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Os carboidratos (glicanos) são biomoléculas compostas em sua maioria por átomos de car-
bono, oxigênio e hidrogênio. São importantes moléculas que abastecem energicamente as cé-
lulas não fotossintéticas. Alem disto, possuem função estrutural e atuam como reserva energé-
tica, entra inúmeras outras funções. Por existir uma grande quantidade dessas biomoléculas, há
também uma grande variedade de formas e (consequentemente funções), desde formas mono-
méricas até grandes polímeros com centenas de unidades monossacarídicas [3].

Os carboidratos quando combinados com proteínas formam glicoproteínas e quando ligados
com lipídios formam glicolipídios. As gliproteínas são biomoléculas envolvidas em uma grande
variedade de processos biológicos, como por exemplo, fertilização, defesa imunológica, repli-
cação viral, infecções parasitárias, entre outros [2]. O processo que une a parte protéica com
uma porção sacarídica é conhecido como glicosilação, e ocorre em todos os organismos conhe-
cidos. A dificuldade no estudo destes processos de modo experimental motivou o surgimento
e desenvolvimento da área da glibobiologia computacional. Este campo de investigação tem
como objetivo o desenvolvimento de métodos e estratégias computacionais para manipulação e
estudo destas importantes biomoléculas.

Atualmente, existem várias ferramentas para manipulação e estudo de carboidratos, como
por exemplo o GlycanBuilder1. Essa ferramenta utiliza uma notação simbólica e bidimen-
sional na interface de interação com o usuário. Segundo os desenvolvedores [1], essa forma
de representação é mais facilmente reconhecida pelos humanos, porém não existe uma notação
padrão, logo, vários símbolos e convenções são encontradas na literatura. Neste trabalho, apre-
sentamos um conjunto de rotinas computacionais desenvolvidas para construção e manipulação
da estrutura tridimensional (3D) de carboidratos. Uma ferramenta para construção e manipu-
lação dessas estruturas em sua forma tridimensional permite uma visão mais intuitiva e rápida
facilitando o estudo destas moléculas. As rotinas desenvolvidas utilizam o formato PDB para
entrada e saída de dados e permitem a construção de estruturas complexas a partir de monô-
meros (acetato, glucose, leucina, etc). O algoritmo segue uma série de procedimentos a fim de
cumprir as regras estabelecidas pela IUPAC2 (International Union of Pure and Applied Che-
mistry). Utilizou-se a linguagem de programação Python3 para desenvolvimento das rotinas
computacionais.
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1http://www.unicarbkb.org/builder
2http://www.iupac.org
3https://www.python.org
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