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MotivaçãoMotivação

 Dificuldade de experimentação em seres vivos.

 Alta complexidade das reações bioquímicas leva à altos 
custos de experimentação.

 Agilidade obtida com experimentos simulados em 
computadores.

 Possibilidade da modelagem matemática / computacional 
de problemas encontrados no dia a dia dos 
imunologistas.
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ProblemaProblema

 Modelar / implementar computacionalmente processos 
imunológicos.

 Foco no passo inicial da reação imunológica:
 Da entrada de corpos estranhos à detecção de antígenos.
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Um pouco de BiologiaUm pouco de Biologia

 Como funciona o sistema imunológico:
 Sistema “avisa” sobre invasão;
 APC / DC fagocitam invasores;
 Invasores são apresentados para reconhecimento;
 Linfócitos T4 reconhecem invasores e iniciam ataque;
 Invasores vencidos, fim de ataque;
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Um pouco de BiologiaUm pouco de Biologia

Figura 1: Representação do ciclo imunológico
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SoluçãoSolução

Principais classes do sistema:
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SoluçãoSolução

Ambiente

Figura 2: Sistema em equilíbrio.

Ambiente

Figura 3: Sistema invadido.
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SoluçãoSolução

Epítopo: Seqüência de 14 aminoácidos

Figura 4: Reconhecimento de epítopo

Figura 5: Pareamento para reconhecimento.

TCR: Centenas de 
aminoácidos

...
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SoluçãoSolução

 Tabela de forças de interação entre aminoácidos.

Forças não covalentes Origem

Forças Eletrostáticas Ação entre cargas opostas

Pontes de hidrogênio
Hidrogênios compartilhados 
entre átomos eletronegativos.

Forças de Van der Waals

Flutuações em nuvens de 
elétrons ao redor das moléculas 
polarizam os átomos de maneira 
oposta.

Forças Hidrofóbicas

Grupos hidrofóficos interagem 
desfavoravelmente com a água e 
tendem a se juntar para expulsar 
moléculas de água. Esta atração 
também envolve Forças de Van 
der Waals.
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Dúvidas?Dúvidas?
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Aplausos!!!Aplausos!!!


