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Tutorial – Modelagem Comparativa 
 

Aula Prática – 06/12/2018 

A estratégia baseia-se no conhecimento de que a conformação estrutural 

de uma proteína é mais conservada que sua sequência de aminoácidos durante 

o processo evolutivo, e que pequenas mudanças na sequência, em geral, 

resultam em, apenas, sutis modificações na estrutura tridimensional. Se pelo 

menos uma sequência homóloga para qual a estrutura tridimensional resolvida 

esteja disponível é encontrada, o método de escolha para predição da estrutura 

tridimensional de uma proteína-alvo é a própria modelagem comparativa. 

Geralmente, o processo de obtenção de um modelo proteico virtual através 

da execução da estratégia da modelagem comparativa envolve quatro etapas 

principais (Figura 1), entre elas: (i) identificação dos moldes; (ii) alinhamento das 

sequências; (iii) construção do modelo e; (iv) validação dos mesmos. 

 

 

Figura 1: Esquema geral do método teórico da modelagem comparativa. 
Adaptado de MARTÝ- RENOM et al., 2000. 
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I. Identificação dos Moldes 

O primeiro passo na modelagem comparativa é a identificação de estruturas 

tridimensionais resolvidas, que possam atuar como uma base estrutural para a 

modelagem da sequência-alvo (proteína alvo). Esta identificação pode ser 

realizada levando-se em consideração vários aspectos, como: conhecimento 

estrutural, similaridade de função, expressão pelo mesmo grupo de genes, 

similaridade sequencial ou até correlação evolutiva.  

A etapa de busca de proteínas moldes tem como objetivo promover a 

identificação de proteínas com estruturas tridimensionais resolvidas que se 

correlacionam com a proteína-alvo, e que possam funcionar como molde 

(proteínas-molde) para a modelagem dessa proteína com estrutura 

tridimensional desconhecida.  A busca das proteínas moldes pode ser realizada 

utilizando-se a ferramenta “Basic Local Alignment Search Tool” (BLAST). Nessa 

busca, que funciona como um processo de triagem, são utilizadas certas 

ferramentas para a avaliação do grau de similaridade entre fragmentos das 

sequências (alinhamento local), com o objetivo de distinguir entre similaridades 

importantes do ponto de vista biológico ou estrutural de similaridades ao acaso 

e que não apresentam importância significativa. A busca é realizada no banco 

de dados de proteínas com estruturas resolvidas, Protein Data Bank (PDB). Com 

a introdução da sequência da proteína-alvo, um algoritmo de busca de 

similaridade de sequências é, então, aplicado. 

II. Alinhamento das sequências 

A partir da identificação de uma correlação entre a proteína-alvo e a(s) 

proteína(s)-molde com estrutura resolvida selecionada(s) na busca, se torna 

necessária a obtenção de um alinhamento sequencial entre a proteína-alvo e 

a(s) proteína(s)-molde. O objetivo primordial do alinhamento entre as sequências 

é o de identificar uma correlação ótima entre os resíduos de aminoácidos de 

cada sequência. Quando apenas uma sequência-molde é identificada, é 

realizado apenas um alinhamento “pairwise” (ao par) com a sequência-alvo. 

Quando várias sequências-molde são identificadas, é necessária a obtenção de 

um alinhamento múltiplo, em que estarão dispostas todas as sequências-molde 

selecionadas na busca, bem como a sequência-alvo. 
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Com respeito à faixa aceitável de identidade sequencial para a execução 

da modelagem molecular comparativa, a literatura descreve como significante 

um valor acima de 30 % de identidade sequencial entre a(s) proteína(s)-molde e 

a proteína-alvo. Esse valor é dependente do número de resíduos da proteína 

que será modelada, sendo menos crítico quanto maior o comprimento da 

sequência, como mostrado na Figura 5. 

 

Figura 2: Limiar para realização da modelagem comparativa. O valor 

significativo da identidade sequencial entre a proteína-molde e a(s) proteína(s)-

alvo para a realização do procedimento se torna menos crítico quanto maior o 

comprimento da sequência-alvo. 

 

III. Construção do Modelo 

A localização no espaço tridimensional do maior número possível de 

átomos da proteína alvo depende do alinhamento. A construção da parte interna 

da proteína alvo baseia-se na ideia de que a conformação da cadeia principal da 

estrutura molde pode ser transferida para ela. Existem muitos métodos de 

modelagem dessas regiões conservadas. Os mais utilizados são (i) corpos 

rígidos e (ii) restrições espaciais. 

III.I. Corpos Rígidos 

Este método pode ser utilizado pelo SWISS-MODEL, um servidor 

automatizado na Web, nele alinhamentos múltiplos molde são utilizados para 
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identificar regiões estruturais conservadas, que são modeladas como corpos 

rígidos, enquanto que as regiões variáveis são construídas em torno deles. A 

construção de um modelo ocorre por partes baseando-se no fato de que 

proteínas homólogas possuem regiões estruturalmente conservadas como α-

hélices e folhas β: 

1. Definição das regiões estruturalmente conservadas: através de predição de 

estruturas secundárias. 

2. Alinhamento considerando-se a média das posições dos Cα das sequências 

de aminoácidos das regiões estruturalmente conservadas nas sequências de 

referência. 

3. As regiões que não satisfazem as exigências são chamadas de regiões 

variáveis (geralmente, regiões de voltas que conectam as regiões conservadas). 

4. A cadeia principal das regiões variáveis: pode ser obtida em bancos de dados 

de estruturas proteicas, que apresentam conjuntos de voltas determinados 

através do número de aminoácidos e do tipo de estruturas secundárias que 

conectam. 

5. Inserção das cadeias laterais dos aminoácidos, através de busca em 

bibliotecas de rotâmeros. 

III.II. Restrições Espaciais 

O software Modeller utiliza restrição espacial para construção da estrutura alvo, 

em que extrai características geométricas (comprimentos de ligação, ângulos, 

etc) a partir da estrutura de modelo e construir um modelo de satisfação dessas 

restrições.  

1. Alinhamento entre a sequência em estudo e a de referência: extrai-se do 

molde suas restrições espaciais (distâncias e ângulos) e transfere-as para o 

modelo. 

2. O tamanho das ligações bem como seus ângulos preferenciais são obtidos de 

campos de força. 
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3. Dados para os átomos não ligados são obtidos por análise estatística de um 

grupo representativo de estruturas conhecidas (limitação do número de 

possíveis conformações que o modelo pode assumir). 

IV. Validação do Modelo 

Após a construção do modelo, e necessário identificar possíveis erros 

relacionados a escolha das estruturas de referência, e ao alinhamento entre 

sequência-alvo e molde. Caso o modelo seja caracterizado de má qualidade, 

todo o processo de modelagem deve ser revisto, no intuito de melhorar o 

alinhamento inicial ou utilizar outros métodos. São avaliadas as qualidades dos 

modelos, principalmente se houver diferentes orientações referentes aos 

resíduos do sítio ligante nos modelos gerados. Um grande número de 

propriedades de diferentes graus de organização estrutural, como: exatidão 

estereoquímica, qualidade do empacotamento e confiabilidade do 

enovelamento, são verificadas durante a etapa de validação. Alguns programas 

podem ser utilizados para validação dos modelos gerado: (i) Procheck, (ii) Whatif 

e, (iii) Verify3D. 

IV.I. PROCHECK (Qualidade Estereoquímica) 

O Procheck avalia diversos parâmetros estereoquímicos, de importância 

fundamental, como os comprimentos de ligação, os ângulos planos, a 

planaridade dos anéis de cadeias laterais, os ângulos torcionais da cadeia 

principal, gerando o gráfico de Ramachandran, que é muito útil, pois, define os 

resíduos que se encontram nas regiões energeticamente mais favoráveis e 

desfavoráveis, além de orientar a avaliação da qualidade para modelos teóricos 

e experimentais de proteínas. 

A estrutura proteica possui três ângulos principais, Ω, φ e ψ. Como o 

angulo Ω é fixo os ângulos φ e ψ são os responsáveis por toda a variação 

conformacional da cadeia principal, pois tornam a cadeia polipeptídica flexível. 

Observa-se na Figura 6a, a estrutura proteica e seus ângulos principais.  O 

gráfico de Ramachandram e uma representação gráfica de ângulos φ versus 

ângulos ψ. Para que se garanta uma maior precisão dos modelos gerados, no 

mínimo 90% dos ângulos φ e ψ da cadeia principal devem estar na região mais 

favorável do gráfico de Ramachandran. 
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Na Figura 6b, observa-se um gráfico de Ramachandran. Os pontos 

quadrados representam os resíduos de aminoácidos da proteína modelada, as 

glicinas são representadas por triângulos. As áreas em vermelho compreendem 

as regiões mais favoráveis para resíduos se encontrarem, em amarelo as regiões 

favoráveis, em bege as regiões pouco favoráveis e em branco, as regiões 

desfavoráveis. A região branca e desfavorável para todos os aminoácidos, com 

exceção da glicina. 

 

Figura 3: (a) Estrutura proteica e seus três ângulos principais, omega (Ω), phi 

(Φ) e psi (Ψ). Como o ângulo Ω e fixo os ângulos Φ e Ψ são os responsáveis por 

toda a variação conformacional da cadeia principal, pois tornam a cadeia 

polipeptídica flexível. (b) 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. 

 

IV.II. WhatIf (Qualidade do Modelo) 

O Whatif (VRIEND, 1990), avalia a qualidade dos contatos atômicos envolvendo 

os átomos de cada resíduo. É possível comparar a distribuição das posições de 

átomos em torno de cada resíduo.  

IV.III. Verify 3D (Energia de Interação entre Resíduos) 
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O modelo proteico pode ser avaliado também quanto a qualidade dos ambientes 

químicos, determinando o nível de confiabilidade do enovelamento proteico do 

modelo virtual. O Verify 3D pode realizar essa tarefa, determinando os ambientes 

químicos de cada resíduo do modelo e atribuindo “scores” com referência a uma 

matriz construída a partir de uma análise estatística envolvendo estruturas de 

proteínas armazenadas no PDB.  

IV. LIMITAÇÕES DO MÉTODO 

As etapas mais problemáticas da modelagem de proteínas por homologia 

são o alinhamento das sequências e a modelagem das regiões de alças. Muitos 

avanços têm sido feitos nos métodos de alinhamento de sequências. Já a 

modelagem de alças ainda é um fator limitante, principalmente quando o número 

de resíduos é grande. 

Em alguns casos, cerca de 27% de identidade entre as sequências é 

suficiente para um bom alinhamento e, consequentemente, para um bom 

modelo. Há casos, porém, em que apesar do alto grau de identidade e do bom 

alinhamento não se obtém modelos satisfatórios. Cada modelagem é um 

problema particular e deve-se ter sempre em mente que a construção de um 

modelo de proteína é uma tarefa que deve ser fundamentada em princípios de 

evolução molecular para cada grupo específico de proteínas homólogas. 

Quando as proteínas têm vários domínios, a construção do modelo é um 

processo ainda mais complexo. 

Os erros normalmente encontrados em modelos de proteínas gerados por 

homologia podem ser divididos em cinco categorias (Figura 7): 

1. Posicionamento da cadeia lateral. Quando o grau de identidade entre a 

estrutura alvo e a estrutura molde é baixo, podem surgir problemas de encaixe 

de algumas cadeias laterais no corpo principal do modelo, formando regiões 

interrompidas. 

2. Distorções em regiões alinhadas. Divergências entre sequências podem 

provocar distorções durante a localização dos resíduos da cadeia principal, 

mesmo que o enovelamento global do modelo seja satisfatório. A utilização de 

várias proteínas-molde pode reduzir este tipo de erro. 

3. Regiões sem molde. Este tipo de erro pode ocorrer em segmentos da proteína 

alvo que não têm equivalentes na estrutura molde, principalmente em regiões de 
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alças grandes. A avaliação crítica do alinhamento proposto e do ambiente em 

que a alça está localizada pode levar à superação deste tipo de erro. 

4. Alinhamentos ineficientes. Ocorrem principalmente quando o grau de 

identidade entre as sequências envolvidas é inferior a 30%. Para reduzi-los, 

deve-se dar preferência a alinhamentos múltiplos e, se possível, modificar 

iterativamente as regiões do alinhamento tidas como problemáticas. 

5. Escolha errada do molde. Este tipo de erro é mais provável quando o grau de 

identidade é inferior a 25%. Nestes casos, deve-se buscar parâmetros 

experimentais e modificar com cautela o alinhamento. 

 

Figura 4: Erros mais comuns na modelagem comparativa: (a) posicionamento 

da cadeia lateral; (b) distorções em regiões alinhadas; (c) regiões sem molde; (d) 

alinhamentos ineficientes; (e) escolha errada do molde. 

 

TUTORIAL SWISS-MODEL 

Este tutorial está orientado para usuários do sistema operacional Linux e 

tem por objetivo exemplificar a aplicação do servidor SWISS-MODEL para 

predição de estruturas de proteínas via modelagem comparativa utilizando a 

técnica de corpos rígidos.  

 

I. Entre no servidor SWISS-MODEL: https://swissmodel.expasy.org/ 

 

https://swissmodel.expasy.org/
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Clique em Start Modeling 
 

 
 
Existem quatro tipos possíveis de entrada: 

 
1) Sequência de aminoácidos de proteínas ou identificador UniProtKB 

A sequência de aminoácidos da proteína alvo pode ser submetida como texto 

simples ou no formato FASTA. 

 
Se a sequência proteica é depositada no banco de dados UniProtKB (The 

UniProt Consortium), o identificador UniProtKB da entrada pode ser fornecido 

como entrada (ou seja, P00321). Nesse caso, o identificador é imediatamente 

validado e substituído pela seqüência correspondente. O botão "Add Hetero 
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Target" é fornecido para inserir múltiplas sequências de destino representando 

diferentes subunidades de um hetero-oligômero. As sequências de destino 

devem ser exclusivas e podem ser enviadas como texto simples, sequências 

FASTA ou ACs UniProtKB. Se um hetero-oligômero for solicitado, procuramos 

somente biounits de templates que contenham cadeias conectadas com todas 

as subunidades desejadas. 

 

2) Alinhamento de template-alvo 

Os seguintes formatos são suportados atualmente: FASTA e Clustal. 

 
 

3) Modelo de usuário 
Se o usuário souber a estrutura do modelo a ser usado para modelagem, as 

coordenadas poderão ser carregadas no formato PDB(*) juntamente com a 

seqüência de proteínas alvo. Modelos oligoméricos são aceitos, e é possível 

construir heterômeros adicionando múltiplas seqüências alvo à entrada. 

Para iniciar um trabalho de modelagem com seu próprio modelo: 

a) Pressione o botão "User Template" 

b) Digite a sequência de destino como normal. 

Opcional: para iniciar um projeto hetero, você pode clicar em " Add 

Hetero Target " para adicionar outra sequência de destino. 

c) Clique no botão "Add Template File ..." 

d) Localize o seu arquivo de coordenadas. Importante: Certifique-se de 

que não há aminoácidos quimicamente modificados! 

e) Clique em "Build Model". 
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(*) Um arquivo do tipo PDB contendo as coordenadas da estrutura do modelo. 

Para mais informações sobre o formato de arquivo PDB, consulte este link. 

Observe que o formato mmCIF atualmente não é suportado. 

 

4) Projeto DeepView 
Arquivos de projeto contendo as estruturas de modelo sobrepostas e o 

alinhamento entre o destino e o modelo podem ser carregados diretamente no 

espaço de trabalho SWISS-MODEL. Veja a seção “Project Mode” para mais 

detalhes. 

 

II. Escolha Sequence e entre a sequência de interesse: Brain lipid-binding 

protein (BLBP)  

 
> blbp  
VDAFCATWKLTDSQNFDEYMKALGVGFATRQVGNVTKPTVIISQEGGKVVIRT
QCTFKNTEINFQLGEEFEETSIDDRNCKSVVRLDGDKLIHVQKWDGKETNCTR
EIKDGKMVVTLTFGDIVAVRCYEKA*  
 

III. Clique em Search for templates 
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IV. Avalie o resultado da busca por templates 

 

 

 

V. Clique em Build Models. 
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(1) GMQE: O GMQE (Global Model Quality Estimation) é uma estimativa de 

qualidade que combina propriedades do alinhamento de modelo de destino e o 

método de pesquisa de modelo. A pontuação resultante do GMQE é expressa 

como um número entre 0 e 1, refletindo a precisão esperada de um modelo 

construído com esse alinhamento e modelo e a cobertura do alvo. Números 

mais altos indicam maior confiabilidade. Uma vez que um modelo é 

construído, o GMQE ((1) na figura acima) é atualizado para este caso específico, 

considerando também a pontuação QMEAN do modelo obtido, a fim de aumentar 

a confiabilidade da estimativa de qualidade. 

(2) QMEAN: QMEAN é um estimador composto baseado em diferentes 

propriedades geométricas e fornece estimativas de qualidade absoluta globais 

(isto é, para toda estrutura) e locais (isto é, por resíduo) com base em um único 

modelo. 

O escore Z do QMEAN ((2) na figura acima) fornece uma estimativa do "grau de 

natalidade" das características estruturais observadas no modelo em escala 

global. Indica se a pontuação QMEAN do modelo é comparável ao que se 

esperaria de estruturas experimentais de tamanho similar. Os escores z do 

QMEAN em torno de zero indicam boa concordância entre a estrutura do 

modelo e estruturas experimentais de tamanho similar. Pontuações de -4.0 ou 

abaixo são uma indicação de modelos com baixa qualidade. Isso também é 

1 2 
3 

4 5 
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destacado por uma mudança do símbolo "polegar para cima" para um símbolo 

"polegar para baixo" ao lado da pontuação. 

O QMEAN consiste em quatro termos individuais. Os quatro termos individuais 

das pontuações de qualidade globais da QMEAN também são listados ((3) na 

figura acima). A área branca nos gráficos de barras (valores numéricos próximos 

de zero) indica que a propriedade é semelhante ao que se esperaria de 

estruturas experimentais de tamanho semelhante. Valores positivos indicam que 

os escores do modelo são superiores às estruturas experimentais em média. 

Números negativos indicam que o modelo pontua abaixo das estruturas 

experimentais em média. A pontuação Z QMEAN em si é mostrada no topo. Os 

escores-Z individuais comparam o potencial de interação entre átomos de Cβ 

apenas, todos os átomos, o potencial de solvatação e o potencial de ângulo de 

torção. Para detalhes, por favor recorra à publicação. 

(4) O gráfico “Qualidade Local” ((4) na figura acima) mostra, para cada resíduo 

do modelo (relatado no eixo x), a semelhança esperada com a estrutura nativa 

(eixo y). Normalmente, espera-se que os resíduos com pontuação abaixo de 

0,6 sejam de baixa qualidade. Cadeias de modelos diferentes são mostradas 

em cores diferentes. Se o modelo for baixado, a pontuação local será informada 

na coluna Fator B do arquivo PDB. A qualidade local também pode ser 

visualizada escolhendo o esquema de cores "QMEAN". 

(5) No gráfico "Comparação" ((5) na figura acima), os escores de qualidade do 

modelo de modelos individuais estão relacionados a pontuações obtidas para 

estruturas experimentais de tamanho similar. O eixo x mostra o comprimento da 

proteína (número de resíduos). O eixo y é a pontuação QEMAN normalizada. 

Cada ponto representa uma estrutura experimental de proteína. Pontos pretos 

são estruturas experimentais com um escore QMEAN normalizado dentro de 1 

desvio padrão da média (| Z-score | entre 0 e 1), estruturas experimentais com 

um | Z-score | entre 1 e 2 são cinza. Estruturas experimentais que estão ainda 

mais longe da média são cinza claro. O modelo atual é representado como uma 

estrela vermelha. A média e o desvio padrão das estruturas experimentais em 

torno da localização x da estrela são a base para calcular a pontuação Z QMEAN 

do modelo ((2) na figura acima), ou seja, quantos desvios padrão das pontuações 

médias modelo. 
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VI. Avalie o modelo clicando em Structure Assessment 

 

Ramachandran Plots 
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Ramachandran Plots: Um gráfico de Ramachandran é uma maneira de 

visualizar regiões energeticamente favorecidas para ângulos diedros de 

backbone contra resíduos de aminoácidos na estrutura da proteína.  

MolProbity: É um serviço da Web de validação de estrutura que fornece 

avaliação da qualidade do modelo nos níveis global e local para proteínas e 

ácidos nucléicos. 

Escore Comentário Caso Ideal 

MolProbity Score 

Índice de qualidade de 

proteína combinada que 

reflete a resolução 

cristalográfica na qual tal 

qualidade seria esperada. 

Tão baixo quanto possível 

Clash Score > 0,45 Å de não-H-bond Zero 

Ramachandran Favoured  > 98% 

Ramachandran Outliers 

Em resoluções abaixo de 

3.0 Å, quaisquer valores 

discrepantes devem ser 

considerados erros. 

< 0.2% 

Rotamer Outliers 

Em resoluções abaixo de 

3.0 Å, quaisquer valores 

discrepantes devem ser 

considerados erros 

<1% 

C-Beta Deviations 
Desvio de > 0,25Å do 

ideal 
Zero 

Bad Bonds > 4σ desvio do ideal Zero 

Bad Angles > 4σ desvio do ideal Zero 

Cis/Twisted Prolines/Non-
Prolines 

<30 ° do ideal definido 

como CIS; > 150 ° do 

ideal definido como 

Twisted 

Zero 
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VII. Baixe o modelo. Compare o modelo com a estrutura do template (5URA) 

escolhido com o pymol. 

 

 

Utilize o comando de alinhamento do pymol: 

align model_01, 5ura_A 

align estrutura_a_ser_alinhar, estrutura_referencia 



18 
 

 

Exercício: 

Faça um documento (Word, libre office, etc) contendo as informações seguintes 

(pode ser o print das telas): 

1) Utilize a estrutura 1FDQ como template e crie o modelo pelo SWISS-

MODEL. 

2) Avalie com o Structure Assessment (Gráfico de Ramachandran e 

informações de score). 

3) Compare com os valores do modelo anterior onde o template foi a 

estrutura 5URA. Qual seria o melhor templante? 

4) Baixe o novo modelo (template 1FDQ) e importe no pymol junto com o 

modelo (template 5URA). Alinhe e crie uma figura no pymol com as 

possíveis regiões diferentes. Qual foi o valor de RMSD entre elas? 



19 
 

TUTORIAL MODELLER 

 Este tutorial está orientado para usuários do sistema operacional Linux e 

tem por objetivo exemplificar a aplicação do software Modeller para predição de 

estruturas de proteínas via modelagem comparativa utilizando a técnica de 

restrições espaciais.  

 

Sequência de interesse: Brain lipid-binding protein (BLBP)  
 
> blbp  
VDAFCATWKLTDSQNFDEYMKALGVGFATRQVGNVTKPTVIISQEGGKVVIRT
QCTFKNTEINFQLGEEFEETSIDDRNCKSVVRLDGDKLIHVQKWDGKETNCTR
EIKDGKMVVTLTFGDIVAVRCYEKA*  
 
V.I. IDENTIFICAÇÃO DOS MOLDES  
 

Submeter a sequência ao servidor BLAST para selecionar o(s) melhor(es) 

moldes (templates) baseados na identidade, cobertura e e-value.  

 
a) Acessar o site do NCBI: http://blast.ncbi.nlm.nih.gov.  

b) Selecionar a ferramenta “protein blast”.  

 

c) No campo “Enter Query Sequence”, colar a sequência que se deseja 

modelar (no formato FASTA).  

d) Buscar pela sequência usando o parâmetro: “Database”: Protein Data 

Bank proteins (pdb).  
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e) Analisar os resultados.  
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Buscar o template escolhido no Protein Data Bank:  

 

a) Acessar o site do PDB: http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do 

b) Buscar o template através do código PDB encontrado na etapa anterior.  

c) Fazer o download do arquivo PDB e FASTA: “Download Files” – FASTA 

Sequence e PDF File (text).  
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V. II. ALINHAMENTO ENTRE O ALVO E O MOLDE  

Realizar o alinhamento da sequência alvo com o molde correspondente 

utilizando o Modeller.  

a) Três arquivos são necessários:  

1. Sequência alvo em formato PIR (blbp.seq): 

 

Utilize o servidor: 

http://sequenceconversion.bugaco.com/converter/biology/sequences/ 

 

 

Ou Script em linguagem phyton (converter_pir.py) para converter: 
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2. Arquivo PDB da estrutura molde (1FDQ.pdb): 

 

 

3. Script em linguagem phyton para alinhamento (align.py): 
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b) Através do Terminal rodar o script align.py no Modeller:  

$ mod9.12 align.py  

 

c) Dois arquivos são gerados:  

a. blbp-1FDQ.ali – arquivo com o alinhamento para próxima etapa.  

 

b. blbp-1FDQ.pap – arquivo com alinhamento em que mostra os resíduos 

conservados.  

 

 

III. CONSTRUÇÃO DO MODELO  

Construção do modelo utilizando o resultado do alinhamento (blbp-1FDQ.ali).  

 

a) Três arquivos são necessários:  

1. Alinhamento entre sequência de interesse e estrutura molde (blbp-1FDQ.ali).  

2. Arquivo PDB da estrutura molde (1FDQ.pdb).  
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3. Script em linguagem phyton para construção do modelo (model.py).  

 

 

 

b) Através do Terminal rodar o script model.py no Modeller:  

 

$ mod9.12 model.py  
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c) Dez modelos foram gerados. Deve-se escolher aquele com menor função 

objetiva. Através do terminal digitar o seguinte comando:  

 

$ grep OBJECTIVE *.pdb| sort –k3 > list.dat  

$ more list.dat  

 

d) Verificar o modelo gerado com menor função objetiva e visualizar a estrutura 

pelo PyMOL.  

 

$ pymol blbp.B99990003.pdb  
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IV. VALIDAÇÃO DO MODELO  

 

Avaliar a qualidade do modelo gerado utilizando o servidor SAVES.  

 

a) Acessar o servidor SAVES: http://servicesn.mbi.ucla.edu/SAVES/

 

b) No campo “Escolher arquivo” selecionar o arquivo PDB com menor função 

objetiva.  

 

c) Rodar todos os programas – Run all programs:  

1. Procheck  

2. What_check  

3. Verify_3D  

4. Errat  

5. Prove  

d) Analisar Resultados.  
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