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“Maravilhar se é o primeiro passo para 
um descobrimento”

Louis Pasteur



RESUMO
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ABSTRACT

Hydrogen Bonds (HBs) are attractive interactions usually established between a 
dipole formed by a highly electronegative atom (X) and a Hydrogen (X H), with 
another electronegative atom (X—H….Y). The HBs are very important in the formation 
of the secondary and tertiary structures of proteins and are responsible for many of 
the characteristics of water that makes life possible. Due to the importance of HBs, 
several studies have been done with the intention of understanding the principles that 
govern their formation, as well as their influence on the structure of biomolecules. 
One of the main biases for the study of LHs is the computational approach, through 
the use of Molecular Dynamics tools, such as the GROMACS package, which allows 
the identification of LHs, but not their energy. In this way, the tool g_ener_hb was 
developed, presenting the ability to identify and measure the energies of the LHs 
formed in systems derived from simulation made by GROMACS. However, due to the 
fact that its installation and configuration can be challenging for people with no 
experience in Linux operating systems, this work was executed in order to facilitate 
the study of LHs by producing an online platform based on the g_ener_hb and 
GROMACS tools analysis process , capable of analyzing the energy of the LHs, in a 
simple and effective way. The platform was developed using Python as the main 
programming language, along with the Django framework, for organizing and 
optimizing web development. The SQLite3 database manager was used to store the 
parameters of processing and user data. HTML, CSS and JavaScript were used in 
the development of the interface. The JS JQuery and NGL libraries were used for 
interaction with the server, and for visualizing proteins, respectively. Finally, the 
platform was installed and configured on a server with the Ubuntu Server 16.04 
operating system, using the Gunicorn, Nginx and Supervisor tools, in order to allow 
users access. The platform presented coherent operation, allowing the user to 
choose the parameters in intuitive screens, executing the processing and returning 
the resulting files.

Keywords: Hydrogen Bonds. Molecular Dynamics. g_ener_hb.



LISTA DE FIGURAS

Figura 1  Ligação de Hidrogênio. 14

Figura 2  Esquema da execução da análise pelo script hb analyser.py. Em verde, 

ferramentas pertencentes ao pacote GROMACS.. 22

Figura 3  Descrição dos campos que compõem o registro “ATOM” de um arquivo 

PDB. 23

Figura 4 – As quatro primeiras linhas dos três principais tipos de arquivos gerados 

pela ferramenta g_ener_hb.. 28

Figura 5  Representação da relação ângulo θ com a distância das LHs, tendo  

Oxigênio como átomo doador (a) e Carbono como doador (b). 31

Figura 6 – Visualização da estrutura tridimensional de uma proteína com a biblioteca 

NGL. 35

Figura 7  Perfil de hidropatia observado após obter os resultados da utilização dos 

scripts para as ligações de hidrogênio intermoleculares. 37

Figura 8  Processo de utilização da plataforma. 38

Figura 9  Tela de login. 39

Figura 10 Tela de cadastro de usuário. 39

Figura 11. Tela de upload e seleção do estado de protonação dos resíduos de 

Histidina e N e C terminal. 40

Figura 12  Tela de inserção dos parâmetros de funcionamento da ferramenta 

g_ener_hb. 40

Figura 13  Tela de escolha do campo de força e modelo atômico da água que 

deverão ser utilizados pelo GROMACS. 41

Figura 14  Tela de resultados. 42



LISTA DE TABELAS
Tabela 1 – Critérios para classificação das Ligações de Hidrogênio 15

Tabela 2 – Diversos modos de oferecimento de serviços em nuvem. 18

Tabela 3 – Índices de hidropatia dos aminoácidos segundo cinco escalas diferentes: 

WW, KD, HK, MF e ZL, em que as letras são as iniciais dos dois primeiros 

autores dos trabalhos que deram origem as escalas. 31



SUMÁRIO
1 INTRODUÇÃO 14
1.1 Ligações de Hidrogênio 14
1.2 Dinâmica Molecular 16
1.3 Computação em nuvem 18
2 OBJETIVO GERAL 20
2.1 Objetivos Específicos 20
3 METODOLOGIA 21
3.1 Automatização do processamento 21
3.1.1 pdb2gmx 21
3.1.2 editconf 25
3.1.3 grompp 25
3.1.4 g_ener_hb 26
3.1.5 pdb color.py 29
3.1.6 energy graph.py 30
3.2 Desenvolvimento da plataforma 31
3.2.1 Back end 32
3.2.2 Front end 34
3.3 Configuração do servidor 36
4 RESULTADOS 37
4.1 Processamento 37
4.2 Telas 38
5 DISCUSSSÂO 43
6 CONCLUSÃO 44
REFERÊNCIAS 45
APÊNDICE A – CAMPOS DE FORÇA DISPONÍVEIS PARA USO COM O 
GROMACS 2016.1 48



14

INTRODUÇÃO

Ligações de Hidrogênio

As ligações de hidrogênio (LHs) têm sido referenciadas na literatura desde o 

início do século XX, em trabalhos como os de Werner (1902) e Pfeiffer (1913), que 

se utilizaram dos termos Nebervalens (Do alemão, valência fraca ou secundária) e 

Innere Komplexsalzbildung (Ponte de sal interna complexa) para nomeá las, tendo 

sido o termo “Ligação de Hidrogênio” popularizado por Pauling (1939) em seu livro A 

natureza das ligações químicas (ARUNAN et al., 2011). 

Arunan et al. (2011) definem a Ligação de Hidrogênio como uma interação 

atrativa entre um átomo de Hidrogênio (H) ligado covalentemente à um átomo mais 

eletronegativo (X – H), e outro átomo, também eletronegativo (X – H.....Y), estando 

evidenciada a formação de ligação. Esta é a definição atualmente aceita pela IUPAC 

(International Union of Pure and Applied Chemistry). O átomo X (Doador de próton) é 

comumente um elemento altamente eletronegativo como Nitrogênio, Oxigênio ou 

Flúor, embora possa ser também menos eletronegativo como Carbono. X fica com 

carga parcial negativa ao atrair para si o elétron do Hidrogênio, que, 

consequentemente, fica com carga parcial positiva. Forma se, então, um dipolo, que 

por sua vez irá interagir com um terceiro átomo, Y (Aceptor de próton) (figura 1).

Figura 1  Ligação de Hidrogênio.

Fonte: Elaborado pelo autor.
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As LHs são denominadas bifurcadas ou três centros quando envolvem dois 

aceptores ou doadores. Às LHs formadas por três aceptores ou doadores dá se o 

nome de quatro centros ou trifurcadas. Cada LH pode ser classificada como: muito 

forte, forte e fraca segundo os critérios geométricos, espaciais e energéticos 

mostrados na tabela 1 (DESIRAJU; STEINER, 2001).

Tabela 1 – Critérios para classificação das Ligações de Hidrogênio.

Distância (nm) Ângulo θ (º) Energia (kcal/mol)

Muito forte 0,12 – 0,15 175 – 180 15 – 40

Forte 0,15 – 0,22 130 – 180 4 – 15

Fraca 0,22 – 0,32 90 – 180 0 – 4

Fonte: Desiraju e Steiner (2001).

Desde a sua descoberta, a importância do entendimento das LHs é crescente 

e evidenciada pelo gigantesco volume de estudos que as envolvem. Bases de 

trabalhos científicos como Web of Science reportam quase 40 mil trabalhos que as 

citam somente de 2015 a 2018, com temas que vão de Nanotecnologia a Química 

de Proteínas. Essa importância atribuída é justificada, quando observa se, por 

exemplo, o papel desenvolvido pelas LHs estabelecidas pelas moléculas de água 

que permitem a interação de grupos distantes, além de serem influenciadoras da 

conformação proteica, estando o correto enovelamento da proteína diretamente 

relacionado com o desempenho da sua função biológica. Considera se que de 40% 

a 70% dos grupos C=O e N H de proteínas globulares estão envolvidos em ligações 

de hidrogênio, assim como as cadeias laterais de aminoácidos como Asp, Glu, Asn, 

Gln e Arg, sendo estas interações importantes contribuintes da manutenção da sua 

estrutura secundária (BAKER; HUBBART, 1984). Além disso, o reconhecimento do 

substrato por enzimas é muitas vezes dependente da ação das LHs, que estabilizam 

os aceptores e doadores de elétrons carregados no ligante e no sítio de ligação, 

evitando repulsões eletrostáticas. Assim, as LHs contribuem significativamente para 

a energia de ligação entre enzima e substrato (FERSHT, 1987). 
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Dinâmica Molecular

𝐹௜ = ݉௜ డ2௥೔డ௧2 , ݅ = 1,2,3 … ܰ
𝐹௜ = − డ௏డ௥೔ , ݅ = 1,2,3 … ܰ

ܸ = 12 ∑ ௕(ܾ௘௤ܭ − ܾ)2௟௜௚௔çõ௘௦ + 12 ∑ ௘௤ߠ)ఏܭ − 2(ߠ + 12 ∑ ௡ܸ[cos(݊ϕ − ௧௢௥çõ௘௦â௡௚௨௟௢௦[(ߛ
+ 12 ∑ [ ஺௥೔ೕ12 − ஻௥೔ೕ6 + ௤೔௤ೕ௥೔ೕ ]௣௔௥௘௦ ௡ã௢ ௟௜௚௔ௗ௢௦ ௜−௝

No cálculo de V, os componentes de ligação e ângulo, variam com o desvio 

dos valores de comprimento da ligação, b, e ângulo, θ, entre duas ligações químicas 

concomitantes, em relação aos valores de equilíbrio, beq e θeq, respectivamente. Kb e 

Kθ são as constantes de Hook da força para restituição de b e θ aos seus valores de 

equilíbrio. Vn é a barreira energética para torção, enquanto n, ߶ e ߛ, representam o 

máximo (ou o mínimo) de energia de uma torção completa, ângulo diedro e ângulo 

de fase, respectivamente. Sendo i e j os átomos não ligados, rij representa a 

distância entre eles enquanto qi e qj suas respectivas cargas.
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Computação em nuvem

O termo “computação em nuvem” ou 

–

Tabela 2—Diversos modos de oferecimento de serviços em nuvem.
X as a Service terms Abbreviation
Infrastructure as a Service IaaS
Platform as a Service PaaS
Software as a Service SaaS
Network as a Service NaaS
Storage as a Service STaaS
Security as a Service SECaaS
Data or Desktop as a Service DaaS
Database as a Service DBaaS
Test Environment as a Service TEaaS
API as a Service APIaaS
Backend as a Service BaaS
Integrated Development Environment as a Service IDEaaS
Integration Platform as a Service IPaaS
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Desenvolver uma plataforma web voltada para detecção e análise geométrica e 

energética das Ligações de Hidrogênio em sistemas proteína água.

•

•

•



21

METODOLOGIA

A plataforma desenvolvida neste trabalho tem seu funcionamento baseado em 

três etapas principais: Recebimento do arquivo e dos parâmetros de entrada, 

processamento, e visualização dos resultados. Na próxima seção será abordada a 

automatização do processamento (figura 2) através da construção de um script (hb

analyser.py), responsável pela execução de ferramentas pertencentes ao pacote 

GROMACS, da ferramenta g_ener_hb e dos scripts pdb color.py e energy graph.py, 

respectivamente. 

Automatização do processamento

No processo de análise das LHs pelo hb analyser.py, o GROMACS é utilizado 

para a preparação dos arquivos que deverão ser recebidos pela ferramenta 

g_ener_hb, o que envolve uma série de etapas (figura 2), descritas nas próximas 

seções.

pdb2gmx

A primeira etapa do processo de análise consiste na execução da ferramenta 

pdb2gmx, pertencente ao pacote GROMACS, com o arquivo de entrada (PDB) e os 

parâmetros escolhidos pelo usuário: Campo de força, modelo atômico da água, e 

estado de protonação dos resíduos N e C terminal e dos resíduos de Histidina. 

Abaixo, cada um destes é explicado:

Arquivo PDB

PDB é o formato de arquivo geralmente usado para representação das 

estruturas tridimensionais de macromoléculas, sendo o padrão requerido para 

deposição de estruturas no Protein Data Bank (BERMAN et al., 2006). Um arquivo 

PDB fornece diversas informações a respeito da(s) molécula(s) e/ou sistema 

representado(s): nome das moléculas, informações das estruturas primária e 

secundária, referência a bancos de dados de sequências, detalhes da coleta de 

dados, resolução da estrutura, citações bibliográficas, assim como, fornece as 

coordenadas, nos eixos x, y e z de cada átomo. Embora rico em informações, 

somente os dados contidos nos registros ATOM (figura 3) são essenciais para o 

funcionamento do GROMACS. As demais informações podem atrapalhar o 

processamento, de modo que, uma filtragem deve ser feita no arquivo, sendo 
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mantidos apenas os registros ATOM (figura 3) e os registros HETATM (registro 

semelhante ao ATOM, mas contendo dados de átomos não pertencentes ao 

polímero principal), quando referentes às moléculas de água.

Figura 2  Esquema da execução da análise pelo script hb analyser.py. Em verde, 
ferramentas pertencentes ao pacote GROMACS. Em azul, ferramenta g_ener_hb. 
Em amarelo, os scripts de pós processamento.

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Figura 3  Descrição dos campos que compõem o registro “ATOM” de um arquivo 
PDB.
                    a     b      c    d      e                 f            g               h            i          j                         k

a – serial – Número de série do átomo.
b – name – Nome do átomo.
c – resName – Nome do resíduo.
d – chainID – Identificador da cadeia.
e – resSeq – Número de sequência do resíduo .
f – x – Coordenada ortogonal para x em angstroms.
g – y – Coordenada ortogonal para y em angstroms.
h – z – Coordenada ortogonal para z em angstroms.
i – occupancy – Ocupância.
j – tempFactor – Fator de temperatura.
k – elemento – Símbolo do elemento.

Fonte: Elaborado pelo autor.

Campos de Força

Os campos de força (CF) são responsáveis por prover as equações, a partir 

das quais são calculadas as energias potenciais e as forças atuantes sobre cada 

átomo (seção 1.2). Também são definidos pelos CF os parâmetros necessários a 

estes cálculos. Além disso, os CF são encarregados de definir restrições de 

movimento, bem como, a nomenclatura para diferentes tipos de átomos e grupos 

funcionais. 

O GROMACS oferece 15 opções diferentes de CF (Apêndice A) divididos em 

quatro tipos: AMBER (Assisted Model Building and Energy Refinement), CHARMM 

(Chemistry at HARvard Macromolecular Mechanics), GROMOS e OPLS (Optimized 

Potential for Liquid Simulations). 
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Modelo atômico da água

Outra informação requerida para o processamento é o modelo atômico da 

água que o usuário deseja utilizar. Classificando se pelo número de pontos de 

interação, existem três tipos principais de modelos: três pontos (SPC, SPC/E, TIP3P 

e TIPS3P), quatro pontos (TIP4P, TIP4P Ew) e cinco pontos (TIP5P). Quanto mais 

pontos tem o modelo, mas fidedigno estruturalmente deve ser à realidade. Contudo, 

o aumento de pontos também implica no aumento do poder de processamento 

requerido na simulação. Outros fatores importantes para este trabalho são a 

distância e a energia do mínimo do potencial de Lennard Jones, que variam de 

acordo com o modelo. Como será visto na seção 3.1.4, tanto o número de pontos e 

suas cargas parciais, quanto os parâmetros do potencial de LJ são importantes no 

cálculo da energia das LHs. Os modelos de Carga Pontual Simples (Simple Point 

Charge – SPC) e de Potencial Intermolecular Transferível de 3 pontos (Transferable 

Intermolecular Potential with 3 Points – TIP3P) são os modelos de água padrão do 

GROMACS, sendo mais simples em relação aos demais, uma vez que possuem 

menos pontos de interação, desta forma atingindo alto desempenho computacional.

Após a escolha do modelo atômico da água, a ferramenta requer os estados 

de protonação de determinados resíduos (Lys, Asp, Glu, Cis ou His) e dos 

aminoácidos N e C terminal. No caso desta ferramenta, restringiu se a escolha da 

protonação apenas às Histidinas e aos aminoácidos das extremidades N e C

terminal, de modo a tornar o processo de submissão simplificado. Três estados de 

protonação e um de complexação são dados como opção para cada Histidina, isto, 

devido à capacidade do seu anel imidazólico de ganhar ou perder dois prótons, um 

em cada nitrogênio, δ e ε, além de poder estabelecer ligação covalente com um 

grupo Heme. No caso da Lys, Asp, Glu e Cis, o GROMACS deve utilizar as opções 

padrão. Quanto aos aminoácidos da extremidade N e C terminal, dois estados de 

protonação são dados para cada. Para ambos é possível o estado protonado (NH3+ 

e COOH, respectivamente), assim como o estado desprotonado (NH2 e COO ).

Após o término do processamento, a ferramenta pdb2gmx gera um arquivo de 

estrutura PDB baseado no arquivo de entrada, mas diferindo pela protonação dos 
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resíduos; gera também um arquivo de topologia (.top), no qual estão descritas, 

dentre outras informações, os tipos de moléculas, o campo de força escolhido, cada 

átomo e sua carga parcial, ligações, pares, e diedros formados.

ܦ = ௗܯ + 3ܴ௖
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θ β
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Figura 4 – As quatro primeiras linhas dos três principais tipos de arquivos gerados pela ferramenta g_ener_hb. a) Resultado em 
nível de par dipolo dipolo. b) Resultado em nível de dipolo. c) Resultado em nível de resíduo.



29

௑′ܲܪ = ௅ு೘೔೙ு௉೘೔೙−ு௉೘ೌೣ ܪ)  ௑ܲ − (௠௜௡ܲܪ
’
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–

Aminoácido WW KD WH MF ZL
Trp 1,85 0,9 0,3 0,38 1,53
Phe 1,13 2,8 0,32 2,2 1,98
Lys 0,99 3,9 2,71 5,39 3,46
Tyr 0,94 1,3 0,68 1,09 0,49
Leu 0,56 3,8 0,55 1,81 1,82
Ile 0,31 4,5 0,6 1,56 1,97
Cys 0,24 2,5 0,13 0,49 0,3
Met 0,23 1,9 0,1 0,76 1,4
Gly 0,01 0,4 0,74 1,72 0,19
Val 0,07 4,2 0,31 0,78 1,46
Ser 0,13 0,8 0,84 1,83 0,53
Thr 0,14 0,7 0,52 1,78 0,32
Ala 0,17 1,8 0,11 0,0 0,38
His 0,17 3,2 2,06 4,76 1,44
Asn 0,42 3,5 2,68 1,64 2,9
Pro 0,45 1,6 2,23 1,52 1,44
Gln 0,58 3,5 3,49 3,95 3,27
Arg 0,81 4,5 2,58 3,71 2,57
Asp 1,23 3,5 2,36 3,01 1,84
Glu 2,02 3,5 2,05 3,47 1,62

energy graph.py
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Figura 5  Representação da relação ângulo θ com a distância das LHs, tendo  Oxigênio 
como átomo doador (a) e Carbono como doador (b).

Fonte: Desiraju e Steiner (2001).
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Figura 6 – Visualização da estrutura tridimensional de uma proteína com a biblioteca 
NGL.

Fonte: Elaborado pelo autor.
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RESULTADOS
Processamento

Visando demonstrar o funcionamento do script pdb color.py aliado aos dados 
gerados pelo g_ener_hb, foi feita a análise de um arquivo de trajetória oriundo da 
simulação de um sistema contendo scFv (Fragmento variável de anticorpo de cadeia 
simples) e o antígeno CD19 em água.

Figura 7  Perfil de hidropatia observado após obter os resultados da utilização dos 
scripts para as ligações de hidrogênio intermoleculares.

Fonte: Elaborado pelo autor.

Na figura 7 gerada com o software de visualização molecular Pymol, 

observou se como se dá o perfil de formação das LHs intermoleculares, ou seja, LHs 

formadas entre os resíduos das proteínas com as moléculas de água. Como descrito 

na seção 3.1.5, as estruturas estão coloridas de acordo com a energia das LHs 

formadas e o perfil de hidropatia dos resíduos, onde as regiões em vermelho 

representam os resíduos que formam LHs com as moléculas de solvente, que nesse 

caso é a água, durante a trajetória. As regiões em branco representam resíduos que 

não formam LHs, e, por fim, as regiões em azul são referentes a resíduos que não 

formam LHs e que possuem alto índice de hidrofobicidade, coloridas com base na 

escala de hidropatia estabelecida por Wimley e White (1996).
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Telas

Sendo um dos objetivos iniciais, a criação e implementação de uma interface 

intuitiva para entrada e visualização dos dados, seis telas principais foram 

construídas para a plataforma (figuras 9 a 14). O modo de navegação é 

demonstrado na figura 8.

Figura 8  Processo de utilização da plataforma.

                                  Fonte: Elaborado pelo autor.

A utilização da plataforma inicia se com o login do usuário (figura 9), que é 

redirecionado para o cadastro (Figura 10), caso ainda não esteja cadastrado.
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Figura 9  Tela de login.

Fonte: Elaborado pelo autor.

Na tela de cadastro (figura 10), são requeridas algumas informações pessoais 

do usuário (nome, email e instituição), assim como os dados que serão usado para 

acesso à plataforma (usuário e senha).

Figura 10 Tela de cadastro de usuário.

Fonte: Elaborado pelo autor.
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A partir de então o usuário é levado à primeira página da ferramenta (figura 

11), onde deverá selecionar o arquivo de entrada (PDB), assim como os estados de 

protonação dos resíduos de Histidina e N e C terminal.

Figura 11. Tela de upload e seleção do estado de protonação dos resíduos de 
Histidina e N e C terminal.

Fonte: Elaborado pelo autor.

Clicando em “next”, o usuário será encaminhado para a tela de entrada dos 

parâmetros da ferramenta g_ener_hb (figura 12), nesta poderá definir os valores 

desejados para energias e distâncias máximas, ângulos θ e β mínimos das LHs. 

Figura 12  Tela de inserção dos parâmetros de funcionamento da ferramenta 
g_ener_hb.

Fonte: Elaborado pelo autor.
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Na próxima tela (figura 13) estarão disponíveis os campos para escolha dos 

parâmetros do GROMACS: campo de força e modelo atômico da água, que deverão 

ser usados na análise.

Figura 13  Tela de escolha do campo de força e modelo atômico da água que 
deverão ser utilizados pelo GROMACS.

Fonte: Elaborado pelo autor.

Por fim, após o processamento, o usuário deve ser apresentado à tela de 

resultados (figura 14), onde será mostrado o resumo dos valores referentes às LHs 

formadas. Ainda na tela de resultados, a estrutura tridimensional da proteína poderá 

ser visualizada, estando colorida de acordo com os valores inseridos na coluna de b

factor do arquivo PDB pelo script pdb color.py (seção 3.1.5). Ainda na tela de 

resultados, são disponibilizados gráficos de dispersão, nos quais são dispostos 

pontos representantes das LHs, de acordo com seu ângulo θ e comprimento. Os 

pontos são coloridos com base na energia da LH na qual estão envolvidos. É 

disponibilizada ao usuário a possibilidade de fazer o download de todos os dados 

gerados pela ferramenta g_ener_hb, através do botão “Download”.
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Figura 14  Tela de resultados.

Fonte: Elaborado pelo autor.
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DISCUSSSÂO

A ferramenta g_ener_hb tornou possível a análise energética das LHs 

formadas em sistema moleculares, sendo capaz de atribuir a uma determinada LH, 

uma energia de ligação. Adicionando assim, uma nova dimensão ao estudo das LHs 

através de métodos de Dinâmica Molecular. Seu funcionamento se dá por linha de 

comando, recebendo arquivos gerados por ferramentas do pacote GROMACS e 

gerando como resultado listas extensas das LHs formadas, seus ângulos, distâncias 

e energias.

Embora eficientes, a instalação do GROMACS e g_ener_hb não é simples, 

envolvendo o processo de compilação do pacote GROMACS e resolução de 

eventuais erros por falta de dependências, e outras variáveis que demandariam 

tempo considerável para serem resolvidos. Vale ressaltar que ambas as ferramentas 

são compatíveis apenas com o sistema operacional Linux e que uma série de 

passos é requerida para se chegar a um resultado satisfatório. Para utilização do 

GROMACS instalado no próprio computador, o cliente teria de entender, pelo menos 

de forma básica, cada ferramenta utilizada em determinado processamento. Desta 

forma, tanto o processo de instalação quanto utilização demanda investimento de 

tempo por parte do usuário.

Assim, este trabalho foi desenvolvido com o objetivo principal de criar uma 

plataforma web, intuitiva e simples, que permitisse a análise das LHs em sistemas 

moleculares proteína água através da aplicação do GROMACS e da ferramenta 

g_ener_hb, sem a necessidade de instalação. Para isso, diversas outras tecnologias 

foram aplicadas, tanto na automatização do processamento, quanto na criação de 

um arcabouço capaz de possibilitar a utilização dessas ferramentas de forma prática 

e sem a necessidade de qualquer instalação.

A plataforma desenvolvida neste trabalho destaca se em comparação a 

outras ferramentas disponíveis com propósito semelhantes, especialmente o HBCS 

(GURUSARAN et al., 2016), por também ser uma ferramenta online, mas diferindo 

por não permitir a analise da energia das LHs. Além disso, a ferramenta aqui 

desenvolvida fornece a visualização dos resultados incorporados à estrutura 

tridimensional da proteína através da biblioteca NGL, disponibilizando ainda uma 

série de gráficos produzidos a partir dos resultados gerados na análise.        
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A automatização do processamento foi atingida com êxito através da 

construção do script hb analyser.py responsável pela integração do GROMACS, 

g_ener_hb e scripts pdb color.py e energy graph.py, utilizando sequencialmente os 

arquivos de saída de um como entrada do outro. Uma interface simples e objetiva foi 

criada visando a inserção dos dados pelo usuário, assim como a visualização dos 

resultados. Para isso, diversas ferramentas de front end foram empregadas, de 

modo a fornecer uma boa experiência de utilização ao usuário. Por fim, ambas as 

partes, processamento e interface, foram integradas através da utilização do 

framework Django, responsável por gerenciá las, como também ao Banco de Dados. 

Por fim, a plataforma foi instalada e configurada em um servidor com o auxílio das 

ferramentas Gunicorn, Nginx e Supervisor, concluindo se, assim, a criação de uma 

plataforma web para análise das Ligações de Hidrogênio em sistemas moleculares 

de Proteína e Água.

Trabalhos futuros

Diversas implementações são possíveis a partir da plataforma desenvolvida 

neste trabalho. Abaixo, exemplo de melhorias que poderiam ser integradas:

•

•

•

•
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APÊNDICE A – CAMPOS DE FORÇA DISPONÍVEIS PARA USO COM O 
GROMACS 2016.1

1) AMBER03 protein, nucleic AMBER94 (DUAN et al, 2003);

2) AMBER94 force field (CORNELL et al., 1995);

3) AMBER96 protein, nucleic AMBER94 (KOLLMAN et al., 1996);

4) AMBER99 protein, nucleic AMBER94 (WANG et al., 2000);

5) AMBER99SB protein, nucleic AMBER94 (HORNAK et al., 2006);

6) AMBER99SB ILDN protein, nucleic AMBER94 (LINDORFF LARSEN et al., 
2010);

7) AMBERGS force field (GARCIA; SANBONMATSU, 2002);

8) CHARMM27 all atom force field (CHARM22 plus CMAP for proteins);

9) GROMOS96 43a1 force field;

10) GROMOS96 43a2 force field (improved alkane dihedrals);

11) GROMOS96 45a3 force field (CHULER, L. D.; DAURA, X.; VAN 
GUNSTEREN, W. F., 2001);

12) GROMOS96 53a5 force field (OOSTENBRINK et al., 2004);

13) GROMOS96 53a6 force field (OOSTENBRINK et al., 2004);

14) GROMOS96 54a7 force field (SCHMID et al., 2011);

15) OPLS AA/L all atom force field (KAMINSKI, G. A. et al., 2001);


