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1. Grupo pirrol

O grupo pirrol corresponde a um anel orginico heterociclico, cuja
formula é C,H,NH (Pyrrole, 2019). A estrutura deste grupo esti

apresentada na figura 1.

Figura 1 — Estrutura quimica do grupo pirrol
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B
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Fonte: File:Pyrrole-2D-numbered.svg [Internet]. 2010 sep 01 [acesso 2019 nov
13]. Disponivel em: https://commons.wikimedia.org/wiki/File:Pyrrole-2D-

numbered.svg.



2. Grupo porfirina

O grupo porfirina corresponde a um macrociclo organico
heterociclico, composto por quatro subunidades pirrol ligadas pelo
carbonos alfa por meio de grupos metino (=CH-) (Porphyrin, 2019). A
estrutura deste grupo esta apresentada na figura 2.

Figura 2 — Estrutura quimica do grupo porfirina

Fonte: Mizoch L. File:Porphyrin.svg [Internet]. 2006 aug 04 [acesso 2019 nov
13]. Disponivel em: https://commons.wikimedia.org/wiki/File:Porphyrin.svg.
Imagem registrada como dominio publico.



3. Grupo heme

O grupo heme é um complexo formado pela protoporfirina IX
(C;4,H;,FeN,O,) e um ion de ferro no estado ferroso (Fe*?). O d4tomo de
ferro esta ligado ao centro do grupo heme a quatro atomos de
nitrogénios. O ion ferro pode formar ainda duas interacdes adicionais,
uma de cada lado do plano do anel porfirico (Helmkamp, 2010; Nelson,
Cox, 2014).

O grupo heme forma uma estrutura planar, cujas duplas ligagdes
conjugadas absorvem a luz visivel e conferem a cor vermelha ao
grupamento (Kennelly, Rodwell, 2017).

A estrutura deste grupo estd apresentada na figura 3. Na figura 4,
sdo observados os quatros grupos heme da molécula de hemoglobina no
modelo de bolas e varetas e no padrio de cores CPK do software
RasMol.

Esta figura foi desenvolvida a partir do arquivo 2hhb.pdb referente a
hemoglobina humana (Homo sapiens) determinada por técnica de
difracio de raios-X em resolucio de 1,74A, sendo utilizado o software
RasMol 2.7.5.2.

Vale ressaltar que no script desenvolvido nio sido observados os
atomos de hidrogénio. Mais informacdes sobre o padrio de cores CPK
encontram-se no anexo 1. O script desenvolvido para esta figura esta
apresentado no anexo.2



Figura 4 - Estrutura quimica do grupo heme
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Fonte: File:Heme b.svg [Internet]. 2010 aug 03 [acesso 2019 nov 13]. Disponivel
em: https://commons.wikimedia.org/wiki/File:Heme_b.svg. Imagem registrada
como dominio publico.



Figura 4 — Grupos heme da molécula de hemoglobina

Fonte: Autores, 2019.



4. Hemoglobina

A hemoglobina possui como fungdes principais: o transporte do
oxigénio e desempenhar uma fung¢do tampao no sangue. Estd presente
em grande quantidade nas hemacias (270 milhdes de moléculas por
eritrécito), correspondendo a cerca de um terco de seu peso (Marzzoco,
Torres, 2017).

No sangue arterial, que passa dos pulmées, pelo coracdo até os
tecidos, a hemoglobina encontra-se aproximadamente 96% saturada
pelo oxigénio. J4 no sangue venoso, a saturacdo diminui para 64%
(Nelson, Cox, 2014).

A hemoglobina é uma proteina globosa com didmetro aproximado de
5,5 nm (Nelson, Cox, 2014). A hemoglobina A (HbA), também
conhecida como hemoglobina adulta normal, corresponde a 95% da
hemoglobina presente em individuos adultos. Esta composta por quatro
cadeias proteicas, representadas por a2$2, que correspondem a duas
cadeias alfa (com 141 residuos de aminoacidos) e duas cadeias beta
(com 146 residuos de aminoacidos). O tetrdmero da hemoglobina é
formado pela associacio de dois dimeros idénticos (af3)1 e (af$)2.
(Campbell, Farrell, 2017; Harvey, Ferrier, 2012; Fermi, Perutz, Shaanan,
Fourme, 1984; Marzzoco, Torres, 2017; Nelson, Cox, 2014).

Cada cadeia possui um grupo heme contendo um 4dtomo de ferro. O
oxigénio se liga de forma reversivel a estes dtomos de ferro e é
transportado através do sangue (Hemoglobin, 2019; Hassunuma, Souza,
2016).

Na figura 5, as cadeias da hemoglobina sdo representadas no modo
Cartoons: cadeia a A em amarelo matiz (yellowtint), cadeia a C em azul
matiz (bluetint), cadeia B em rosa matiz (pinktint) e a cadeia 3 D em
verde matiz (greentint). Os grupos heme de cada cadeia estdo
representados no modelo de bolas e varetas (wireframe 40 e spacefill
120) no padrio de cores CPK. Mais informacdes sobre o padrdo de cores
do Comando Colours encontram-se no anexo 1.

10



Esta figura foi desenvolvida a partir do arquivo 2hhb.pdb referente a
hemoglobina humana (Homo sapiens) determinada por técnica de
difracdo de raios-X em resolucido de 1,74A, sendo utilizado o software
RasMol 2.7.5.2. O script desenvolvido para esta figura encontra-se no
anexo 2.
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Figura 5 — Organizagdo tetramérica da hemoglobina

Fonte: Autores, 2019.

12



5. Ligacao com oxigénio

As moléculas de oxigénio se ligam a hemoglobina por meio do atomo
de ferro do grupamento heme. Cada molécula de hemoglobina pode se
ligar a até quatro moléculas de O,, sendo denominada oxiemoglobina.
Por outro lado, a molécula de hemoglobina sem nenhuma ligacio com
oxigénio é denominada desoxiemoglobina. A ligacdo com oxigénio
altera a cor da hemoglobina que passa de azul (sangue venoso) a
vermelho (sangue arterial) (Marzzoco, Torres, 2017).

Na figura 6, a cadeia a A estd representada em amarelo matiz
(yellowtint) e a cadeia 3 B esta em rosa matiz (pinktint). Os grupos heme
de cada cadeia estio representados no modelo de bolas e varetas
(wireframe 40 e spacefill 120) no padrdo de cores CPK. Duas moléculas
de oxigénio e dois dtomos de ferro encontram-se destacados como
esferas maiores vermelhas (red) e dourado (gold), respectivamente.

Esta figura foi desenvolvida a partir do arquivo 2hhb.pdb referente a
oxiemoglobina humana (Homo sapiens) determinada por técnica de
difracdo de raios-X em resolucio de 2,1A, sendo utilizado o software
RasMol 2.7.5.2. O script desenvolvido para esta figura encontra-se no
anexo 2.
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Figura 6 — Ligacao com oxigénio

Fonte: Autores, 2019.
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6. Ligacao cooperativa do oxigénio

Na hemoglobina, ocorre um fenémeno denominado ligacdo
cooperativa, a qual significa que quando uma molécula de oxigénio se
liga a hemoglobina, fica mais facil da préxima se ligar (Campbell,
Farrell, 2017; Fermi, Perutz, Shaanan, Fourme, 1984; Harvey, Ferrier,
2012; Kennelly, Rodwell, 2017; Marzzoco, Torres, 2017).

Este fenomeno permite que a hemoglobina capte uma maior
quantidade de oxigénio nos pulmdes e também favorece a liberagdo da
molécula de oxigénio nos tecidos (Kennelly, Rodwell, 2017)

A ligacdo cooperativa ocorre devido a mudancas conformacionais da
molécula, que sio denominadas: estado R (forma relaxada) e T (forma
tensa) da hemoglobina. Embora a molécula de oxigénio possa se ligar a
hemoglobina nas duas conformacdes, no estado R, o grupo heme possui
alta afinidade pela molécula de oxigénio. A medida que as moléculas de
oxigénio vao se ligando, a hemoglobina passa para o estado T (tenso),
onde os grupos heme possuem menor afinidade pelo oxigénio (Harvey,
Ferrier, 2012; Hemoglobina, 2019; Kennelly, Rodwell, 2017; Nelson,
Cox, 2014).

Na figura 7, é observada a mudanca na conformagéo das cadeias alfa
da hemoglobina no estado R (em azul) para o estado T (em vermelho),
utilizando respectivamente os arquivos PDB 1si4.pbd (referente a
hemoglobina A humana no estado R) e 1gzx.pdb (referente a
hemoglobina humana no estado T com as 4 moléculas de oxigénio
ligada aos quatro grupos heme). Esta figura foi obtida utilizando-se o
software TM-align.

15



Figura 7 — Mudanc¢a na conformacgdo da cadeia alfa da hemoglobina na
ligacdo cooperativa ao oxigénio

Fonte: Autores, 2019.
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7. Efeito Bohr

A afinidade do oxigénio pela hemoglobina depende do pH. Isso
ocorre porque a hemoglobina pode ligar-se tanto a molécula de
oxigénio quanto ao ion hidrogénio, porém com afinidade inversa
(Porém, é importante ressaltar que o O, e o H* nédo se ligam ao mesmo
local da molécula de hemoglobina). Assim sendo, quanto menor for o
pH, maior serda a concentracdo de ions hidrogénio e menor serd a
porcentagem de moléculas de oxigénio ligada a hemoglobina. Por outro
lado, quanto maior for o pH, menor sera a concentracio de ions
hidrogénio e maior serd a porcentagem de moléculas de oxigénio ligada
a hemoglobina. Vale ressaltar que nas areas onde a concentragdo de
diéxido de carbono é maior, menor é o pH. Desta forma, nas areas onde
a concentragcdo de gas carbdnico é maior (por exemplo, no musculo
metabolicamente ativo), o pH é menor e a afinidade da molécula de
oxigénio pela hemoglobina também serd menor. Nas areas onde a
concentragdo de CO, é menor (por exemplo, nos pulmdes), o pH é mais
elevado e a afinidade do O, pela hemoglobina também é aumentada. O
efeito do pH e da pressio parcial de CO2 sobre a afinidade entre
oxigénio e a hemoglobina é denominado efeito Bohr (Campbell, Farrell,
2017; Harvey, Ferrier, 2012; Marzzoco, Torres, 2017; Nelson, Cox,
2014).

Na figura 8, é apresentado o efeito do pH sobre a saturacio de
hemoglobina com oxigénio.
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Figura 8 - Efeito Bohr
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Fonte: Autores, 2019. Modificado de: Marzzoco A, Torres BB. Bioquimica
basica. 4% ed. Rio de Janeiro: Guanabara Koogan; 2017. Capitulo 3. Hemoglobina
- Transporte de oxigénio e tamponamento do plasma; p. 34-44.
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8. Ligacao com 2,3-bisfosfoglicerato

O 2,3-bisfosfoglicerato (C;HgO,,P,) (BPG) é um composto produzido
a partir do 1,3-bisfosfoglicerato, um produto intermediario da glicdlise.
Seu nivel aumenta em condi¢des de hipéxia aumentada: em casos de
comprometimento do sistema cardiorrespiratoério, estado anémico, altas
altitudes, entre outros. Nestas situacdes, BPG se liga a
desoxiemoglobina, mantém a molécula no estado T (tenso), diminuindo
a afinidade dos grupos heme pelo oxigénio. Com isso, ocorre um
aumento da disponibilidade do O, para as células (Dominiczak, 2010;
Harvey, Ferrier, 2012; Kennelly, Rodwell, 2017; Marzzoco, Torres,
2017; Nelson, Cox, 2014).

Na figura 9, observa-se a estrutura molecular do BPG. Na figura 10,
é apresentado um grafico mostrando o efeito do BPG sobre a afinidade
da hemoglobina pelo oxigénio. Na figura 11, sdo observadas: cadeia a A
esta representada em amarelo matiz (yellowtint), cadeia a C em azul
matiz (bluetint), cadeia B em rosa matiz (pinktint) e a cadeia 3 D em
verde matiz (greentint). Os grupos heme de cada cadeia estdo
representados no modelo de bolas e varetas (wireframe 40 e spacefill
120) em vermelho (red) e o BPG no modo CPK.

Esta figura foi desenvolvida a partir do arquivo 1b86.pdb referente a
desoxiemoglobina humana (Homo sapiens) determinada por técnica de
difracio de raios-X em resolucio de 2,5A, sendo utilizado o software
RasMol 2.7.5.2.. O script desenvolvido para esta figura encontra-se no
anexo 2.
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Figura 9 — Estrutura quimica do 2,3-bisfosfoglicerato

Fonte: File:2,3-Bisphosphoglycerate.svg [Internet]. 2007 feb 06 [acesso 2019
nov 18]. Disponivel em: https://it.wikipedia.org/wiki/File:2,3-
Bisphosphoglycerate.svg. Imagem registrada como dominio publico.
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Figura 10 — Efeito do BPG sobre a afinidade da hemoglobina pelo

oxigénio
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Fonte: Autores, 2019. Modificado de: Marzzoco A, Torres BB. Bioquimica
basica. 4% ed. Rio de Janeiro: Guanabara Koogan; 2017. Capitulo 3. Hemoglobina

- Transporte de oxigénio e tamponamento do plasma; p. 34-44.
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Figura 11 - Interacdo do BPG com a hemoglobina

Fonte: Autores, 2019.
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9. Ligagao com mondéxido de carbono

O mondxido de carbono (CO) liga-se de forma estiavel a
hemoglobina, formando a carboxiemoglobina (COHb ou HbCO). Vale
ressaltar que o termo carboxiemoglobina ndo deve ser confundido com
a carbaminoemoglobina, que corresponde ao complexo formado pela
ligacdo do diéxido de carbono com a hemoglobina. Devido a formacao
de um complexo estdvel com a hemoglobina, o CO dificulta a ligacdo da
proteina com o oxigénio, o que pode provocar intoxicacdes
(Carboxyhemoglobin, 2019; Nelson, Cox, 2014).

A afinidade do CO pela hemoglobina é aproximadamente 220 a 250
vezes maior que pelo oxigénio. Assim sendo, mesmo em concentragdes
baixas, o CO é capaz de causar toxicidade (Harvey, Ferrier, 2012;
Nelson, Cox, 2014).

Na figura 12, sdo observadas: cadeia a A representada em amarelo
matiz (yellowtint), cadeia « C em azul matiz (bluetint), cadeia § B em
rosa matiz (pinktint) e a cadeia 3 D em verde matiz (greentint). Os
grupos heme de cada cadeia estdo representados no modelo de bolas e
varetas (wireframe 40 e spacefill 120) em vermelho (red) e o CO como
esferas maiores (representadas no modo spacefill 200 e colour CPK).

Esta figura foi desenvolvida a partir do arquivo 1mko.pdb referente
a carboxiemoglobina humana (Homo sapiens) determinada por técnica
de difracio de raios-X em resolucio de 2,18A, sendo utilizado o
software RasMol 2.7.5.2.. O script desenvolvido para esta figura
encontra-se no anexo 2.
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Figura 12 — Carboxiemoglobina

Fonte: Autores, 2019.
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10. Ligacao com 6xido nitrico

O 6xido nitrico (NO) é um gés que esta envolvido nos processos de
relaxamento vascular e protecdo do vaso sanguineo. Desempenha papel
como mensageiro em diversos processos celulares. Também é um
importante mediador citotéxico de células imunes efetoras ativadas,
sendo capaz de destruir diferentes tipos de antigenos e células
tumorais. Por outro lado, também possui efeito téxico, especialmente
em situacdes de estresse oxidativo, geracdo de intermediarios do
oxigénio e deficiéncia do sistema antioxidante. (Dusse, Vieira,
Carvalho, 2003; Flora Filho, Zilberstein, 2000).

O NO reduz a afinidade da hemoglobina com o oxigénio, por meio de
dois mecanismos diferentes: 1) o NO pode-se ligar ao grupamento heme
da hemoglobina, formando a nitrosilemoglobina (NOHb) ou 2)
favorecendo a conversdo da hemoglobina em metaemoglobina (MetHb)
na qual o ion ferro no grupo hemo esta no estado Fe3* e ndo no Fe®*
(encontrado normalmente na hemoglobina normal). Neste estado, o ion
ferro ndo é capaz de ligar-se ao oxigénio (Dusse, Vieira, Carvalho, 2003;
Meta-hemoglobina, 2019).

Vale ressaltar que a MetHb, pode decorrer também de mutacdes da
hemoglobina ou pela acdo de drogas (anestésicos locais com a
benzocaina), poluentes ambientais (fertilizantes como os nitratos) e
produtos industriais (corantes como a anilina) (Marzzoco, Torres,
2017).

Na figura 13, sdo observadas: cadeia a A representada em amarelo
matiz (yellowtint), cadeia o C em azul matiz (bluetint), cadeia § B em
rosa matiz (pinktint) e a cadeia 3 D em verde matiz (greentint). Os
grupos heme de cada cadeia estdo representados no modelo de bolas e
varetas (wireframe 40 e spacefill 120) em vermelho (red) e o NO como
esferas maiores (representadas no modo spacefill 200 e colour CPK).

Esta figura foi desenvolvida a partir do arquivo 1buw.pdb referente
a nitrosilemoglobina humana (Homo sapiens) determinada por técnica
de difracio de raios-X em resolucio de 1,9A, sendo utilizado o software
RasMol 2.7.5.2.. O script desenvolvido para esta figura encontra-se no
anexo 2.
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Figura 13 — Nitrosilemoglobina

Fonte: Autores, 2019.
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11. Ligacao com monossacarideos

Monossacarideos como a glicose, galactose e frutose podem se ligar
a hemoglobina formando a hemoglobina glicada (HbA,.), por meio de
uma reacdo espontidnea ndo enzimditica. Seu aumento é observado em
condi¢des de hiperglicemia prolongada. Desta forma, o nivel de HbA,_
reflete a concentracdo média de glicose no sangue durante as 6 a 8
semanas anteriores. Por este motivo, a analise bioquimica da HbA,,
pode ser importante no diagnéstico e tratamento de doengas como o
diabetes melito (Dominiczak, 2010; Glycated, 2019; Kennelly, Rodwell,
2017; Marzzoco, Torres, 2017).

Em relagdo a abreviatura, HbA refere-se a hemoglobina do tipo A e
lc refere-se a fracdo em que é encontrada esta hemoglobina na
separacdo de proteinas por técnicas de cromatografia de trocas idnicas
(Glycated, 2019).

Na figura 14, sdo observadas: cadeia a A representada em amarelo
matiz (yellowtint), cadeia « C em azul matiz (bluetint), cadeia § B em
rosa matiz (pinktint) e a cadeia 3 D em verde matiz (greentint). Os
grupos heme de cada cadeia estdo representados no modelo de bolas e
varetas (wireframe 40 e spacefill 120) em vermelho (red). Duas
moléculas de glicose s3do observadas como esferas maiores
(representadas no modo spacefill 200 e colour CPK). Note que as
moléculas de glicose ndo se ligam ao atomo de ferro do grupo heme.

Esta figura foi desenvolvida a partir do arquivo 3b75.pdb referente a
hemoglobina glicada humana (Homo sapiens) determinada por técnica
de difracdo de raios-X em resolucio de 2,34, sendo utilizado o software
RasMol 2.7.5.2.. O script desenvolvido para esta figura encontra-se no
anexo 2.
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Figura 14 — Hemoglobina glicada

Fonte: Autores, 2019.
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12. Hemoglobina fetal

A hemoglobina fetal (HbF) esta presente nos ultimos sete meses de
vida intraembrionaria, sendo substituida gradualmente nos primeiros
seis meses pela HbA (Fetal, 2019). Corresponde a menos de 1% da
hemoglobina total em adultos (Dominiczak, 2010; Ross, 2008).

A diferenca em relacdo a HbA, é que as cadeias beta sdo substituidas
pelas cadeias gama, formando uma estrutura tetramérica a,y,. A HbF
possui maior afinidade pelo oxigénio que a HbA, favorecendo a
captacio de oxigénio pelo feto (Campbell, Farrell, 2017; Marzzoco,
Torres, 2017). Um outro fator que aumenta a afinidade da HbF pelo
oxigénio, é o fato dela se ligar menos fortemente ao BPG que a HbA
(Campbell, Farrell, 2017; Dominiczak, 2010).

Na figura 15, sdo observadas: cadeia a A representada em amarelo
matiz (yellowtint), cadeia a B em azul matiz (bluetint), cadeia y G em
laranja avermelhado (redorange) e a cadeia y H em verde (green). Os
grupos heme de cada cadeia estdo representados no modelo de bolas e
varetas (wireframe 40 e spacefill 120) em vermelho (red).

Esta figura foi desenvolvida a partir do arquivo 1fdh.pdb referente a
hemoglobina fetal humana (Homo sapiens) determinada por técnica de
difracio de raios-X em resolucio de 2,5A, sendo utilizado o software
RasMol 2.7.5.2.. O script desenvolvido para esta figura encontra-se no
anexo 2.
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Figura 15 — Hemoglobina fetal

Fonte: Autores, 2019.
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13. Hemoglobina S

Na hemoglobina S ou falciforme (HbS) ocorre a substituicao da base
nitrogenada timina (T) por adenina (A) do 6° residuo de aminoacido da
cadeia 3. Esta mutacdo resulta na substituicdo do acido glutimico pela
valina. A alteragdo deste aminoacido leva a formacdo de uma regido
hidrofébica “adesiva”. que causa a polimerizacdo da hemoglobina S e a
formacdo de polimeros fibrosos. O acimulo destes polimeros resultam
na mudanca na conformacdao das hemacias, que assumem um formato
de foice (figura 16), caracterizando a anemia falciforme (Anemia, 2019;
Dominiczak, 2010; Harvey, Ferrier, 2012; Kennelly, Rodwell, 2017,
Nelson, Cox, 2014; Voet, Voet, 2013). A estrutura da molécula de
hemoglobina S é representada por a,B5, (Kennelly, Rodwell, 2017).

A frequéncia do gene HbS é relativamente alta, chegando a 40% em
algumas regides da Africa. Uma fato bastante interessante é que
pacientes heterozigotos portadores do gene mutado sido resistentes a
infeccdo a malaria (Campbell, Farrell, 2017; Marzzoco, Torres, 2017).

Na figura 17, sdo observadas: cadeias o A e E representadas em
amarelo matiz (yellowtint), cadeia a C e G em azul matiz (bluetint),
cadeia 3 B e F em rosa matiz (pinktint) e a cadeia § D e H em verde
matiz (greentint). Os grupos heme de cada cadeia estido representados
no modelo de bolas e varetas (wireframe 40 e spacefill 120) em vermelho
(red). Os residuos mutantes de valina 6 estido representados como
esferas maiores azuis (modo spacefill e colour blue). No centro da figura,
a valina 6 da cadeia 3 H destacada em magenta (colour magenta).

Este aminoacido esta diretamente relaciona a polimerizacio das
moléculas de hemoglobina. Esta figura foi desenvolvida a partir do
arquivo 2hbs.pdb referente a hemoglobina S humana (Homo sapiens)
determinada por técnica de difracio de raios-X em resolucio de 2,05A,
sendo utilizado o software RasMol 2.7.5.2.. O script desenvolvido para
esta figura encontra-se no anexo 2.
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Figura 16 — Hemacia falciforme

Fonte: George J, Sinclair B. Sickle Cell Foundation of Georgia. This digitally-
colorized scanning electron micrograph (SEM) revealed some of the
ultrastructural morphology of a sickle cell red blood cell [Internet]. 2012 oct 30
[acesso 2019 dez 06]. Disponivel em:
http://www.publicdomainfiles.com/show_file.php?id=13515800411330. Imagem
registrada como dominio publico.
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Figura 16 — Hemoglobina S

Fonte: Autores, 2019.
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Anexo 1 — Padrao de cores

CPK

O esquema de cores do Comando CPK é baseado nas cores de
modelos de plastico desenvolvidos por Corey, Pauling e posteriormente
implementado por Kultun. Algumas informacGes referentes a este
padrao de cores estao apresentadas no Quadro 1.

Quadro 1 — Padrio de cores CPK

Carbono Cinza claro [200,200,200]
Oxigénio Vermelho - [240,0,0]
Hidrogénio Branco [255, 255,255]
Nitrogénio Azul celeste [143,143,255]
Enxofre Amarelo [255,200,50]
Fésforo, Ferro e Bario Laranja [255,165,0]

Cloro, Boro Verde  [0,255,0]

Bromo, Z,mco, Cobre, Marrom - [165,42,42]
Niquel

Sédio Azul - [0,0,255]

Magnésio Verde folha [34,139,34]
Calc1oi Mang.ar}es., (Chem, Cinza escuro - [128,128,144]

Aluminio, Titanio, Prata

Fliaor, Silicio, Ouro Dourado [218, 165, 32]
Todo parpura [ (160, 32, 240]
Litio Vermelho tijolo [ (178, 34, 34]
Hélio Rosa [255, 192, 203]
Demais atomos Rosa profundo - [255,20,147]

Fonte: Adaptado de Bernstein HJ, Bernstein FC. Manual RasMol 2.7.5
[Internet]. 2009 jul 17 [Acesso em 2019 nov 14]. Disponivel em:
http://www.rasmol.org/software/RasMol_2.7.5_Manual.html.
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Esquema de cores do Comando Colours
O esquema de cores do Comando Colours esti apresentado no
Quadro 2.

Quadro 2 - Padrio de cores do Comando Colours

para a Cor

Amarelo Yellow [255,255,0]
Amarelo matiz Yellowtint [246,246,117]
Azul Blue | [0,0,255)
Azul celeste Skyblue e [58,144,255)
Azul matiz Bluetint [175,214,255]
Branco White [255,255,255]
Ciano Cyan [0,255,255]
Cinza Grey . [(125,125,125)
Laranja Orange [255,165,0]
Magenta Magenta ] [255,0,255]
Marrom Brown ] [175,117,89]
Ouro Gold [255,156,0]
Preto Black ] [0,0,0]
Purpura Purple I (160,32,240]
Rosa Pink o [255,101,117)
Rosa matiz Pinktint [255,171,187]
Rosa quente Hotpink ] [255,0,101]
Verde Green ] [0,255,0]
Verde azulado Greenblue [N [46,139,87]
Verde mar Seagreen I [0,250,109]
Verde matiz Greentint [152,255,179]
Vermelho Red ] [255,0,0]
Vermelho alaranjado Redorange ] [255,69,0]
Violeta Violet [238,130,238]

Fonte: Adaptado de Bernstein HJ, Bernstein FC. Manual RasMol 2.7.5
[Internet]. 2009 jul 17 [Acesso em 2019 nov 14]. Disponivel em:
http://www.rasmol.org/software/RasMol_2.7.5_Manual.html.
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Anexo 2 - Scripts

Estdo apresentados a seguir os scripts desenvolvidos para as figuras
mostradas no livro. As programacdes apresentadas foram elaboradas
para o software RasMol 2.7.5.2.

Figura 4 — Grupo heme Figura 6 — Ligacao com oxigénio

load 2hhb.pdb
wireframe off
select hem
spacefill 120
wireframe 40
rotate y 90
zoom 255

Figura 5 — Organizagao
tetramérica da hemoglobina

load 2hhb.pdb
wireframe off
cartoon

select *a
colour yellow
select *b
colour gold
select *c
colour red
select *d
colour hotpink
select hem
wireframe 40
spacefill 120
colour cpk
zoom 150

load 1hho.pdb
wireframe off
cartoon

select *a
colour yellowtint
select *b
colour pinktint
select hem
wireframe 40
spacefill 120
colour cpk
select hem*a.fe
spacefill 200
colour gold
select hem*b.fe
spacefill 200
colour gold
select oxy
spacefill 200
colour red
zoom 150



Figura 11 - Interacao do BPG
com a hemoglobina
load 1b86.pdb
wireframe off
cartoon
select *a
colour yellowtint
select *b
colour pinktint
select *c
colour bluetint
select *d
colour greentint
select hem
wireframe 40
spacefill 120
colour red
select 701
wireframe 40
spacefill 120
colour cpk
rotate y 80
zoom 150

Figura 12 - Carboxiemoglobina

load 1mko.pdb
wireframe off
cartoon

select *a

colour yellowtint
select *b

colour pinktint
select *c

colour bluetint
select *d

colour greentint
select hem
wireframe 40
spacefill 120
colour red
select cmo
spacefill 200
colour cpk
rotate z -5
zoom 150



Figura 13 - Figura 14 - Hemoglobina glicada

Nitrosilemoglobina load 3b75.pdb
load 1buw.pdb wireframe off
wireframe off select *a
cartoon cartoons
select *a colour yellowtint
colour yellowtint select *b
select *b cartoons
colour pinktint colour pinktint
select *c select *c
colour bluetint cartoons
select *d colour bluetint
colour greentint select *d
select hem cartoons
wireframe 40 colour greentint
spacefill 120 select hem*a, hem*b, hem®*c,
colour red hem*d
select no wireframe 40
spacefill 200 spacefill 120
colour cpk colour red
rotatey 70 select glc*c, glc*b
rotate z -10 spacefill 200
zoom 150 colour cpk

rotate y -20

translate y 7
translate x 3
zoom 280
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Figura 15 - Hemoglobina fetal

load 1fdh.pdb
wireframe off
select *a
cartoons

colour yellowtint
select *b
cartoons

colour bluetint
select *g
cartoons

colour redorange
select *h
cartoons

colour green
select hem
wireframe 40
spacefill 120
colour red

zoom 150
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Figura 16 - Hemoglobina S

load 2hbs.pdb
wireframe off
select *a, *e
cartoons
colour yellowtint
select *b, *f
cartoons
colour pinktint
select *c, *g
cartoons
colour bluetint
select *d, *h
cartoons
colour greentint
select hem
wireframe 40
spacefill 120
colour red
select val6
spacefill 200
colour blue
select val6h
colour magenta
zoom 130



Este livro apresenta um breve estudo bioquimico
estrutural de alguns do principais tipos de
hemoglobina, desenvolvido especialmente para
alunos e professores de diferentes niveis de ensino.

Por meio de ilustrac6es desenvolvidas em softwares
de simulacao computacional de biomoléculas e textos
explicativos, este livro fornece um material de
consulta rapida sobre estas proteinas.




