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2 MATERIAIS E MÉTODOS 
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Tabela 1 - Algumas ferramentas de bioinformática e servidores da Internet com seus respectivos 
endereços web úteis na modelagem por homologia (acessados em maio 2008). *S: Servidor; P: Programa 
(software). 
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2.1.1.3  Seqüências Primárias e Estruturas Terciárias encontradas 
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Tabela 2 - Levantamento de seqüências no GenBank e de estruturas depositadas no PDB. 

2.1.2 Fonte de Proteínas Moldes 
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2.1.2.2 PDB 
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2.1.2.3 HHpred 
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2.1.3 Alinhamento das Seqüências 
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2.1.4 Construção dos Modelos 
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Figura 1 - Modelagem Molecular por Satisfação de Restrições Espaciais. (1) Alinhamento entre as 
seqüência-alvo e a molde (que possui estrutura); (2) Extração de restrições espaciais; (3) Satisfação das 
restrições espaciais. 
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2.1.5 Validação dos Modelos 
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2.1.5.1 Procheck 
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Figura 2 - Estrutura protéica e seus três ângulos principais, omega (wwww), phi (φ) e psi (ψ). Como o ângulo wwww 
é fixo os ângulos φ e ψ são os responsáveis por toda a variação conformacional da cadeia principal, pois 
tornam a cadeia polipeptídica flexível. 
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Figura 3 - Gráfico de Ramachandran gerado pelo Procheck. As regiões representadas em vermelho, são as 
mais favoráveis, as representadas em amarelo, são as favoráveis, as representadas em bege, são as menos 
favoráveis e as regiões brancas, são as desfavoráveis. 
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2.1.5.3 Verify 3D 
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2.1.6 Visualização dos Modelos 

�
�
� ��
��&
�� 
� ����
��&
/�
� ���	������
�
�� 	
�� �
	��
�� !��
	
�� 
� "
����� 	
�

�
	��
!���� �����&
�
�=��� 
�� �
��R
���� 3��� "�������� ���
� ���� 
��&
/�
�� �
�
� 
� *��

%���
��&��� G>�� 
� �W�
� GJ�� �� 
� �1����
 GM�� ����� ?����
�� �
�� �� �
�� �����&
	
� �
���"
�� 
��

��������
��
���	
����
����
����������
�=�
�	���"
�
���
����1
������
 ��&
/�
,��

�

','  �6*$�2+$��*2����6P$^E2���6��#6�6�6+�2�

2� �
	��
!��� 	
�� "�
��0�
�� "��
� � �
	
� 	��1
�
�
!�
� ��!��� ��
"
��� �
� 
� "
	��

��� 
�����
�� �
� ��!��
� O,� 6� ��0��
� 	
� �
	��
!��� "
�� 1
�
�
!�
� ����� �
� �	�������
/�
� 	��

��������
�� I*� 	�� "�
��0�
��� 3��� "
��
�� 
��
�� �
�
� �
��� ������ ��
�� "
�
� 
� �
	��
!��� 	
�

"�
��0�
=
��
,�E���
� "������
� ��
"
�� �
�
�� ��
��&
	
�� ���� 
�� �
� �*��� 
��
� �� 	
� 
�!
����
�

��2�P�,�2�!����	
��
�"���
�����
	
������
���	��
/�
��	��
����
����
 �1
�	
��
��
����
�
��
�

�
�1�������
���������
���
������
��	
	����3B����
����
��
����
/ �
���
�����
�������
��"�
��0�
��

D*$2E$�b����E*$����'((IF,��

�������������������������������������������������
GO�1��"4ee��1������,���,���
,�	�e%����WmI*e�
G>�1��"4ee	
�,
�����W�,�
�e	
�e����e	���	�
e	��'(e�
GJ�1��"4ee"W�
�,�
�����
�!�,���e�
GM�1��"4eeRRR,�!�,����,�	�e�1����
e�



�

� '( �

��� �
�
�� 
���������� �
� �
	��
!��� "
�� 1
�
�
!�
�� 	�� �����
��	
	��  � 
� ��
� 	��

I(h� 	�� �	����	
	�� ��3B����
�� ������ "�
��0�
=�
�	�� �� "�
��0�
=
��
� D �2���� GSS)H�

*o2��6E�6� ��� 
�,�� '((GH�%�Pd��� ��� 
�,�� '((GF,�$�����
��
�� 
�� "�
��0 �
�� ���
�1�	
�� �
�
�

�
�	���
"������
�
�������
��	
	���
�
��3���M>h,�

�

Figura 4 - Esquema geral do método teórico da modelagem por homologia, baseado em MARTÝ-RENOM 
et al., 2000. 
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Figura 5 - Arquitetura do sistema. O usuário faz uma requisição ao servidor, o servidor web recebe essa 
requisição e interagindo com scripts php gera resultados que retornarão ao usuário através de um 
navegador web. 
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2.4.1 Plataforma 
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2.4.2 Linguagem de Programação 
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2.4.2.1 PHP 
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2.4.2.2 JAVASCRIPT 
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2.4.2.3 HTML 
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2.4.2.4 CSS 
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2.4.3 Confecção do Banco de Dados 
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3 RESULTADOS E DISCUSSÕES 
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3.1.1 Busca de seqüências homólogas  
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Tabela 3 - Relação entre Proteínas-alvo e Proteínas-molde. 
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3.1.2 Alinhamento entre seqüências-alvo e molde 
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Figura 6 - Alinhamento global entre seqüência-alvo (gi 229389) e seqüências-molde. 
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Figura 7 - Alinhamento global entre seqüência-alvo (gi 229230) e seqüências-molde. 
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Figura 8 - Alinhamento global entre seqüência-alvo (gi 126956) e seqüências-molde. 
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Figura 9 - Alinhamento global entre seqüência-alvo (gi 69552) e seqüências-molde. 
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Figura 10 - Alinhamento global entre seqüência-alvo (gi 126955) e seqüências-molde. 

 

3.1.3 Construção dos modelos 
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3.1.4 Validação dos modelos 
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3.1.4.1 Seqüência-alvo: gi 229389 
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Figura 11 - Gráfico de Ramachandran da seqüência de gi 229389, gerado pelo software Procheck, onde 
são correlacionados os ângulos torcionais da cadeia principal, Phi e Psi, para cada resíduo. As regiões de 
classificação estão divididas por cores distintas. 
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Figura 12 - Representação dos gráficos de cinco propriedades estruturais da cadeia principal. Os valores 
do modelo gerado são marcados por quadrados. As bandas escuras em cada gráfico representam os 
resultados das estruturas resolvidas conhecidas, e a linha central representa uma média dos valores em 
função da resolução. As linhas das extremidades representam o desvio em relação à média. 

�

�
�
� ��� �������
�� 
� 3�
��	
	�� 	
�� �
��
�
�� 
�A���
��� 
� �;	��
� Coarse Packing 

Quality Control�	
��
��R
��� Whatif (%��$E*H��2E*$���GSSIF��
�������&
	
,�$�����;	��
�


�
���
�
���
��
�
��
�A���
��	
��
�	��
���	
������&
�	
���������
�� ���
���	
���	�"
���
	
���
�

�*����
�
����������
,�$����
����
�
��1
�
	
�0�	����	
�3�
��	
	��	���
��
�
,�E
��
� �������
�

���
�
�	
�0�	����	
�3�
��	
	��	���
��
�
�"
�
��
	
����0	�
�
��
�!�� �
�
����������=>���>,����

�
�
�����
��3���=>�"
	����!�����
��
�!�����"
�	�����
���
�
4���"
� 
�
����
���"�
������
��

�

�	��
	
��
�A���
�����
����
��D%��$E*H��2E*$���GSSIF,�

����
	��
� ���
������
	
��
�
�D���%2��'((MF4�

���=�;���
�����
"������
���
�
��� 	�
�3���=(�>H�

���=��
������
"������
���
�
��� 	�
�������=(�>���=G�>H�

����������������=�"
��������
"������
���
�
��� 	�
����
��3���='�(H�

����������������������=����������
"������
���
�
��� 	�
����
��3���=I�(,�

�
	�=��� 
�
���
�� �
�P
���
�O�� 
��0�	����� 	
�3�
��	
	�� 	�� �
��
�
� �
 ����
	
�� "
�
�

�
	
� ��� 	
�� ���0	�
�� 	
� �
	��
� 	�� !�� ''SI)S�� �� �
�� �� 
� 0�	���� �
�
�� 	
� �
	�� 
,� ���
�

0�	���� �
�
�� D=(�O>GF�� �
�����=��� 3��� 
� �
	��
� 
"������
� ��
� �

� 3�
��	
	 �� ��!��	
� 
�

��
������
/�
�
�����
�,��



�

� IG�

Tabela 4 - Valores dos índices da qualidade de contato para os resíduos do modelo estrutural gerado para 
o alvo gi 229389 e o índice total do modelo. 
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Figura 13 - Modelo para seqüência de gi 229389. Em amarelo, está a localização do resíduo com baixa 
qualidade de contato. 
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Figura 14 - Representação do perfil 3D do modelo de gi 229389.  São desconsiderados os 11 resíduos das 
extremidades. 
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3.1.4.2 Seqüência-alvo: gi 229230 
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Figura 15 - Gráfico de Ramachandran da seqüência de gi 229230, gerado pelo software Procheck, onde 
são correlacionados os ângulos torcionais da cadeia principal, Phi e Psi, para cada resíduo. As regiões de 
classificação estão divididas por cores distintas. 
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Figura 16 – Representação dos gráficos de cinco propriedades estruturais da cadeia principal. Os valores 
do modelo gerado são marcados por quadrados. As bandas escuras em cada gráfico representam os 
resultados das estruturas resolvidas conhecidas, e a linha central representa uma média dos valores em 
função da resolução. As linhas das extremidades representam o desvio em relação à média.                          
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Tabela 5 - Valores dos índices da qualidade de contato para os resíduos do modelo estrutural gerado para 
o alvo gi 229230 e o índice total do modelo. 
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Figura 17 - Modelo para seqüência de gi 229230. Em amarelo, estão localizados os resíduos com baixa 
qualidade de contato. 
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Figura 18 - Representação do perfil 3D do modelo de gi 229230.  São desconsiderados os 11 resíduos das 
extremidades. 

�

3.1.4.3 Seqüência-alvo: gi 126956 
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Figura 19  - Gráfico de Ramachandran da seqüência de gi 126956, gerado pelo software Procheck, onde 
são correlacionados os ângulos torcionais da cadeia principal, Phi e Psi, para cada resíduo. As regiões de 
classificação estão divididas por cores distintas. 
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Figura 20 - Representação dos gráficos de cinco propriedades estruturais da cadeia principal. Os valores 
do modelo gerado são marcados por quadrados. As bandas escuras em cada gráfico representam os 
resultados das estruturas resolvidas conhecidas, e a linha central representa uma média dos valores em 
função da resolução. As linhas das extremidades representam o desvio em relação à média.                          
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Tabela 6 - Valores dos índices da qualidade de contato para os resíduos do modelo estrutural gerado para 
o alvo gi 126956 e o índice total do modelo. 
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Figura 21 - Modelo para seqüência de gi 126956. Em amarelo, está localizado o resíduo com baixa 
qualidade de contato. 
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Figura 22 - Representação do perfil 3D do modelo de gi 126956 desconsiderados os 11 resíduos das 
extremidades. 

�

3.1.4.4 Seqüência-alvo: gi 126955 
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Figura 23 - Gráfico de Ramachandran da seqüência de gi 126955, gerado pelo software Procheck, onde 
são correlacionados os ângulos torcionais da cadeia principal, Phi e Psi, para cada resíduo. As regiões de 
classificação estão divididas por cores distintas. 
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Figura 24 - Representação dos gráficos de cinco propriedades estruturais da cadeia principal. Os valores 
do modelo gerado são marcados por quadrados. As bandas escuras em cada gráfico representam os 
resultados das estruturas resolvidas conhecidas, e a linha central representa uma média dos valores em 
função da resolução. As linhas das extremidades representam o desvio em relação à média.   
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Tabela 7 - Valores dos índices da qualidade de contato para os resíduos do modelo estrutural gerado para 
o alvo gi 126955 e o índice total do modelo. 
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Figura 25 - Modelo para seqüência de gi 126955. Em amarelo, está localizado o resíduo com baixa 
qualidade de contato. 
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Figura 26 - Representação do perfil 3D do modelo de gi 126955 desconsiderados os 11 resíduos das 
extremidades. 
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3.1.4.5 Seqüência-alvo: gi 69552 
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Figura 27 - Gráfico de Ramachandran da seqüência de gi 69552, gerado pelo software Procheck, onde são 
correlacionados os ângulos torcionais da cadeia principal, Phi e Psi, para cada resíduo. As regiões de 
classificação estão divididas por cores distintas. 
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Figura 28 - Representação dos gráficos de cinco propriedades estruturais da cadeia principal. Os valores 
do modelo gerado são marcados por quadrados. As bandas escuras em cada gráfico representam os 
resultados das estruturas resolvidas conhecidas, e a linha central representa uma média dos valores em 
função da resolução. As linhas das extremidades representam o desvio em relação à média.   
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Tabela 8 - Valores dos índices da qualidade de contato para os resíduos do modelo estrutural gerado para 
o alvo gi 69552 e o índice total do modelo.  
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Figura 29 - Modelo para seqüência de gi 69552. Em amarelo, estão representados os resíduos com baixa 
qualidade de contato. 
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Figura 30 - Representação do perfil 3D do modelo de gi 69552 desconsiderados os 11 resíduos das 
extremidades. 
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Figura 31 - Diagrama entidade-relacionamento do sistema. 

 

3.2.2 Dicionário de dados 
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Tabela 9 - Descrição das tabelas apresentadas no Diagrama Entidade-Relacionamento do sistema em 
desenvolvimento 
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 Tabela 10 - Descrição dos atributos das entidades do Diagrama Entidade - Relacionamento do sistema em 
desenvolvimento 
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3.3.1 Interfaces do Sistema 
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3.3.1.1 "�#� : Página Inicial 
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Figura 32 - Tela inicial do sistema BDModel. Em A) menu vertical contendo links para busca de 
informações, ajuda na utilização do sistema, contato, fale conosco (através de mensagens) e links 
relacionados com o projeto; B) menu Horizontal contendo links para busca de informações e fale conosco; 
C) caixa para pesquisa na rede (internet); D) links para as entidades relacionadas com o projeto.    
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3.3.1.2 Pesquisa�$ Uma página de busca 
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Figura 33 – Tela inicial de pesquisa. O usuário deve optar por seqüência primária ou estrutura 3D. 
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Figura 34 – Pesquisa de seqüências primárias. Os campos são os atributos referentes a uma seqüência 
primária. Esses campos inicialmente estão desabilitados, e quando habilitados podem realizar buscas 
específicas. 
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Figura 35 - Pesquisa de estruturas 3D. Os campos são os atributos referentes a uma estrutura 3D. Esses 
campos inicialmente estão desabilitados, e quando habilitados podem realizar buscas específicas. 
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Figura 36 – Tela Seqüência. Quando o usuário deseja exibir todas as informações referentes a seqüências 
primárias, ele apenas deve escolher o tipo da proteína que está buscando. 
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Figura 37 – Exibição das informações de seqüências de melitinas. Quando uma proteína possuir estrutura 
3D, haverá um link, que quando acessado disponibilizará as informações sobre a estrutura. 
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Figura 38 – Informações sobre estrutura 3D. Além dessas informações o usuário pode realizar o download 
da estrutura, em formato fasta, e também interagir com a estrutura através de um plugin do JMol. 
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Figura 39 – Representação da estrutura de código PDB 1bh1, utilizando um plugin do JMol. O usuário 
pode interagir com a estrutura de diversas maneiras, dependendo da informação que busca. 
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