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Modelado molecular orientado a Bioloxia
do Bacharelato LOXSE. ChemOffice.

Carlos de Paz?

Resumo

Preséntanse alguns exemplos de utilizacion das ferramentas informaticas de desefio e
modelado molecular. Lonxe de ser un manual de usuario, preténdese cubrir unha primeira
aproximacion a utilizacion de ChemDraw e Chem3D tomando como referencia alguns problemas
propios dos estudios de Bioloxia no Bacharelato.

Introduccidén

Dentro do DCB de Bioloxia do Bacharelato esta a unidade “Compofientes
moleculares das células: tipos, estructuras, propiedades e papel que desempefian”, asi
como o estudio de procesos metabdlicos dentro do bloque “Fisioloxia Celular”. Entre os
obxectivos se especifica “ter certa autonomia nas estratexias caracteristicas da
investigacion cientifica (...) utilizando os procedementos propios da Bioloxia para simular
pequenas investigacions de xeito teérico (usando o ordenador) (...)"

Un dos principais obstaculos no ensino-aprendizaxe de Bioloxia no Bacharelato
a observacion das biomoléculas como estructuras tridimensionais. A estructura espacial
ten implicacions de suma importancia na practica totalidade dos procesos biol6xicos o
se-la responsable das propiedades dos diferentes compostos e, polo tanto, do seu
comportamento. E imprescindible que os alumnos e alumnas acaden unha imaxe mental
das biomoléculas mais alé do plano do papel ou o encerado, o que sen dubida se
traduce nun mellor entendemento de estructuras celulares e procesos bioquimicos.

Neste sentido, o paguete ChemOffice é unha potente ferramenta para a EAO da
Bioloxia, desefiado para axudar no debuxo, a visualizacion de estructuras quimicas e a
organizacion de datos. Por unha banda, fronte 6s clasicos modelos moleculares de
varifias e bolas, os programas informaticos presentan a avantaxe de non ter limitado o
namero de elementos, 0 que € particularmente importante no caso que nos ocupa pola
imposibilidade que suporia para formar modelos macromoleculares por parte de cada
alumno e alumna. Por outra, a diferencia dos modelos estaticos do libro, o encerado, ou
as diapositivas e transparencias, os ordenadores permiten interactuar cos modelos
xerados pofiendo en evidencia a disposicion espacial, mediante diferentes cddigos de
cores e desefios, segundo as fins perseguidas.

Neste documento preséntanse distintos exemplos de creacién de moléculas
utiizando o ChemOffice. As principais funcions do programa ChemDraw e as
posibilidades de visualizacion tridimensional do Chem3D. Finalmente se presentan
outros complementos de aplicacion do modelado molecular baseados na Web.

1 Dpto. de Bioloxia e Xeoloxia. IES “A Sardifieira”. A Corufia. cdepaz@edu.xunta.es
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1. ChemDraw?. Técnicas basicas de desefio molecular.

Para ilustrar este apartado o mellor € comezar co mais sinxelo e ir analizando os

problemas que xurdan e o xeito de arranxalos.

Empezando de cero: debuxar unha molécula de auga

Unha vez aberta a aplicacion, selecciona-la ferramenta de ligazon simple:

l- facendo ‘clic’ sobre ela.

Apuntar onde se quere situar Un calquera dos atomos.

Arrastra-lo rato 6 tempo que se preme 0 botdn esquerdo ata debuxa-la
primeira ligazén. Aparecera unha lifia na zona de debuxo.

Para engadir a segunda ligazon, situarse sobre un dos extremos da
primeira e repeti-lo proceso de arrastre ata que apareza formando o angulo
desexado. O debuxo asi obtido sera como o que segue:

P

Para inseri-las letras dos atomos, sitla-lo cursor sobre a 1
situacion desexada ata que quede resaltado cun cadro negro a 2 Az
posicién correcta dentro do debuxo (1 para o osixeno, 2 e 3

para os hidroxenos) e preme-la letra correspondente en cada caso. O
resultado é o seguinte:

u]
H/ KH

De cero a cen nun par de paragrafos: debuxo “a man alzada”

Esta é a técnica basica para debuxar moléculas con ChemDraw. Para conseguir

estructuras de moléculas mais complexas non hai méis que ir engadindo ligazdns.
Disponse de diferentes tipos (barra a esquerda na seguinte ilustracion), incluindo as
caracteristicas das proxeccions estereoquimicas. Para cambiar de tipo é preciso ter
presente que se debe selecciona-la ferramenta correspondente antes de debuxa-la
ligazon desexada. Para as ligazéns dobres se parte dunha simple e, coa mesma
ferramenta, se fai ‘clic’ nun dos atomos implicados e se arrastra o rato ata o outro
soltando mentres estea destacado. Combinando as ferramentas dispofiibles se poden
chegar a debuxar moléculas como as seguintes:

-
-
-
-

S
S
S
o

M
\\

AT4V4

acido estedrico

2 En todo o0 artigo se da por suposto que o lector xa domina procedementos informéaticos bésicos, como recuperar e
gardar arquivos ou copiar e pegar obxectos a través do portapapeis de Windows.
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A diferencia de ChemDraw con outros programas de desefio grafico vectorial
(CorelDraw, Freehand,...) € que neste caso as estructuras obtidas non son sé un
conxunto de lifias nesta ou aquela direccion. Ben O contrario, as lifias representan
ligazéns quimicas e os vértices que forman cando estadn xuntas representan elementos
guimicos; logo se non se indica o contrario, 0 programa asume que nun Vvértice existe un
Carbono. E do mesmo modo, o programa trata sempre de completa-las valencias dos
elementos que intervefien saturando con hidroxenos. Asi, nos exemplos anteriores non
foi preciso teclear tddolos simbolos quimicos que aparecen sendén que, por exemplo no
caso da glicosa, os hidroxenos de cada grupo hidroxilo apareceron automaticamente o
pofie-lo ‘O’ na sla posicion. E o0 mesmo sucedeu no caso dos hidroxenos asociados 0s
nitr6xenos na guanina.

Aforrando tempo: uso de “ferramentas-atallo”

ChemDraw incorpora un conxunto de galerias que permiten aforra-lo traballo de
debuxar “a man alzada” todas e cada unha das moléculas. Moitas das que son do
interese nos cursos de bacharelato estan listas xa para ser usadas baixo a icona de

CIa]
ferramenta “Templates”™ . Entre outras, compostos arométicos, aminoacidos,
nucleétidos e desoxirribonucle6tidos, hexosas, diferentes estructuras estereoquimicas e
conformaciéns como as da seguinte figura:

0 4
8T
|
$ 03w
€0 0
RESy

Asi, debuxar unha molécula de glicosa segundo a proxeccion de Haworth é do
mais sinxelo.

1.Escolle-lo anel axeitado na galeria de conformacions.

2.Situa-lo osixeno e os grupos hidroxilo nas situacions axeitadas.

3.Coa ferramenta ‘borrador’ 4 eliminamos as ligazéns que non nos interesan,
facendo ‘clic’ sobre os elementos que queremos eliminar. Lembremos que o
programa satura con hidroxeno se non se indica outra cousa, polo que en
realidade non estamos eliminando ligazons quimicas da molécula, so6 lifias no
debuxo.

4.Colocamos o C° tecleando o ‘C’ mentres a sUia posicién estd destacada cun
cadrifio negro®.

3 E preciso deseleccionar primeiro a ferramenta borrador e seleccionar calquera de ligazén.
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5.Engadimos unha ligazén coa ferramenta de ligazén continua (\) dende o CH3
gue apareceu en posicion 6 no paso anterior.

6.Colocamo-lo grupo hidroxilo do C° facendo ‘clic’ na letra ‘O’ cando esta resaltada a
sUa posicion.

A secuencia esta representada na seguinte ilustracion:

1 — on 2 — - w3
N N o

O cadro vermello sobre o ™ ¢ oH
osixeno hemiacetalico no paso

2 indica que existe algunha
incongruencia de valencias na ” ° :
estructura. Novamente vemos
gue non se trata sO dun
programa de debuxo.

HO——CH,

OH OH oH

E non menos sinxelo seria elaborar un esquema de reaccion para ilustra-lo
fendmeno da mutarrotacion, si se utiliza a galeria de hexosas:

1.Escollemos na galeria de hexosas a forma alfa-piranosa e facemos ‘clic’ sobre a
zona de traballo.

2.Seleccionamos na mesma galeria a forma aberta (proxeccion de Fisher) e
facemos ‘clic’ na zona de traballo.

3. Escollemos a forma Reta-piranosa e a dispofiemos & dereita da anterior.

4. Na ferramenta I (frechas), seleccionamos as frechas indicadoras de equilibrio
qguimico e, pinchando co botén esquerdo do rato e arrastrando antes de soltalo,
debuxamos unha frecha entre as formas alfa-piranosa e aberta, e outra entre a
aberta e a 3eta-piranosa.

5. Engadimos coa ferramenta texto A , 0S nomes das moléculas e un titulo para o
esquema. Logo de seleccionala, facemos ‘clic’ sobre a zona onde querémo-lo
texto.

6. Introducimos, para remata-lo esquema, unha ‘Casifia Sombreada’ seleccionandoa

na ferramenta ‘elementos de debuxo’ {}> e arrastrando o punteiro en diagonal
desde o angulo superior esquerdo 6 inferior dereito.
Na ilustracion seguinte, os numeros fan referencia os pasos indicados no texto.

© MUTARROTACION ©

@ §"°

HoPH (1) W] on

- 2 o HO——H (4

T - i b H——0OH

H oH H————20OH
 HaOH

() alfa-D-glucopiranosa {5) Dylicosa {51 heta-D-gucopiranos
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Con ChemDraw é doado debuxar estructuras complexas nas que

intervefien aneis, gracias as ‘ferramentas para aneis’ (imaxe da esquerda).
Para ilustralo, reproducirémo-la estructura do ciclo esterano (ciclopentano-

perhidro-fenantreno),

B|8|CIC[~
180100

1. Escollémo-la ferramenta ‘anel de ciclo-hexano’ (‘cyclohexane ring’) 6" e

==1 facemos ‘clic’ na zona de traballo. Agora hai que ter en conta que dous aneis

pddense conxugar, compartindo dous atomos, ou xuntar mediante un enlace de tipo
Spiro (compartindo un s6 atomo). Para debuxar este Ultimo, coa mesma ferramenta
seleccionada, debemos pasa-lo punteiro sobre o atomo compartido e logo facer
‘clic’ para coloca-lo segundo ciclo.

O — OO

2. No caso do ciclo esterano a seleccién debe facerse sobre a ligazén entre os dous
atomos compartidos.

o — 0 — oy

3. Seleccionamos o ciclo pentano na disposicidbn que nos interesa na galeria de

. icos B8 . o
aneis aromaticos ,e para debuxala nos fixamos en ter resaltada a ligazon onde
se ten que conxugar.

oy — o

4. Para eliminar as dobres ligazéns que non interesan, utilizamo-la ferramenta

‘borrador’ & e facemos ‘clic’ sobre elas”.

e
p"?
—_—

* Outro xeito de pofielo ciclo pentano seria colocar un ciclo hexano e elimina-lo carbono que lle sobra. Para facer iso, logo de ter

colocado o0 hexano, activamos unha das ferramentas de seleccion [ A continuacion, mantendo presionada a tecla SHIFT
(maitsculas), movemos o carbono que queremos eliminar ata situalo enrriba dun calquera dos carbonos cos que estaba unido. O
solta-la tecla SHIFT, o ciclo-hexano converteuse nun ciclo-pentano.

C&OL
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5. Xa sO queda inseri-las ligazéns correspondentes 6s dous grupos metilo, para o

que utilizarémo-la ferramenta ‘ligazon sinxela’ AN de igual xeito que o indicado na
paxina 2.

E=TERAND
Como se pode apreciar, ChemDraw pon 6 noso dispor unha ampla gama de
ferramentas de debuxo vectorial que permiten a creacion de representacions quimicas no
plano, incluindo moléculas e reacciéns, dun xeito sinxelo e rapido, baixo unha aparencia
dun tipico contorno Windows, coas avantaxes que iso implica no manexo das funcions do
programa.

2. Chem3D. Unha pantalla tridimensional.

Chem3D é un programa que permite a construccién e a analise de modelos quimicos,
gue ademais son interactivos.

Un bo exemplo da sua utilidade, partindo do mais sinxelo, é a visualizacion da
disposicién das catro ligazéns do carbono. Este € un aspecto chave para se
introducir na quimica organica do bacharelato en disposicibn de entender outras
cuestions mais complexas, como algunha das que trataremos mais adiante.

O primeiro € a construccion do modelo. Chem3D non é un programa de debuxo como
ChemDraw polo que non dispén de tantas ferramentas como aquel. Si utilizamo-la
ferramenta ‘ligazon sinxelo’ e actuamos como se de ChemDraw se tratara aparecera
unha molécula de etano; coa mesma ferramenta se facemos ‘clic’ non pasa nada. Si
utilizamo-la de dobre ligazén aparecerd o eteno e, loxicamente, se usamo-la de triple
ligazdn a molécula que nos aparecera sera o etino. Semella que non imos ser quen de
debuxa-lo metano.

En realidade, é asi que entenderemos que 0s programas que compofien o
ChemOffice verdadeiramente “saben o &
que é a quimica”. Para debuxar o metano, |2 _
. . . . > D(E| &[82 & 2%
imos utilizar un sistema de comunicacion | =
co ordenador idéntico 6 que utilizariamos | %

co alumnado. Escribiremo-la férmula |
empirica na fiestra que se abre 6 |

Al
selecciona-la ferramenta de texto ==1°, N

5 Tamén se pode abri-la fiestra de texto facendo ‘dobre clic’ na '
zona de traballo mentres esta activada calquera das ferramentas de ligazon.
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Queda claro que falamos co ordenador en termos quimicos mas que informaticos. S6
resta acepta-la entrada premendo ‘ENTER’ e aparecera no lugar do texto unha imaxe

tridimensional do metano.

Si 0 que se pretende é debuxalo metanol, non teriamos mais que face-la substitucion
dun hidroxeno por un grupo hidroxilo, facendo ‘dobre clic’ sobre un dos hidréxenos,
escribindo “OH” na etiqueta de texto que se abre e premendo ENTER.

% FOH ENTEF. ? l
J—

O programa incorpora diversos tipos de modelos (de arame, de varifias, de bolas e
varifias, de casquete,...), modos de cor e tramas. Todos son accesibles desde o menu
‘View’ na opcion ‘Settings...". O seleccionala abrese unha fiestra como a seguinte:

_ | Model Display j
Model Type: |Eylindlical Bonds j
Atom Fill. |Solid Colors |

Color: |b_l,l Element
[~ Color By Depth
[] Background Color
[l Shadow Color

Shallaw 100 Deen
Depth Ratio: j Ld

Combinando estas opcidns con algunhas das que estan no menu ‘Object’ pdédense
obter diferentes imaxes da mesma molécula. Exemplo de estas capacidades son as

seguintes representacions:

Y
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Pero “un modelo cientifico dun obxecto € unha imitacién simplificada do mesmo que
ten por finalidade axudar a entendelo mellor. Os modelos créanse para representar
sistemas inaccesibles, moi grandes ou moi pequenos. Para que un modelo sexa util
debera explicar o comportamento e natureza de sucesos relacionados con el, e permitir
facer prediccions que poidan ser investigadas mediante a experimentacion para
demostrar ou rexeita-la sta validez™®. E, asi vistas, as anteriores non deixan de ser
representacions no plano de estructuras tridimensionais. O verdadeiro potencial do
programa esta na posibilidade de efectuar rotacions tipo “man libre* usando a ferramenta

‘Track-Ball’ Q‘ Esta ferramenta imita unha esfera na que esta contido o modelo
molecular. Arrastrando o punteiro mantendo pulsado o botén esquerdo do rato, faise xira-
la esfera e, polo tanto, a molécula. Se se apunta fora do circulo

que representa a esfera pddense facer rotacions segundo o eixo

Z.

Existen ademais outros controladores para facer diferentes
rotacions nos marcos da fiestra de traballo. Con todos eles, é
doado move-las moléculas por un espacio virtual simulando as
tres dimensiéns dun xeito moi intuitivo, como se tivésemos as
moléculas nas mans.

T hf.
v -
B E'J Y Bara de
Barade ro‘rc:qon L rotacion
segundo un sixo segundo
espedifico 0 eixo X

™~ ¢ “Tr’;.‘

Barade
ratacion
interna

segundo o eixo Y

]
b e

Para xirar respecto 6s eixes X e Y, s6 hai que preme-lo botén esquerdo do rato
sobre as barras correspondentes e arrastra-lo punteiro 6 longo delas.

Para realizar unha rotacion interna temos que seleccionar’ un &tomo, unha ligazén
ou un fragmento que tefia a lo menos un atomo seleccionado unido a outro non
seleccionado. Se se selecciona sé un atomo, o fragmento que queda estacionario
definese polo a&tomo conectado que presente o numero de serie mais baixo. Se se
selecciona un fragmento, os atomos non seleccionados seran os que quedaran
inmobiles.

6 Tomado do Médulo “Desfile de Modelos” en Domus (A Corufia).

s

. . . R L ‘
" Para seleccionar hai que ter activada a ferramenta de desprazamento' * . ou aferramenta man-libre O efacer
‘clic’ sobre o obxecto desexado (&tomo ou ligazén). Para seleccionar méis dun el emento pddese trazar co punteiro un
cadro que englobe os obxectos ou ben ir facendo ‘clic’ sobre cada un deles mantendo pulsada a tecla SHIFT

(maidsculas).
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Tameén é posible indica-lo nimero exacto de graos de xiro facendo ‘dobre clic’
sobre calquera das barras.

Xirar para ver: rotacions co gliceraldehido

Proponse agora unha actividade co Chem3D que permite evidencia-las
propiedades do gliceraldehido debidas o carbono asimétrico da sta estructura.

O primeiro sera crear dous modelos do gliceraldehido (CHO-CHOH-CH,OH), un
para a forma D- e outro para a L-, xuntos na mesma fiestra do programa.

R CF a3 Pro - [ghoaraliatvs]
W B Wk O] Gukde PO Gl HORSC Drie ek MR =

o=@ | = w

E‘- = P2

el #FL A
=

e

A idea é propofier 6s alumnos e alumnas que, utilizando tédalas ferramentas de
rotacion a sua disposicion, traten de coloca-las ddas moléculas na mesma disposicion
espacial. Unha posibilidade seria sinala-lo carbono n° 2 —quiral- e usa-la barra de
rotacion interna. Outra seria fixar os carbonos 1 e 3 e usala barra de rotaciéon segundo un
eixo especifico. En calquera caso, o alumnado chegaria de seu & certeza de que a
proposta non se pode resolver. Seria 0 momento de introducir o concepto de isomeria
estructural.

Moléculas, cAmara,...jACCION!

Por suposto que é posible gardar tédolos modelos creados no formato propio do
programa (*.C3D, *.C3T) para recuperalos en novas sesions de traballo. Pero tamén é
posible exportalos a diferentes formatos de imaxe (GIF, PNG, TIF, WMF,...) que permiten
incluilos en calquera documento nun procesador de texto, programas graficos ou mesmo
paxinas web.

Outra interesante opcion do Chem3D e a creacion de animaciéns dun xeito
verdadeiramente sinxelo. A seguinte ilustracion amosa unha secuencia® na que se
aprecia un xiro completo respecto o eixo Y, dunha molécula do D-gliceraldehido. Esta
funcién fai posible que a molécula describa de forma autonoma un movemento
previamente designado polo usuario, gravando unha imaxe por cada desprazamento que
se faga con calquera dos controis destinados 6 efecto.

8 A ilustracion a xeito de tira cinematografica (pax. 10) foi creada para este documento con outros programas. Unicamente as
moléculas que aparecen dentro dos cadrifios foron xeradas con Chem3D.
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Para grava-la pelicula hai que utiliza-los controis,’EIEIEI EE, situados por
debaixo da barra de desprazamento segundo o eixo Y. O preme-la icona de gravacion

(ﬂ) 0 programa pasa a ese estado. A partir de entdn, e mentres non se detefia esta

funcion (m), se xerara un fotograma por cada desprazamento que se faga, ben sexa no
modo man-libre ou mediante as diferentes barras.

Para reproduci-la secuencia, de xeito ininterrompido (de diante a atras e
viceversa), non hai mais que lle dar 6 control de reproduccion (m).

Para que a transicion sexa suave e o mais uniforme posible (sen saltos) é preciso
crear un elevado nimero de fotogramas. A xeito de exemplo, a secuencia anterior € o
resumo dun xiro completo que dura algo menos de medio minuto e ten un total de 68
fotogramas. Con esa taxa son perceptibles os saltos. A visualizacion sera tanto mellor
canto mais nos acheguemos a unha relacion de 25 fotogramas/segundo.

3. Cada cousa é para o que é

Se ben tanto ChemDraw como Chem3D son programas independentes e
autonomos, o certo € que cando se utilizan conxuntamente a productividade medra
considerablemente.

As posibilidades de debuxo de estructuras de Chem3D con respecto a ChemDraw
estan moi limitadas, mentres que a edicion de modelos tridimensionais con este Ultimo
programa non van mais alé da representacién de diferentes proxeccions moleculares
(Fisher, Haworth, Newman, etc..). Por fortuna, a conectividade entre as duas aplicacions

€ total. Por iso, o méais comodo e practico é utilizar ChemDraw para debuxa-las
moléculas e logo importalas desde Chem3D para visualizar e analiza-los modelos.

Estudia-las implicaciéns estructurais da introduccién de dobres ligazons nas
cadeas alifaticas dos acidos graxos é cuestion de copiar e pegar.

1. Abrimo-los programas Chem3D e ChemDraw.
2. En ChemDraw, debuxamos unha molécula de acido esteérico (18:0). Utilizamos a

ferramenta ‘acyclic chain’ L1l indicando 18 carbonos na fiestra que abre o facer
‘clic’ na zona de traballo:

Add a chain of |18 bonds Add
To create another chain of the same length, hold Cancel
down the ALT key and click in the document

window.

Help
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3. ModificAmo-lo extremo da molécula para transformalo nun grupo carboxilo.
o
WW\\MW#
\\

OH

4. Seleccionamo-la molécula coa ferramenta rectangular Cx guedando marcada
coa seguinte aparencia:

e a copiamos 0 portapapeis de Windows mediante a opcion ‘Copy’ do menu ‘Edit’
5. Activamo-lo Chem3D facendo ‘clic’ no botén da barra de tarefas:

f."' Inicio F & 5 ChemDraw Ultra - ...

£& 5 Chem30D Pro - Unki, ..

6. Pegamos coa opcion ‘Paste’ do menu ‘Edit’, aparecendo xa un modelo molecular
do acido estearico na fiestra de traballo:

7. De volta no ChemDraw (facendo ‘clic’ na barra de tarefas), introducimos unha
dobre ligazon entre o carbono 9 e o 10 do acido estearico (coa ferramenta de

ligazdn sinxela N facendo ‘clic’ nun deles e arrastrando ata o outro).

8. Seleccionamos toda a molécula e a copiamos O portapapeis de Windows
(Edit./Copy).

9. Se activa Chem3D na barra de tarefas e se pega (Edit./Paste) aparecendo un
novo modelo, esta vez do acido oleico (18:1%, no que se pode apreciar a inflexion
na cadea alifatica 6 nivel da dobre ligazon.

4. Net Power

E evidente que moitos problemas, dos que se prantexan nas aulas de Bioloxia de
Bacharelato, son moito mais complexos do que ata aqui se veu. Dous exemplos serviran
para ilustrar esta aseveracion: un, a estructura molecular das membranas bioldxicas, e
outro, a estructura do nucleosoma. Ainda que semella imposible desefiar modelos
moleculares destas dlas estructuras, e outras de semellante ou maior complexidade, o



Equipamento Informético de Bioloxia ChemOffice, 12/13

certo € que nin sequera fai falla que estraguémo-lo tempo en facelo. En Internet hai
multitude de recursos esperando ser utilizados.

Un dos formatos electronicos mais estendidos cando se fala de modelos
moleculares e o PDB (Protein Data Bank), formato que é importable e exportable desde
Chem3D. En realidade esto pode ser mais Util se queremos desefia-los nosos propios
modelos e logo colocalos nun servidor de internet para, por exemplo, que 0S nosos
alumnos podan acceder a eles.

A posibilidade de baixar moléculas da rede, para logo manipulalas en Chem3D, é
desde logo posible tamén, pero seguramente menos necesario toda vez que se pode
integra-la observacion das mesmas, incluindo as rotacions e visualizacions segundo
diferentes tipos de modelos, nos propios navegadores de internet. Para iso 0 propio €
instalar un conector (plug-in) no noso sistema: Chemscape CHIME®. Outra posibilidade é
usar un programa independente do navegador: RASMOL'®. Ambolos dous son gratuitos.

Queda fora dos obxectivos de esta presentacion facer unha descricion en detalle
deste software, pero preséntanse algunha imaxes, visualizadas en Internet Explorer 6 co
plug-in Chime instalado, que ilustran as suas posibilidades:

Modelos de membrana plasmatica
(http://www2.uah.es/biomodel/model2/bicapa/inicio.htm)

A primeira imaxe corresponde a un modelo mediante a opcion ‘Display/SpaceFill™**

(modelos de casquete). Na segunda, a opcion é ‘Display/Wireframe’ (modelos de arame)
e a opcion ‘Select/Hetero/Non solvent’ que resalta en cor laranxa as zonas hidrofébicas
do modelo.

Modelos do Nucleosoma

No primeiro modelo ocultouse a parte proteica para ve-la disposicién da fibra de
ADN. Na segunda podense ver as diferentes histonas representadas por distintas cores e
as cadeas de ADN 0 seu arredor en cor laranxa (‘Select/Nucleic/Nucleic’), e na terceira
se destacou a parte proteica no seu conxunto (‘Select/Protein/Protein’).

® Instal acién e uso de Chemscape Chime en http://www.pnti c.mec.es/mem/mol ecul ares/programaltutorial/chime.html
1 RASMOL para calquera plataforma, incluindo RASWIN, en: http://www.umass.edu/microbio/rasmol/getras.htm
11 Tddalas opciéns son accesibles no mend contextual que se abre pulsando o botdn dereito do rato sobre a fiestra do navegador.
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Xa se estd utilizando esta tecnoloxia en educacion, mais en niveis universitarios, e tamén
existen xa iniciativas dirixidas 6 ensino secundario. Bo exemplo de iso é o BIOMODEL3"
(Bioquimica Estructural para Ensefianza Secundaria) do que se pode conseguir unha
version para traballar localmente sen conexién a Internet solicitandoa 6 seu autor, Angel
Herrdez Sanchez da Universidade de Alcala de Henares.

Algunhas imaxes do BIOMODEL-3 :

A Fructosa cos carbonos numerados e o
carbono anomérico destacado.

A alfa-hélice con cadeas laterais ocultas e
amosando as pontes de hidréxeno que a
estabilizan.

A tipica representacion a xeito de cinta, util
na visualizacién de proteinas grandes.

Representacién da Hemoglobina. Cada
unha das cadeas polipeptidicas esta
representada nunha cor diferente e o
grupo hemo noutro.

Pddese atopar mais ligazons utiles referidas a modelado molecular en:
http://www.bioxeo.com/modelos

12 http://ww2.uah.es/biomodel/model 3/inicio.htm




