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Motivacao:
A ciéncia médica enfrenta diversos problemas
quando precisa realizar seus experimentos. A
experimentagdo em animais € amplamente criticada,
e por isso a proibicdo de se fazer experimentos em
seres humanos é inquestionavel. Por isso, a
tentativa deste trabalho € fazer um software que
consiga reproduzir e simular em parte alguns
aspectos funcionais do sistema imunologido
humano, permitindo aos pesquisadores testarem
seus experimentos e teorias sem afetar seres vivos.

Desafio:
O sistema imunologico humano é de uma
complexidade extremamente alta. S&do centenas de
compostos quimicos e interagindo simultaneamente
com células, virus, bactérias e qualquer outro corpo
estranho que venha a invadir nosso organismo. O
desafio deste trabalho € tentar compreender dentre
todo este complexo sistema, o que pode ser
modelado e como fazé-lo de modo a ser o mais
preciso e semelhante ao observado nos seres
humanos. Para medir a precisao do resultado
produzido pelo nosso software faremos uso de
dados reais conhecidos por pesquisadores da area.

Abordagem:

Devido a complexidade do sistema imunoldgico
decidimos em conjunto com o solicitante do
projeto que restringiriamos o trabalho ao evento
de maior interesse dentro do sistema. Este
evento é denominado Reconhecimento de
Epitopos. Epitopos sdo nada mais que pequenas
sequéncias de aminoacidos extraida dos
antigenos atravez da digestao celular.
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Figure 3-9 Immunobiology, 6/e. (© Garland Science 2005)

Figura 1: Na tabela acima vemos algumas das forcas de interacdo mais
importantes entre o receptor do linfécito T e os epitopos. E atravez da
resultante de uma série de forgcas que um antigeno é reconhecido ou nao
pelo sistema imunoldgico.

Figure 3-22 Immunobiology, 6/e. (© Garlnd Science 2005)
Figura 2: As moléculas de MHC ligam-se fortemente aos peptideos do
sulco. O MHC é uma estrutura encontrada em células conhecidas como
Céluas Dendriticas (DC). Estas células sao responsaveis por fagocitar os
antigenos, processa-los em epitopos e apresenta-los no MHC. Uma vez
apresentados os antigenos os linfocitos T4 sdo capazes de conectar-se no
MHC usando seu TCR para fazer o reconhecimento dos epitopos. Uma série
de interag¢des bioquimicas sao realizadas no reconhecimento. A “for¢a”
resultante destas intera¢des determina a eficacia e rapidez com que a
resposta imune se desencadeara.
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Figure 2-17 Immunobiology, 6/e. (© Garland Science 2005)

Figura 3: Nesta figura podemos ver um linfécito T4 ligando-se a uma
DC, também conhecida como APC, para iniciar o processo de
reconhecimento do epitopo. No quadro central estamos vendo a
representacao de uma conexao sem sucesso no reconhecimento. No
quadro direito vemos uma conexao com sucesso no reconhecimento. O
TCR do T4, assim como o epitopo é formado uma por seqiiéncia por
aminoacidos. O reconhecimento é feito através do pareamento destes
aminoacidos. Sao analisadas as forgas par a par inicialmente. Desta
analise encontramos uma resultante. Entretanto também devem ser
analisadas as interagbes entre os aminoacidos néo pareados, mais
distantes. Estas interacdes perdem forca conforme a distancia em
angstroms dos aminoacidos aumenta, mas nao podemos desprezar
essas interagoes.
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