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Dedico este livro à minha esposa, Lidiane Diniz, pois sem a sua dedicação e 
amor não seria possível concluir este trabalho. 

Prof. Dr. Kauê Santana



APRESENTAÇÃO

A predição da estrutura de proteínas é, sem dúvida, um assunto-chave para quem 
atua nas áreas de modelagem molecular, bioinformática e biologia estrutural, dada a 
versatilidade de funções desempenhada por estes biopolímeros em processos biológicos, 
assim como suas diferentes aplicações farmacêuticas, industriais e biotecnológicas. Com 
este livro, pretendemos não somente atender às necessidades práticas relacionadas à 
modelagem e à análise das estruturas tridimensionais de proteínas, conteúdo ainda carente 
em língua portuguesa, mas também fornecer os principais conceitos necessários para a 
compreensão dos métodos, suas aplicações, assim como limitações. Focamos o conteúdo 
e a linguagem do texto para a graduação e devido ao grande número de expressões da 
língua inglesa presentes na literatura científica, incluímos os termos mais comumente 
utilizados dessa língua, sempre dando preferência à tradução deles para o português. 

O livro traz uma linguagem acessível, incluindo referências atualizadas sobre os 
métodos, além de estar ricamente ilustrado, ainda traz, no final, um glossário de termos 
técnicos que enriquecerão a leitura e a compreensão do leitor. 

Temos certeza que será uma importante fonte de consulta para alunos de graduação 
e pós-graduação, assim como para todos os interessados na área.

 
Prof. Kauê Santana

Prof. Cláudio Nahum



PREFÁCIO

A obra intitulada Métodos de Modelagem da Estrutura Tridimensional de Proteínas: 
Um Guia Teórico-prático, produzido por Kauê Santana e Cláudio Nahum, faz um apanhado 
geral das técnicas e abordagens computacionais mais avançadas usadas na predição 
e estudo das estruturas das proteínas. O livro está organizado de forma que ao leitor, 
inicialmente, sejam apresentados aos conceitos básicos inerentes aos métodos usados em 
diversos programas e algoritmos empregados na modelagem. Apesar de o embasamento 
teórico oferecido ser bastante amplo, a leitura do texto não se torna densa,isso faz com 
que o leitor, mesmo pertencendo ao público leigo, não tenha dificuldade em avançar no 
entendimento. 

A segunda parte do livro traz um manual aplicado com um detalhamento muito rico 
e pontual de como proceder para a obtenção de uma determinada estrutura tridimensional. 
Notadamente, a parte de aplicação do livro mostra tudo o que é necessário para que aqueles 
que se aventuram nas tarefas de modelar e avaliar as estruturas tridimensionais, sintam-
se bastante seguros quanto ao manuseio dos parâmetros e interpretação dos resultados 
obtidos através deste guia prático. 

Na última parte do livro,os autores mostram diversas aplicações da modelagem 
computacional em distintos contextos da biologia. Vários exemplos são apresentados 
através de artigos científicos, oque se configura como uma forma de ampliar os horizontes 
do leitor quanto à vasta gama de possibilidades de aplicação dos métodos de modelagem. 
Além disso, os exemplos de aplicabilidade servem para instigar os leitores mais audazes a 
se aventurarem na laboriosa tarefa de predizer a estrutura de uma proteína. 

Particularmente, o último capítulo do livro é bastante interessante, pois além de 
mostrar as perspectivas da predição tridimensional, ele discute, deforma geral,as atuais 
limitações. Os autores discorremsem detalhar um método em particular e trazem à tona 
uma faceta da modelagem que é seu carácter de aproximação. Isso não poderia ser 
diferente, pois a modelagem computacional é uma inferência que,como tal,nos proporciona 
uma forma de idealizar uma entidade biológica desconhecida que é a real estrutura da 
proteína.

Em suma o livro Métodos de Modelagem da Estrutura Tridimensional de Proteínas: 
Um Guia Teórico-prático é um excelente referencial teórico-prático de fácil leitura que está 
sendo oferecido ao público acadêmico na língua portuguesa.

Prof. PhD. Élcio de Souza Leal
Docente do Instituto de Ciências Biológicas, Universidade Federal do Pará
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CAPÍTULO 4
 

MODELAGEM DE PROTEÍNAS NO EASYMODELLER

João Marcos Pereira Galúcio

O EasyModeller é uma versão gráfica 
simples e intuitiva do Modeller desenvolvido 
por Kuntal Kumar Bhusan na Universidade 
de Hyderabad (Índia) e está disponível 
gratuitamente para uso acadêmico. 

REQUISITOS

•	 Modeller versão 9.16 ou superior.

•	 EasyModeller 

•	 Python versão 2.7, disponível em 
python.org (versões 3.X não são 
suportadas).

TUTORIAL

1. Abra o EasyModeller na pasta de 
instalação do programa. É possível 
verificar que há quatro abas que 
representam o processo de modelagem 
por homologia no painel principal: Load 
Inputs, Align Templates, Align Query e 
Build Model (Figura 15).

Figura 15. Painel inicial do EasyModeller
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Na primeira aba, Load Inputs, insira a sequência que deseja modelar em formato 
FASTA na caixa Load Query Sequence, clicando em Browse (Figura 16). Em Load 
Template Structures, insira o arquivo(s) .PDB(s) da(s) estrutura(s) usadas como molde. 
Nesse exemplo, apenas uma estrutura será usada como referência. Note que o programa 
reconhece heteroátomos e diferentes cadeias da proteína. Selecione a caixa em Serial 
Number.

Figura 16. Área de entrada da sequência de resíduos de aminoácidos.

2. Em Align Templates, são alinhadas as estruturas molde selecionadas. No exemplo, 
não há alinhamento, pois utilizamos somente um molde (Figura 17).

Figura 17. Alinhamento da sequência alvo com o molde.

Na aba Align Query, alinha-se as sequências alvo e da estrutura molde. Clique no 
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botão Align Query with Templates. Note que a estrutura é indicada em cores: em vermelho, 
regiões conservadas. Abaixo das sequências são exibidos, em laranja, as regiões de 
α-hélice e na última linha, também em laranja, as β-folhas (Figura 18). As alças são 
indicadas em branco. 

Figura 18. Painel mostrando regiões conservadas da sequência e a correspondência das estruturas 
secundárias

4. Na aba Build Model, gera-se o modelo da estrutura. Clique em Generate Model 
(Figura 19).

Figura 19. Área de modelagem da estrutura do EasyModeller
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Após otido o modelo tridimensional, podem ser exploradas opções adicionais para 
análise da estrutura (Figura 12). Na opção View Model, apresenta-se a visualização do 
modelo obtido. Há também opções para gerar o gráfico de Ramachandran, realizar a 
otimização da estrutura, avaliar a pontuação de energia Dope etc. A estrutura pode ser 
aberta diretamente pelo programa Pymol.

Figura 20. Análise do modelo tridimensional gerado no Pymol.

O arquivo em formato .PDB da estrutura modelada é salvo na pasta do EasyModeller, 
em uma subpasta gerada automaticamente e nomeada com a data e dia em que a 
modelagem foi realizada.








