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Biomoléculas: função e estrutura
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Usualmente, os processos biológicos são modulados pela interação entre biomoléculas, que variam 
de íons, como ferro e fosfato, a macromoléculas, como proteínas e ácidos nucleicos.
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KVFinder suite: Detecção e caracterização de sítios de ligação
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A plataforma KVFinder suite conta 2 ferramentas computacionais para detecção e caracterização 
de sítios de ligação em biomoléculas:
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KVFinder-web
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O KVFinder-web (https://kvfinder-web.cnpem.br) é uma aplicação web para detecção e 
caracterização de cavidades em qualquer tipo de estrutura biomolecular, que consiste em dois 
componentes independentes:
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pyKVFinder
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O Python-C parallel KVFinder (pyKVFinder) é um pacote Python para detectar e caracterizar 
cavidades biomoleculares em protocolos automatizados e aplicações de ciências de dados.

Código-fonte: https://github.com/LBC-LNBio/pyKVFinder
Documentação: https://lbc-lnbio.github.io/pyKVFinder/
Tutorial: https://lbc-lnbio.github.io/pyKVFinder/package/tutorial/index.html
Plugins gráficos:
• PyMOL pyKVFinder Tools: link
• ChimeraX: link

Atualizações e melhorias:
• v0.4.2: Aberturas
• v0.5.0: Modelagem de moléculas
• v0.7.0: plugin gráfico para PyMOL e ChimeraX
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Plugin gráfico - ChimeraX
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Find Cavities tool: https://www.cgl.ucsf.edu/chimerax/docs/user/tools/findcavities.html
KVFinder command: https://www.cgl.ucsf.edu/chimerax/docs/user/commands/kvfinder.html
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Plugin gráfico - PyMOL
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Instalação: https://lbc-lnbio.github.io/pyKVFinder/plugins/pymol/index.html#installation
Tutorial: https://lbc-lnbio.github.io/pyKVFinder/plugins/pymol/tutorial/biomolecular-cavity-detection.html
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KVFinder suite (2024)
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Aplicações avançadas do pyKVFinder

Exemplos de aplicações avançadas:
• Dinâmica molecular: link
• Conservação estrutural: link

Citações de aplicações avançadas:
• ActSeek (busca por sítios ativos): paper
• AR-V7 (busca por sítios de ligação em proteínas 

parcialmente desordenadas): paper
• Desenvolvimento de caracterização de cavidades 

(área da seção transversal da cavidade): paper

Uma plataforma computacional robusta para biologia estrutural requer um conjunto de ferramentas integradas
com estruturas de dados de fácil manipulação para aplicações em ciência de dados, criando um ambiente
propício para a adoção de IA.

https://github.com/LBC-LNBio/pyKVFinder/blob/master/examples/md-analysis/md-analysis.ipynb
https://github.com/LBC-LNBio/pyKVFinder/blob/master/examples/conservation-analysis/conservation-analysis.ipynb
http://dx.doi.org/10.1093/bioinformatics/btaf424
https://doi.org/10.1021/acs.jctc.5c00171
https://doi.org/10.1038/s41467-023-38491-9
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Dinâmica molecular do domínio ADRP do SARS-CoV-2, importante na virulência e na regulação da 
imunidade inata à infecção.

ADRP SARS-CoV-2
(PDB ID: 6W02)

AMBER 18

600 ns

600 quadros

pyKVFinder v0.8.2

Aplicações avançadas do pyKVFinder
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ADRP do SARS-CoV-2 e proteínas homólogas, importante na virulência e na regulação da 
imunidade inata à infecção.

Cavidade do domínio ADRP contém uma parte 
central altamente conservada, ocupada pelo 
difosfato e ribose do ADP, e outra região 
menos conservada que pode mudar para 
acomodar o substrato ADP-ribose em 
diferentes espécies.

Aplicações avançadas do pyKVFinder

https://github.com/LBC-LNBio/pyKVFinder/blob/master/examples/conservation-
analysis/conservation-analysis.ipynb
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ADRP do SARS-CoV-2 e proteínas homólogas, importante na virulência e na regulação da 
imunidade inata à infecção.

Aplicações avançadas do pyKVFinder

https://github.com/LBC-LNBio/pyKVFinder/blob/master/examples/conservation-
analysis/conservation-analysis.ipynb
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KVFinder suite: Algoritmo de 
detecção
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KVFinder suite aplica um algoritmo geométrico baseado em grade 3D e esferas baseado em um 
sistema de dupla sonda para detectar cavities

Representação esquemática do algoritmo de 
detecção de cavidades no parKVFinder.
(A) Uma estrutura biomolecular X, composta por átomos 
modelados como esferas rígidas com raios de van der Waals, 
é inserida em uma grade 3D.
(B) A sonda Probe In (Pi) percorre a superfície da estrutura, 
movendo-se pelos pontos da grade (laranja).
(C) Em seguida, a sonda Probe Out (Po) percorre os pontos 
acessíveis em azul.
(D) Os pontos de cavidade (cinza claro) são denidos como a 
diferença entre os pontos acessíveis das sondas. Os pontos 
não alcançados por Pi (cinza escuro) denem a SES (padrão) ou 
a SAS, dependendo da representação de superfície escolhida 
pelo usuário.
(E) Por fim, é aplicado um procedimento de remoção por 
distância para eliminar os pontos de cavidade que estão 
próximos à fronteira da cavidade-solvente (linha amarela).



KVFinder suite: pKA
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KVFinder suite: HIV-1 Protease
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