais e outros organismos
complexos, possuem um nucleo bem definido, onde o material genético estda separado
do citoplasma por uma membrana nuclear. Além disso, as células eucariontes possuem
diversas organelas membranosas, como as mitocondrias e o reticulo endoplasmatico, que

desempenham fungoes especificas.

Um exemplo de célula procarionte é apresentado na Figura 1 e um exemplo de

célula eucarionte é apresentado na Figura 2.
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Capsulz

Membrana extarna
Parede celular
Membrana plasmatica

Cromossomo
Ribossomos

Flagelo

Figura 1 — Exemplo de célula procarionte.
Fonte: [9].

Poro nuclear

Envoltorio nuclear
(membrana)

Ribossomos livres

MNucleo
Mitocondria
Complexo de Golgi
Lisossomo

Cromossomos

Reticulo endoplasmatico
rUgoso

Reticulo
endoplasmatico liso

Microfilamentos \ _ Ribossomo

Citoplasma
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Figura 2 — Exemplo de célula eucarionte.
Fonte: [9].

2.1.2 Nucleotideos e acidos nucleicos

Os acidos nucleicos, DNA e RNA, sdo compostos por unidades chamadas nucleoti-
deos, sendo responsaveis por armazenar e codificar a informacgao genética. Cada nucleotideo
é constituido por trés componentes principais: um grupo fosfato, uma pentose (agicar de
cinco carbonos) e uma base nitrogenada. No DNA, que geralmente tem uma estrutura de
dupla hélice, a pentose é a desoxirribose, enquanto no RNA, que é tipicamente uma tnica
fita, é a ribose. As bases nitrogenadas podem ser purinas, que possuem estrutura de anel
duplo e incluem adenina (A) e guanina (G), ou pirimidinas, que possuem estrutura de anel
simples e incluem citosina (C), timina (T) no DNA e uracila (U) no RNA. A estrutura

dos nucleotideos de ambos os acidos ¢é representada na Figura 3.
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oH Guaning
OH-P-0-CH, _0._ [ _Base ] Ciosina
i . lUracik.
RNA
OH OH
OH Guanna

OH H

Figura 3 — Estrutura dos acidos nucleicos.
Fonte: [10].

No DNA, a adenina forma duas pontes de hidrogénio com a timina, enquanto a
guanina forma trés pontes de hidrogénio com a citosina. Este emparelhamento especifico
¢ conhecido como a regra de Chargaff e é crucial para a estabilidade da estrutura
de dupla hélice do DNA. No RNA, a adenina emparelha-se com a uracila em vez da
timina, mas a guanina ainda emparelha-se com a citosina, seguindo a mesma légica de

complementaridade de bases.

Existem diferentes tipos de RNA, incluindo RNA mensageiro (RNAm), RNA
transportador (RNAt) e RNA ribossémico (RNAr). Cada um desses tipos desempenha

papéis distintos na célula, especialmente na sintese de proteinas.

2.1.3 Estrutra do DNA

A estrutura do DNA é composta por duas fitas de nucleotideos que se enrolam
em torno de um eixo comum, formando uma dupla hélice. Essas fitas sao antiparalelas,

significando que uma corre no sentido 5’ para 3’ e a outra no sentido 3’ para 5’

As ligacoes fosfodiéster em uma fita conectam o carbono 3’ de um nucleotideo ao
carbono 5’ do nucleotideo adjacente, enquanto na fita complementar, as ligagoes seguem de
um carbono 5’ para um carbono 3. A estabilizacao da dupla hélice é mantida pelas ligagoes
de hidrogénio entre as bases nitrogenadas complementares e pelas interagdes hidrofébicas
entre as bases empilhadas no interior da hélice. Essa direcao oposta dos filamentos

complementares é essencial para os processos de replicacao, transcricao e recombinagao do

DNA.
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A Figura 4 apresenta a estrutura basica do DNA.

Figura 4 — Estrutura do DNA.
Fonte: [9].

2.1.4 Sintese proteica

A replicacdo do DNA é um processo que se inicia através da enzima helicase,
que quebra as pontes de hidrogénio entre as bases nitrogenadas, separando as duas

fitas complementares de DNA. Em seguida, a DNA polimerase adiciona nucleotideos
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complementares a cada fita molde. Esse processo é denominado semi-conservativo porque
cada nova molécula de DNA é composta por uma fita original e uma fita recém-sintetizada.
Como resultado, duas moléculas de DNA idénticas sao formadas, cada uma contendo uma

fita antiga e uma nova, conforme exemplificado na Figura 5.

GO
T:A
I i
"
TtA
GG

Figura 5 — Replicagdo do DNA.
Fonte: [9)].

A sintese de proteinas envolve duas etapas principais: transcri¢ao e tradugao. Na
transcricado, uma regiao do DNA é usada como molde para produzir uma molécula de RNA
mensageiro (RNAm). A enzima RNA polimerase liga nucleotideos de RNA de acordo com
a sequéncia do DNA, formando uma molécula de RNAm, que entao sai do nicleo e vai

para o citoplasma, onde os ribossomos a utilizam como guia para sintetizar as proteinas.

Durante a traducao, os ribossomos léem a sequéncia de nucleotideos do RNAm
em grupos de trés bases nitrogenadas, chamados cédons. Cada cdédon especifica um
aminoacido. O RNA transportador (RNAt) traz os aminodcidos corretos para o ribossomo,
onde eles sao ligados em uma cadeia crescente, formando uma proteina. Este processo
garante que a informacao genética do DNA seja corretamente expressa em proteinas, que

desempenham intimeras fungoes nas células.

2.1.5 Aminoacidos

Os aminoéacidos sao as unidades monoméricas que constituem as proteinas, cada
um composto por um grupo amino (-NHy), um grupo carboxila (-COOH), um atomo de
hidrogénio e uma cadeia lateral especifica (grupo R) ligada a um carbono central (carbono
alfa). A variedade nas cadeias laterais é o que diferencia os 20 tipos de aminoacidos

encontrados nas proteinas.

Os aminoacidos podem ser classificados de varias maneiras, incluindo sua estrutura,
polaridade e essencialidade. Estruturalmente, os aminoacidos sao divididos em dois grupos
principais: alifaticos (cadeia lateral aberta) e aromdticos (contém um anel benzénico).

Quanto a polaridade, os aminodcidos podem ser hidrofilicos ou hidrofébicos. Em termos
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de essencialidade, eles sao divididos em dois grupos: os essenciais, que nao podem ser
sintetizados pelo organismo e devem ser obtidos através da dieta, e nao essenciais, que

podem ser sintetizados pelo organismo humano.

A Figura 6 apresenta a estrutura basica dos aminoacidos.

Grupo =~~~} FEEEEEN Grupo
aming | I? :||‘| : l|:|1' E carboxila
, I
| H—N —+C-=C—0H}
: | :
heeea-ad RN !

“Grupo |ateral

Figura 6 — Estrutura dos aminoécidos.
Fonte: [9].

Na sintese proteica, a importancia dos aminoacidos nao pode ser subestimada, pois
a sequéncia e a composicao dos aminoacidos determinam a estrutura final da proteina, o
que, por sua vez, determina sua fungao biologica. Proteinas corretamente dobradas sao
essenciais para funcgoes enzimaticas, sinalizacao celular, estrutura celular, dentre outras
fungoes. Erros na sequéncia de aminodcidos podem levar a proteinas disfuncionais, que

podem resultar em doencas ou disfungoes celulares.

2.1.6 Cobdigo genético

O codigo genético é o conjunto de regras que determina como a sequéncia de
nucleotideos é traduzida em uma sequéncia de aminoacidos durante a sintese proteica. Cada
grupo de trés nucleotideos no RNAm, conhecido como cédon, especifica um aminoacido

particular ou um sinal de término da traducao.

Existem 64 combinagoes possiveis de cédons, resultantes das quatro bases nitroge-

nadas (adenina, uracila, citosina e guanina) que se combinam em grupos de trés (43 = 64).

Dos 64 c6édons, 61 codificam os 20 aminoacidos diferentes utilizados na sintese de
proteinas, enquanto os trés cédons restantes (UAA, UAG e UGA) servem como sinais
de parada, representados por STOP, indicando o fim da traduc¢ado. Essa redundancia no
codigo genético, onde multiplos c6édons podem especificar 0 mesmo aminodacido, é uma

caracteristica que ajuda a proteger contra mutagoes.

A Figura 7 apresenta a representacao do cédigo genético.
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=Yal (V) > fla (A) > Gly (G
GCA GAA GGA
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aUC GCG GAG GGG |

Figura 7 — Codigo genético.
Fonte: [9].

2.1.7 Mutacbes genéticas

As mutagoes genéticas sao alteragdes na sequéncia de nucleotideos do DNA, que
podem ocorrer de maneira espontéanea ou ser induzidas por fatores externos como radiacao
e substancias quimicas. Essas mudancas podem ter variados efeitos sobre a célula e o

organismo como um todo.

As mutagoes podem ser categorizadas em escalas: pequena escala, pontuais e de
grande escala. Mutacoes de pequena escala afetam apenas um ou poucos nucleotideos.
Mutagoes pontuais sao um tipo de mutacao de pequena escala que envolvem a substituicao
de uma unica base. Mutagoes de grande escala envolvem grandes segmentos de DNA e
podem resultar em mudangas significativas na estrutura e fun¢do dos cromossomos, como

deleg¢oes, duplicacoes, inversoes e translocacoes.

Além disso, as mutacoes ainda podem ser classificadas de acordo com sua natureza

e seus efeitos:
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1. Substituicoes de base: uma base nitrogenada é substituida por outra. Estas podem

Ser:

o Transigoes: substitui¢io de uma purina por outra purina (A <> G) ou de uma

pirimidina por outra pirimidina (C < T).

o Transversoes: substitui¢do de uma purina por uma pirimidina ou vice-versa (A

—+CA-T G- C G T).

2. Insercoes e delec¢oes: adicao ou remocao de nucleotideos no DNA, o que pode causar
uma alteragao no momento da leitura, resultando em uma sequéncia completamente

diferente de aminoacidos na proteina produzida.

O impacto das mutagdes genéticas em um organismo pode ser variado. Algumas
mutagoes sdo neutras e nao afetam significativamente a funcao bioldgica. Outras podem ser
benéficas, conferindo uma vantagem evolutiva, enquanto algumas podem ser prejudiciais
ou até mesmo letais. Mutagoes prejudiciais podem levar a doencgas genéticas, afetar o

desenvolvimento e a func¢ao celular, ou aumentar a chance de certos tipos de cancer.

2.2 Elementos de Algebra

Nesta secao serao apresentados os principais conceitos, propriedades e informacoes
acerca dos elementos fundamentais de Algebra utilizados neste trabalho. As principais
referéncias utilizadas, onde informagoes adicionais poderao ser consultadas foram: [11],
[12] e [13].

2.2.1 Operacoes binarias

Definicao 1. Uma operacao bindria em um conjunto S é uma fungdo x : S x S — S.

Normalmente, uma operagao bindria é denotada por *(z,y) = = * y. Em outras
palavras, uma operagao binaria sobre S deve associar a cada par ordenado (a,b) um
elemento a * b que estd também em S. Este requerimento de que o elemento associado
deva estar em S é também conhecido como a condicao de fechamento, isto é, exige-se que

S seja fechado sob a operacgao binaria.

Uma operacao bindria sobre um conjunto .S é dita:

e comutativa, se a * b = b * a, para todo a,b € S;

e associativa, se (a * b) * ¢ = a * (b * ¢), para quaisquer que sejam a,b,c € S,
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« ter elemento neutro e, se existe um elemento e em S tal que e x g = g = g * e, para
todo g € S}

« simetrizavel, se para cada g em S, existe um elemento ¢’ em S tal que ¢'*xg = gxg' = ¢

(o elemento ¢’ é um inverso de g com respeito & operagao *).

2.2.2 Grupos

Definigao 2. Um grupo (G, *) é um conjunto nao vazio G, junto com uma opera¢io

sobre G, que satisfaz as sequintes propriedades:

e ¢ associativa;
e tem elemento neutro e;

e todo elemento é simetrizavel.

Além disso, se a operacgao x for comutativa, isto é, se a * b = b * a para todos os

elementos a e b € GG, entao G é classificado como um grupo abeliano ou comutativo.

Teorema 1. O elemento neutro de um grupo G € unico.

Demonstracao: Sejam a € G e e, e elementos neutros de GG. Assim,

O
Teorema 2. O elemento inverso em um grupo G € unico.
Demonstracio: Sejam a € GG e a',a” elementos simétricos de a. Assim,
d=exd =(ad"xa)xd =d"x(axd)=d"xe=d".
O

Definicao 3. Se um subconjunto H de um grupo G € fechado sob a operacao bindria de

G e se H forma um grupo, entdo diz-se que H é um subgrupo de G e denota-se isto por

H < G.

Definicao 4. Seja G um grupo finito. A ordem de G' é o nimero de elementos de G. A

cardinalidade de G é denotada por |G|.

A tdbua de um grupo finito (G, %) é a tdbua da operacao considerada em G.
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Exemplo 1. G = {—1,1} € um grupo finito de ordem 2 em relagao a multiplicacio, que

pode ser representada na sequinte tabua da Tabela 1 :

* | -1
101 | -1
-1

Tabela 1 — Tabua multiplicacao.
Fonte: Adaptado de [11].

Definicao 5. Dizemos que o inteiro v € a soma dos inteiros s e t modulo n se r for o
resto da divisio de s+t por n. Como consequéncia, temos que Z, = {0,1,2,... ,n— 1},

Vn > 2. De forma andloga, define-se a operacao produto modulo n; Vn € N, n > 2.

Teorema 3. O conjunto Z, = {0,1,2,...,n—1} € um grupo sob a operag¢io adi¢io

maodulo n.

Demonstracio: Sejam: 0 : todos os inteiros congruos a 0 mod n, 1 : todos os inteiros

congruos a 1 mod n, ---. Temos:
@+ b=a+b (vale a associatividade e a comutatividade);
a+0=a+0=a (0 ¢ o elemento neutro);

n—aéoopostodea € Z,, poisa+n—a=a+(n—a) =n=0, poisn =0 mod n.

Entao: —a =n —a.

Portanto, (Z,,+) é um grupo comutativo, ¥n > 1 € Z, o grupo aditivo da classe de

restos modulo n. O

Exemplo 2. Considere Z, = {0,1,2,3}, um grupo finito de ordem 4 em relag¢io a adigao,

cuja tabua é apresentada na Tabela 2.

ol v = of +
Wl o = 2l S
Ol o] Do |
| oI eolf bl b
rol| =l ol wolf col

Tabela 2 — Tadbua adigao em Z4 = {0, 1,2, 3}.
Fonte: Adaptado de [11].

2.2.3 Anéis

Definicdo 6. Um anel (A,+,.) é um conjunto A junto com duas operagoes bindrias +
e . (as quais chamamos adi¢io e multiplica¢io) tal que as sequintes propriedades sao

satisfeitas:

e (A, +) € um grupo abeliano;
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A multiplicagio € associativa,

e Para todos a,b,c € A, valem a lei distributiva d esquerda, a(b+ ¢) = (ab) + (ac) e a
lei distributiva a direita, (a + b)c = (ac) + (bc).

Se além disso, A satisfazer:

Existe um elemento 1 € A (com 1 # 0) tal que a-1 =1-a = a para todo a € A,

entdo (A, +,-) é um anel com unidade.

a-b=10b-a para todos a,b € A, entdo (A, +,-) é um anel comutativo.

e a-b=0implica a =0 ou b =0, entdao (A, +,-) é um anel sem divisores de zero.

Se (A, +,-) é um anel comutativo, com unidade e sem divisores de zero, chamamos

(A, +, ) de dominio de integridade.

Teorema 4. Em um anel A, o elemento neutro da adi¢io 04 € unico.

Demonstracao: Suponhamos que existam dois elementos neutros 04, 0:4. Entao:
04 =04 +0, =0, ouseja, 04 = 0.

Logo, existe um tnico elemento neutro em A. O

Teorema 5. Para cada elemento a € A, o elemento oposto € unico.

Demonstragio: Sejam a e a’ os inversos de a € A. Entao:
a+(—a)=0=(—a)+aed+(—a)=0=(—a) +d.
Logo
a=a+0=a+(a+d)=(a+a)+d =0+d =d

Portanto: a = a'. O

Exemplo 3. Sdo anéis: o conjunto dos numeros inteiros sob adicao e multiplicacdo; o
conjunto dos nimeros racionais sob adigao e multiplica¢io; o conjunto {0,1,...,n— 1}

sob as operagoes de soma e produto modulo n, etc.

Definicao 7. Diz-se que N é um subanel de um anel A se N C A e N também forma um

anel com as operacoes + e . herdadas de A.
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2.2.4 Corpos

Definicao 8. Seja K um conjunto nao vazio munido de duas operacoes, adi¢io + e
multiplicacao -, que associam cada par de elementos a,b € K a um outro elemento do

conjunto. Dizemos que K forma um corpo quando satisfaz os sequintes axiomas:

e Com relagdo a adigdo, K constitui um grupo abeliano, o que implica nas propriedades:

— Associativa: para quaisquer a,b,c € K, a soma (a+b)+c € idéntica a a+ (b+c).

— Comutativa: a ordem dos termos nao altera o resultado da soma, ou seja,
a+b=>b+ a para todos a,b € K.

— Elemento neutro: existe um elemento O € K tal que a + 0 = 0 +a = a

para qualquer a € K.
— Elemento Inverso: para cada a € K, hd um elemento —a € K que satisfaz

a+ (—a)=(—a)+a=0.

e Com relagdo a multiplicacao, K constitui um grupo abeliano sem o elemento Ok, o
que implica:
— Associativa: para quaisquer a,b,c € K, o produto a- (b-c) € idéntico a (a-b) - c.

— Comutativa: a ordem dos fatores ndo altera o produto, ou seja, a-b="b-a para
todos a,b € K.

— FElemento neutro: existe um elemento 1 € K tal que a -1 = 1x - a = a para

qualquer a € K.

— Elemento inverso: para cada a € K, a # 0k, hd um elemento a™' € K que

satisfaz a -a™' = 1.

e Distributiva da multiplicacdo em relacao a adicdo: para todos a,b,c € K, vale que
a-(b+c)=a-b+a-c.
Corpos Finitos

Definigao 9. Um corpo finito, ou campo finito, contém um numero finito de elementos.

Também sao conhecidos como corpos de Galois.
Valem as seguintes propriedades e detalhes adicionais podem ser verificados em [13].

o Existéncia e Unicidade: Para cada ntmero primo p e inteiro positivo n, existe

exatamente um corpo finito com p" elementos, denotado por Fy» ou GF(p™).

« Estrutura Ciclica: O grupo multiplicativo de um corpo finito F,» (ou seja, Fyn sem

o elemento 0) é sempre ciclico.
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2.3 Modelagem do Cédigo Genético

Nesta se¢ao serao apresentados os conceitos fundamentais sobre os rotulamentos
associados ao mapeamento do codigo genético e os algoritmos utilizados como referéncia
para o desenvolvimento deste trabalho. As referéncias utilizadas, onde informagoes

adicionais poderao ser encontradas foram: [2], [3], [6], [14] e [15].

2.3.1 Rotulamentos

O mapeamento do codigo genético pode ser compreendido por meio de rotulamen-
tos especificos, que estabelecem uma relagdo entre as estruturas biologicas e algébricas
analisadas. A utilizacdo dos rotulamentos facilita a construcao de modelos algébricos que
podem ser utilizados para prever o comportamento de sequéncias genéticas sob diversas
condigoes, além de possibilitar a detec¢ao de mutacoes e a andlise da estabilidade genética,
conforme apresentado em [2], [3] e [14]. Esta relagdo é essencial, pois permite identificar

padroes e regularidades que nao sao visiveis apenas pela observacao biologica direta.

Os rotulamentos do c6digo genético foram inicialmente propostos por [14], como
uma bijegdo entre um alfabeto biolégico N = {A,C,G,T/U}, representado pelas bases
nitrogenadas (adenina - A, citosina - C, guanina - G, timina/uracila - T/U), e um alfabeto
algébrico, representado pelo anel Z,={0, 1, 2, 3}. Esse mapeamento, assim como descrito
na Figura 8, é composto por 24 permutagoes, divididas em trés rotulamentos, denominados
A, B e C, de acordo com a caracteristica geomética associada a cada um deles. Cada
rotulamento possui caracteristicas tinicas que influenciam a modelagem das sequéncias

genéticas.

Nos trabalhos propostos por [2] e [14], foram realizadas uma série de andlises e
interpretacoes de sequéncias de DNA, por meio das quais podem ser verificadas mutagoes
e como as mesmas podem ser identificadas por meio da identificacdo do rotulamento
associado no processo de geracao de proteinas, onde sequéncias de diversos comprimentos
foram testadas e validadas por meio da implementagao de um algoritmo de geragao de
sequéncias de DNA. Percebe-se dessa forma uma interessante conexao entre elementos de
Biologia e Algebra, além de elementos de Engenharia, uma vez que essas sequéncias podem
ser vistas como um processo de transmissao da informacao em um sistema de comunicacao

genético.

No rotulamento A, a complementaridade algébrica (00-11/01-10) é diretamente
associada a complementaridade biolégica (A-T/C-G), resultando em um mapeamento
denominado Z4-linear. Esse tipo de rotulamento é caracterizado por um mapeamento
nao-linear, em que um nucleotideo precisa percorrer duas arestas para encontrar seu
complementar biolégico em uma configuracao geométrica quadratica, apresentando a

caracteristica geométrica mencionada anteriormente [2].
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Mapeamento 7,

cecT|l[acegr|[acer|][acerT|[acerT|[acae T
0132/|2130|[o123[|2103[[p213||]201 3]
cerT|[acecr|[acer|l[acerT|[acerT|[ace T
0312/|2310|[0321[|2301[0o231||]203 1]
cecrll[acer|[acer|l[acerT|]acerT|]ace T
1023/[3021)[t032||3012|[t302]|[310 2
cecrTl[Acer|[acer|[aAcerT|l[acerT|[ace T
1203/3201/1230[|3210]/]1320][312 0]
|
Rotulamento A Rotulamento B Rotulamento C
acer|lacer acer|flacer acer|lacer
0132|2130 o123|lz103 02132013
acerllacer acer|flacer accerl|lacer
0312|2310 0321|lz2301 0231]|[2031
acer|lacer acer|flacer acecrllacer
1023||3021 1032|3012 1302|3102
acer|lacer acer|flacer acer|lacer
1203][3201 1230|3210 1320f|3120
Forma Geométrica Forma Geométrica Forma Geométrica
1=C )
2=zj 1 R‘a:a_:

3G i

Figura 8 — Rotulamentos do cédigo genético.
Fonte: [14].

Os rotulamentos B e C, por outro lado, nao demonstram uma correspondéncia
direta entre as complementaridades biologica e algébrica. O rotulamento B caracteriza-se
pela unido das bases A-G e C-T, configurando um mapeamento denominado Zs X Zs-linear
[2].

O rotulamento C, seguindo uma légica similar, associa as bases A-C e G-T, con-
figurando um mapeamento denominado Klein-linear, em referéncia a garrafa de Klein,
devido a uma torcao existente no processo de mapeamento e complementaridade das bases.
Nos rotulamentos B e C, as representacoes geométricas facilitam mapeamentos lineares,
permitindo que os nucleotideos encontrem seus complementares biolégicos percorrendo

apenas uma aresta [2].
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Estes detalhes mencionados anteriormente foram utilizados nas modelagens pro-
postas por [3], que também incorporou analises algébricas para explicar as relagdes entre
os codons e suas propriedades de codificagao e analise de caracteristicas e propriedades

fisico-quimicas dos aminodcidos do c6digo genético [3].

A seguir serao apresentados os algoritmos SMG e soma com transporte. Ressalta-se
que os casos analisados seguirao a ordem {0, 1,2, 3}, onde para o rotulamento A considera-se
{G,U,C, A}, para o rotulamento B {A,C,G,U} e para o rotulamento C {U, A, G,C}.

2.3.2 Algoritmo SMG

Este algoritmo proposto inicialmente por [6], foi utilizado em [3] para a realizacao
de uma série de testes e que levaram a proposta de um novo algoritmo, o algoritmo soma

com transporte. O algoritmo SMG, conforme detalhado em [3], segue os seguintes passos:

1. As bases correspondentes a terceira posicao sao adicionadas de acordo com a Tabela

3, dependendo do rotulamento.

2. Se a base resultante da operacdo soma ¢é anterior a base adiocionada (a ordem no
conjunto de bases), entdo o novo valor é escrito e a base U, C' ou A é adicionada a

préoxima posigao, respectivamente para os rotulamentos A, B e C.

3. As outras bases sao adicionadas de acordo com a Tabela 3, passo 2, indo da primeira

para a segunda base.

= QIS Q)+
= QISIQA
Q= QTS
T Q QA
QS| Q|
S| QI Q|+
S| QA |
= QQIQIAQ
QS QNQ
QAT =
QO I+
QA =TS
S| QI QA B
= QQIQQa
Q=S Q A

Tabela 3 — Tabelas soma: rotulamentos A, B e C, respectivamente.
Fonte: Adaptado de [3].

Exemplo 4. Considere os codons CGU e GCA. Efetue a soma desses codons, utilizando

as permutacoes 3201, 0123 e 1320, referente aos rotulamentos A, B e C, respectivamente.
Rotulamento A: 3201

Passo 1: U + A = G (soma das bases da terceira posigio). O resultado antecede a base

A adicionada. Desta forma, € necessdario adicionar U na proxima soma.
Passo 2: C + G = C + U = A (soma das bases da primeira posi¢io).
Passo 3: G + C = C (soma das bases da sequnda posi¢io).

Logo, temos CGU + GCA = ACG.
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Rotulamento B: 0123
Passo 1: U+ A = U (soma das bases da terceira posi¢ao).
Passo 2: C + G = U (soma das bases da primeira posi¢ao).

Passo 3: G + C = U (soma das bases da sequnda posigio).
Logo, temos CGU + GCA = UUU.

Rotulamento C: 1320
Passo 1: U+ A = A (soma das bases da terceira posigio).

Passo 2: C + G = A (soma das bases da primeira posicao). O resultado antecede a base

G adicionada. Desta forma, € necessdrio adicionar A na prérima soma.
Passo 3: G + C =A + A = G (soma das bases da sequnda posi¢ao).
Logo, temos CGU + GCA = AGA.

2.3.3 Algoritmo soma com transporte

Este algoritmo, proposto inicialmente por [3], foi implementado e testado no trabalho

desenvolvido por [15].

De acordo com [3], o algoritmo soma com transporte segue os seguintes passos:

1. Especificar o rotulo utilizado.

2. Somar as terceiras bases em Z,. Se o valor encontrado for superior a 3, transporte 1

para a préxima soma.

3. Somar as primeiras bases em Z,4, adicionando 1, caso a soma do passo 1 seja superior

a 3. Se o valor encontrado for superior a 3, transporte 1 para a proxima soma.

4. Somar as segundas bases em Z,4, adicionando 1, caso a soma anterior seja superior a
3.

Exemplo 5. Da mesma forma que o Exemplo j considere os codons CGU e GCA e
efetue a soma desses codons, utilizando as permutacoes 3201, 0123 e 1320, referentes aos

rotulamentos A, B e C, respectivamente.
Rotulamento A: 3201
Passo 1: Considerando o rétulo, temos CGU + GCA = 201 + 025.

Passo 2: 1 + 3 =4 =0 mod4 (soma das terceiras bases).
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Passo 3: 2+ 0+ 1 =38 mod 4 (soma das primeiras bases com o transporte de 1).
Passo 4: 0 + 2 =2 mod 4 (soma das sequndas bases).

Portanto, 201 + 023 = 320, que corresponde ao codon ACG.

Rotulamento B: 0123

Passo 1: Considerando o rotulo, temos CGU + GCA = 123+210.
Passo 2: 3+0=3 mod 4 (soma das terceiras bases).

Passo 3: 1+2=3 mod 4 (soma das primeiras bases).

Passo 4: 2+1=3 mod 4 = (soma das sequndas bases).

Portanto, 1253+210=333, que corresponde ao codon UUU.

Rotulamento C: 1320

Passo 1: Considerando o rotulo, temos CGU + GCA = 320+251.
Passo 2: 0+1=1 mod 4 (soma das terceiras bases).

Passo 3: 3+2=5=1 mod 4 (soma das primeiras bases).

Passo 4: 2+3+1=2 mod 4 = (soma das sequndas bases).

Portanto, 320+231=121, que corresponde ao codon AGA.

2.4 Algoritmo Soma Zgy

O algoritmo soma Zg,4, proposto inicialmente por [6], utilizado por [3] em uma série

de andlises e que serda implementado neste trabalho, segue os seguintes passos:

1. Especificar o rétulo utilizado.

2. Identificar o elemento de Zg, correspondente aos cédons, multiplicando a primeira
o o~ 1 o~ 2 . o~ 0 .

posicao por 4', a segunda posicao por 4° e a terceira posigao por 4° e, em seguida,

somando esses produtos, ou seja, obedecendo a ordem de importancia biologica das

bases nitrogenadas no cédon.

3. Somar os elementos correspondentes a cada cdédon reduzidos médulo 64.

Os célculos a serem efetuados tomam como referéncia Tabelas 5, 6 e 7, as quais
também serao utilizadas no algoritmo implementado deste trabalho, por meio do Python.

Essas tabelas foram construidas a partir das permutacoes 3201, 0123 e 1320 associadas
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aos rotulamentos A, B e C, respectivamente. Como as tabelas seguem a ordem {0, 1,2, 3},
para o rotulamento A considera-se {G, U, C, A}, para o rotulamento B {A,C,G,U} e para
o rotulamento C {U, A, G, C'}.

Ressalta-se que os calculos realizados em [3] foram todos manuais e neste trabalho

os resultados foram obtidos por meio da implementacao do algoritmo soma Zg,.

A Tabela 4 apresenta uma representacao dos aminodacidos e as abreviagoes que

serao utilizadas no decorrer deste trabalho, como forma de simplificagao.

Aminoécido Abreviatura | Aminoédcido | Abreviatura
Alanina A Leucina L
Arginina R Lisina K
Asparagina N Metionina M
Acido Aspértico D Fenilalanina F
Cisteina, C Prolina P
Glutamina Q Serina S
Acido Glutamico E Treonina T
Glicina G Triptofano W
Histidina H Tirosina Y
Isoleucina 1 Valina A%

STOP Q@

Tabela 4 — Abreviagbes para os aminoacidos.
Fonte: Adaptado de [3].

G U C A
Zes | Coédon | Am. Zes | Cédon | Am. | Zgs | Coédon | Am. | Zgs | Cédon | Am.
0 GGG G 16 GUG V 32 GCG A 48 GAG E G
G 1 GGU G 17 GUU \% 33 GCU A 49 GAU D U
2 GGC G 18 GUC \% 34 GCC A 50 GAC D C
3 GGA G 19 GUA \ 35 GCA A 51 GAA E A
4 UGG W 20 uuG L 36 UCG S 52 UAG | STOP | G
U 5 UGU C 21 UuuvU F 37 UCuU S 53 UAU Y U
6 UGC C 22 uucC F 38 UCC S 54 UAC Y C
7 UGA | STOP | 23 UUA L 39 UCA S 55 UAA | STOP | A
8 CGG R 24 CcuUG L 40 cCcG P 56 CAG Q G
C 9 CGU R 25 CuUuU L 41 CCU P 57 CAU H U
10 CGC R 26 CucC L 42 CCC P 58 CAC H C
11 CGA R 27 CUA L 43 CCA P 59 CAA Q A
12 AGG R 28 AUG M 44 ACG T 60 AAG K G
A 13 AGU S 29 AUU 1 45 ACU T 61 AAU N U
14 AGC S 30 AUC 1 46 ACC T 62 AAC N C
15 AGA R 31 AUA I 47 ACA T 63 AAA K A

Tabela 5 — Codigo genético segundo o rotulamento A.
Fonte: Adaptado de [3].
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A C G U

Zes | Cédon | Am. Zes | Cédon | Am. | Zgg | Cédon | Am. Zes | Cédon | Am.
0 AAA K 16 ACA T 32 AGA R 48 AUA 1 A
A 1 AAC N 17 ACC T 33 AGC S 49 AUC 1 C
2 AAG K 18 | ACG T 34 | AGG R 50 | AUG M | G
3 AAU N 19 ACU T 35 | AGU S 51 AUU 1 U
4 CAA Q 20 CCA P 36 CGA R 52 CUA L A
C 5 CAC H 21 CCC P 37 CGC R 53 CuC L C
6 CAG Q 22 CCG P 38 | CGG R 54 CUG L G
7 CAU H 23 CCU P 39 CGU R 55 CuU L U
8 GAA E 24 | GCA A 40 | GGA G 56 | GUA vV | A
q 9 GAC D 25 GCC A 41 GGC G 57 | GUC \Y C
10 | GAG E 26 | GCG A 42 | GGG G 58 | GUG vV | G
11 GAU D 27 | GCU A 43 | GGU G 59 | GUU vV | U
12 | UAA | STOP | 28 | UCA S 44 | UGA | STOP | 60 | UUA L A
U 13 UAC Y 29 UucCcC S 45 | UGC C 61 uucC F C
14 | UAG | STOP | 30 | UCG S 46 | UGG W 62 | UUG L G
15 UAU Y 31 UCU S 47 | UGU C 63 | UUU F U

Tabela 6 — Cdédigo genético segundo o rotulamento B.
Fonte: Adaptado de [3].
U A G C

Zes | Coédon | Am. | Zgy | Cédon | Am. | Zgs | Cédon | Am. Zgy | Cédon | Am.
0 Uuuu F 16 | UAU Y 32 | UGU C 48 | UCU S U
U 1 UUA L 17 | UAA | STOP | 33 | UGA | STOP | 49 | UCA S A
2 uuG L 18 | UAG | STOP | 34 | UGG W 50 | UCG S G
3 UucC F 19 UAC Y 35 | UGC C 51 UucCcC S C
4 AUU I 20 | AAU N 36 | AGU S 52 ACU T U
A 5 AUA I 21 AAA K 37 | AGA R 53 ACA T A
6 AUG M 22 | AAG K 38 | AGG R 54 | ACG T G
7 AUC I 23 AAC N 39 AGC S 55 ACC T C
8 GUU A% 24 | GAU D 40 | GGU G 56 GCU A |U
G 9 GUA \Y 25 GAA E 41 GGA G 57 | GCA A A
10 | GUG N 26 | GAG E 42 | GGG G 58 | GCG A |G
11 GUC N 27 | GAC D 43 | GGC G 59 GCC A C
12 CUU L 28 CAU H 44 | CGU R 60 CCU P U
C 13 CUA L 29 CAA Q 45 CGA R 61 CCA P A
14 | CUG L 30 CAG Q 46 | CGG R 62 CCG P G
15 cucC L 31 CAC H 47 CGC R 63 CCC P C

Tabela 7 — Cédigo genético segundo o rotulamento C.
Fonte: Adaptado de [3].

Exemplo 6. Considere os codons CGU e GCA, apresentados nos Exemplos 4 e 5. Efetue

a soma dos codons CGU + GCA, utilizando o algoritmo soma em Zey.

Rotulamento A: 3201

Passo 1: Considerando a permutacao 3201, temos CGU + GCA = 201 + 025.
Passo 2: CGU=2x4'+0x424+1x4°=9¢ GOA=0x 4' +2 x 4%+ 3 x 4° = 35.
Passo 3: 9 + 35 = /4 mod 64, que corresponde ao codon ACG.

Portanto, CGU+GCA=ACG.
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Rotulamento B: 0123

Passo 1: Considerando a permutacao 0123, temos 125+210.

Passo 2: CGU=1x4'+2x4>+3x4"=38 ¢ GCA=2x4' +1x 4>+ 0 x 4° = 24.
Passo 3: 39+24 = 63 mod 64, que corresponde ao codon UUU.

Portanto, CGU+GCA=UUU.

Rotulamento C: 1320

Passo 1: Considerando a permutacdo 1320, temos 320+231.

Passo 2: CGU=3x4'+2x424+0x4° =44 ¢ GCA=2x 4" +3 x 42 +1 x 4° = 57.
Passo 3: }4+57 = 87 mod 64, que corresponde ao codon AGA.

Portanto, CGU+GCA=AGA.

A partir do estudo, analise e comparacoes dos aspectos tedricos associados aos
algoritmos SMG, soma com transporte e soma Zgs, no proximo capitulo serd apresentada

a implementacao e algumas analises associadas ao algoritmo soma Zgy.
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3 IMPLEMENTACAO E APLICACOES
DO ALGORITMO SOMA 7,

Neste capitulo serao apresentados os resultados obtidos durante a realizacao deste
Trabalho de Conclusao de Curso. Ressalta-se que foram utilizados elementos de Biologia,
Algebra e Ciéncia da Computacio, mostrando uma importante caracterizacio interdisci-
plinar, envolvendo a modelagem do processo de anélise de sequéncias de proteinas, com

elementos do codigo genético.

Este capitulo esta estruturado da seguinte forma: na secao 3.1 serd apresentado o
detalhamento do cédigo utilizado para as implementagoes. O procedimento de implementa-
¢ao baseou-se em uma abordagem do Python. Em seguida, na secao 3.2 serao apresentados
alguns exemplos envolvendo a aplicacao do algoritmo e algumas analises dos resultados
obtidos.

As referéncias utilizadas para o desenvolvimento destes resultados foram: [2], [3],
(6], [14] e [15].

3.1 Codigo Utilizado

Nesta secao serd apresentada a implementacao do algoritmo soma Zg,s, descrito por
3] e [6]. Foram utilizadas as permutagoes 3201, 0123 e 1320, para os rotulamentos A, B e

C, respectivamente.

O algoritmo segue uma série de etapas durante a realizagdo das operagoes. Essas

etapas sao detalhadas a seguir:

1. Defina o rotulamento a ser utilizado;

2. Os valores correspondentes a cada codon sao calculados de acordo com as posicoes
de cada base nitrogenada, sendo a primeira posicio multiplicada por 4!, a segunda
posicao por 42 e a terceira posicao por 4°. Em seguida realiza-se a soma desses
valores, gerando o resultado final, de forma que se respeite a ordem de importancia

biolégica das bases nitrogenadas.

3. Some os valores obtidos para cada codon e, em seguida, aplique a congruéncia

mod 64, para obter os resultados finais em Zg,.

O cédigo a ser implementado tem o objetivo de automatizar as operacoes de soma

entre codons, acelerando e facilitando o processo, permitindo assim analisar sequéncias de
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comprimentos maiores, de forma eficiente. Essa automatizacao é especialmente vantajosa
para analises de grandes volumes de dados genéticos, algo comum em estudos de genomica
moderna. Ressalta-se que neste trabalho o foco principal estd na implementagao do
algoritmo e a andlise em sequéncias menores, deixando como sugestoes para trabalhos

futuros as analises de sequéncias maiores e possivelmente reais.

A implementacao do algoritmo foi realizada utilizando a linguagem de programa-
¢ao Python, devido a sua simplicidade, além de ser conhecida por suas capacidades de

manipulagao de dados. A seguir, sera apresentado o pseudocddigo do algoritmo soma Zgy.

Pseudocddigo: Algoritmo Soma Zg,

1. Inicio do Algoritmo;
2. Selecione um rotulamento entre A, B ou C;
3. Escolha um método de soma:

4.1 Se o método de soma for cédon a cdédon:

4.1.1 Determine o nimero de pares de cédons a serem somados.
4.1.2 Repetir para cada par de cédons:
« Especificar o primeiro e o segundo codon.
o Converter os codons de acordo com a posicao de cada base;
o Calcular a soma;
« Exibir o resultado.

e Se um coédon de parada for encontrado, encerrar o processo.
4.2 Se o método de soma for sequéncia completa:

4.2.1 Solicitar ao usuario a primeira sequéncia.
4.2.2 Solicitar ao usudrio a segunda sequéncia.
4.2.3 Converter ambas as sequéncias de acordo com a posi¢ao de cada base.
4.2.4 Repetir para cada par de 3 bases:
e Calcular a soma dos elementos.
e Se um coédon de parada for encontrado, encerrar o processo.

4.2.5 Exibir a sequéncia final composta pelos codons e aminoacidos resultantes.

4. Fim do Algoritmo
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O fluxograma da Figura 9 apresenta a estrutura do cédigo implementado.

Selecione um
rotulamento entre
A, BouC

Escolha um
método de soma

Método de soma: Método de soma:
cédon a codon sequéncia completa

Especifique o n° de Especifique as
cbédons duas sequéncias

Repetir Converter as
para cada par de sequéncias
codons

Repetir
para cada codon

Ha mais
c6dons para
somar?

Cdodon
de parada
encontrado?

Ha mais
cédons para
somar?

Cédon
de parada
encontrado? Exibir o resultado

Figura 9 — Fluxograma do codigo.
Fonte: O autor.

A implementagao oferece ao usudrio a possibilidade de optar entre os 3 rotulamentos
a partir das permutacgoes 3201, 0123 e 1320, para os rotulamentos A, B e C, respectiva-
mente, permitindo testar diversas hipéteses. Além disso, o c6digo incorpora validagoes

para garantir a integridade das entradas do usuario e interrompe as operagoes caso seja
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identificado um cédon de parada, fato que ocorre no meio biolégico no processo de sintese

proteica, que é interrompida a partir do momento que ocorre o c6don de parada STOP.

O cbdigo oferece dois métodos de soma. O método codon a coédon oferece precisao
na analise, onde cada operacao ¢ detalhada e, no final é exibido o c6don resultante e o

aminoacido correspondente.

Por outro lado, o método de soma com a sequéncia completa (comprimentos a
serem determinados pelo usuério), possibilita o estudo e andlise de sequéncias maiores,
oferecendo uma visdo mais ampla para futura andlise de dados reais, possibilitando a
reducao de trabalhos manuais. Ao final da operacao, o cdédigo apresenta a sequéncia

resultante completa.

Para assegurar a consisténcia dos resultados, o método de soma com a sequéncia
completa verifica se a primeira sequéncia inserida é um multiplo de 3 (devido ao cédon
conter 3 bases) e se a segunda sequéncia possui a mesma dimensao que a primeira, de

modo a prevenir a ocorréncia de erros.

3.2 Aplicacoes do Algoritmo Soma Zg, envolvendo os Rotulamentos

do Codigo Genético

Nesta secao serao apresentados alguns testes realizados com o cédigo descrito na
se¢ao 3.1. Foram utilizados os dois tipos de somas disponiveis no codigo: a soma coédon a

coddon e a soma com sequéncias completas.

A seguir, serao descritos os testes realizados, utilizando os trés rotulamentos A, B e

C, e os resultados obtidos para cada tipo de soma.

3.2.1 Testes com o método de soma cédon a cédon

Serao apresentados inicialmente alguns exemplos envolvendo a soma de cédons,
para o caso mais simples, envolvendo a soma cdédon a cédon, com situagoes escolhidas
aleatoriamente dentre os 3 rotulamentos do c6digo genético e as permutagoes associadas a
esses rotulamentos: A - 3201, B - 0123 e C - 1320.

Ressalta-se que nesse estagio inicial o objetivo principal é testar a validade do cédigo
e possibilitar a aplicagao para sequéncias maiores, a fim de analisar situagoes, como os

casos envolvendo mutacoes genéticas.

Exemplo 7. Neste teste serd realizada a soma entre os codons CGU, que codifica o

aminodcido arginina e GCA, que codifica o aminodcido alanina.

o Numero de codons: 1
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e (Codons utilizados: CGU, GCA

A Tabela 8 apresenta os resultados da soma entre os codons apresentados anterior-
mente. Ressalta-se que neste exemplo e nos demais serao utilizadas as abreviacoes Rot.

para Rotulamento, Perm. para Permutagdo e Am. para Aminodcido.

Rot. Perm. Cébdons Lo Soma | Resultado Am.
A ]13,20,1 | CGU+ GCA | 9+ 35 44 ACG Treonina
B [[0,1,2,3] | CGU + GCA | 39 + 24 63 UuU Fenilalanina
C 1, 3,2,0] | CGU + GCA | 44 + 57 37 AGA Arginina

Tabela 8 — Resultados da soma com um par de cdédons.
Fonte: O autor.

Para os rotulamentos A, B e C, pode-se perceber resultados distintos, devido as
diferentes permutagoes aplicadas e as tabelas construidas para cada um dos rotulamentos
e sua utilizagao na implementacao do algoritmo, demonstrando a variabilidade que elas
podem gerar. Os resultados obtidos a partir da implementacao do algoritmo validam os
resultados apresentados nas Tabelas 5, 6 e 7 do c6digo genético, apresentadas no capitulo

anterior.

Exemplo 8. Considere agora a soma entre as sequéncias GUGGCG e AAUCUA, formadas
a partir de 2 pares de codons, cujos aminodcidos associados estio descritos nos codons

utilizados, apresentados a sequir. Os resultados serao detalhados e resumidos na Tabela 9.

o Numero de codons: 2

o (Codons utilizados:

— Par 1: GUG (Valina) + AAU (Asparagina)
— Par 2: GCG (Alanina) + CUA (Leucina)

Rot. Perm. Cédons Ziga Soma | Resultado Am.
A 3,2, 0, 1] GUG + AAU | 16 + 61 13 AGU Serina
T GCG + CUA | 32 + 27 59 CAA Glutamina
B 0, 1,2, 3] GUG + AAU | 58 + 3 61 uuC Fenilalanina
T GCG + CUA | 26 + 52 14 UAG STOP
C 1,32, 0] GUG + AAU | 10 + 20 30 CAG Glutamina
T GCG + CUA | 58 + 13 7 AUC Isoleucina

Tabela 9 — Resultados da soma com dois pares de codons.
Fonte: O autor.
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A presenca de um cédon de parada (STOP) na tradugao relacionada ao rotulamento
B demonstra a capacidade do algoritmo em detectar as instrugdes de parada, o que muitas
vezes podem ocorrer em sequéncias reais, nas quais a presenca de um cédon STOP pode
interromper a sintese proteica e acarretar maleficios, como em muitos casos ocorridos em

mutagoes genéticas.

3.2.2 Testes com o método de soma com a sequéncia completa

Nesta subse¢ao serao apresentados alguns exemplos envolvendo a aplicagao do
algoritmo soma Zg,, para casos envolvendo sequéncias ficticias de comprimento 18, 36 e
63. Ressalta-se que nesses casos, a importancia da utilizacdo da soma entre codons se
da pela possibilidade de um determinado organismo ser afetado por exemplo, por uma
bactéria e nesse caso ocorrer a associagao entre o material genético do organismo e o da
bactéria, podendo acarretar em doencas e possivelmente algum maleficio para o organismo.
Nao serao analisados neste trabalho esses maleficios e mutagoes, no entanto, fica como
sugestao para futuras pesquisas a analise desses impactos no organismo, utilizando tanto o
algoritmo soma Zg4, que € o foco deste trabalho, quanto os outros algoritmos mencionados

e realizar comparagoes, além da andlise das implementacoes e aplicagoes.

Exemplo 9. Neste teste serd efetuada a soma entre as sequéncias ficticias CGAAAU-
GUCCGGGGGCAU e ACUUUGAGCCGGCGAGUC, escolhidas de forma aleatoria, para

continuar a realizacao dos testes do algoritmo.

e Numero de cédons: 6

e Sequéncias utilizadas:

— Sequéncia 1: CGAAAUGUCCGGGGGCAU
— Sequéncia 2: ACUUUGAGCCGGCGAGUC

Resultados:
Rot. Perm. Sequéncia Resultante
A 3, 2,0, 1] | CAGGUUGCGGUGCGACGA
B 0, 1, 2, 3] CUUAACGCGUAA
C 1, 3, 2, 0] UGA

Tabela 10 — Resultados da soma com 6 cédons.
Fonte: O autor.

Observe que originalmente as sequéncias 1 e 2 eram compostas pelos aminodcidos
RNVRGH e TLSRRV, respectivamente, conforme Tabela 4 e nas sequéncias resultantes
para cada um dos rotulamentos, temos os sequintes aminodcidos associados, que podem

ser verificados na Tabela 11.
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Rot. | Aminoacidos
A QVAVRR
B LNA@
C @

Tabela 11 — Aminoécidos associados a soma com 6 cédons.
Fonte: O autor.

Pode-se perceber que se compararmos os resultados dos rotulamentos A, B e C, os
aminodcidos obtidos indicam que apenas no rotulamento A a soma foi realizada até o fim
da sequéncia. Diferente dos rotulamentos B e C, que tiveram suas operagoes interrompidas

devido ao codon de parada encontrado, representado por "@" na sequéncia de aminodcidos.

Exemplo 10. Agora serd apresentada a operagio entre as sequéncias ficticias AGGGCU-
AGUUCGCGAAAAACGGGUUUGUCAACGGUC e AAGACUCGUUUGGCAUGCCGU-
GUAAUCCUGUGUUGG, com comprimento 36 nucleotideos. As andlises e interpretacoes

dos resultados sao apresentados a sequir:

e Numero de codons: 12
e Sequéncias utilizadas:

— Sequéncia 1: AGGGCUAGUUCGCGAAAAACGGGUUUGUCAACGGUC
— Sequéncia 2: AAGACUCGUUUGGCAUGCCGUGUAAUCCUGUGUUGG

Resultados:
Rot. Perm. Sequéncia Resultante
A 3,2,0,1] | CGGAGCUUCCAGACCUGUUAUUUGGACAAAGAUUUC
B 0,1, 2, 3] | CGAUGGGAGUCAUUAUGCGUCAGUUGUACGAACCGU
C 1, 3,2, 0] | CCUCGUUAUACUAGGGCUUGGUCAGUACCCAAGCGA

Tabela 12 — Resultados da soma com 12 cédons.
Fonte: O autor.

Da mesma forma que foi realizado no Exemplo 9, neste caso, as sequéncias originais
eram compostas pelos aminodcidos RASSRKTGLSTV e KTRLACRVILCW, respectiva-
mente, e as sequéncias resultantes apresentam os aminodcidos associados conforme Tabela
13.

Rot. Aminoacidos
A RSFQTCYLDKDF
B RWESLCVSCTNR
C PRYTRAWSVPKR

Tabela 13 — Aminoéacidos associados & soma com 12 cdédons.
Fonte: O autor.
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Ao contrdrio dos resultados observados no exemplo anterior, neste caso, as operagoes
foram concluidas integralmente para os rotulamentos A, B e C. Assim, cada um dos trés
rotulamentos produziu uma sequéncia completa de 12 aminodcidos, sem a interrupcao

causada por codons de parada.

Exemplo 11. Considere agora as sequéncias de comprimento 63 nucleotideos. Os resulta-

dos e a andlise sao apresentados a sequir:
e Numero de codons: 21

e Sequéncias utilizadas:

— Sequéncia 1: AAGUCCAGGGCCAGGUCACGGGGGUCGUAAGCGCUAA-
GAGGAGCCGUUGUUUCACUUGAACGA

— Sequéncia 2: CGUUGAAGUUCGGGGACGGCAAUGCGUUGCCUAGCCU-
CUAUUACGGCACACCGGGCACAGUCG

Resultados:
Rot. Perm. Sequéncia Resultante
A 3,2,0,1 UGUACUCUUUGCAGGGUACCAAUGACUAAUCAAAAUUAG
B 0,1,2,3 GGCGACCACCUUUAA
C 1,3,2,0 UUGAAUGUGCGAUAUAGCAGCUCUCAGACUAUCGUUAAACGAUCAUUAAGCCACAUAACCCAC

Tabela 14 — Resultados da soma com 21 cédons.
Fonte: O autor.

As sequéncias iniciais consistiam dos aminodcidos KSRARSRGSQALRGAVVSLER
e RASSGTAMRCLASITAHRAQS para as sequéncias 1 e 2, respectivamente. As sequéncias

finais resultantes possuem os aminodcidos associados, conforme mostrado na Tabela 15.

Rot. Aminoacidos
A CTLCRVPMTNQN@
B GDHL@
C LNVRYSSSQTIVKRSLSHITH

Tabela 15 — Aminoéacidos associados & soma com 21 cdédons.
Fonte: O autor.

E evidente que apenas no rotulamento C' foi possivel realizar a soma dos codons
integralmente, resultando em uma sequéncia de 21 aminodcidos. Em contrapartida, os
rotulamentos A e B tiveram suas operacoes interrompidas devido ao encontro de coédons de

parada, representados por "Q".

Por meio dos exemplos apresentados pode-se perceber a importancia do processo
de implementacao do algoritmo soma Zg, na analise de possiveis interferéncias que podem

ocorrer com a associagao de duas sequéncias de proteinas. Ressalta-se que neste trabalho
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foram utilizadas sequéncias ficticias, deixando como proposta futura a busca de dados
em sequéncias reais, a fim de analisar os impactos dos calculos realizados em situagoes

associadas a estudos de fendmenos mutacionais e se isso acarretaria maleficios ao individuo.
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4 CONSIDERACOES FINAIS

Este trabalho baseou-se na implementacao e analise do algoritmo soma Zg,, ex-
plorando sua aplicabilidade na modelagem matematica de sequéncias de proteinas. O
objetivo principal foi investigar como esse algoritmo pode ser utilizado para analisar e
prever comportamentos genéticos, com particular atengao as implicagoes de mutagoes e a

sintese de proteinas.

A metodologia adotada envolveu a modelagem do coédigo genético através de
ferramentas matematicas e computacionais, especificamente com o desenvolvimento do
algoritmo em Python. Foram realizados diversos testes com sequéncias genéticas ficticias
para avaliar a eficicia do algoritmo. Esses testes permitiram nao apenas validar o algoritmo,
mas também explorar como diferentes configuracoes do modelo podem afetar os resultados

da andlise genética.

Os resultados obtidos demonstraram que a implementacao do algoritmo soma Zg, é
eficaz na andlise de sequéncias genéticas, proporcionando uma compreensao significativa
sobre o mapeamento e as possiveis mutagoes associadas. Este estudo contribuiu ao
demonstrar a aplicabilidade de conceitos matematicos na solugao de problemas bioldgicos
e ao desenvolver uma ferramenta que pode ser utilizada por outros pesquisadores para

realizar analises genéticas mais aprofundadas, incluindo andlises em condic¢oes reais.

Estudos futuros poderiam explorar a aplicacao do algoritmo soma Zg, em sequéncias
genéticas reais e em maior escala, superando a limitagao da utilizacao de sequéncias
genéticas ficticias, presentes neste estudo. Além disso, a implementacao do algoritmo
para realizar operacoes com todas as 24 permutacoes associadas aos rotulamentos A, B e
C, e também para permitir operagoes entre casos dual e primal, conforme explorado em
Oliveira (2012), possibilitando uma aplicagao mais abrangente e flexivel do algoritmo em

diferentes contextos genéticos.

A integracao das areas de Biologia, Matematica e Computacao neste trabalho
foi essencial para minha formacao, destacando a importancia da interdisciplinaridade
no ensino. Esta experiéncia mostrou como o conhecimento integrado pode enriquecer o

aprendizado, permitindo aplicar teoria a pratica em contextos reais e complexos.

Os resultados obtidos durante a realizacao deste trabalho serdo submetidos para
possivel apresentagao no evento WMMA - Workshop de Matematica e Matematica Aplicada,

a ser realizado em Ouro Preto-MG, no segundo semestre de 2024.
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