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1. Introducéao

Ambientes naturais, como solos ricos em matéria organica, residuos agricolas e o trato
digestivo de animais herbivoros, sdo ecossistemas complexos que abrigam uma imensa
diversidade microbiana (Cabral et al 2022, Santos et al 2025). Esses microrganismos sao
fontes valiosas de genes e enzimas com alto potencial biotecnoldgico, como as
CAZymes (Carbohydrate-Active Enzymes), enzimas envolvidas na degradacdo e
modificagao de carboidratos (Santos et al 2025).

Essas enzimas tém papel fundamental na despolimerizagcdo da biomassa
lignocelulésica, transformando-a em acgucares fermentesciveis utilizados na producao
de biocombustiveis, bioplasticos e outros bioprodutos. A descoberta de novas CAZymes
é, portanto, estratégica para o avanco da bioeconomia e a transigcdo para fontes
renovaveis de energia. No entanto, a alta diversidade genética e funcional dos
microrganismos produtores dessas enzimas, em especial os nao-cultivaveis, dificulta
sua identificagcao por métodos tradicionais.

2. Estado da Arte

A anotacao funcional de proteinas ainda depende, majoritariamente, de métodos
baseados em alinhamento de sequéncias ou na identificagdo de dominios conservados,
como os modelos ocultos de Markov (HMMs) (Drula el. al. 2022). Embora uteis, essas
abordagens sao limitadas na deteccdo de proteinas altamente divergentes ou
pertencentes a novas familias funcionais.

Recentemente, avangos em inteligéncia artificial, sobretudo em aprendizado profundo
(deep learning), tém permitido a analise de grandes volumes de dados bioldgicos,
revelando padrdes complexos e possibilitando predicdes mais sensiveis e abrangentes
(Bileschi el. al 2022). Modelos de linguagem treinados com sequéncias de proteinas,
como os inspirados em NLP (Natural Language Processing), vém se destacando por sua
capacidade de inferir propriedades funcionais com base apenas na sequéncia primaria
(Heinzinger et al 2024).

A aplicacio desses modelos a bioprospeccao de CAZymes representa uma abordagem
inovadora e promissora, com potencial para acelerar significativamente a descoberta de
enzimas com novas atividades cataliticas.
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3. Objetivos
Objetivo Geral

Desenvolver e aplicar modelos de deep learning para a identificagao e classificacao de
enzimas ativas sobre carboidratos (CAZymes), a partir de dados metagendmicos.

Objetivos Especificos

¢ Implementar e treinar modelos de linguagem (protein language models) baseados
em redes neurais profundas para classificagao funcional de proteinas.

e Avaliaracapacidade dos modelos em identificar CAZymes conhecidas e detectar
possiveis novas familias com baixa similaridade com as ja catalogadas.

e Comparar os resultados obtidos com ferramentas tradicionais como dbCAN e
PFAM.

o Identificar e priorizar sequéncias candidatas com potencial biotecnoldgico para
anélise funcional futura.

4. Metodologia

e Coleta e curadoria de dados: Utilizacdo de bancos publicos como CAZy
(www.cazy.org) e UniProt (www.uniprot.org) para extracdo de sequéncias de
CAZymes anotadas e de dados metagendmicos ndo anotados.

e Pré-processamento: Remocao de sequéncias redundantes, normalizagao de
comprimentos e conversao para formatos compativeis com entrada de modelos
de lA.

e Modelagem: Treinamento de modelos de linguagem (e.g., ESM, ProtBERT, ProtT5)
utilizando bibliotecas como PyTorch e Hugging Face Transformers.

e Classificagao: Implementacdo de camadas finais de classificacao
supervisionada para rotular as proteinas como CAZymes e atribuir classes
funcionais (GH, GT, PL, etc.).

e Avaliagcao: Métricas como acuracia, precisao, recall e F1-score serao utilizadas,
além da comparacao com ferramentas tradicionais de anotacéao.

e Analise de novas sequéncias: Identificagcado de clusters de proteinas com baixa
similaridade as conhecidas, visando possivel descoberta de novas funcdes
enzimaticas.
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5. Resultados Esperados

e Um modelo computacional capaz de classificar CAZymes com alta acuracia,
mesmo em casos de baixa similaridade com sequéncias conhecidas.

e Um pipeline reprodutivel para anotacao funcional automatizada de proteinas de
origem metagendmica.

e Identificacdo de candidatos enzimaticos com potencial para compor novas
familias ou subfamilias de CAZymes.

6. Cronograma

Meses
Atividade 1-3 4-6 7-9 1012
Revisao bibliografica X
Preparo do conjunto de treinamento X

Implementacao dos primeiros modelos de
linguagem

Treinamento dos modelos com sequéncias
anotadas

Analise comparativa com métodos tradicionais X

Refinamento dos modelos desenvolvidos X

Aplicagcao dos modelos em dados metagenémicos
para deteccao de possiveis novas CAZymes

Relatério e apresentagdo em eventos X
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