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Филиппов С.В., Полозов Р.В., Сивожелезов В.С. 

Визуализация пространственных структур (био)макромолекул в виде 

подобных гипсометрическим карт 

«Гипсометрические» карты, применяемые в картографии, предлагается ис-

пользовать для представления и анализа пространственной организации био-

макромолекулярных и небиологических наноструктур — в особенности, име-

ющих цилиндрическую симметрию. Построение таких карт выполняется путём 

проецирования 3D-моделей (био)макромолекул, которое показывает взаимное 

расположение атомов. Для отображения на плоскости взаиморасположения 

атомов по глубине применено цветовое кодирование. Метод реализован в виде 

Python-программы, исполняемой в среде 3D-редактора Blender. 

Ключевые слова: гипсометрическая карта, визуализация, пространственная 

структура, макромолекула, 3D, Blender 

 

S.V. Filippov, R.V. Polozov, V.S. Sivozhelezov 

Hypsometric mapping based visualization of  (bio)macromolecular 3D 

structures 

The «hypsometric» maps used in cartography are herein adapted to represent and 

analyze 3D organization of biomacromolecular and nonbiological nanostructures, es-

pecially those with cylindrical symmetry. 3D models of (bio)macromolecules are pro-

jection-mapped onto planes to show the mutual position of atoms, while the depth on 

projection planes is color-coded to display the relative positions of atoms. The meth-

od is implemented as a Python-program within in the environment of Blender 3D-

editor. 

Key words: hypsometric map, visualization, spatial structure, macromolecule, 3D, 

Blender 
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Современные средства молекулярного моделирования используют, как пра-

вило, трёхмерное представление объектов. Однако, несмотря на множество до-

стоинств, оно обладает и очевидными недостатками. Одним из важнейших недо-

статков трёхмерного представления является принципиальная невозможность 

одномоментного показа ключевой характеристической информации для всех 

структурных единиц макромолекулы. Между тем, именно такого рода визуали-

зация необходима сравнительному анализу конформационных особенностей 

(био)макромолекул и небиологических наноструктур. 

К числу недостатков трёхмерной визуализации можно причислить и необхо-

димость навигации в виртуальном 3D-пространстве, нацеленной на поиск удач-

ного ракурса, наилучшим образом передающего структурные особенности моле-

кулярной системы, и необходимость в непрерывном изменении точки наблюде-

ния, усиливающем объёмное восприятие 3D-структур на двухмерном экране 

компьютера. Из последнего обстоятельства следует ещё один недостаток трёх-

мерного отображения — привязка исследователя к вычислительной машине и 

высокие требования к её производительности. 

В то же время доступные и удобные для восприятия методы представления 

трёхмерных поверхностей были разработаны в картографии очень давно. Преж-

де всего это всевозможные методы развёртки и проецирования 3D-поверхности 

на плоскость [1, 2]. Последние, по нашему мнению, могут быть применены и для 

представления в виде плоских изображений (карт) таких пространственных 

структур, как (био)макромолекулы и наноструктуры. Использование же карт для 

анализа особенностей пространственной организации 3D-структур, помимо 

удобства восприятия большого массива информации, способно дать исследова-

телю и иное качество её представления, так как аналитическая составляющая не-

редко заключается и в самом способе условного представления ряда значимых 

для понимания структуры характеристик. 

Постановка задачи 
Нами была сформулирована задача по разработке методов графического 

2D-представления (био)молекулярных структур в виде «гипсометрических» карт 

— то есть изображений с горизонталями (изогипсами), соответствующими ин-

тервалам на шкале сечения с раскраской по высотным ступеням [3]. 

Данный способ представления рельефа трёхмерной поверхности способен 

как отображать взаимное расположение атомов посредством проецирования обо-

значающих их геометрических форм (сфер) на поверхность карты, так и пере-

давать их взаиморасположение по глубине через цветовое кодирование крат-

чайшего расстояния от центра атома до заданной в пространстве точки или оси 

проекционного цилиндра. Кодирующий расстояние цвет выбирается в соответ-

ствии с нормализованным расстоянием, откладываемым на градиентной цвето-

вой шкале. Он используется при закрашивании областей на карте, образуемых 

проекциями соответствующих атомам модели сфер. 
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Методы построения «гипсометрических» карт 
В качестве программной платформы для построения «гипсометрических» 

карт был выбран свободный 3D-редактор Blender [4]. Этот выбор был обуслов-

лен как свойствами самого программного пакета, так и нашими собственными 

наработками по построению динамических молекулярных моделей в его среде 

[5–7]. 

В качестве способов проецирования нами были выбраны равнопромежуточ-

ная (Equirectangular, в редакторе Blender) проекция [8] и простое цилиндриче-

ское проецирование. 

Первый тип проецирования необходим тогда, когда наблюдателю нужно оце-

нить пространственную конфигурацию группы атомов с позиции одного из ато-

мов, например активного центра. В этом случае сходящиеся в одной точке про-

странства (заданной положением виртуальной камеры) проецирующие лучи со-

здают «гипсометрическую» карту с корректными относительными расстояниями 

всех атомов активного центра. 

Равнопромежуточное проецирование является одним из стандартных мето-

дов, встроенных в штатную систему рендеринга Blender – Cycles. Для его вклю-

чения требуется лишь настройка виртуальной камеры, показанная на рис. 1. 

 

 
 

Рис. 1. Параметры виртуальной камеры 3D-редактора Blender, необходимые для 

рендеринга изображения в виде равнопромежуточной проекции 

 
Карта, полученная в результате рендеринга с равнопромежуточным проеци-

рованием, показана на рис. 2. 

 

«Гипсометрическая» карта с цветовым обозначением расстояний от каждого 

атома до точки проецирования (рис. 3) формируется на этапе «постобработки» 

посредством построенной нами узловой сети (рис. 4). 

Поскольку конвейер «постобработки», показанный на рис. 3, не получает от 

системы рендеринга никакой информации, кроме расстояний между камерой и 

атомами, то качество визуализирующего расчёта и освещение сцены не оказы-

вают влияния на конечный результат. Следовательно, освещение в сцене может 

отсутствовать, а для всех параметров, определяющих качество рендеринга, могут 

быть установлены минимально возможные значения. Таким образом обеспечи-
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вается высокая скорость построения «гипсометрических» карт даже очень высо-

кого разрешения. 

 

 
 

Рис. 2. Картографическое равнопромежуточное проецирование пространствен-

ной структуры внутренней поверхности канала коннексина-26, выполненное со 

стандартными настройками рендеринга Cycles. Для освещения внутренней по-

лости канала использован точечный источник света типа Point со значением ин-

тенсивности – 100 

 

 
 

Рис. 3. «Карта» внутренней поверхности канала коннексина-26, окрашенная на 

этапе «постобработки» согласно данным о расстоянии между объектом (ато-

мом) и точкой проецирования (камерой), получаемым у подсистемы Cycles 

 
Простое цилиндрическое проецирование необходимо для построения «гип-

сометрических» карт молекулярных моделей, обладающих ярко выраженной 

осевой симметрией. Например, фрагментов ДНК, мембранных белков — ионных 

каналов или наноструктур, относящихся к нанотрубкам. Для представления кон-

формационных особенностей таких структур важен расчёт кратчайшего расстоя-
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ния от каждого атома до оси симметрии макромолекулы или до оси проекцион-

ного цилиндра, поскольку в этом случае «высоты» атомов корректны относи-

тельно друг друга. 

 

 
 

Рис. 4. Конвейер, преобразующий в цвет расстояние от каждого объекта (атома) 

до точки проецирования (камеры), получаемое у системы рендеринга Blender. 

Узел Normalize выполняет приведение всех значений расстояний (глубины, 

Depth) от камеры до каждого объекта сцены к диапазону 0 – 1. Узел Invert позво-

ляет трактовать расстояние в привычном для картографии смысле «высоты» (чем 

ближе атом к камере, тем он «выше» на карте). Узел ColorRamp выполняет роль 

передаточной функции, назначающей каждому нормализованному расстоянию 

значение цвета, определённое на градиентной шкале. Полученная в ходе «пост-

обработки» «гипсометрическая» карта выводится в окно штатного 

Blender-редактора UV/Image Editor (узел Composite) или сохраняется вместе с 

соответствующей вспомогательной картой прозрачных зон (Alpha) в графиче-

ском PNG-файле (узел File Output) 

 
Таким образом, нами был разработан и реализован метод, состоящий из эта-

пов, выполняемых написанной нами Python-программой, строящей молекуляр-

ную модель [5, 6]: 

 Расчёт кратчайшего расстояния от центра каждого атома молекулярной мо-

дели до прямой, заданной двумя произвольными точками на ней. Точки, опре-

деляющие осевую линию, могут быть заданы и посредством указания 

PDB-номеров двух атомов. В этом случае расстояния от каждого атома до осе-

вой линии рассчитываются для каждого из конформационных состояний мак-

ромолекулы, если таковые заданы в виде отдельных PDB-файлов. Соответ-

ственно, в подвижной системе «гипсометрическая» карта всегда отражает от-

носительные изменения в конформации макромолекулы. 

 Конструирование узлового материала для каждого атома, в котором норма-

лизованное кратчайшее расстояние от него до заданной прямой сохраняется в 

поле «Fac:» узла ColorRamp (рис. 5) и тут же преобразуется в соответствую-

щий значению расстояния цвет. В каждом из конформационных состояний 
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расстояние «фиксируется» в виде ключевого кадра анимации (жёлтый цвет по-

ля «Fac:» на рис. 5). 

 

 
 

Рис. 5. Пример узловой сети материала атома Cζ 8469 в составе фенилалани-

на 161, определяющей цвет атома. Узел RGB_dist_ выполняет роль передаточной 

функции, назначающей расстоянию значение цвета, определённое на градиент-

ной шкале. Узел RmpEmit_ — шейдер, равномерно (без учёта освещения) окра-

шивающий объект — сферу, представляющую атом, — цветом, кодирующим 

расстояние. Узел BSDF_ — шейдер диффузной поверхности, который окрашива-

ет атом цветом, кодирующим расстояние, но с учётом освещения сцены. Он поз-

воляет получать «гипсометрическую» карту с объёмным отображением сфер, 

представляющих атомы.  Выбор одного из двух вариантов затенения происходит 

в узле SW_BSDF типа Mix Shader. Изображения узлов, принимающих участие в 

формировании «гипсометрического цвета», отмечены оранжевым контуром 

 
Цилиндрическое проецирование основано на фиксации отражений, отбрасы-

ваемых объектами сцены на поверхность проекционного цилиндра (рис. 6, сле-

ва). Согласно предлагаемой нами методике, оно выполняется следующим обра-

зом: 

1. Создаётся низкополигональный геометрический объект (цилиндр), поверх-

ность которого будет использована для проецирования на неё «гипсометриче-

ской» карты. Справедливости ради стоит отметить, что форма объекта и, соот-

ветственно, поверхности проецирования может быть любой. 

2. Созданный объект располагается в полости, карту которой нужно создать, 

или, наоборот – вокруг макромолекулы, внешнюю поверхность которой необ-

ходимо представить в виде «гипсометрической» карты. Ось проекционного 

цилиндра рекомендуется совместить с прямой, расстояние до которой вычис-

лялось во время построения молекулярной модели. 

3. Нормали поверхности проецирования обращаются в сторону проецируемых 

объектов (рис. 6, справа). 
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Рис. 6. Проекционный цилиндр, «обёрнутый» вокруг молекулярной модели 

пары аминокислот Ser74-Trp158, образующих межспиральную водородную 

связь в молекуле β2-адренорецептора 

 

4. В редакторе Blender UV/Image Editor создаётся «пустой» объект-изображение 

«гипсометрической» карты и выполняется её UV-развёртка на поверхности 

объекта проецирования. 

5. Для объекта проецирования создаётся материал, обеспечивающий полное от-

ражение в нём окружающих объектов (рис. 7). В качестве текстуры указывает-

ся созданная UV-карта (узел UV map) и созданный объект-изображение (узел 

Image Texture). 

 

 
 

Рис. 7. Узловая сеть материала, необходимого для отражения на поверхности 

объекта проецирования окружающих его объектов. Узлы, отмеченные оранже-

вым контуром, являются обязательными. Узлы Light Path и Transparent BSDF 

делают объект проецирования прозрачным для теневых лучей – для того чтобы 

тот не мешал прохождению лучей от источников света 
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6. Производится настройка параметров рендеринга и выполняется «запекание» 

(Bake) отражений окружающих объектов в текстуре объекта проецирования, 

которая и является «гипсометрической» картой. 

 
Таким образом, нами было выполнено картографическое проецирование 

пространственной структуры внутренней поверхности канала коннексина-26, 

необходимое для лучшего понимания его функции (рис. 8). Данное изображение 

было получено рендерингом с материалами сфер атомов (рис. 5), настроенными 

на затенение их проекций цветами, кодирующими расстояния от центров 

соответствующих атомов до оси проекционного цилиндра. 

На рис. 9 представлена «гибридная гипсометрическая» карта. Её изображение 

было получено с материалами сфер атомов (рис. 5), настроенными на расчёт 

«диффузных поверхностей» (шейдер BSDF_*), у которых в качестве цвета по-

верхности выступает кодирующий расстояния цвет. 

Схема расположения внешних по отношению к молекулярной модели источ-

ников света, необходимых для такого рендеринга, показана на рис. 10. Для полу-

чения равномерного освещения был задействован 21 источник света с парамет-

рами, приведёнными на рис. 11. 

 

Заключение 
Мы предлагаем использовать «гипсометрические» карты для представления и 

анализа пространственной организации (био)макромолекулярных и небиологи-

ческих наноструктур. Особенно полезны такие карты для структур, имеющих 

цилиндрическую симметрию (многие мембранные белки и нанотрубки). Наш 

метод удобен для исследований молекулярных структур, содержащих труднодо-

ступные для визуального анализа сайты связывания. Он позволяет разместить 

проекционную поверхность в полости молекулярной модели и получить кон-

формационную карту для визуальной оценки сайта связывания по его доступно-

сти молекулам-лигандам или канала по прохождению через него специфических 

молекул/ионов. 

Одна из важнейших функций предлагаемых нами «гипсометрических» 

карт — дать возможность более чётко, чем это делается в настоящее время, фор-

мулировать задачи вычислительного и математического моделирования связи 

между структурой и функцией биологических макромолекул, что должно значи-

тельно сократить число и длительность вычислительных экспериментов. 
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Рис. 8. «Гипсометрическая» карта структуры внутренней поверхности 

канала коннексина-26 
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Рис. 9. Объёмное отображение «гипсометрической» карты структуры внутрен-

ней поверхности канала коннексина-26 
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Рис. 10. Схема расположения проекционного цилиндра и 21 источника освеще-

ния в канале молекулярной модели коннексина-26. Число источников света и их 

равнопромежуточное распределение вдоль оси проекционного цилиндра были 

выбраны для достижения равномерности освещения всех участков канала кон-

нексина-26. Молекула коннексина-26 обозначена субъединицами — C и F 

 
Обнаруженные нами «пики» на гипсометрических картах совпали с извест-

ными из литературы «воротами» канала — узкими местами, лимитирующими 

прохождение через него ионов и органических молекул. 
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Рис. 11. Узловая сеть одного из точечных источников света и её основные пара-

метры. Режим расчёта отбрасываемых объектами теней у каждого из источников 

освещения включён для достижения эффекта фотореалистичности и усиления 

восприятия объёмности сфер, обозначающих атомы 

 
Эти «ворота», открывающиеся или закрывающиеся при поступлении на канал 

специфических сигналов в виде скачка потенциала, поступлении молекулы-

кофактора и т.п., были ранее определены в ходе многолетних ресурсоёмких вы-

числительных экспериментов — решением уравнений Ньютона или Ланжевена 

для многоатомных систем, в биологии называемых молекулярной и броуновской 

динамикой соответственно [9–11]. 

Подтвердив результаты цитируемых работ относительно одной из «ворот-

ных» аминокислот (A–F)Lys41, наш визуальный анализ окружения другой такой 

аминокислоты (A–F)Asp2 выявил вероятную ошибку в постановке задачи цити-

рованных исследований. А именно, там не была учтена возможность образова-

ния водородной связи между карбоксильной группы этого аспартата и его же 

собственным пептидным азотом, что и было нами сразу же обнаружено на кар-

тах. Поэтому наш визуальный анализ действительно способен улучшить поста-

новку задач вычислительной биологии и избежать ошибок, допускаемых при 

моделировании функциональных сайтов биополимеров, труднодоступных для 

визуализации общепринятыми методами молекулярной графики, так как послед-

ние разработаны для малых молекул, где указанная трудность не возникает. 

Весьма вероятно, это касается и внутренних поверхностей широко применяемых 

в настоящее время наноструктур. 
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