C2150: Zpracovani informaci a vizualizace v chemii
Program VMD

Pokrocila prace s programem VMD

1. Zobrazeni vodikovych vazeb

Nactéte strukturu Dhla_CBT.pdb (ktery najdete ve slozce
/home/martinp/C2150/structs/)

Oteviete okno Menu: Graphics / Representations. Vytvofte novou reprezentaci
(tlacitkem Create Rep) a u ni nastavte Drawing Method na HBonds. Tloustku ¢ary
Line Thickness je vhodné nastavit na vyssi hodnotu (napf. 5). Je-li Coloring Method
nastaveno na Name, zobrazi ze modie vodikové vazby, jejichz donorem je N a
cervené je-li donorem O. Vazby jsou lépe viditelné pokud se nastavi na barbu
oranzovou (Coloring Method: ColorID, barva €. 3). Pro lepsi ptehlednost je mozné
zobrazit prvni grafickou reprezentaci jako NewCartoon.

Je moZné nastavit kritéria pro detekci vodikovych vazeb: Distance Cutoff —
maximalni vzdalenost D-A, Angle Cutoff — maximalni uhel D-H-A

2. Ukladani zobrazeného stavu molekul

Zobrazeny stav ulozte pomoci Menu: File / Save Visualization State a specifikujte
jméno souboru (dejte mu koncovku .vmd) Ukoncete VMD a znovu spustte a pak
zvolte Menu: File / Load Visualization State a vyberte ptislusny soubor. Dojde k
nacteni vizualniho stavu ulozeného v souboru.

Aby tato funkcionalita fungovala spravné, musi byt VMD spusténo ze stejného
adresare jako ptedtim a zdrojové soubry (PDB) musi byt dostupné v ptivodnich
adresafich. V piipad€ problémi s nalezenim souboru je potieba editovat ulozeny
soubor a zkontrolovat cesty k soubortim na tadcich s ptikazy mol new, mol addfile a
mol load.

3. Zobrazeni sekvence

Vyberte Menu: Extensions / Analysis / Sequence Viewer. V zobrazeném okné
muzeme klikat na jednotliva residua, ktera se zvyrazni.

Vice residui najednou Ize oznacit pfidzenim <Shift> a klikanim na jednotliva
residua.

Oznacena residua se zobrazi téz v seznamu reprezentaci, kde miizeme nastavit
odlisny zplisob zobrazeni ptipadné je skryt/zobrazit (dvojkliknutim v seznamu
residui).

Vpravo dole je vysvétleno barevné kodovani. Zkratky znamenaji: T — ohyb (turn), E
— beta list (extended conformation), B — isolated bridge, H — alfa helix , G — 3-10
helix, I — pi-helix, C — neuspotadany usek (coil).

4. Ramachandraniv diagram

Vyberte Menu: Extensions / Analysis / Ramachandran Plot. V seznamu Molecule
vyberte prvni molekulu.

Klikanim na jednotlivé body v grafu se nalevo zobrazi ptisluSna informace o residuu.
Chceme-li zobrazit v grafu jen n¢ktera residua, zaddme vybér do policka Selection
(napt. resid 1 to 100).

Také Ize zobrazit 3D-histogram pomoci ptislusnych tlacitek (histogram se zobrazi v

grafickém okné kde se zobrazuji struktury). Histogram zobrazuje Cetnost vyskytu
residui v riznych oblastech grafu.

5. Vytvareni animaci

Vyberte Menu: Extensions / Visualization / Movie Maker .

Pomoci tlaCitka Set working directory vyberte slozku kam se bude ukladat vytvoreny
video soubor a v poli Name of movie uved’te jméno vytvaireného souboru. Nastavte
Movie duration na vhodny pocet sekund (4-10). Stisknéte tlacitko Make Movie.



Generovani souboru muize trvat az desitky sekund. Po celou dobu generovani videa
musi byt okno se strukturou zobrazené a viditelné.

«  Vytvoteny videosoubor (zpravidla s koncovkou .mpg) Ize prehrat piehravacem totem
nebo mplayer (spousti se mplayer jmeno_souboru).

«  VyzkousSejte moznosti nastaveni v menu Movie Settings. Vyzkousejte Rotation about
Y axis.

6. Prace s trajektoriem

«  Nacteme trajektorii simulace polyalaninu ve vakuu. Budeme potifebovat zakladni
soubor popisujici molekulu alanin.psfa soubor s trajektorii alanin.dcd (obsahuje
soufadnice atomu v jednotlivych bodech trajektorie). Oba soubory se neachdzeji v
/home/martinp/C2150/structs/.

«  Vyberte Menu: File / New Molecule, tlaCitkem Browse vyberte soubor alanin.psfa
stisknéte tlacitko Load. Potom stejnym zpusobem nactéte soubor s trajektorii
alanin.dcd. Po nacteni se spusti animace. Znovu ji miiZeme spustit pomoci tlacitek v
dolni ¢asti okna s nactenymi strukturami — vyzkousejte funkci téchto tlacitek a
dalsich nastaveni animace.

«  Zobrazte Ramachandriv diagram (Menu: Extensions / Analysis / Ramachandran
Plot), vyberte molekulu alanin.psf v seznamu molekul. Po spocténi animace se graf
bude aktualizovat pro kazdy snimek trajektorie. Kliknutim na bod v grafu se pomoci
nevyplnénych ¢tverecka zobrazi pozice danéh residua v ramci ostatnich snimkt
trajektorie (na tyto ctverecky také miizeme klikat a zobrazi se nam pfisluSny snimek).

«  VyzkousSejte si vytvofeni souboru s animaci trajektorie — viz, ptedchozi bod
Vytvareni animaci. V menu Movie Settings vyberte trajectory.

«  VyzkousSejte nacist oba soubory jesté¢ jednou, prvni soubor ale nactéte jako novou
molekulu a k ni nactéte alanin.dcd. Druhou molekulu obarvéte odlisnou bavou.
Vyzkousejte si v seznamu molekul, jak miizete deaktivovat (dvojkliknéte na
pismenko A) jednotlivé molekuly, které pak nebudou animovany. Ovladani tlacitek a
pozice ukazatele snimku se vzdy vztahuji ke struktufe oznacené jako top
(dvojkliknéte na pismenko T).

Uloha 1:

Nactéte do VMD strukturu proteinl.prmtop a k ni trajektorii proteinl.traj (oboji v
/home/martinp/C2150/structs/). Ve struktife nechte zobrazit vodikové vazby oranzovou barvou.
Model struktury zobrazte reprezentaci licorice. Vytvoite videosoubor s kratkou animaci trajektorie
(jako Trajectory step size zvolte 10 a délku animace 8 s).

Videosoubor z ulohy 1 uloZte do odevzdavarny.



