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Resumo: O objetivo deste trabalho € estudar a predicdo da estrutura secunddria da
molécula do RNA, a partir de sua estrutura primdria. A conhecida associacdo entre
grafos e a representacdo bidimensional da estrutura secunddria € utilizada. Por outro lado,
a teoria algébrica de grafos fornece interessantes relacao entre grafos e estruturas algébri-
cas. Neste trabalho, a nivel de iniciacao cientifica, estudamos conexdes entre estruturas
algébricas e a estrutura secundaria do RNA, via teoria de grafos.

Palavras-chave: RNA, Grafos.

Introducdo

O principal componente nas atividades bioldgicas em todo ser vivo sdo as proteinas.
Todas as reagdes quimicas que propiciam a existéncia de vida sdo executadas por elas,
seja como enzimas que aceleram uma reacao quimica, seja em atividades fins, tais como
o movimento de um musculo. Embora existam milhares de proteinas distintas, todas
sdo constituidas basicamente por apenas 20 aminodcidos. A informagdo que codifica
a construcdo de uma proteina a partir destes 20 aminodcidos encontra-se codificada no
nucleo das células, mais especificamente no DNA. Apesar de conter o c6digo, a molécula
do DNA possui uma rigidez em seu formato espacial, determinado pela dupla hélice, que
por um lado propicia a estabilidade do cédigo genético de uma espécie mas, por outro
lado, prejudica a construcao de proteinas, que possuem forma geométrica tridimensional
dificeis de serem compiladas a partir da rigidez da dupla hélice do DNA. A transicdo do
codigo contido no DNA, no ntcleo da célula, para a produgdo da proteina, no citoplasma
¢ feita pelo RNA. Este € o chamado dogma central da biologia, DNA—RNA— proteina.
O RNA € um polimero formado por milhares de subunidades, chamados nucleotideos.
Ele € polimerizado a partir dos genes, agindo como peca fundamental na maquinaria da
traducao celular. O fato de possuir apenas um filamento (ao invés da dupla hélice do DNA),
chamado de estrutura primdria, permite ao RNA a exibilidade necessaria para moldar a
forma tridimensional da proteina que ird sintetizar. A estrutura secunddria do RNA, que é
produzida por pontes de hidrogénio, € determinada, a partir de sua estrutura primdria, ou
seja, de sua sequéncia de nucleotideos. Predizer as possiveis estruturas secunddrias a partir
de sua estrutura primdria € o problema tratado neste projeto.
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Desenvolvimento

Em 1978, Waterman e Smith [6] fizeram a primeira abordagem do RNA via grafos,
marcando o inicio do uso da teoria espectral de grafos no estudo da estrutura secundaria
do RNA. Um grafo G consiste de um conjunto finito de vértices e de arestas. Associamos
a um grafo uma matriz quadrada A, «,, onde n € o nimero de vértices. Cada entrada a;;
desta matriz expressa o nimero de arestas entre os vértices i € j. Como trabalhamos apenas
com grafos simples, isto é, sem loops € com no maximo uma aresta entre dois vértices, a
matriz de adjacéncias possui entradas 0 ou 1, e sua diagonal é toda nula. Seu polinémio
caracteristico p(x) = Y.} a;x' expressa em seus coeficientes algumas propriedades do grafo.
Por exemplo, a,,_» € o numero de arestas enquanto a,_3 o dobro do niimero de tridngulos.
A teoria espectral de um grafo € tema bastante estudado na teoria algébrica de grafos.
Nesta drea, vdrias estruturas algébricas como grupos e dlgebras associativas sdo associadas
a um grafo. Recentemente T. Schlick [5] associou o RNA a um par formado por um
grafo arvore e seu dual obtendo, a partir do espectro das respectivas matrizes Laplacianas,
resultado importante na predi¢do da estrutura secundaria do RNA. O desenvolvimento
atual do projeto, ainda em andamento, consiste em estudar o trabalho de T. Schlick e sua
equipe e, a partir dele, obter estruturas algébricas nao lineares associadas ao RNA.

Conclusoes

Em nossa apresentagdo, exibiremos relacdes estabelecidas em [4] e [5] entre algumas
moléculas do RNA e os correspondentes grafos drvore e dual, além das respectivas pro-
priedades algébricas. O prosseguimento do trabalho visa, a partir da relacdo acima, obter
resultados algébricos que expressem propriedades topoldgicas da estrutura secundéria do
RNA.
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