C2150: Zpracovani informaci a vizualizace v chemii
Program PyMOL

Napovéda a instalace

1. Napovéda
http://pymolwiki.org/index.php/Main_Page
2. Instalace
http://pymolwiki.org/index.php/Category:Installation
a. Windows - Neoficialni kompilace http://www.lfd.uci.edu/~gohlke/pythonlibs/
b. Linux - Najdete ve spravci software na mnoha distribucich.

C. Mac- HomeBrew
http://www.pymolwiki.org/index.php/MAC_Install#Installing PyMOL_with_Homebrew

Zaklady prace s programem PyMOL

. Spusténi programu
$ module add pymol
$ pymol

2. Nacteni molekuly
(Do svého adresare si zkopirujte soubor s molekulou myoglobinu z
/home/martinp/C2150/structs/mbco.pdb .)
Nactéte molekulu Externi rozhrani / Hlavni menu: File / Open ... Vyberte
molekulu a nactéte.

3. Manipulace s molekulou
Cela manipulace s molekulou se provadi pomoci mysi a kombinaci se
stisknutym tlacitkem (Ctrl, Shift). Levym tlac¢itkem s molekulou mtizeme
rotovat, pii stisku kolecka miizeme s molekulou posouvat a pravym
tlacitkem molekulu ptiblizujeme/oddalujeme. Zobrazeni miiZeme
resetovat do piivodni podoby pomoci tlacitka Externi rozhrani / Reset.

4. Vybér
Kliknutim na Selecting pod panelem s objekty miizeme ménit chovani
vybéru prvkd. Prvky vybirame jednoduse pomoci kliknuti levym
tlac¢itkem nebo pomoci drzeni Shift + levé tlacitko mysSi a pretazenim
oblasti. Odebrat prvek mtzeme kliknutim nebo pomoci drzeni Shift +
kolecka mysi a pretazenim oblasti. Dale mizeme vybér provadét pres
sekvenci, kterou si zobrazime pomoci tlacitka S v pravém dolnim rohu.

5. Vypis informace o atomu/residuu/proteinu
Dvojklikem pomoci kolecka na atom. Informace pak naleznete vypsany
v textovém vystupu na externim rozhrani.

6. Zména reprezentace
Rizné reprezentace mlizeme zapinat a vypinat pres tlacitka S (show) a H
(hide) vedle kazdého objektu. PyMOL umoznuje vizualizovat molekuly a
proteiny v téchto reprezentacich: lines, sticks, cartoon, ribbon, dots,
spheres, surface a mesh. Pres polozku as nastavime vyhradné danou
reprezentaci, ostatni se skryji. Reprezentace je mozné kombinovat.
Cely protein zobrazte jako cartoon a vyberte pomoci zobrazeni sekvence
HEM a CO zobrazte jej jako sticks. Vodu nezobrazujte.

7. Popisky
Pobobné jako riizné prezentace, miiZeme pies tlacitko L (label) ptridavat
kazdému objektu popisky. Pridejte popisku HEM a CO.



8. Obarveni
Pobobné jako rlizné prezentace a popisky, miiZeme pies tlacitko C (color)
ménit kazdému objektu barvu.
9. Dalsi akce
Pres tlacitko A (action) u kazdého objektu miizeme provadét dalsi akce.
NepouZivanéjsi jsou zoom, remove atoms, copy to/extract object,
hydrogens. Odstarite vSechny atomy samostatné atomy kysliku (vody).
Z HEM a CO vytvorte novy objekt.
10. Méreni
Méreni provadime pres Externi rozhrani / Hlavni menu: Wizard /
Measurement. Zmérte vzdalenost mezi Zelezem z HEM a uhlikem z CO.
Zmérte uhel mezi Zelezem z HEM, uhlikem a kyslikem z CO.
11. Renderovani molekuly
Renderovani provadime pres tlacitko Externi rozhrani / Ray. Nasledné je
moZné obrazek uloZzit do souboru pres Externi rozhrani / Hlavni menu:
File / Save Image As ... / PNG. UloZte obrazek celého proteinu do souboru.
12.Scény
Slouzi pro ukladani konkrétniho zobrazeni (Externi rozhrani / Hlavni
menu: Scene / Store). Takto uloZena scénou je moznou opétovné vyvolat
(Externi rozhrani / Hlavni menu: Scene / Recall; pripadné klavesova
zkratka F1-F12). Ulozte si nékolik rozdilnych zobrazeni a pak je vyvolejte.
13. Dalsi nastaveni
Barvu pozadi mliZeme ménit ptes Externi rozhrani / Hlavni menu: Display
/ Background. Dalsi nastaveni je mozné ménit menu Externi rozhrani /
Hlavni menu: Setting. Zménte pozadi na bilou barvu. Zobrazte povrch
proteinu a nastavte mu prihlednost.
14. Pluginy
V ramci PyMOLu je moZné psat a pouzivat vlastni pluginy. Seznam
naleznete na wiki.
PDB Loader Service
Tento plugin umoZnuje stahnout pomoci ¢tyfmistného kédu protein
z PDB databaze. Najdete ho zde: Externi rozhrani / Hlavni menu: Plugin /
PDB Loader Service.

Ukol 1:

Stahnéte protein 2PWS z PDB databaze a pripravte nékolik scén. Z kazdé scény
uloZte obrazek (nezapomerite jej vyrenderovat pomoci ray), celou session uloZte
(Externi rozhrani / Hlavni menu: File / Save session) a vSe nahrajte do
odevzdavarny.

Prvni scéna bude obsahovat strukturu zobrazenou pomoci sticks, druha scéna
pomoci cartoon. Ve treti scéné zobrazte protein pomoci mesh a ligand
(ibuprofen) pomoci sticks. Ctvrta scéna bude obsahovat pfipliZzeny ligand.

V patém skryjte mesh (nechejte pouze cartoon) a zobrazte 69. aminokyselinu
(X69) jako sticks a pridejte C-alfa atomu popisek residue name a zobrazte cely
protein.

Volitelna Sesta scéna miiZe obsahovat: pridané vodiky, naznacenou vodikovou
vazbu mezi X69 (vodik z dusiku) a ibuprofenem (jeden z kyslikii) a detail X69 a
ibuprofenu.



