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RESUMO:

Determinar a estrutura de uma proteina é um desafio que envolve técnicas experimentais e
computacionais. O desenvolvimento de métodos rapidos de sequenciamento de genes fez com
gue a informacao genética ultrapassasse em muito a capacidade da protedmica experimental de
determinar as estruturas das proteinas correspondentes. Recentemente, avangos em uma nova
estratégia experimental, a espectrometria de massas de ligagdes cruzadas, permitiram que
informacdes estruturais fossem obtidas da estrutura tridimensional de proteinas com protocolos
experimentais rapidos e simples. No entanto, a informacdo estrutural é ruidosa e, ainda,
resultante de multiplas estruturas em solugdo, ndo necessariamente consistentes com uma Gnica
estrutura funcional representativa do conjunto. Neste seminario, discutiremos metodologias
computacionais que desenvolvemos para lidar com estas restricoes experimentais na
modelagem da estrutura de proteinas. Abordaremos o problema da qualidade da informacao
experimental, da sua complexidade quimica e estrutural, e, também, como a variabilidade
conformacional da proteina em solugdo afeta os métodos de modelagem e a definicdo de uma
estrutura funcional.
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