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Descricao:

Quando falamos em Computacdo, geralmente associamos a no¢ao de programa a maquina
concreta na qual esses programas executam, os computadores baseados em chips de silicio
que temos hoje em dia nas nossas casas, laboratérios de pesquisa, etc. Mas as bases tebricas
da Ciéncia da Computacao sao independentes de maquinas concretas. As maquinas que
chamamos de computadores sdo uma possivel implementacdo de maquina capaz de
computar. Existem varias propostas de outras maquinas que podem executar esse trabalho,
mas até agora elas nao passaram de propostas académicas. Os grandes avangos na area de
Biologia Molecular da dltima década podem mudar esse panorama, dando a Ciéncia da
Computagdo uma maquina completamente diferente: uma maquina biolégica. Por outro lado,
um modelo tedrico dessa maquina biolégica pode servir de base para a area emergente de
Bionanotecnologia, provendo técnicas para estruturar e construir programas biolégicos, e para
ajudar a entender como a natureza computa.

Os organismos vivos sao sistemas reativos: dependendo de estimulos (condi¢des ambientais e
presenca ou auséncia de certas substancias), a célula produz uma reacdo (produzindo as
proteinas/enzimas adequadas para tratar o estimulo). A informacdo sobre quais
proteinas/enzimas devem ser geradas para cada situacao esta guardada no nacleo, no DNA. A
area de Biologia Molecular comecou a se desenvolver mais intensamente desde o
descobrimento da estrutura do DNA, como uma dupla hélice de seqiiéncias de bases (Adenina,
Guanina, Citosina e Timina) e do chamado Dogma Central da Biologia Molecular, que explica
como a célula transforma informagdes contidas no DNA em proteinas ou enzimas. O DNA
contido em nossas células contem informagbes precisas sobre as seqiiéncias de bases que
geram cada proteina, e como e quando essas proteinas devem ser produzidas. Fazendo uma
analogia, poderiamos ver o DNA como o software (englobando dados e programa), e a célula
com o hardware biolégico. Com o sequenciamento dos genomas de varias espécies, temos as
listas de bases que estdao guardadas nos nacleos das células de individuos dessas espécies.
Conhecendo o DNA (software) e o funcionamento da célula (hardware), poderiamos
entender/prever o comportamento fisiol6gico dos seres vivos. Isso possibilitaria, por exemplo, o
projeto de remédios e terapias muito mais eficazes. Porém, ainda ha um grande caminho a ser
percorrido, e a Computacao pode ter um papel importante nessa area.

O estagio atual das pesquisas pode ser comparado a termos uma listagem do contetdo de um
disco rigido, sem conhecer o sistema operacional nem o sistema de arquivos utilizado.
Conhecemos a maquina, mas ndo a organizacao dos dados. Como descobrir, olhando um
sequéncia imensa de Os e 1s que programas estdo guardados em um computador?

Aproximadamente 3% das 3%10° bases que compdem o DNA humano sdo os chamados

genes, ou regides que codificam proteinas (ou seja, os dados). O restante do DNA, chamado
DNA nao-codificante, guarda a informacdo sobre quando e como as proteinas devem ser
produzidas, ou seja, 0 programa que regula a expressao génica.

Nesse contexto, existem muitos desafios cientificos a serem solucionados, e a Computacao
pode dar muitas contribuicdes:

1) Descobrimento da estrutura tridimensional do DNA: ver o DNA como uma
sequéncia de (pares de ) bases é uma abstracao. Na realidade, ele € um emaranhado
de moléculas, obtidas através das ligacdes das bases que o compde. Quando vemos a
estrutura tridimensional de uma sequéncia de bases, podemos ter idéias sobre o
impacto que essa estrutura pode ter no seu meio, ou seja, sobre o seu funcionamento.
Isso ocorre porque somente quando vemos a imagem 3D entendemos em quais tipos
de outras moléculas esta pode se ligar, o que da dicas sobre sua fungao. Conhecer a
funcao de cada proteina (seja ela natural ou projetada artificialmente) é de fundamental
importancia para a modelagem biomolecular (pois as proteinas sao os agentes dos



4)

processos). Ja existem programas para prever a estrutura 3D de sequéncias, mas
ainda ha muitas limitagdes no seu uso. A area de Computacao Grafica pode contribuir
muito neste topico.

Simulacao de interagcées entre moléculas: além de visualizar tridimensionalmente as
moléculas de DNA, é preciso poder prever se e como diferentes moléculas colocadas
em um mesmo meio interagiriam. Essas interacdes, que sao a base dos processos na
biologia molecular, ocorrem se existir a possibilidade das moléculas se unirem (ou seja,
se as formas 3D delas forem complementares). As areas de Computacao Grafica,
Inteligéncia Artificial e Simulagcdo Computacional podem prover métodos mais eficazes
para simular, analisar e prever essas interacdes.

Modelagem de projetos biomoleculares: na Computacao, a area de software evoluiu
de sistemas muito simples, implementacdes de funcdes simples, para sistemas
bastante complexos, com milhares de linhas de cédigo em linguagens de alto nivel.
Estamos acostumados a desenvolver software em fases, usando técnicas de
refinamentos e modularizagdo. Na biologia molecular, os processos ainda sao
descritos ou através de conjuntos de equac¢des matematicas (o que da uma visao
extremamente limitada, pois somente processos muito pequenos podem ser
modelados nesse nivel tao concreto), ou através de métodos ad hoc. Existem idéias de
como modularizar ou descrever refinamentos, mas as técnicas de engenharia de
software, principalmente as baseadas em métodos formais, poderiam contribuir muito
nessa area. Ja ha trabalhos iniciais usando algebras de processos ou redes de Petri
para modelagem de vias metabdlicas e/ou regulatérias, mas nos proximos anos, as
area de Engenharia de Software e Métodos Formais podem oferecer varias outras
técnicas de modelagem, analise e verificagdo para sistemas bioldgicos.
Bionanotecnologia: em 1996, Leonard Adleman mostrou que pode-se usar DNA e
operacdes sobre DNA para resolver o problema do caixeiro viajante. Desde entao,
varios pesquisadores tem investigado como computar usando DNA. Normalmente, os
experimentos sdo feitos in vitro, ou seja, as operacdes sobre as sequéncias sao
executadas pelo homem em laboratério. Mas, e se conseguissemos usar a maquina
que ja existe, ou seja, a célula para executar programas com DNA? Esse é um dos
objetivos da Biologia Molecular, e em especial, da Bionanotecnologia. Essa area se
preocupa em produzir organismos (ou moléculas) muito pequenos. mas que carregam
um coédigo (ou programa) capaz de influenciar no comportamento das células nas
quais eles sao inseridos. Atualmente, a Bionanotecnologia tem se concentrado mais
nos problemas fisico-quimicos da sintese dessas moléculas tdo pequenas (nem toda
sequéncia tem a estabilidade necessaria). Mas as areas de Teoria da Computagao e
Linguagens de Programacao poderiam contribuir com técnicas de programacao, ja que
hoje em dia a “programacao biolégica” é realizada de maneira ad hoc. Um novo modelo
de computacao poderia servir como base da Biologia Molecular e Bionanotecnologia.
Note-se que nessa area, a maioria dos sistemas sao criticos, ou seja, erros em
programas podem ter consequéncias catastroficas. Por isso, técnicas formais de prova
de correcdo seriam altamente desejaveis.
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