
Visualização de Macromoléculas



Visualização de Macromoléculas

1. Seleccionar o modelo que se pretende obter (problema biológico)

2. Escolher a base de dados de macromoléculas (geralmente o Protein
Data Bank, http://www.rcsb.org)

3. Escolher o modelo a analizar, de acordo com as suas características 
(resolução, número de cadeias, completo, incompleto, condições de 
cristalização, técnica experimental, ligandos, etc…)

4. Descarregar o modelo num dos formatos disponíveis (geralmente 
formato PDB ou mmCIF) 

5. Examinar a estrutura num programa de visualização molecular 
(variados programas de acesso livro, p.exp. PyMOL)



• O desenvolvimento das técnicas de determinação da 
estrutura molecular levou à acumulação de um número 
considerável de estruturas de proteínas (~200000)

• A maior parte das estruturas foram determinadas pelos 
métodos de difracção (cristalografia) de raios X ou então 
por ressonância magnética nuclear (RMN)

• A principal base de dados de estruturas de 
macromoléculas é o Protein Databank (PDB)  
http://www.rcsb.org



O Protein Data Bank
• O Protein Data Bank (PDB) foi criado em 1971 por E.Meyer e W.Hamilton, do 
Brookhaven National Laboratory (USA), contendo no início 7 estruturas!

• A gestão do PDB foi transferida em 1998 para os membros do RSCB (Research 
Collaboratory in Structural Bioinformatics) dos quais a Universidade de Rutgers é o 
site principal. O PDB (http://www.rcsb.org) é um banco de dados de acesso livre.

• Contendo inicialmente estruturas de proteínas, o PDB contem hoje em dia outros 
tipos de moléculas, tais como ácidos nucleicos, lípidos e polissacáridos.

• Número total de estruturas em 2/3/2021: 174994

Técnica 
experimental

Proteínas Ácidos 
nucleicos

Complexos 
Ac.Nuc,/Proteína

Outros Total

Cristalografia 
de raios X

144855 2164 7208 160 154387

NMR 11636 1347 260 37 13289

Microscopia 
electrónica

5342 53 1632 3 7030

Outras 270 10 3 5 288

Total 162103 3574 9112 205 174994

Dados de 2/03/2020 em http://www.rcsb.org



O Protein Data Bank contem vários tipos de 
macromoléculas



De onde provêm a informação estrutural ?

Combinação de vários tipos de conhecimento:

• Teoria da ligação química

• Geometria de moléculas pequenas

• Métodos experimentais para a determinação da estrutura:

 Cristalografia de raios X

 Ressonância Magnética Nuclear (NMR)

 Outros métodos (microscopia, difracção de neutrões, etc…)



Cristalografia de raios-X

Ressonância Magnética
Nuclear (NMR)

Microscopia Electrónica

Outros Métodos

A maioria da estruturas do PDB são obtidas por 
cristalografia de raios X



Deposição de estruturas no Protein Data Bank

Determinação da 
estrutura

Submissão ao 
PDB

Validação da 
estrutura

Deposição na 
base de dados

Acesso público à 
estrutura

A estrutura pode ficar retida até dois 
anos a pedido dos autores (“on hold”)

A estrutura é manualmente verificado e anotada 
por membros do PDB.  Pode ser rejeitada se não 
tiver qualidade aceitável

O processo de submissão é coordenado pelo wwwPDB, 
um consórcio que garante a gestão e distribuição 
mundial do conteúdo do Protein Data Bank.



http://www.pdb.org
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Progresso na determinação das estruturas



O PDB contém uma enorme diversidade estrutural! 



Formatos de representação da estrutura

• A representação da estrutura molecular em bancos de 
dados passa pela descrição das coordenadas atómicas, do 
tipo de átomo, e das ligações químicas presentes.

• A descrição do tipo de átomos e ligações que os unem 
designa-se como topologia da molécula.

• No caso das proteínas, a topologia interna dos 20 
aminoácidos standard pode ser assumida a priori, pois a 
estrutura dos aminoácidos é conhecida

• A topologia de outras moléculas, tais como grupos 
prostéticos , deverá ser especificada

• O formato “tradicional” de representação de estrutura no 
Protein Data Bank é o formato PDB. 



Formato da informação no Protein Data Bank

• A informação contida no Protein Databank inclui coordenadas atómicas, 
topologias de ligação (descrição das ligações químicas), nomes dos átomos e 
grupos químicos, dados associados ao processo de determinação 
experimental da estruturas e outras informações sobre a função, ligandos, 
propriedades, etc…

• Presentemente a informação no PDB está disponível nos seguintes 
formatos:

• pdb file: O formato “flat file”, um tipo de ficheiro chamado “ficheiro 
PDB”. Estes ficheiros são os mais utilizados pelos softwares de 
manipulação e visualização de estruturas e têm geralmente a extensão 
“.pdb”

• mmCIF: - um formato mais poderoso e estruturado que o ficheiro PDB, 
ainda não tendo sido largamente adoptado

• XML: - extended mark-up language, um formato muito geral de 
representação de informação, compatível com um vasto número de 
aplicações de software.



Formato do ficheiro PDB
HEADER    METAL BINDING PROTEIN                   21-AUG-03   1Q8H              
TITLE     CRYSTAL STRUCTURE OF PORCINE OSTEOCALCIN                              
COMPND    MOL_ID: 1;                                                            
COMPND   2 MOLECULE: OSTEOCALCIN;                                               
COMPND   3 CHAIN: A                                                             
SOURCE    MOL_ID: 1;                                                            
SOURCE   2 ORGANISM_SCIENTIFIC: SUS SCROFA;                                     
SOURCE   3 ORGANISM_COMMON: PIG                                                 
KEYWDS    HELIX-TURN-HELIX-TURN-HELIX, PAPER-CLIP, HYDROXYAPATITE               
KEYWDS   2 CRYSTAL SURFACE BINDING PROTEIN, CALCIUM BINDING PROTEIN,            
KEYWDS   3 BONE GLA PROTEIN                                                     
EXPDTA    X-RAY DIFFRACTION                                                     
AUTHOR    Q.Q.HOANG,F.SICHERI,A.J.HOWARD,D.S.YANG                               
REVDAT   1   11-NOV-03 1Q8H    0                                                
JRNL        AUTH   Q.Q.HOANG,F.SICHERI,A.J.HOWARD,D.S.YANG                      
JRNL        TITL   BONE RECOGNITION MECHANISM OF PORCINE OSTEOCALCIN            
JRNL        TITL 2 FROM CRYSTAL STRUCTURE.                                      
JRNL        REF    NATURE                        V. 425   977 2003              
JRNL        REFN   ASTM NATUAS  UK ISSN 0028-0836                               
REMARK   1                                                                      
REMARK   2                                                                      
REMARK   2 RESOLUTION. 2.00 ANGSTROMS.                                          
REMARK   3                                                                      
REMARK   3 REFINEMENT.                                                          
REMARK   3   PROGRAM     : CNS 1.1                                              
REMARK   3   AUTHORS     : BRUNGER,ADAMS,CLORE,DELANO,GROS,GROSSE-

.........

ATOM      1  N   PRO A  13      10.210  29.966  44.935  1.00 38.06           N  
ATOM      2  CA  PRO A  13       9.718  29.013  43.919  1.00 37.33           C  
ATOM      3  C   PRO A  13       9.566  29.662  42.541  1.00 37.52           C  
ATOM      4  O   PRO A  13       9.275  30.855  42.444  1.00 38.00           O  
ATOM      5  CB  PRO A  13       8.383  28.488  44.434  1.00 37.68           C  
ATOM      6  CG  PRO A  13       7.919  29.624  45.336  1.00 36.60           C  
ATOM      7  CD  PRO A  13       9.196  30.126  45.995  1.00 36.47           C  
ATOM      8  N   ASP A  14       9.777  28.879  41.483  1.00 36.83           N  
ATOM      9  CA  ASP A  14       9.671  29.384  40.116  1.00 36.13           C  

..........
MASTER      299    0    6    3    0    0    0    6  378    1   38    4          
END                                                                             

Cabeçalho
Coordenadas



Portal de acesso ao Protein Data Bank
Janela de pesquisa



















Visualizar o ficheiro de estrutura no programa PyMOL



Visualização de estruturas moleculares

Sequência de 
proteína

Download do 
ficheiro .pdb

Visualização

Comparação com 
outras 

estruturas

Nome ou 
keyword PyMOL, CN3D,JMol, etc...

SRS,Entrez, PDB

previsão de 
propriedades, 

análise do 
mecanismo, etc



Software para visualização molecular

Instaláveis:
• PyMOL: http://www.pymol.org

• ICM : http://www.ncbi.nlm.nih.gov/Structure/CN3D/cn3d.shtml

• QuteMol: http://qutemol.sourceforge.net/

• SwissPDB viewer: http://www.expasy.org/spdbv/

On-line:
• nglviewr: http://nglviewer.org/

• ICMJS: http://www.molsoft.com

• Jmol/JSMol: http://jmol.sourceforge.net/

Aplicações de software que permitem a visualização de ficheiros de 
estrutura molecular (ficheiros PDB e outros formatos), permitindo a 
análise e cálculo de propriedades moleculares e a comparação de 
diferentes estruturas



 Open Source
 Acesso livre
 Python / C
 Visualização de 

macromoléculas
 Animações moleculares
 Comparação de 

estruturas
 Medições
 Scripting
 Windows / Mac / Linux

PyMOL (www.pymol.org)



Sticks Spheres Cartoon

Ribbon Mesh Surface



Modos de representação de estruturas



 Open Source
 Acesso livre
 Python / C
 Visualização de 

macromoléculas
 Animações moleculares
 Comparação de 

estruturas
 Scripting
 Windows / Linux

http://www.pymol.org

PyMOL (www.pymol.org)


