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O problema da Predicéao da Estrutura de Proteina (PSP) € um dos problemas mais signi-
ficativos em bioinformatica. Como a estrutura da proteina esta diretamente relacionada
a sua fungao, resolver o PSP implica em ajudar a entender e tratar adequadamente
as proteinopatias e projetar drogas inteligentes. O modelo AB off-lattice € um modelo
para predizer a conformacao da proteina a partir de um baixo nivel de detalhes, guiado
por uma funcao de energia baseada nas propriedades hidrofébicas e polares e sua
sequliéncia de aminoacidos. Dessa forma, o principal objetivo deste trabalho € fornecer
um método para abordar o modelo AB off-lattice em ambas as instancias, 2D e 3D,
usando computacao de alto desempenho através de Unidades de Processamento
Grafico (GPUs). Assim, este trabalho tem como objetivo verificar se a arquitetura da
GPU é capaz ou nao de escalar o problema PSP AB off-lattice. Com base nisso, este
trabalho propde dois algoritmos hibridos baseados em GPU, denominados cuHjDE-2D
e cuHjDE-3D, para lidar com instancias de problemas do problema PSP fora da rede
2D e 3D-AB, respectivamente. O algoritmo hibrido € uma Evolucao Diferencial (DE)
auto-adaptativa que usa o mecanismo jDE para auto-adaptar os parametros do DE
e emprega a Busca Direta Hooke-Jeeves (HJDS) como a rotina de exploragao. Além
disso, a arquitetura da GPU é explorada através da plataforma NVIDIA CUDA. A fim de
avaliar o desempenho dos métodos propostos, eles foram comparados com os algorit-
mos estado-da-arte da literatura relacionada. Além disso, o impacto do uso da GPU é
analisado. No que diz respeito ao cuH]DE-2D, os resultados experimentais indicam que
0 nosso método € altamente competitivo, apresentando melhores resultados globais em
todas as quatro sequéncias proteicas reais. Em relacdao ao cuHjDE-3D, os resultados
obtidos evidenciam o potencial de otimizacao do método proposto, obtendo melhores
resultados globais na maioria das proteinas. No entanto, o algoritmo estado-da-arte
da literatura ainda apresenta melhores médias. Em ambos os cenarios, a analise de
tempo de execucao da GPU relatou o impacto positivo do uso de uma arquitetura
massivamente paralela, promovendo a escalabilidade necessaria com aceleragoes de
até 277 x.
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