C2150: Zpracovani informaci a vizualizace v chemii
Program TRITON - cviceni

Cviceni 1: Grafické rozhrani programu TRITON

1.

2.

10.

11.

12.

Spust’te program TRITON z okna termindlu:

/home/martinp/bin/triton

Z PDB databaze stahnéte PDB soubor strktury s PDB ID: 2DHC. Z menu programu
TRITON vyberte Menu: Structure/ Load a nactéte tuto strukturu

Manipulace s 3D modelem struktury pomoci mysi (pro ndpovédu kliknéte na otaznik v
pravém hornim rohu okna s 3D modelem struktury).

Vyzkousejte rotaci (pravé tlac¢itko mysi), pohyb v roviné obrazovky (prosttedni tal¢itko);
zoom (skrolovaci kolecko nebo pravé+prostiedni tlacitko), centrovani a autozoom (dvojté
kliknuti pravym tl.), rotaci kolem ozy z (<Ctrl>+pravé tlacitko); vyzkousejte také ovladani
pomoci klavesnice (kurzorové klavesy a PgUp, PgDown klavesy ve spojeni s <Ctrl> a/nebo
<Shift>)

Méreni vzdalenosti

Klikejte na jednotlivé atomy — atomy se oznacuji oranzovym kole¢kem a nazyvaji se
current atom; sledujte vzdalenosti a tthly na informacni list¢ (najed’te také mysi na
jednotliva policka listy pro zobrazeni podrobnosti)

Oznacovani atomii v 3D modelu

Oznacujte jednotlivé atomy (<CtrI>+levé tlacitko musi), residua (Menu: Select/Residues);
oznacte vice atomll najednou pomoci obdélniku nebo lasa (<Ctrl>+levé tlacitko a tAhneme);
zruSte oznaCeni atomu (dvojkliknuti v prostoru kde nejsou Zadné atomy); vyzkousejte funkci
Undo / Redo

Nastaveni centra rotace

Nastavte centrum rotace na skupinu atomu (stisknéte levé tlacitko a tdhnéte pies skupinu
atomil); nastavte centrum rotace na implicitni hodnotu (dvojklik pravym tlacitkem)
Schovavani a zobrazeni atomu

Vyzkousejte zobrazit pouze atomy peptidické patefe: Menu: Select / Select backbone,
Menu: Display / Hide Unselected Atoms; zobrazte opét vSechny atomy (Menu: Display /
Show All Atoms)

Seznam residui

Zobrazte seznam residui (Menu: View / Residues); klikejte na jednotliva residua v seznamu
a 3D modelu; vyzkousejte oznacovani residui, sekvenci a cel¢é struktury; vyzkousejte
schovavani residui (sekvenci, struktury) a opétné zobrazeni. Pro ndpovédu kliknéte na
otaznik v pravém hornim rohu okna se seznamem residui.

Zdrojovy soubor

Zobrazte text zdrojového souboru (Menu: View / Residues); klikejte na jednotlivé atomy v
seznamu a 3D modelu; vyzkouSejte oznacovani atomu; vyzkousejte schovavani a opétné
zobrazeni atomu

Kontextové menu

Vyzkousejte kontextové menu v seznamu residui, textu zdrojového souboru a 3D modelu
(zobrazi se pravym tlac¢itkem mysi na atomu, residuu, sekvenci; v 3D modelu je potfeba
ucinit atom aktudlnim tj. kliknout levym tlac¢itkem a pak pravé tlacitko podrzet 1 s);
vyzkousejte zménu barev, modelli, zménu centra rotace (v zahlavi menu vzdy nastavte,
zda-1i se to ma aplikovat na atom / residuum / sekvenci / strukturu / v§e)

Popisky atomi a residui

Zobrazte popisky atomi (Menu: Display / Atom Labels) a residui (Menu: Display / Residue
Labels); vyzkousejte, ze pokud ptivybéru polozky v menu drzite <Ctrl> zobrazi se popisky
pouze u oznacenych atomil; zkuste zobrazit popisky pomoci kontextovych menu (napfi. pro
jednotliva residua); schovejte vSechny popisky (Menu: Display / Hide Labels)

Zkoumani specifického mista (napf. aktivniho nebo vazebného centra)

Zvolte Menu: Select / Select Neighbourhood; specifikujte jeden ze dvou uhlikovych atomi
substratu DCE jako centrum zkoumaného prostoru (specifikujte pomoci <Shift>+levé
tlagitko); Nastavte vzdalenost na 8 A a stisknéte Apply. Potom schovejte neoznacené atomy
(Menu: Display/ Hide Unselected Atoms).



13. Editace atomi
Zvolte Menu: Structure / Editation tools; oznacte atomy kysliku patfici vodam a smazte je;
oznacte atomy residua DCE a ptidejte na n¢€ vodiky tlacitkem Add H on Selected Atoms
14. Pridavani vodiku na protein
Zvolte Menu: Structure / Add Hydrogens Tools; pfidejte vodiky na strukturu proteinu
15. UloZeni struktury
Ulozte strukturu do souboru v PDB formatu (Menu: Structure / Write)
16. Nacteni vice struktur
Oteviete znovu soubor se strukturou 2DHC a potom oteviete strukturu DhlA_ CBT.pdb,
ktery najdete ve slozce /home/martinp/C2150/structs/ (Menu: Structure / Load, na pravé
stran¢ dialogového okna specifikujte Add To: Structure)
17. Manipulace s vice strukturami
K manipulaci se strukturami pouZzijte nastroj Menu: Structure / Manipulate nebo polozku na
zacatku informacni liSty; vyzkousejte schovavani / zobrazovani, vynéti z manipulace mysi,
oznacovani, zmeénu barvy a modelu
18. Zobrazeni souhrnnych informaci o strukture
Zvolte Menu: Structure / Information a nechte si zobrazit informace pro jednotlivé struktury
19. Pro vyzkousSeni prace s proteiny obsahujicimi vice fetézct pouzijte strukturu lektinu /GZT
(jeji PDB soubor stahnéte z PDB databaze)
20. Dalsi funkce (v n¢kterych piipadech s omezenou funk¢nosti)
Pojmenované skupiny atomi, tzv subsets (Menu: Structure / Subsets) — pouzivejte poze na
jedné samostatn¢ oteviené struktute
Seznam residui podle vzdalenosti — v seznamu residui kliknéte pravym tlacitkem na oblast
mimo popisky residui a vyberte v menu Distance View, specifikujte atomy centra pomoci
<Shift> a levého tlacitka v 3D modelu; ze seznamu vyberte pofadovanou akci a premist’ujte
posuvniky do riznych pozic
Superpozice struktur (Menu: Structure / Superimpose) — funguje pouze na strukturach se
stejnym potfadim atomi nebo stejnymi jmény atomt/residui (pouZzijte struktury fucl.pdb a
fuc2.pdb ve slozce /home/martinp/C2150/structs/)
Pieddefinovana zobrazeni struktury (Menu: Structure / Preconfigurations)
Animace (Menu: Structure / Animations)
Nastaveni parcialnich naboji na atomech (Menu: Structure / Protein Charges nebo
Gasteiger Charges)
Prace s alternativnimi pozicemi postrannich fetézci v PDB souborech (Menu: Structure
/ Alternate Locations)

Uloha 1:

Nactete strukturu 2DHC a zobrazte v§echna residua v okoli substratu DCE do vzdalenosti 8
Angstrom, ostatni residua budou skryta. Na atomy aplikujte model Sticks a na substrat DCE model
Ball and Stricks. Substrat obarvéte fialovou barvou.

Uloha 2:
Postupujte podle bodt 13, 14 a 15 a vyslednou struktury ulozte do samostatného souboru.

Uloha 3:
Nactéte struktury 2DHC a DhIA CBT.pdb (bod 16.). Struktury posunite tak aby se prvni nachazela
v levé Casti obrazovky a drukd v pravé. Prvi stuktura bude mit modrou barvu, druh4 fialovou.

Uloha 4:

Nactéte strukturu /GZT. Kazdy fetézec oznacte jinou barvou. Molekuly ligandu fukozy (FUC)
bodou zobrazeny modelem Ball and Stick, ostatni atomy modelem Wire. Molekuly vody nebudou
zobrazeny.

U 1loh 1, 3 a 4 sejméte vZdy obrazek z obrazovky (pomoci klavesy Print Screen) a uloZte do
souboru. Soubory uloZte do odevzdavarny piredmétu. Z tlohy 2 odevzdejte vytvoireny PDB
soubor (opét ulozte do odevzdavarny).



