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• Visualização de estruturas de macromoléculas

• Representação de estruturas de macromoléculas

Objetivos
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Visualização e Representação de 
Estruturas
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História

John Kendrew e Max Perutz e 
os modelos 3D de proteínas 
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Jonh Kendrew – Mioglobina (1958)
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Max Perutz – Hemoglobina (1960)
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Modelos Físicos de Proteínas



Modelos Físicos de Proteínas



Visualização dos mapas de densidade 
eletrônica

Kendrew et al, Nature,1958, 181, 662

Perutz et al, Nature, 1960, 185, 416
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Visualização dos mapas de densidade 
eletrônica
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• Avanços nos hardwares
– Refinamento de estruturas cristalográficas no espaço real, 

visualização de densidades eletrônicas

• FRODO (Alwyn Jones, 1978);
• O (Jones et al., 1991)
• Coot (Emsley & Cowtan, 2004)

Visualização dos mapas de densidade 
eletrônica
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Coot

http://www2.mrc-lmb.cam.ac.uk/personal/pemsley/coot/
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Pymol

• http://www.pymol.org
• Livre até a versão 0.99.
• Após a versão 1.0, livre para fins educacionais
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ChimeraX

http://www.cgl.ucsf.edu/chimera/



Chimera

http://www.cgl.ucsf.edu/chimera/



Modos de Representação 
Molecular
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• Os modos de representação são divididos em dois 
grupos: 

– representação de todos os átomos (e.g., linhas, bastões, 
esferas, esfera e bastão)

– representações esquemáticas (e.g., traço da cadeia 
principal; “cartoon” e superfície). 

• As representações esquemáticas utilizam grupos 
específicos de átomos para o processamento dos 
modos de representação (e.g., carbonos α da cadeia 
polipeptídica). 
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Níveis de representação molecular
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• Representação molecular mais simples disponível é denominada “linhas” 
(do inglês, wireframe ou lines) 

• As ligações químicas são indicadas por linhas retas e os átomos 
constituintes da molécula pelos vértices. Devido à baixa demanda de 
processamento, simplicidade de representação e rápida renderização esse 
modo é utilizado como padrão pela maioria dos programas de visualização 
molecular.

Linhas
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• O modo de representação molecular “bastões” (do inglês, sticks) é 
uma variante do modo linhas, sendo frequentemente indicado por 
cilindros de raio variado.

Bastões
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• O modo de representação “esferas” (do inglês, spheres) indica os átomos 
em escala de acordo com o raio de van der Waals (i.e., o raio da esfera 
aumenta em função do aumento do raio atômico.

• Esse modo de representação é também conhecido pela sigla “CPK”, que 
indica as iniciais dos pesquisadores Corey, Pauling e Koltun responsáveis 
pelo desenvolvimento do modelo físico no qual foi inspirado esse tipo de 
representação.

Esferas
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• Um modo híbrido que combina os modos bastões e esferas e representa 
as ligações químicas como bastões e os átomos constituintes da molécula 
como esferas, porém sem utilizar a escala proporcional ao raio de van der 
Waals. 

• O modo esfera e bastões é uma opção atrativa para diferenciar os 
átomos da micro e da macromoléculas em complexos do tipo ligante-
proteína

Esfera e bastões
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• O modo “traço da cadeia principal” (do inglês, ribbon) é uma 
representação que considera apenas os átomos da cadeia principal 
(e.g., carbonos α de cadeias polipeptídicas, átomos de fósforo de fitas 
de DNA ou RNA). Nesse modo de representação, átomos específicos 
consecutivos são conectados entre si através de segmentos de retas. 

Traço da cadeia principal
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• Dentre os modos de representação de macromoléculas disponíveis, um 
dos mais populares e atrativos é o “cartoon”. Esse modo também é 
amplamente empregado em comparações estruturais entre proteínas 
homólogas e, adicionalmente, ilustra de maneira clara e elegante os 
elementos de estrutura secundária, tipos de enovelamento, direção da 
cadeia peptídica/fita de DNA ou RNA e domínios estruturais

Cartoon

24



Superfície 

O modo “superfície” (do 
inglês, surface) indica a 
superfície acessível ao 
solvente de micro e 
macromoléculas. Esse modo 
consiste no elemento gráfico 
de representação molecular 
mais complexo entre os 
atualmente disponíveis, pois o 
processo de renderização
exige recursos computacionais 
avançados para que possa ser 
utilizado rotineiramente.
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Exemplo 1 – enolase domínios
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Exemplo 2 – enoloase-enoblock

27



Exemplo 3 – Taq polimerase
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Exemplo 4 – Complexo bc1
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Programas para Construção e 
Visualização de Modelos 
Moleculares
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• Ferramentas de modelagem são desenvolvidas 
especificamente para a construção e/ou visualização de 
modelos moleculares

• Os programas são fundamentados na interpretação de 
dados experimentais, como os obtidos por cristalografia 
de raios X, e apresentam características apropriadas para 
a interpretação e representação dos mapas de densidade 
eletrônica. 

• Em geral, os programas fornecem ao usuário ferramentas 
interativas para a manipulação de coordenadas atômicas 
e rotinas sofisticadas para a automação do processo de 
determinação estrutural. 

Programas
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Programa

Nome Disponível em Aplicação Plataforma

iMol http://www.pirx.com/iMol/ Visualização e representação molecular Mac

QuickPDB http://www.rcsb.org/pdb/explore/quickPDB.do Visualização e representação molecular
Web Linux, Mac, 

Windows

Rasmol http://rasmol.org/ Visualização e representação molecular Linux, Mac, Windows

Webmol http://www.cmpharm.ucsf.edu/cgi-bin/webmol.pl Visualização e representação molecular Web

CCP4mg http://www.ccp4.ac.uk/MG/ Visualização e representação molecular Linux, Mac, Windows

Jmol http://jmol.sourceforge.net/ Visualização e representação molecular
Web Linux, Mac, 

Windows

KiNG http://kinemage.biochem.duke.edu/software/index.php Visualização e representação molecular Linux, Mac, Windows

MolScript http://www.avatar.se/molscript/ Visualização e representação molecular Linux

PyMOL http://www.pymol.org Visualização e representação molecular Linux, Mac, Windows

Coot http://lmb.bioch.ox.ac.uk/coot/ Visualização e construção de modelos Linux, Mac, Windows

O http://xray.bmc.uu.se/alwyn/TAJ/Home.html Visualização e construção de modelos Linux, Mac, Windows

Avogadro http://avogadro.openmolecules.net/wiki/Main_Page
Visualização, análise e representação 

molecular
Linux, Mac, Windows

VMD http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/
Visualização, análise e representação 

molecular
Linux, Mac, Windows

Chimera http://www.cgl.ucsf.edu/chimera/
Visualização, análise, modelagem e 

representação molecular
Linux, Mac, Windows

ICM http://www.molsoft.com/icm_browser.html
Visualização, análise, modelagem, 

representação molecular 
Linux, Mac, Windows

Yasara http://www.yasara.org/
Visualização, análise, modelagem, 

representação molecular
Linux, Mac, Windows
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“Belas e informativas” e “Não tão belas 
e não tão informativas” 
Figuras Publicadas
(Opinião Pessoal)



“KISS principle”

Keep It Simple, Stupid!

Keep It Simple Sir

Keep It Short and Simple

Keep It Super Simple

Keep It Simple and Sincere

http://en.wikipedia.org/wiki/KISS_principle

The KISS principle states that most systems work best if they are kept simple 

rather than made complex, therefore, simplicity should be a key goal in design 

and unnecessary complexity should be avoided.



Figures  - Exemples

J. Med. Chem. 2009, 52, 4257–4265



Figures  - Exemples

J. Med. Chem. 2009, 52, 4257–4265



Figures  - Exemples

J. Med. Chem. 2009, 52, 4454–4465



Figures  - Exemples

Figure 4. (a) View in the binding site of PTR1 3 4 together with Fo-Fc omit map (contoured on 2.0σ), which was calculated 
by omitting the ligand from the final model. The ligand adopts two distinct binding modes. In the major confirmation 
(green carbon atoms), the chloro-substituent packs against Leu209 and Pro210, whereas in the minor conformation 
(yellow carbon atoms), the chloro atom sits in the open cavity of the active site. (b) Modeled binding mode of 4 (orange 
carbon atoms) superimposed with the dominant binding mode determined crystallographically (green carbon atoms).

J. Med. Chem. 2009, 52, 4454–4465



Figures  - Exemples

J. Med. Chem. 2009, 52, 4454–4465



Figures  - Exemples

J. Med. Chem. 2009, 52, 1510–1513



Figures  - Exemples

J. Med. Chem. 2009, 52, 1510–1513



Figures  - Exemples

Figure 3. (a) The 2Fo - Fc electron density for (S)-HPMPG in complex with human HGPRT (subunit A) contoured at 1.5 σ. 
(b) The specific interactions of (S)-HPMPG with human HGPRT active site residues and the large mobile loop. (c,d) Two 
views of the Connolly surface of human HGPRT showing the location of (S)-HPMPG (drawn as solid spheres)

J. Med. Chem. 2009, 52, 4391–4399



Figures  - Exemples

J. Med. Chem. 2009, 52, 4099–4102



Figures  - Exemples

J. Med. Chem. 2009, 52, 4087–4090



Figures  - Exemples

J. Med. Chem. 2011, 54, 179–200



Figures  - Exemples

J. Med. Chem. 2011, 54, 67–77



Figures  - Exemples

J. Med. Chem. 2011, 54, 331–341



Figures  - Exemples

J. Med. Chem. 2011, 54, 331–341



Figures  - Exemples

J. Med. Chem. 2011, 54, 331–341



• Cada grupo deverá pesquisar a literatura e trazer 
para a próxima aula:

– 1 exemplo de figura de proteína que vocês consideram 
uma boa figura

– 1 exemplo de figura de proteína que vocês consideram 
uma figura ruim

• Em ambos os casos incluir nos slides:

– Qual(is) o(s) tipo(s) de representação(ões) utilizada(s)

– Qual(is) a(s) referência(s)
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Tarefa
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