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RESUMO

Introducio: As hemeproteinas correspondem a biomoléculas que possuem
em sua estrutura o grupo funcional heme. Este grupamento permite que elas
desempenham diversas fun¢des bioquimicas, como transporte de gases, ca-
talise, transporte de elétrons, entre outras. Objetivo: Desenvolver uma es-
tratégia didatica para ensinar a como desenvolver scripts localizacdo de gru-
pos funcionais em programas de simula¢do computacional de biomoléculas
como o RasMol, utilizando as hemeproteinas como modelo. Metodologia:
No atual estudo foi realizado um levantamento das hemeproteinas em artigos
cientificos e livros. Em seguida, foram buscados arquivos PDBs disponiveis
no site Protein Data Bank. A partir dos arquivos PDB selecionados, foram
desenvolvidos scripts para o software RasMol para producao de imagens tri-
dimensionais que destacassem os grupos heme. Resultados: As hemeprote-
inas selecionadas foram organizadas em quatro grupos de acordo com sua
funcdo: a) transporte de elétrons; b) ligagdes com gases; ¢) decomposi¢ao
de perdxidos e d) fungdes variadas. Para cada biomolécula destes grupos,
foi desenvolvido um script no qual as proteinas sdo apresentadas no modo
Wireframe e os grupos heme no modo Spacefill. Conclusao: O software Ras-
Mol ¢é um programa de simula¢do computacional de biomoléculas gratuito
e, portanto, acessivel como ferramenta de bioinformatica para estudantes de
diferentes niveis de ensino. Sua simplicidade se deve a necessidade de ela-
boracdo de poucos comandos, o que torna possivel apreender facilmente a
desenvolver scripts para localizacdo de grupamentos quimicos funcionais.

Palavras-chave: Bioquimica. Biologia computacional. Simula¢do por com-
putador. Heme.
ABSTRACT

Introduction: Hemeproteins are biomolecules that have the heme functional
group in their structure. This grouping allows them to perform several bio-
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chemical functions, such as gas transport, catalysis, electron transport, among others. Objective: To develop
a didactic strategy to teach how to develop scripts to locate functional groups in computer simulation pro-
grams of biomolecules such as RasMol, using hemeproteins as a model. Methodology: In the current study,
a survey of hemeproteins in scientific articles and books was carried out. Then, PDB files available on the
Protein Data Bank website were searched. From the selected PDB files, scripts for the RasMol software
were developed to produce three-dimensional images that highlighted the heme groups. Results: The select-
ed hemeproteins were organized into four groups according to their function: a) electron transport; b) gas
bonds; c) peroxide decomposition; and d) miscellaneous functions. For each biomolecule in these groups, a
script was developed where the proteins are presented in Wireframe mode and the heme groups in Spacefill
mode. Conclusion: The RasMol software is a free computational simulation program for biomolecules and,
therefore, accessible as a Bioinformatics tool for students at different levels of education. Its simplicity is
due to the need to develop few commands, which makes it possible to easily learn how to develop scripts
for locating functional chemical groups.

Keywords: Biochemistry. Computacional Biology. Computer simulation. Heme.

1 INTRODUCAO

Em Bioquimica, os grupos funcionais correspondem a sequéncias de atomos conectados que
determinam a reatividade intrinseca da molécula original, sendo responsaveis pelas propriedades gerais dos
compostos organicos. De acordo com a presenga dos grupos funcionais, os compostos organicos podem ser
classificados em diversos grupos (Ertl; Altmann; McKenna, 2020).

Um destes grupos corresponde as hemeproteinas, que sdo um conjunto de biomoléculas que
apresentam em sua constituicdo o grupo funcional heme, um complexo de estrutura planar, formado pela
protoporfirina IX (C34H32FeN40O4) e um ion de ferro no estado ferroso (Fe2+). O 4tomo de ferro esta
localizado no centro do grupo heme, ligado a quatro atomos de nitrogénio, podendo formar ainda duas
interagdes adicionais, uma de cada lado do plano do anel porfirico. As duplas ligagdes do grupo heme
absorvem a luz visivel, conferindo a cor vermelha caracteristica do grupamento (Rodrigues ef al., 2020).

A presenga do grupamento heme nas hemeproteinas permite que estas biomoléculas desempenhem
diversas func¢des bioquimicas como transporte de gases, catalise, transporte de elétrons, entre outras. Além
disso, sdo proteinas de interesse em pesquisa pois podem ser usadas como modelo para o desenvolvimento
de novos designs de proteinas por meio da substituicdo do grupo por um analogo, sendo estas novas
proteinas projetadas para uso em sistemas modelo, desenvolvimento de metaloenzimas artificiais e novos
antibioticos (Lemon, 2023).

Na presente pesquisa, as hemeproteinas serdo usadas como modelo para a localiza¢do de grupamentos
em biomoléculas em um programa de simulacdo computacional de biomoléculas denominado RasMol. Este
programa foi originalmente desenvolvido em 1989 por Roger Anthony Sayle na Unidade de Pesquisa em
Bioinformatica da Universidade de Edinburgh e no Departamento de Estrutura Biomolecular na Glaxo
Pesquisa e Desenvolvimento, em Greenford, Reino Unido (Hassunuma; Souza, 2016).

O RasMol foi escolhido enquanto programa de visualizacao virtual de biomoléculas por ser gratuito,
poder ser usado em computadores de configuracao modesta e ser amplamente usados em pesquisas na area
de bioinformadtica. Assim, além deste programa estar consolidado na literatura, o RasMol continua sendo

usado nos ultimos anos como, por exemplo, em pesquisas para o desenvolvimento de novas vacinas para a
covid-19 (Talluri, 2021; Tao et al., 2023).
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Vale ressaltar que o conhecimento de programacgdo em simulacdo computacional ¢ um assunto que
estd se tornando cada vez mais essencial para complementar o que o aluno aprende em sala de aula e
em experimentos em aulas praticas. A localiza¢do de grupos funcionais de biomoléculas pode auxiliar os
alunos a compreender conceitos de bioquimica, como a estrutura e a fungdo de biomoléculas, bem como
suas caracteristicas estruturais (Abreu et al., 2019).

Assim, o presente estudo tem como objetivo utilizar-se das hemeproteinas como modelos para
a localizagdo de grupos funcionais em programas de simulagdo computacional de biomoléculas como o
RasMol.

2 MATERIAL E METODOS

A presente pesquisa foi realizada em janeiro a fevereiro de 2025, sendo um estudo de natureza bésica,
de abordagem explicativa, cujo objetivo € explicativo, e com procedimentos técnicos que caracterizam uma
pesquisa in silico, visando produzir scripts para o sofiware RasMol (link: https://www.openrasmol.org/) no
intuito de desenvolver imagens tridimensionais de hemeproteinas humanas.

Na primeira etapa da pesquisa foi realizado o levantamento de artigos cientificos e livros de
hemeproteinas. Na segunda etapa, foram verificadas quais hemeproteinas sdo produzidas em seres humanos
e quais possuem arquivo PDB disponivel no site Protein Data Bank (link: https://www.rcsb.org/).

Para sele¢do dos arquivos PDB, foram usados como critérios de inclusdo e escolha: a) arquivos com
data da ultima revisdo mais recente; b) arquivos obtidos de proteinas humanas; ¢) arquivos mencionados
na pagina Molecule of the Month (https://pdb101.rcsb.org/). Foram usados como critérios de exclusdo: a)
auséncia de arquivo PDB disponivel; b) auséncia de arquivo PDB disponivel de hemeproteinas humanas.
Foram usados como critérios de preferéncia para escolha de arquivos PDB: a) auséncia de mutacdes; b)
menor nimero de ligantes possiveis.

Na terceira etapa foram desenvolvidos scripts para o software RasMol para producdo de imagens
tridimensionais de proteinas. Os scripts produzidos representam a estrutura da proteina no modo Wireframe
(varetas finas) em diferentes cores e os grupos heme no modo Spacefill (Preenchimento de espago) e no padrao
de cores CPK determinado pelo proprio software RasMol. Esta forma de representacdo das hemeproteinas

foi escolhida para facilitar a visualizagdo e contagem do nimero de grupos heme por proteina.

3 RESULTADOS E DISCUSSAO

3.1 Levantamento das hemeproteinas

O intuito da presente pesquisa ndo foi esgotar o estudo de todas as hemeproteinas, uma vez que
existe uma quantidade enorme de subtipos e variagdes entre as espécies. Assim, foi proposto realizar
um levantamento dos principais membros e das suas principais fungdes. Um levantamento inicial das
hemeproteinas foi baseado no estudo conduzido por Korolnek ¢ Hamza (2014), o qual apresenta uma lista

de 30 hemeproteinas eucarioticas que estdo apresentadas no Quadro 1.
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Quadro 1 — Lista de hemeproteinas
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drogénio

Hemeproteina Funcio Localizacao
1. Bachl Fator de transcricao Citosol/nucleo
2. Catalase Decomposicao do perdxido de hi- | Peroxissomo

3. Ciclo-oxigenase-1

Sintese de prostaglandinas

Reticulo endoplasmatico rugoso

4. Ciclo-oxigenase-2

Sintese de prostaglandinas

Reticulo endoplasmatico rugoso

5. Citocromo b5

Transporte de elétrons

Citosol

6. Citocromo ¢

Transporte de elétrons

Espago intermembranoso mito-
condrial

7. Citocromo ¢ oxidase ou com-
plexo IV

Transporte de elétrons

Membrana mitocondrial interna

8. Citocromo P450

Transporte de elétrons

Superficie externa do reticulo en-
doplasmatico rugoso

9. Citoglobina

Liga¢do com gases

Citosol

10. Cloroperoxidase

Catalisam a formagao de hipoclo-
rito

Meio extracelular

11. Complexo citocromo bcl ou
complexo III

Transporte de elétrons

Membrana mitocondrial interna

12. CYPI1Al Sintese de esteroides Matriz mitocondrial
13. DGBR& Processamento de miRNA Nucleo
14. Guanilato ciclase soluvel Sinalizacdo de oxido nitrico e | Citosol

Ca2+
15. Haplp Fator de transcri¢ao Nucleo
16. Hemoglobina Ligagdo com gases Citosol
17. HRG-3 Transporte do grupo heme Meio extracelular
18. Lactoperoxidase Microbicida Meio extracelular
19. Ligninase Degradacao da lignina Meio extracelular
20. Mieloperoxidase Microbicida Granulos azurdfilos
21. Mioglobina Ligagdo com gases Citosol
22. mPer2 Ritmo circadiano Citosol/nucleo
23. Neuroglobina Ligagdo com gases Citosol
24. Oxido nitrico sintase Sinalizagdo de 6xido nitrico Citosol

25. Peroxidasina Sintese de componentes da matriz | Meio extracelular
extracelular

26. Proteina de ligagdo ao heme | Transporte do grupo heme Meio extracelular

de Rhodnius (RHBP)

27. Redutase férrica Transporte de ferro Membrana plasmatica

28. Rev-erb-a Fator de transcri¢ao Nucleo

29. Succinato desidrogenase ou
complexo II

Transporte de elétrons

Membrana mitocondrial interna

30. Tiroperoxidase

Sintese do hormonio tireoidiano

Membrana plasmatica

Fonte: Adaptado de: Korolnek; Hamza, 2014.

3.2 Levantamento dos arquivos PDB e organizacio das hemeproteinas de acordo com a sua funciio

ID: 4559
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Cada uma das hemeproteinas apresentadas no Quadro 1 foi buscada no site Protein Data Bank (www.
rcsb.org) no intuito de localizar os arquivos PDB disponiveis. Até o presente momento, o site disponibiliza
um total de 5774 arquivos PDB de hemeproteinas. Para a escolha dos arquivos, foram usados os critérios
de inclusdo, exclusdo e de preferéncia mencionados anteriormente.

As informagdes referentes aos arquivos PDB selecionados para o presente estudo estdo apresentadas

no Quadro 2. Neste quadro, as hemeproteinas foram organizadas em classes de acordo com a sua fung¢ao.

Quadro 1 — Lista de hemeproteinas humanas selecionadas

Hemeproteina PDB ID Citacao

Grupo I — Hemeproteinas transportadoras de elétrons

Citocromo b5 3NER Terzyan et al., 2023

Citocromo ¢ 1J3S Jeng et al., 2024

Citocromo P450 S5VEU Hsu; Johnson, 2023

Complexo II ou succinato desidrogenase 8GS8 Gu; Wu; Yang, 2020

Complexo III ou Complexo citocromo bcl SXTE Du et al., 2024

Complexo IV ou citocromo ¢ oxidase 5762 Guetal., 2019

CYPI1A1 3N9Y Strushkevic et al., 2024

Grupo II - Hemeproteinas que realizam ligacio com gases

Citoglobina 1UMO de Sanctis et al., 2024

Hemoglobina 2HHB Fermi; Perutz, 2024

Mioglobina 3RGK Hubbard, 2023

Neuroglobina 10J6 Pesce et al., 2024

Grupo III - Hemeproteinas relacionadas a decomposicio de peroxidos

Catalase 1F4] Safo et al., 2024

Mieloperoxidase 3F9P Carpena; Fita; Obinger, 2024

Peroxidase 80GI Pfanzagl; Obinge, 2024

Grupo IV — Hemeproteinas de fun¢oes variadas

Guanilato ciclase soluvel 6JTO Chen et al., 2024

Oxido nitrico sintase 3NOS Fischmann; Weber, 2023

Ciclooxigenase 5F19 Lucido, Orlando, Malkowski,
2024

Fonte: Autores, 2025.

Vale mencionar que no Quadro 2 ndo estdo apresentadas algumas hemeproteinas, cujos arquivos
PDB nao foram encontrados e que desempenham outras fungdes como, por exemplo: Haplp, Bachl, Rev-
erb-a (fatores de transcricdo); DGBRS8 (que participa do processamento de miRNA); mPer2 (que auxilia
no controle do ciclo circadiano); tiroperoxidase (relacionada a sintese de hormonio tireoidiano); redutase
férrica (que realiza transporte de ferro); peroxidasina (que participa da produgdo de varios componentes
da matriz extracelular); HRG-3 e proteina de ligacdo ao heme de Rhodnius (RHBP) (que auxiliam no
transporte do grupo heme entre moléculas) (Korolnek; Hamza, 2014).

Outras proteinas foram excluidas por ndo estarem presentes em seres humanos como, por exemplo,
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a cloroperoxidase, produzida naturalmente em fungos (Ruiz-Muioz et al., 2025), a ligninase sintetizada por
fungos e bactérias (Wu et al., 2023).

Ap0s arealizacdo deste levantamento, os arquivos PDB selecionados foram utilizados para produzir
scripts de imagens tridimensionais das hemeproteinas para o programa computacional RasMol, sendo

exibido especialmente o(s) grupo(s) heme(s) de cada uma delas, conforme apresentado a seguir.

3.3 Grupo I: Hemeproteinas que transportam elétrons

No grupo I foram agrupadas as hemeproteinas do tipo citocromos, que correspondem a proteinas
de transferéncia de elétrons que sdo essenciais em diferentes sistemas biologicos, desempenhando papéis
importantes especialmente na respiragdo celular (Morgado; Salgueiro, 2022).

AFigura 1 mostra as hemeproteinas do primeiro grupo representadas no modo Wireframe: citocromo
b5 (3NER) em azul matiz; citocromo ¢ (1J3S) em azul celeste; citocromo P450 (SVEU) em verde matiz;
complexo II ou succinato desidrogenase (8GS8) em amarelo matiz; complexo III ou complexo citocromo
bcl (5XTE) em rosa matiz; complexo IV ou citocromo ¢ oxidase (5262) em ciano; e a CYP11A1 (3N9Y)

em rosa. Os grupos heme estdo representados no modo Spacefill e padrao de cores CPK.

Figura 1 - Grupo I: Hemeproteinas que transportam elétrons

Fonte: Autores, 2025.
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Os scripts desenvolvidos para o software RasMol para as hemeproteinas do grupo I estdo apresentados
no Quadro 3. Vale ressaltar que os scripts apresentados se referem a representacio das proteinas no modo
Wireframe e dos grupos heme em Spacefill apresentados anteriormente. O posicionamento das hemeproteinas

de forma a exibir melhor os grupos heme foi realizado manualmente com o mouse.

Quadro 3 - Scripts desenvolvidos para as hemeproteinas do grupo I

Citocromo b5 BNER) | Citocromo c (1J3S) Citocromo P450 | Complexo II ou suc-
(SVEU) cinato  desidrogenase
(8GS8)
Load 3NER.pdb Load 1J3S.pdb Load SVEU.pdb Load 8GS8.pdb
Wireframe Wireframe off Wireframe Wireframe
Colour bluetint Select */1 Colour greentint Colour yellowtint
Select hem Wireframe Select hem Select hem
Spacefill Colour skyblue Spacefill Spacefill
Colour CPK Select hec/1 Colour CPK Colour CPK
Spacefill
Colour CPK
Complexo III ou com-| Complexo IV ou cito- | CYP11A1
plexo citocromo bcl | cromo c oxidase (5Z.62) | BN9Y)
(5XTE)
Load 5XTE.pdb Load 5Z262.pdb Load 3N9Y.pdb
Wireframe Wireframe Wireframe
Colour pinktint Colour cyan Colour pink
Select hem Select hea Select hem
Spacefill Spacefill Spacefill
Colour CPK Colour CPK Colour CPK

Fonte: Autores, 2025.

Analisando os scripts apresentados no Quadro 3, € possivel observar que os grupos heme podem
ser exibidos utilizando-se geralmente apenas cinco comandos simples no RasMol: a) Load: para carregar
o arquivo PDB; b) Wireframe: para exibi¢do da proteina na forma de finas varetas; c) Colour: para escolha
de cores; d) Select: para selecao do grupo heme; e e) Spacefill: para exibi¢do do grupo heme no modo de
preenchimento de espago.

Por meio das imagens produzidas no RasMol, ¢ possivel observar que os membros da familia dos
citocromos apresentam uma quantidade variavel de grupos heme: o citocromo ¢ e do complexo Il apresentam
um unico grupo heme; o citocromo b5 e o complexo IV apresentam dois; o complexo III apresenta quatro
e o citocromo P450 possui um total de 12 grupamentos.

No grupo I foram incluidas as hemeproteinas capazes de transportar elétrons, como os citocromos
mitocondriais que participam da cadeia transportadora de elétrons e citocromos como o b5 e P450 que
desempenham papéis essenciais no metabolismo de uma variedade enorme de compostos endogenos e

exogenos, drogas e outros xenobioticos (Belot et al., 2024).

A CYPI1AT1 corresponde a um membro da familia do citocromo P450, que desempenha diferentes

ID: 4559
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papéis no corpo humano como, por exemplo, a catalizagdo da conversdo do colesterol em pregnenolona
(Slominski et al., 2021).

3.4 Grupo II: Hemeproteinas que realizam ligacao com gases

O segundo grupo de hemeproteinas corresponde aquelas que possuem como fun¢do principal a
sua capacidade de se ligar a gases. Na figura 2, as hemeproteinas do Grupo II sdo representadas no modo
Wireframe: citoglobina (1UMO) em branco; hemoglobina (2HHB) em amarelo; mioglobina (3RGK) em
magenta; e neuroglobina (10J6) em verde marinho. Os grupos heme estao representados no modo Spacefill
e padrao de cores CPK.

Fonte: Autores, 2025.

No Quadro 4 estao demonstrados os scripts que foram desenvolvidos para o grupo II. Assim como

no Grupo I, a posicdo das proteinas foi realizada manualmente.

Rev. Multi. Educagdo e Meio Amb, v6. n.2

Figura 2 - Grupo II: Hemeproteinas que realizam ligagdes com gases

Quadro 4 - Scripts desenvolvidos para as hemeproteinas do Grupo I1

Citoglobina Hemoglobina Mioglobina Neuroglobina
(1UMO) (2HHB) (BRGK) (10J6)

Load 1UMO.pdb Load 2HHB.pdb Load 3RGK pdb Load 10J6.pdb
Wireframe Wireframe Wireframe Wireframe
Colour white Colour yellow Colour magenta Colour purple
Select hem Select hem Select hem Select hem
Spacefill Spacefill Spacefill Spacefill
Colour CPK Colour CPK Colour CPK Colour CPK

Fonte: Autores, 2025.

Observando a Figura 2, ¢ possivel verificar que a hemoglobina e neuroglobina possuem quatro

ID: 4559
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grupos heme, a citoglobina dois grupos e a mioglobina apenas um unico grupamento.

Os grupamentos heme da hemoglobina sdo importantes para o transporte de oxigénio em diferentes
partes do corpo: a hemoglobina no interior da hemacia, a mioglobina no dentro de células musculares (Hsia,
2023), a neuroglobina no interior de neurdnios (Ramli et al., 2024) e citoglobina nos demais tecidos de
forma geral (Novientri; Sadikin; Jusman, 2022).

3.5 Grupo I11: Hemeproteinas relacionadas a decomposicao de peroxidos

No grupo III foram reunidas as hemeproteinas capazes de realizar a decomposi¢ao de perdxidos.
A Figura 3 mostra as proteinas desenvolvidas no RasMol e representadas no modo Wireframe: catalase
(1F4J) em amarelo; mieloperoxidase (3F9P) em rosa; e peroxidase (80GI) em verde. Os grupos heme estao
representados no modo Spacefill e padrao de cores CPK.

Figura 3 - Grupo III: Hemeproteinas relacionadas a decomposigdo de peroxidos

Fonte: Autores, 2025.

No Quadro 4, estdo apresentados os scripts desenvolvidos para as hemeproteinas do Grupo III. Os
scripts se referem a representacao das proteinas no modo Wireframe e dos grupos heme em Spacefill. O

posicionamento das hemeproteinas foi realizado de modo manual utilizando o mouse.

Quadro 5 - Scripts desenvolvido para as hemeproteinas do grupo I1I

Catalase Mieloperoxidase Peroxidase

(1F47) (3F9P) (80GI)

Load 1F4J.pdb Load 3F9Ppdb Load 8OGI.pdb

Wireframe Wireframe Wireframe

Colour yellow Colour pink Colour green

Select hem Select hem Select heb

Spacefill Spacefill Spacefill

Colour CPK Colour CPK Colour CPK
Fonte: Autores, 2025.

ID: 4559
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Conforme ilustrado na Figura 3, a quantidade de grupos heme varia entre as hemeproteinas, sendo
que a catalase possui quatro grupos heme, a peroxidase possui um unico grupo heme e a mieloperoxidase
dois grupos heme.

Entre as hemeproteinas do Grupo I1I estao: a catalase que ¢ uma enzima que converte duas moléculas
de peroxido de hidrogénio em duas moléculas de agua e uma de oxigénio (Nandi et al., 2019); a peroxidase,
que € uma enzima que converte o peroxido de hidrogénio em agua (Oliveira; Santos; Buffon, 2023); e
a mieloperoxidase que utiliza o peréxido de hidrogénio para gerar acido hipocloroso (HCIO) (Strzepa;
Pritchard; Dittel, 2017).

3.5 Grupo IV: Hemeproteinas de funcées variadas

No grupo IV, foram agrupadas todas demais hemeproteinas encontradas no site Protein Data Bank.
Na Figura 4, estdo representadas no modo Wireframe: a guanilato ciclase soluvel (6JT0) em branco; a
oxido nitrico sintase (3NOS) em vermelho; e a ciclooxigenase (5F19) em amarelo. Os grupos heme foram

representados no modo Spacefill e padrao de cores CPK.

Figura 4 - Grupo IV: Hemeproteinas de fungdes variadas

Fonte: Autores, 2025.

No Quadro 6, entdo os scripts desenvolvidos para as hemeproteinas do grupo I'V. Os scripts se referem
a representacao das proteinas no modo Wireframe e dos grupos heme em Spacefill. O posicionamento das

proteinas foi realizando por meio do mouse.

Quadro 6 - Scripts desenvolvidos para as hemeproteinas do grupo IV

Guanilato ciclase soluvel Oxido nitrico sintase Ciclooxigenase
(6JTO) (3NOS) (S5F19)
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Load 6JT0.pdb Load 3INOS.pdb Load 5F19.pdb
Wireframe Wireframe Wireframe
Colour white Colour red Colour yellow
Select hem Select hem Select COH
Spacefill Spacefill Spacefill
Colour CPK Colour CPK Colour CPK

Fonte: Autores, 2025.

Conforme mostrado na Figura 4, o numero de grupos heme também variou no Grupo IV: a 6xido
nitrico sintase e a ciclooxigenase possuem dois grupos heme, diferentemente da guanilato ciclase soluvel,
que possui apenas um Unico grupo heme.

No Grupo IV, sdo observadas hemeproteinas que apresentam func¢des variadas: a guanilato ciclase
soluvel é um receptor para o 6xido nitrico, sendo um importante alvo de firmacos usados no tratamento de
doengas cardiovasculares (Liu; Kang; Chen, 2021); a 6xido nitrico sintase ¢ uma enzima capaz de catalisar
a sintese de 6xido nitrico, um gas que atua como neurotransmissor, molécula de sinaliza¢do, desempenha
atividades de suporte ao sistema imunoldgico e regula fungdes de vasos sanguineos (Krol; Kepinska, 2020);
e a ciclooxigenase ¢ uma enzima que atua no ciclo do acido araquidonico para produgao de prostaglandinas

e tromboxanos, desempenhando um papel importante em reagdes inflamatorias (Olgac et al., 2025).

6 CONSIDERACOES FINAIS

Na atual pesquisa, foi observado que o sofiware RasMol ¢ um programa de simulagdo computacional
de biomoléculas gratuito de facil programacao. Foi observado que por meio de uma quantidade pequena
de comandos breves, ¢ possivel que alunos aprendam a desenvolver pequenos scripts para localizagao de
grupamentos quimicos funcionais.

Foi observado também que as hemeproteinas correspondem a um grupo heterogéneo de proteinas,
tendo como fungdes variadas como o transporte de elétrons, transporte de gases, decomposi¢ao de peroxidos,
entre outras. Estas hemeproteinas apresentam um nimero varidvel de grupamentos heme e podem ser
usados como modelos adequados para localiza¢do de grupos quimicos funcionais.

Assim, o RasMol pode ser considerado um programa computacional adequado para introduzir a
bioinformatica para estudantes de diferentes niveis de ensino, dentro do contexto da bioquimica. Embora
os comandos e programagao de scripts seja totalmente no idioma inglés, os seus comandos sdo bastante

simples para aqueles que desejam aprender programagao bésica para informatica em satde.
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