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Motivacao

Dificuldade de experimentagcao em seres vivos.

Alta complexidade das reagdes bioquimicas leva a altos
custos de experimentacao.

Agilidade obtida com experimentos simulados em
computadores.

Possibilidade da modelagem matematica / computacional
de problemas encontrados no dia a dia dos

imunologistas.
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Problema

" Modelar / implementar computacionalmente processos
imunologicos.

® Foco no passo inicial da reacao imunoldgica:
® Da entrada de corpos estranhos a deteccao de antigenos.
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Um pouco de Biologia

. % Como funciona o sistema imunologico:
. Sistema “avisa” sobre invasao;

APC / DC fagocitam invasores;

Invasores sao apresentados para reconhecimento;

Linfocitos T4 reconhecem invasores e iniciam ataque;

Invasores vencidos, fim de ataque;
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Figura 1: Representagao do ciclo imunolégico
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Solucao

. Principais classes do sistema:
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Figura 2: Sistema em equilibrio.

Figura 3: Sistema invadido.
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: Solucao

Epitopo: Seqliéncia de 14 aminoacidos

[ |
e TCR: Centenas de

u aminoacidos

Figura 4: Reconhecimento de epitopo

Figura 5: Pareamento para reconhecimento.
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Solucao

Tabela de forcas de interacao entre aminoacidos.

Forgcas nao covalentes Origem

Forgas Eletrostaticas Acéo entre cargas opostas
i . Hidrogénios compartilhados
Pontes de hidrogénio entre atomos eletronegativos.

Flutuagdes em nuvens de
elétrons ao redor das moléculas

Forcas de Van der Waals polarizam os atomos de maneira
oposta.

Grupos hidroféficos interagem
desfavoravelmente com a agua e
tendem a se juntar para expulsar
moléculas de agua. Esta atragao
também envolve Forgas de Van
der Waals.

Forcgas Hidrofébicas
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Aplausos!!!
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