C2150: Zpracovani informaci a vizualizace v chemii
Program PyMOL

PyMOL - taje prikazové radky

1. Otvirani a ziskavani struktur
load /home/martinp/C2150/structs/mbco.pdb
fetch 3rfm

2. Vyraz vybéru
SlouZi jako parametr pro mnoho piikazi a Ize jej vétSinou pouZit jako
zastoupeni objektu. Zakladni vyrazy naleznete v CheatSheetu nebo na
wiki (http://www.pymolwiki.org/index.php/Selection_Algebra).

Ukazkovy priklad:

Stahnéme (fetch 3In1) si strukturu 3LN1 z PDB databaze. Skryjeme (hide lines)
dratovy model a zobrazime (show cartoon) pouze cartoon. Retézec A obarvime
(color) na cerveno, B na modro, C na Zluto a D na oranZovo. Skryjeme vodu
(select resn HOH) a uloZime vyrenderovany (ray x,y; save img.png) obrazek o
velikosti rozliSeni plochy. (Ted’ si obrazek uloZime jako pozadi plochy.)

Pridame zobrazeni (show surface) povrchu a zménime (set transparency, 0.5)
prihlednost povrchu na hodnotu 0.5. Udélame si dalsi obrazek.

Nyni na sebe priloZime a zmérime RMS pro retézec C a D. Vytvorime si dva
objekty a pouZzijeme funkci super.

Ted vybereme pouze retézec A a vytvorime (create chainA, chain A) z néj novy
objekt s nazvem chainA. Plvodni objekt(y) skryjeme a pak odstranime (delete
chainC chainD 3In1). VSechny heteroatomy zobrazime pomoci tycinkového
modelu (sticks) a obarvime pomoci elementu. Pridame vodiky (h_add). Dle PDB

naznacime interakce celecoxibu. A udélame dalsi obrazek.
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Odstranime ostatni heteroatomy kromé celecoxibu. Ten vyextrahujeme do
samostatného objektu. A spustime redokovani.



Ukol 1:
Stahnéte protein 1ynw a udélejte obrazek.

Ukol 2:
Stahnéte strukturu adenosinového receptoru (3rfm), vizualizujte interakci
kofeinu s receptorem a uloZte obrazek.

Ukol 3:

Porovnejte strukturu retezce A oxy- (1hho) a deoxyhemoglobinu (2hhb). UlozZte
obrazek.

Ukol 4:
Redokujte do adenosinového receptoru A2A (2ydo) adenosin a poté dokujte
kofein. Porovnejte interakce a vytvorte obrazek.



