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Introdução: definição de coordenadas 

Matriz Z  
do Mopac 



Definição de coordenadas: Proteínas 

http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do 



Convertendo Formatos: o Programa 
Babel (Unix, DOS, Windows) 

 babel [-H help-options] 

 babel [OPTIONS] [-i input-type] infile [-o output-type] outfile 

 SOME OPTIONS:  

 -e Continue after errors 

 -d Delete Hydrogens 

 -h Add Hydrogens 

 -j join Join all input molecules into a single output molecule 

entry  

 -k Translate computational chemistry modeling keywords (e.g., 

GAMESS and Gaussian)   

Ex.: 

 babel -imopint butano.mop –omol2 butano.mol 

 babel –h -ipdb butano.pdb -omopint butano.mop 



Métodos Semi-empíricos: 
desempenho 

RM1: a Reparameterization of AM1 for H, C, N, O, P, S, F, Cl, Br, 
and I 
Gerd Bruno Rocha, Ricardo Oliveira Freire, Alfredo Mayall 
Simas, and James J. P. Stewart. 
Journal of Computational Chemistry 27(10), 1101-1111, 2006 

1480 moléculas contendo H, C, N, 
O, P, S, F, Cl, Br e I. 



J. J. P Stewart, J. Mol. Model. 2007, 13, 
1173-1213. 
Parâmetros semi-empíricos para 70 
elementos da tabela periódica. 



J. J. P Stewart, J. Mol. Model. 2007, 
13, 1173-1213. 



Parte Prática: O que é preciso 

• Mopac2012 

• Swiss-PDB Viewer 

• Pymol 

• Rasmol 

• Acesso à Internet 

• Um computador razoavelmente rápido... 



Exercício 1: Trabalhando com proteínas no Mopac 

1. Acessar PDB 

2. Baixar uma estrutura da crambina (2FD7) 

3. Fazer cópia do arquivo 

4. Executar cópia no Mopac. 

5. Abrir arquivos resultantes com editor de textos. Analisar. 

6. Abrir arquivo .pdb com Rasmol ou Pymol. Analisar. 

7. Abrir arquivo .arc com editor de textos e adicionar as palavras-chave 

 0SCF e RESEQ 

Salvar o arquivo com novo nome e a extensão .mop. 

8. Executar o arquivo no Mopac. 

9. Abrir o arquivo .pdb com editor de textos e comparar com o anterior. 

Obs.: em algumas versões do Mopac2012 podem ocorrer problemas na 
execução de algumas operações, sendo necessário adicionar a palavra-
chave GEO-OK. Essa palavra-chave só deve ser usada em caso de 
problemas e o seu uso será indicado pelo próprio programa no final do 
arquivo .out gerado após o cálculo. 

 



Exercício 2: Calculando proteínas com o Mopac 
1. Acessar PDB 
2. Baixar uma estrutura da somastotatina (2MI1). Editar arquivo para ficar 

com apenas uma estrutura. Salve com outro nome. 
3. Repetir etapas 3 a 6 do exercício 1 
4. Quais erros são observados? Corrigir o arquivo .pdb com o programa 

Pymol. Avalie e determine a carga.  
5. Editar o arquivo .pdb e adicionar as palavras-chave na primeira linha 

CHARGES PDBOUT MMOK 
Adicionar duas linhas em branco se necessário. A matriz deve começar na 

quarta linha. Salve com novo nome. 
6. Executar no Mopac. 
7. Abrir o arquivo .out e verifique a carga atribuída. Veja se ela concorda com 

a carga que você havia previsto. 
8. Editar novamente o arquivo .pdb. Apague a palavra-chave CHARGES e 

adicione as palavras-chave 
NOOPT OPT-H MOZYME PL CHARGE=n 

onde n é a carga do sistema. 
9. Executar no Mopac. Analise os arquivos de saída com um editor e a 

estrutura final com o programa Rasmol (ou Pymol). 
10. Etapa adicional: repetir as etapas 5 a 9 com o arquivo .pdb da crambina, 

gerado ao final do exercício 1. 



Exercício 3: Calculando proteínas com o Mopac – Efeito do Meio 
1. Abra o arquivo .arc do exercício 2 (somastotatina) com um editor de 

textos. Transforme em um arquivo .mop. Apague as a palavras-
chave NOOPT OPT-H e adicione as palavras-chave 

OPT GNORM=20 
Salve com novo nome e a extensão .mop 
2. Executar no Mopac. Analise o resultado com o programa Rasmol (ou 

Pymol). Compare com a estrutura inicial. 
3. Repetir o passo 1, mas adicione também a palavra chave 

EPS=78.4 
4. Executar no Mopac. Analise o resultado com o programa Rasmol (ou 

Pymol) e compare com o resultado anterior. 
5. Repetir o passo 1, mas adicione também a palavra chave 

EPS=4.0 
6. Executar no Mopac. Analise o resultado com o programa Rasmol (ou 

Pymol) e compare com os resultados anteriores. 



Exercício 4: Calculando metaloproteínas com o Mopac 

1. Acessar PDB 

2. Baixar uma estrutura do peptídeo da proteína MERP (1DVW). Editar arquivo para ficar 
com apenas uma estrutura. Analise a estrutura (Pymol ou Rasmol) e determine a carga. 

3. Fazer cópia do arquivo e executar cópia no Mopac. 

4. Edite o arquivo .pdb e adicione as palavras-chave na primeira linha 

CHARGES PDBOUT MMOK 

Adicione duas linhas em branco se necessário. A matriz deve começar na quarta linha. 
Salve com novo nome. 

5. Executar no Mopac. 

6. Abra o arquivo .out e verifique a carga atribuída, átomo a átomo. Veja se ela concorda 
com a carga que você havia previsto. 

7. Repita as etapas 4 e 5, adicionando também a palavra-chave METAL=(xx), onde xx é o 
símbolo químico do metal presente. 

8. Abra o arquivo .out e verifique a carga atribuída, átomo a átomo. Compare com o 
resultado anterior. 

9. Edite novamente o arquivo .pdb. Apague a palavra-chave CHARGES e adicione as 
palavras-chave 

NOOPT OPT-H MOZYME PL CHARGE=n 

onde n é a carga do sistema. 

10. Executar no Mopac. Analise. 

 



Exercício 5: Calculando metaloproteínas com o Mopac (continuação 
do exercício 4) 

1. Abra o arquivo .arc gerado na etapa 10 do exercício anterior com um 
editor de textos. Transforme em um arquivo .mop. Apague a 
palavra-chave OPT-H e adicione as palavras-chave 

OPT-Hg OPT-S EPS=78.4 
Salve com novo nome e a extensão .mop 
2. Executar no Mopac. Analise o resultado com o programa Rasmol (ou 

Pymol). Compare com a estrutura inicial. 
3. Apague as palavras-chave NOOPT OPT-Hg OPT-S e adicione as 

palavras-chave 
OPT GNORM=20 

Salve com novo nome e a extensão .mop 
4. Executar no Mopac. Analise o resultado com o programa Rasmol (ou 

Pymol). Compare com a estrutura inicial. 
5. Etapa adicional:  edite o arquivo da etapa 1, substituindo o íon Hg(II) 

por um íon Zn(II) e refaça o exercício, substituindo Hg por Zn nas 
palavras-chave. Compare os resultados com os 2 metais. 

 



Exercício 6: Calculando entalpia de interação em complexo inibidor/enzima com o Mopac 

1. Acessar PDB 

2. Baixar uma estrutura da acetilcolinaesterase (1ACJ).  

3. Abra estrutura com o programa Swiss-PDB Viewer. Selecione todos os resíduos até 10 Angstroms de 
distância do resíduo His440 e salve a seleção com outro nome (formato pdb). 

4. Adicione átomos de H com o Mopac e faça a transferência dos átomos de H (RESEQ), conforme já 
descrito para as outras estruturas. 

5. Determine a carga por inspeção visual (programas Rasmol ou Pymol). 

6. Edite o arquivo .pdb e adicione as palavras-chave na primeira linha 

CHARGES PDBOUT MMOK 

Adicione duas linhas em branco se necessário. A matriz deve começar na quarta linha. Salve com novo 
nome. 

7. Executar no Mopac. 

8. Abra o arquivo .out e verifique a carga atribuída, átomo a átomo. Compare com a sua proposta. 

9. Edite novamente o arquivo .pdb. Apague a palavra-chave CHARGES e adicione as palavras-chave 

NOOPT OPT-H MOZYME PL CHARGE=n 

onde n é a carga do sistema. Se n=0, a palavra-chave pode ser omitida. 

10. Executar no Mopac. Analise. 

11. Abra o arquivo .pdb com um editor de textos. Extraia do final do arquivo as linhas que descrevem o 
ligante (HETATM). Salve o arquivo sem o ligante com outro nome. Cole as linhas que extraiu em 
um novo arquivo, a partir da quarta linha.  Na 1ª linha adicione as mesmas palavras-chave. Salve 
com outro nome. 

12. Execute os 2 arquivos. Extraia os valores de entalpia de formação de cada arquivo .arc gerado 
(complexo, sítio vazio e ligante) Calcule a entalpia de interação inibidor-enzima.  


