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RESUMO

Uma base de dados de peptideos dispbe aos seus usuérios um conjunto de informacdes
bem organizadas e definidas, que servem como fonte para o que eles necessitardo. Por
conta de como a mesma ¢€ tratada, isso impde algumas restricbes quanto ao contexto
em gue ela é situada. Para expandir esse contexto e diminuir essa limitagdo, buscamos
mesclar diversas bases de dados de peptideos, mantendo as informacdes que elas
possuem em comum, além de acrescentar aquelas destinadas aos nossos propésitos.
Como resultado disso, obtivemos uma base de dados com mais de 280 mil peptideos,
sendo que mais da metade deles possuem atividade imunomoduladora, a qual foi
identificada como a mais presente entre esses peptideos, e utilizada como fonte para o
desenvolvimento de uma api.
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ABSTRACT

A peptide database delivers to their users a set of well-organized and defined
information, that act as a source for what they need. Because of how it is treated, this
impose some limitations regarding the context in which it is located. For expanding this
context and decrease this limitation, we seek to merge several peptide databases,
keeping their information in common, in addition to adding those intended to our
purposes. As a result of this, we obtained a database with more than 280 thousand
peptides, with more than half of them to having immunomodulatory activity, which was
identified as the most present among these peptides and used as source to api
development.
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Um banco de dados é uma colecdo organizada de informacbes estruturadas,
normalmente armazenadas eletronicamente em um sistema de computador . Essa
colecdo, geralmente, representa uma parte do mundo real, que precisa ser exprimido
computacionalmente. A partir disso, o contexto definido para esse projeto foram os
peptideos - biomoléculas que contém de dois a dezenas de residuos de aminoacidos
unidos entre si através de ligagdes peptidicas 1.

Atualmente, existem diversas bases de dados com enfoque em peptideos, cada
uma com suas especificagbes diante do contexto em que serdo utilizadas. Alguns
exemplos sdo: a FermFooDb @, que armazena peptideos de alimentos fermentados e a
CancerPPD B, que engloba peptideos com atividades anticancer e afins.

Apesar de existirem bases de dados que mesclem as informacdes de diversas
outras bases, elas ainda possuem as limitagbes do contexto em que sao utilizadas,
como foi dito anteriormente. Por conta disso, construimos um banco de dados que
armazena essas informagdes, sem se prender a esse ponto, unindo o que for obtido de

diversas fontes. E, por fim, disponibiliza-lo em forma de api online.

MATERIAIS E METODOS

A selecdo dos peptideos foi feita a partir de bases de dados de peptideos
publicas, sdo elas: APD3 % CancerPPD [, DBAASP €, FermFooDb 2, MAHMI [,
PepBDB Y, THPdb . Para extrair os dados de cada base utilizamos web scraping com
Python e Selenium — o qual consistiu na automacao do navegador para captura dos
dados, que por sua vez foram salvos em formato csv.

Além dos dados referentes as sequéncias de peptideos, também foram obtidas
as suas estruturas 3D em formato pdb. Com excecdo das bases de dados que ja
forneciam essas estruturas, utilizamos dois softwares para obter as restantes: o software
de busca, modelagem e docking de peptideos — BioPep P); e o programa de inteligéncia
artificial para predicéo de estruturas de proteinas/peptideos — AlphaFold "1,

Com todos esses dados e arquivos organizados, desenvolvemos uma api com
Python, Django Rest Framework, banco de dados PostgreSQL e Docker. Por meio
dessa api é possivel realizar buscas por sequéncias homoélogas (BLASTp) e efetuar o

download dos arquivos pdb e fasta (arquivo de texto com a sequéncia do peptideo).

RESULTADOS E DISCUSSAO

A partir da captura de dados das bases citadas, foi possivel obter mais de 320
mil peptideos, que posteriormente passaram por uma filtragem para capturar apenas as
sequéncias validas, resultando em um total de 286.913 peptideos, assim como descrito

na tabela 1.



TABELA 1: Quantidade de peptideos obtidos por base de dados.

Bases de dados Quantidade de peptideos

APD3 2.810
CancerPPD 4.290
DBAASP 14.576
FermFooDb 2.156

MAHMI 265.918
PepBDB 9.122

ThPdb 209
Total 286.913

Fonte: autoral.

Dentre esses peptideos, também foi efetuada uma analise das atividades
biol6gicas mais presentes nos mesmos (tabela 2) e, como é possivel perceber na tabela
1, a base de dados que mais contribuiu para isso foi a MAHMI M1, responsavel por mais
de 90% deles. Sendo a atividade imunomodulatdria a mais presente, utilizamos apenas
aqueles que a possuiam, levando em consideracdo que um Unico peptideo pode
apresentar diversas atividades.

TABELA 2: Atividade bioldgicas mais presentes entre os peptideos obtidos.

Bases de dados

Atividades APD3  CancerPPD FermFooDb MAHMI  'O%!
Imunomodulatoéria 0 0 14 173935 173949
Anti-inflamatoéria 34 0 1 71256 71291
Migracdo/Adeséao 0 0 0 14875 14875
Citotoxica 0 0 0 5852 5852
Anti-Gram+ 2105 0 0 0 2105
Anti-Gram- 1942 0 0 0 1942
Antifungica 803 251 0 0 1054

Fonte: autoral.

CONCLUSOES/CONSIDERACOES

A criagdo dessa api mostrou-se trabalhosa, por conta de envolver ferramentas e
tecnologias que ndo tinhamos um contato prévio, como o Docker e o Django Rest
Framework. Em questéo de funcionalidades ainda temos muito o que implementar, mas
0 que temos até o momento ja alcancou nossas expectativas.

Atualmente, essa api esta disponivel online e € utilizada no site PIABA (Peptides
With Immune and Antimicrobial Activy-based Associations Database), com acesso
através do - http://44.217.73.143.


http://44.217.73.143/
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