LIGACAO QUIMICA

> Porque € que os dtomos se 0
ligam para formar O,
moléculas?

> Como € que os dtomos se
ligam para formar
moléculas?

> Como é que uma molécula
ou um ido poliatémico se
mantém unido?




LIGACAO QUIMICA

Forgas que mantém os datomos unidos e os fazem

funcionar como um todo.

v Forma-se uma ligagdo, quando a energia do
agregado for inferior a dos dtomos isolados.
v Energia da ligagdo - energia necessaria para

quebrar a ligagdo quimica.



Balanco entre forcas atrativas e forcas
repulsivas

Y
A

Repulsive forces

Aftractive forces

Eletrdo - eletrdo

forgas repulsivas Nicleo-eletrdo
Nucleo-ntcleo forcas atrativas

forgas repulsivas

Os eletroes de valéncia sdo a chave para a

ligagdo quimica.



Porque os dtomos de unem para formar
moleculas?

d Ligagdes quimicas: uma tentativa de
preencher a camada de valéncia

d Os dtomos ligam-se uns aos outros para
aumentar a sua estabilidade.

d Os compostos quimicos formam-se
juntando 2 ou mais atomos



O que é uma configuragdo eletronica estavel?

Regra do octeto

Todos os gases hobres exceto o hélio tém uma
configuragdo na camada de valéncia s2ff

Regra do octeto: os dtomos tendem a ganhar |,
perder ou partilhar eletroes até a sua camada de
valéncia ter a configuragdo s%p°

He 1s2 Ne 1s2 2s22p% Ar 1s2 2522p® 3s23p5

Existem vdrias excegoes a esta regra



Shell 3

Neon
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Shell 1

Two orbitals in the
valence shell are
only partly filled
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to fill this valence shell

Retirado de: Chemistry for the Biosciences: The Essential Concepts, Jonathan Crowe, Tony Bradshaw




Os adtomos podem adquirir uma configuragdo
eletronica estavel de trés maneiras:
perdendo, recebendo ou compartilhando
eletroes.

1. LigagOes ionicas

2. Ligagoes covalentes

3. LigagOes metdlicas



LIGACAO QUIMICA, NOTACAO DE LEWIS
E REGRA DO OCTETO
Notagdo de Lewis para alguns elementos
Na notacdo de Lewis o simbolo dos atomos esta rodeado
do n° de eletrdes de valéncia

il Wil

Os elementos de transi¢cdo tém camadas internas incompletas e ndo
podemos (em geral) escrever a notacdo de Lewis para estes
elementos.



Escala de Pauling de eletroneqgatividades
Increases
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Energia de ionizagdo (EI) : quantidade de energia necessaria para
remover um eletrdo de um atomo neutro

Eletroafinidade (EA): quantidade de energia libertada quando um atomo
neutro absorve um eletrdo extra

Eletronegatividade: Média entre a EI e EA, capacidade de um dtomo

atrair a si um eletrdo

Adapatado de:
http://butane.chem.uiuc.edu/cyerkes/chem102ae_fa08/homepage/Chem102AEFa07/Lecture_Notes_102/copy7%200f %20Lecture%2012%20.htm



Previsdo do cardter da ligagdo

Se AEN < 2.0 a ligagdo € covalente polar; Se AEN ~ 2.0 tem 50 %
de cardcter idnico; se AEN > 2.0 entdo a ligagdo ¢é
predominantemente iénica. Se AEN = O, a ligagdo € covalente
apolar ( 0% de cardcter idnico).

StH — CI%-
ClCl Nat{l]

[H :Cl]

Covalente apolar  Covalente polar Ionica



LIGACAO IONICA

v Ocorre entre um dtomo ou agrupamento de
dtomos que tem tendéncia a ceder eletrdes
(baixa energia de ionizagdo) e um datomo ou
agrupamento de dtomos que tem tendéncia a
receber eletroes (elevada afinidade eletrdnica)
- diferentes eletronegatividades.

v Um eletrdo é transferido de um dtomo para
outro.

v E a interacdo eletrostatica mais forte entre
dois i0es com cargas opostas.



FORMACAO DE IOES POSITIVOS

0 Os atomos perdem eletrdes para adquirirem o n°
de eletrées de valéncia do gds raro mais
proximo.

0 Os ioes positivos tém um n° de eletrdes
inferior ao n° de protdes.

Grupo 1A —— ido
Grupo 2A —— ido ¢*

Grupo 3A —— ido 3



Formagdo de ioes positivos

Atomos com 1, 2 ou 3 eletrdes de valéncia tém tendéncia

a perder eletrdes formando catides: Na*, Ca®*, Al3*.

Na - e —> Na *

Atomo de sédio Ido sddio

Na 1s22522p©3s'! Na* 1s22522p°
Mg - 22 — Mg?*

Atomo de magnésio Ido magnésio

Mg 1522522p63s? Mg?* 1s22522p°



Alguns ioes positivos (Catioes)

Grupo 1A Grupo 2A Grupo 3A

al Mg=* Al3+
i Ca?*
Na* Sre*

K* Ba?*



Formagdo de ides negativos

JAtomos com 5, 6 e 7 eletrdes podem ganhar eletrdes

para adquirir a estrutura do gas raro mais préximo

A carga dos ides negativos pode ser 1-, 2-, ou 3-

eletrdo desemparelhado octeto completo (=Ne)

[ Lo

:F° +e- —— IF:



Ligagoes ionicas: transferéncia completa, entre atomos, de
eletrdes da camada de valéncia, formando ides com cargas
opostas que se mantém unidos por forgas electrostaticas.

Cl

SD

lonic Bonding

Adaptado de http://education.jlab.org/ jsat/powerpoint/chembond.ppt

2000 |t



Numa ligagdo idnica os ides permanecem unidos devido a

atracdo eletrostatica.

Adaptado de http://education.jlab.org/ jsat/powerpoint/chembond.ppt




Exemplo:

Um eletrdo é tfransferido do litio para o fluor, com
formacdo de ides.
i ¥ . LT gFrT
1s22s! 1522;;2p5 1s?2  1s22s22p5
[He] [Ne]
: Li* |1]
Li
lTsl TZs 2p ' 1s 2s 2p
« F MR e U LN
1s 2s 2p

1s 2s 2p



d Os vdrios ides tém que se posicionar entre si de
modo a maximizar as forcas de atracdo e minimizar
as forgas de repulsdo.

1 A estabilidade global de um composto depende das
interagoes de todos os ioes e ndo apenas da energia

de interacdo entre o catido e o anido isoladamente

o iR

e, £ il -
3.\ U S
<, B S




Composto idonico- composto constituido por ides carregados
com carga oposta, agregados de forma ordenada de modo

que a carga total seja neutra.

@ nNat

O

Cada ido cloreto esta rodeado por 6 ides sddio: diz-se que
cloreto de sddio € coordenado 6:6 A carga total esta

equilibrada



LIGACAO COVALENTE

Quando dois dtomos que se combinam tém a mesma
tendéncia para ganhar ou perder eletrées, ndo ha

transferéncia total de eletrées mas sim a sua partilha.

A maioria dos bio- elementos unem-se através de

ligagoes covalentes



Energia Kj/mol
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LIGACAO COVALENTE APOLAR

Quando os dois eletroes sdo partilhados igualmente
pelos dois dtomos:

~
Molecula fluor (F,)




Ligages covalentes

Adaptado de http://education.jlab.org/ jsat/powerpoint/chembond.ppt



LIGACAO COVALENTE POLAR

Quando os dois os eletrdes sdo mais atraidos por um datomo

do que por outro: dgua (H,O)
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Nem todos os eletrdes de valéncia participam na ligagdo.
A molécula de fldor
F: 1s°2s°2p,°2p,°2p,

. F- + F S F . F- . electrdes ndo ‘:F electroes
.l I. .ll. .l l.l I. 1 &Ilgun‘res

ligantes

Eletroes ndo ligantes ou ndo compartilhados: eletroes

da camada de valéncia que ndo intervem na ligagdo covalente.



A molécula de dgua

O: 1s%2522p,22p,'2p,"; H: 1s' H.+:0: +.H

d O oxigénio tem dois pares de eletrdes ndo ligantes
d O oxigénio tem dois eletrdes ndo emparelhados pelo

que pode formar duas ligagoes covalentes

HOH gt

2e 8e- 2e



Existem vdrios tipos de ligagdes covalentes:
d Ligagoes simples: um par de eletroes partilhado.

d Ligagoes multiplas: dois ou trés pares de eletroes
partilhados

¢ Dupla- 2 pares de eletroes

¢ Tripla- 3 pares de eletroes

As ligagoes simples: podem ter  As ligagoes multiplas
rotagdo livre sdo rigidas



Ligagoes covalentes

Formula de Lewis

Formula estrutural

Formula molecular

H-H

Lig. Covalente Simples

-----------------

:5i%0: 0-0 o
NESN: N=N N,

llllllllllllllllll

Lig. Covalente Tripla



FORMA MOLECULAR E FUNCAO

e Geralmente a forma de uma molécula é
importante para a sua fungdo

e A forma de uma molécula € determinada pela
forma das suas orbitais de valéncia



Teoria de Repulsdo dos Pares de Eletroes nas
Camada de Valéncia (RPECV):

Uma molécula ou um agregado gigante de atomos
caracteriza-se:

= Pelo comprimento das ligagoes;

= Pelos angulos das ligagoes:;

= Pela energia das ligagoes.

Segundo a REPCV a forma total da molécula é produto
das repulsdes das nuvens eletroénicas dos pares de
eletrdes de valencia (compartilhados ou ndo).



As nuvens eletrdnicas em torno do atomo central
orientam-se ho espago de modo a minimizar as
repulsoes entre elas, que podem ser:

=Forgas repulsivas entre pares ligantes.
*Forgas repulsivas entre pares ndo ligantes.

*Forgas repulsivas entre um par ligante e um par ndo
ligante.

A ordem de grandeza das repulsdes € a seguinte:

par ndo ligante - par ndo ligante > par ndo ligante- par
ligante > par ligante- par ligante



Molécula de CO,
«C - 1s2 252 2p?- 4 eletrdes de valéncia

sO- 1s2 252 2p*- 6 eletrdes de valéncia

Cada dtomo de oxigénio tem dois pares de eletrdes
ndo ligantes

:Qt .(‘3- .

Yo — 202 :C: 08 — :0=C=0):

eOs eletroes que estdo em torno do atomo centra
participam em ligagdes a dois outros atomos.

*Os eletrdes do atomo de carbono que participam das
ligagdes com os dtomos de oxigénio repelem-se
mutuamente, mantendo as ligagdes o mais afastadas
possivel



A menor forga de repulsdo entre os pares de electroes
ocorre a um angulo de 180°. A molécula apresenta uma
geometria linear.




Molécula de dgua- H,O

O: 1s°2s°2p,“2p,'2p,"; H: 1s'
Oxigénio- 6 eletroes de valéncia
Hidrogénio-1 eletrdo de valéncia

eOs eletrdoes que estdo em torno do dtomo central
participam de ligagdes a dois outros atomos.

eRestam dois pares de eletroes ndo ligantes

*Os dois hidrogénios e os dois pares de eletrdes estdo o
mais afastados possivel a um angulo de 104° a molécula de
dgua € angular.



Outros exemplos:

Geometria tetraédica




Geometria trigonal planar




m Moléculas  bioldgicas  reconhecem-se e
Inferagem umas com as outras com uma
especificidade ditada pela forma molecular.

® Moléculas com formas semelhantes podem ter
efeitos bioldgicos semelhantes.



A morfina tem forma semelhante a endorfina natural

- Sni Enxofre
Endorfina Hidrogenio
natural B oxigénio

Morfina

(a)

Copyright © 2005 Pearson Education, Inc. Publishing as Pearson Benjamin Cummings. All rights reserved.

A endorfina e a morfina tém uma forma tridimensional idéntica
numa determinada zona



Ligagdo aos receptores endorfinicos

, i de endorfina
Célula do cerebro

(b)

Copyright © 2005 Pearson Education, Inc. Publishing as Pearson Benjamin Cummings. All rights reserved.

Os recetores cerebrais de endorfina reconhecem também a
morfina



A adenosina (um nucledsido) provoca a diminuigdo da
atividade dos neuronios, facilitando o sono.

Receptor de
adenosina

1 O Adenosina

Exterior da célula
2 Meln?brana %\L
celular Interior da célula
O\

A adenosina liga-se ao receptor

Pz)’reina sinalizadora <>
E‘ ™

Resposta positiva
Efeito calmante



A cafeina bloqueia os recetores de adenosina,

on impedindo-a de atuar
2 on
‘el 1 -
OH
S Receptor de
N N )
C [ ) | Adenosina " adenosina
. /
X N
Iy ) A cafeina inativa o receptor

- A adenosina
- ) 3 ndo se consegue ligar

—— 0
- < Cafeina
) oH:
N)j:

/> Cafeina ®

o SN TN A ndo resposta, resulta em
CH, estimulagdo




Porque uma molécula atua num recetor e ndo noutro?
O que é que mantém as moléculas unidas?

Porque € que as macromoléculas tém uma determinada
forma tridimensional?

R A S 3
s - =
=

Forcas intermoleculares



Forcas intermoleculares

& As forcas intra-
’ moleculares sdo

| mais fortes

Forcas intra-moleculares|| Forcas inter- moleculares
entre atomos entre moléculas




As moléculas de uma substdncia sélida ou liquida
mantém-se unidas através da atracdo existente entre
elas. Quanto maior for a forga de atracdo maior sera
a coesdo entre as moléculas.

= As interacdes ndo- covalentes sdo fracas.
= Sdo reversiveis e dindmicas.

= Sdo cruciais para o reconhecimento molecular: um
substrato liga-se a um enzima através de ligagoes
ndo- covalentes

Nos sistemas bioldgicos as interagdes ndo- covalentes
estabelecem-se em dgua



Docking molecular: aplicagdo
informatica com base em interacoes
intermoleculares

O melhor match entre 2 moléculas



oLy ASM
AN AT

®Charged (positive) @ Charged (regative) - Palar  Hydrophobic — Glycine
—3-H-bond (main chain) == H-bend (side chain)

(b)

@ Charged (positive) @ Charged (negative)  Polar « Hydrophobic ~ Glycine

—3 H-bond (main chainj == H-hond (side chain)

(d)




Forcas intermoleculares

1. Forgas ido- dipolo

2.Forcas ido- ido s
Forgas dipolo- dipolo

3.Forgas de Van der Waals < Foras de dispersao

de London

&Ligagﬁo de hidrogénio




Forcas intermoleculares

1. Forcas ido- dipolo

Forgas atrativas entre uma molécula polar e um ido

E a mais forte de todas as forgas intermoleculares



Solugdo aquosa de cloreto de sédio

http://group.chem.iastate.edu/Greenbowe/sections/projectfolder/flashfiles/thermochem/solutionSalt.html



2. Forcas ido- ido

Sdo interagoes eletrostaticas carga-carga

Sdo fortes,e a sua forga é inversamente proporcional a
distancia entre os grupos carregados

Estabelecem-se entre grupos de cargas opostas

Sdo, com as ligagdes por ponte de hidrogénio, as forgas
mais importantes para a fungdo das proteinas



Ligagdes muito polares tém o potencial para a formagado
de grupos carregados, p.e. dcidos carboxilicos (R-
COOH) e as aminas (R-NH,) (existentes nas proteinas).
O dcido perde um protdo para a amina:

R-COOH <--> R-COO- + H*

R-NH, + H* <--> R-NH;*

A determinados pH as proteinas tém este tipo de

comportamento
?DD‘
I I
H3N* - C - H CHp
|
gHz CH2

| |
CH
C00- : 2

- & - +_
Gc. aspartico "3 -CH2

lisina

coo-
I

|

HN* - C - H Lug
' |
CHp CHo
' |
CHz CHo
| |
00~ HH

L |
ac. glutamico HoH* ~C-HHy

arginina



A carga total da molécula varia e as cadeias podem
alterar as possibilidades de interagdes idnicas.

As interagoes idnicas sdo muito importantes nos
sistemas bioldgicos:

B na estrutura (tercidria e quaterndria) das proteinas

B nos processos de catdlise enzimatica
B na contracdo muscular e na forma da célula etc...

BNos sistemas bioldgicos a dgua estabiliza estas
interacgoes



3. Forcas Van der Waals

Forcas dipolo permanente- dipolo permanente

Forgas atrativas entre moléculas polares

*c=09% =0
5- ) Moléculas
\ Nt com dipolo
e \H e \H
6+ H 64- H -
o* S*



As forgas dipolo permanente-dipolo permanente
existem entre moléculas polares neutras, ou seja que
apresentam um dipolo permanente.

Moléculas polares precisam de estar proximas umas
das outras.

Sdo mais fracas do que as forgas ido-dipolo.

Estabelece-se um balango entre forgas repulsivas e

atrativas

+0 -3 +d -3 +3

H—C/ H—Cr - H—C/

-3



As moléculas tendem a orientar-se de modo a que
forcas  atrativas enfre  moléculas  sejam
maximizadas enquanto forgas repulsivas sdo
minimizadas.

A, areaitint

1 >~ - - +} . +3

Orientagdo de moléculas polares b OGS
num solido Atraccio

Repulsdo -~~~




Forcas dipolo permanente- dipolo induzido

= Sdo devidas a agdo de uma molécula polar sobre uma
molécula apolar.

= A distribuigdo eletronica da molécula apolar vai ser
distorcida por agdo da forga exercida pela molécula
polar, induzindo-lhe um dipolo instantaneo.

* Quanto maior o nimero de eletrdes huma molécula
maior a polarizabilidade, e mais facilmente é induzido
um dipolo.

= A polarizabilidade € uma medida da facilidade com que
a distribuicdo eletronica de um dtomo neutro ou
molécula pode ser distorcida.

&+ &+

O - - DE - a- DE
ot 0
0t ot

: Molécula . Dipolo
Dipolo 1 apolar Dipolo 1 induzido



Ligagdo de hidrogénio

* Forma-se uma ligagdo de hidrogénio quando um
hidrogénio ligado covalentemente a um dtomo
eletronegativo é também atraido por um dtomo
eletronegativo de uma outra molécula, atuando como
uma ponte entre eles.

‘Nas células os atomos eletronegativos em jogo sdo
usualmente oxigénio e azoto.

N’ N/
RN | \
6 W N o N W
H H H H H H
| | . | |
O O O N N N
| | I | |




Exemplo da molécula de agua:

< E formada por um O e dois H: é altamente polar-
interage bem com outras moléculas polares.

“*Podem formar-se ligagoes de hidrogénio. O oxigénio
é mais eleftronegativo do que o hidrogénio, puxa os
eletrdes para si deixando o hidrogénio com uma carga
parcial positiva, permitindo-lhe interatuar com
oxigénios de outras moléculas de dgua.

Ligagdio de hidrogénio |\ O

- - 6/ \6
¢ ®©




Ligagdes de hidrogénio no gelo.

Cada H,O forma 4 ligagoes de H, impedindo a entrada de mais

moléulas ha malha

Ligagdes de hidrogénio na dgua liquida

Cada H,0O forma em média 3,4 ligagdes de H.

0. %2 20 o a e . .
Q Y ¢ :::Qc,o @ LR

LN S o N %

e QO 28 o'® 9 © o
R : L 6 &

o P9 %y  HOliquida

O 0, @4 H,O sélida H,O gasosa

O gelo flutua (<densidade); a dgua aumenta de volume ao

congelar

http://scienceline.ucsb.edu/getkey.php?key=4169



As Ligagoes de hidrogénio ndo acontecem sé com a dgua
e podem ser

Intermoleculares - envolve o grupo dador de protoes
de uma molécula e o grupo recetor de hidrogénio de
outra molécula.

Intramoleculares - a configuracdo espacial da
molécula permite a formagdo da ligagdo entre um grupo
dador e um recetor de hidrogénio dentro da prépria
molécula.



. Ligagdo de
hidrogénio

o+

Copyright © 2005 Pearson Education, Inc. Publishing as Pearson Benjamin Cummings. All rights reserved.



A ligagdo de hidrogénio é muito importante nos
sistemas bioldgicos:

e No DNA- enrolamento da dupla hélice

e Nas proteinas- formagdo da estrutura secunddria

e Nos enzimas- ligagdo ao substrato

e Nos anticorpos- ligagdo ao antigéneo
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Ligagdes de hidrogénio sdo responsdveis pelo
emparelhamento das bases do DNA

terminal 5°

ponte derhidr‘ngénin

terminal 5'
&

terminal 3

Pontes de hidrogénio entre
bases complementares do DNA

~~ NH

Ny Timina




As ligagoes por ponte de hidrogénio sdo determinantes na
solubilidade das moléculas bioldgicas.

Moléculas que possuam ligagdes polares que possam
formar pontes de hidrogénio com a dgua dissolver-se-do
nela e sdo chamadas hidrofilicas.

Moléculas que ndo possuam grupos capazes de interactuar
com a dgua dizem-se hidrofadbicas.

Em solugdo aquosa as ligagées por ponte de hidrogénio
intra- moleculares sdo substituidas por ligagdes por ponte
de hidrogénio entre o substracto e a dgua.



Forcas de dispersdo de London

+ Sdo as mais fracas de todas as forcas inter-moleculares.

+ Forgas atrativas que resultam de dipolos tempordrios
induzidos em dtomos ou moléculas.

+ E possivel a duas moléculas neutras adjacentes
inferatuarem uma com a outra.

- O nldcleo de uma molécula ou atomo atrai os eletroes da
molécula ou dtomo adjacente.

- Por um instante a nuvem eletronica fica distorcida.

* Nesse instante forma-se um dipolo, chamado dipolo
instantaneo.

» Ocorrem em todas as substancias apolares F,, Cl,, Br,, I,
hidrocarbonetos etc.



§+




Forgas intermoleculares

Ndo Sim

Forcas
dispersdo Ndo

Forgas dipolo-
dipOIO: st,
CH,CI

Sim

Ligagdo de
hidrogénio:
Hzo, NH3, etc

Sim

Sim

Forcas ido-
dipolo: KBr e
H,O

m

Ligagdes ido-ido:
NaCl, KT etc



Interacgoes hidrofobicas

Quando uma solugdo apolar é adicionada a uma solugdo
aquosa, ela ndo se dissolve, sendo excluida pela dgua

A tendéncia da dgua minimizar seu contato com moléculas
hidrofdbicas é denominada efeito hidrofdbico.



< As moléculas tendem a
orientar-se ordenadamente
de modo a formarem uma
cavidade que limite o
contacto com as partes
apolares.

“+*As partes hidrofdbicas
tém tendéncia a juntarem-
se formando agregados

<*Os grupos hidrofadbicos
unem-se de modo a que

apenas as cabegas
hidrofilicas fiqguem em
contacto com a dgua-

formacgdo de micelas
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Nas proteinas estas interacgdes hidrofdbicas sdo muito
importantes:

Cadeias laterais Cadeias laterais
polares apolares

Ll
3t \
— i I &

ﬁ/ﬂ U T v 4 regides hidrofébicas Podem formar-se
L contém cadeias laterais ligagdes por ponte

apolares de hidrogénio entre
a dgua e as cadeias

laterais polares




Importancia das interagoes ndao covalentes:

Estabilizam  estruturas  fridimensionais  de
macromoléculas e de estruturas supramoleculares
(inclusive a célulal);

Ocorrem apenas a distancias relativamente curtas;

Sdo reversiveis e dindmicas: hd sempre uma certa %
de ligagdes que estdo rompidas conferindo
flexibilidade as moléculas bioldgicas;

Sdo fundamentais para a especificidade das
interagdes; apenas moléculas com certo grau de
complementariedade quanto ao formato sdo capazes
de estabelecer uma interacdo estavel;



COMO e PORQU@ se estas interagoes sao fracas?

"A UNIAO FAZ A FORCA"

Sdo necessdrias diversas interacgoes fracas para gerar
uma interagdo estavel entre duas moléculas ou partes de
uma mesma molécula;



Complementariedade molecular

v

‘L(\, £

&(k\ §C=0"- HN Hydrq%en bond

ki‘(‘\, e
\ s

= CH H3C—- and van der
Waals

gt?‘i Yo o e
S\ L k : S
1

Qi(' C—0 - HOL
&

&
Protein A Protein B
Stable complex

j
H3C Hydrophoblc

t\ |
&L( k'c 0 HNkC‘kK_%
&R

%

v :k e

u e S &

\tx E&*
\ﬁk: C=0 HyC— \'

Proteln A Protein C
Less stable complex



Conceito de "Docking”

Penicillin G binding
to its target
Beta-Lactamase y._

Generated by INVDOCK |
nerated by \.J - 8
Retirado de: bidd.nus.edu.sg/group/teach/.../lect11_struct3.ppt



Etapas do docking molecular

- Definicdo da estrutura do alvo
molecular

- Localizagdo do sitio de ligagdo
- Determinagdo do modo de ligagdo



Drug binding site in a cavity of protein

Retirado de: bidd.nus.edu.sg/group/teach/.../lect1l_struct3.ppt



Representagao de uma cavidade
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Geragado de um modelo de cavidade




Ligand-protein docking:
Step 1: Creation of spheres to fit a cavity

Retirado de: bidd.nus.edu.sg/group/teach/.../lect1l_struct3.ppt



Ligand-protein docking:
Step 2: Place a ligand to match the positions of spheres

Retirado de: bidd.nus.edu.sg/group/teach/.../lectll_struct3.ppt



Ligand-protein docking:
Step 3: Check chemical complementarity.

Retirado de: bidd.nus.edu.sg/group/teach/.../lect1l_struct3.ppt



Curiosidade:

A lagartixa adere a superficie por meio de forgas de
Van der Waals produzidas pelos milhoes de pequenos
filamentos de seus dedos




