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1.
Introdução



Um exemplo é a cisplatina, que é 

um fármaco utilizado na maioria 

dos protocolos de tratamento de 

diversos tipos de câncer, tais 

como: testículos, ovários, garganta, 

bexiga, esôfago, dentre outros.

COMPOSTOS BASEADOS EM PLATINA



COMPOSTOS BASEADOS EM PLATINA



AMINOÁCIDO



20 TIPOS DE AMINOÁCIDOS



ESTRUTURAS DAS PROTEÍNAS



CISPLATINA CISPLATINA ACOPLADA A PROTEÍNA

Imagens geradas pelo software MSProt. 



CISPLATINA ACOPLADA A PROTEÍNA

Imagem geradas pelo software MSProt. 



2.
Materiais e 
Métodos



PLATAFORMA DE DESENVOLVIMENTO

Versão 5.3.1 (LINUX)



Versão   5.0 Versão   4.4

PLATAFORMA DE DESENVOLVIMENTO



Nvidia Titan Black 6 Gb de memória
 384-bit GDDR5, 2880 núcleos

Processador Core i7  3,80 GHz
 Cache de 8M, 4 núcleos e 8 threads

32Gb de memória RAM DDR2

HARDWARE



initializeGL() -  Responsável pelo 
contexto do OpenGl. Define, por 
exemplo, tipo de luz e  material.

FUNÇÕES VIRTUAIS

resizeGL() - Define, por exemplo, 
o viewport e a matriz de projeção.

paintGL() - Renderiza a cena.



MSProt em ação!!!



SUPERFÍCIE MOLECULAR (SKIN SURFACE)



“

LIGAÇÕES DE HIDROGÊNIO



“

MAPEAMENTO DA SUPERFÍCIE MOLECULAR

CISPLATINA ÁCIDO ASPÁRTICO - ASP



“

REGIÕES DOADORAS E ACEPTORAS NA PROTEÍNA



“

CÁLCULOS EM CUDA



PROPRIEDADES FÍSICO-QUÍMICAS



3.
Resultados



TEMPO DO MAPEAMENTO DAS SUPERFÍCIES

PDB ID
Number of 
triangles

Time (s)

1G5M 10,466,944 1457.64

1MBN 9,422,144 1130.57

2AEO 15,059,136 3598.5

1UBQ 4,667,712 353.12

3IWL 3,426,496 227.54



“
Quotations are commonly 
printed as a means of inspiration 
and to invoke philosophical 
thoughts from the reader.

TEMPO DO MAPEAMENTO DAS SUPERFÍCIES EM CPU E GPUS



RANKS E LOCAIS FUNCIONAIS DA CISPLATINA

PDB ID Binding sites
Acceptor 

atoms
Donated 
atoms

2AEO Thr 30 OG1 H6

His 19 NE2 H3

3IWL Lys 60 NZ H3

Cys 15 SG H4

PDB ID Rank

1G5M 2

1MBN 1

2AEO 3

1UBQ 2

3IWL 1



THANKS!

Any questions?
flaviobioanjos@gmail.com

mailto:flaviobioanjos@gmail.com
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