C2150: Zpracovani informaci a vizualizace v chemii
Program VMD

Zaklady prace s programem VMD
1. Web programu VMD: http://www .ks.uiuc.edu/Research/vmd/

2. SpuSténi programu
Spoustime z terminalu. Nahrajeme piislusny modul: module add vmd a pak spustime: vind
(bez ampersandu, protoze program lze téz ovladat z ptikazového fadku). Program Ize
ovladat jak zadédvanim ptikazii v termindlu tak prostiednictvim okna s menu. Nékteré funkce
jsou k dispozici pouze ptes terminal (konzoli).

3. Nacteni molekuly
Do svého adresaie si zkopirujte soubor s molekulou myoglobinu z
/home/martinp/C2150/structs/mbco.pdb . Nactéte molekulu Menu: File / New Molecule
stisknéte tlacitko Browse a vyberte soubor s myoglobinem mbco.pdb. Stisknéte tlacitko
Load a v grafickém okné¢ se zobrazi nactena molekula.

4. Manipulace s molekulou — rotace, transace, zména velikosti
Existuji ti1 zakladni reZimy: rotace, translace a zména velikosti (angl. scaling) mezi kterymi
s prepina pomoci klaves r, t a s (aktualni rezim pozname podle vzhledu kurzoru mysi).
Ovladani mysi je nasledujici:

+ rezim rotace — levé tlacitko mysi slouZi k rotaci kolem os leZicich v roviné
obrazovky, prostfedni tlacitko rotuje kolem piedo-zadni osy. Pti rychlém pohybu
bude molekula samovoln¢ rotovat

 rezim translace — levé tlacito mys$i slouzi k transalci v roviné obrazovky,
prostiedni k transalci dopfedu a dozadu

- rezim zmény velikosti — ob¢ tlacitka mySi méni velikost molekuly pifi pohybu
vlevo a vpravo, pii pouziti prostfedniho tlacitka je vSak zména vétsi. Pro zménu
velikosti lze také pouZit rotaci koleCkem mysi.

Pravé tlacitko mysi u téchto rezimti funguje stejné jako prostiedni.

Stisknutim kldvesy = se pozice/orientace/velikost molekuly vrati do vychoziho stavu. Téhoz
1ze dosdhnout pomoci Menu: Display / Reset View.

Zmeéna centra rotace: stiskneme klavesu ¢ a klikneme my$i na atom, ktery se stane novym
centrem rotace.

5. Vypis informaci o atomu
V grafickém okné¢ s molekulou stisknéte klavesu 0 (nula) a kliknéte na libovolny atom. Na
obrazovce terminalu se vypisi informace o atomu (a residuu atd.).

6. Vybér atomi
Oteviete okno Menu: Graphics / Representations. V poli Selected Atoms budeme
specifikovat které atomy se maji vybrat. Tyto atomy se pop potvrzeni klavesou Enter
zobrazi, ostatni zlistanou skryté. Vybér atomil 1ze zadévat nasledovné:
«  Podle typu molekuly: protein, water, nucleic. Vyzkousejte zadat protein .
« Atomy podle jména napt. name C , 1 vice atom1l, napt. name C CA N O . Nazvy
atomul odpovidaji ndzviim uvedenym v PDB souboru. Vyzkousejte zadat name C
CA N O (jedna se o atomy peptidické patere).
+ Podle jména residui, napt. resname HEM .
+ Podle poradi residui, napt. resid 23 zobrazi residuum 23. Lze specifikovat 1 vice
residui resid 31 35 41 58 nebo rozmezi resid 27 to 32 .
« Lze pouzivat regularni vyrazy, napt. name “C.*” zobrazi vSechny atomy jejichz
jméno zac¢ina na C.
«  Muzeme zadat negaci not, napt. not protein zobrazi vSechny atomy které nejsou
soucasti proteinu. Vyzkousejte zadat not protein .
« Lze pouZzivat logické vyrazy and a or, napt. resname HEM and not name "N.*"
zobrazi vSechny nedusikové atomy v hemové skuping.
«  Peptidickou patert 1ze zobrazit pomoci backbone .



7.

9.

10.

« Je mozné specifikovat atomy ve udané vzdalenosti od jinych atomt within
<distance> of <selection> , napt. atomy ve vzdalenosti 6 Angstrom od hemu:
within 6 of resname HEM .

«  Podle hodnoty soufadnic x, y, z, napt. x > [ and x <5 .

«  Pro konstrukei slozitéjSich vyrazl pouzijeme zalozku Selection.
«  Pro zobrazeni vSech atomt zadame all .

Popisky atomu, méieni

Vybereme Menu: Mouse / Label / Atoms a klikdme na jednotlivé atomy. Chceme-li popisky
schovat, opét klikneme na dany atom. Pro méfeni vzdalenosti mezi atomy, uhld a
dihedralnich uhlt vybereme v menu Bonds, Angles, Dihedrals a pak klikdme postupné na 2,
3 nebo 4 atomy. (Pro testovani je vhodné zobrazit pouze n¢kolik residui, napft. resid I to 4 ).
Namisto menu lze pouzit klavesy 1, 2, 3, 4.

Dalsi operace s popisky je mozné délat v okné Menu: Graphics / Labels . Zde je mozné
jednotlivé popisky zobrazit nebo skryt nebo vymazat. Pro oznaceni vice polozek pouzijte
<Shift>. Na zélozce Picked Atom se zobrazi informace o atomu (resp o atomu na ktery bylo
kliknuto jak posledni pti specifikaci vybraného popisku).

Nastaveni grafické reprezentace molekuly
Budeme pracovat v Menu: Graphics / Representations . Jednotlivé ¢asti struktury
myoglobinu zobrazime pomoci riznych grafickych reprezentaci.

+  Peptidickou patef proteinu zobraime reprezenatci cartoon:

« Nejdfive zobrazime pouze atomy peptidické patete: do policka Selected
Atoms napiste backbone a stisknéte tlacitko Apply (nebo klavesu Enter).

«  Patét proteinu zobrazime reprezenatci cartoon a obarvime podle typu
sekundarni struktury: v polozce Coloring Method vyberte NewCartoon a
v polozce Coloring Method vyberte Secondary Structure.

«  Vytvofime novou reprezentaci — stisknéte tlacitko Create Rep

+  Molekulu hemu zobrazime reprezentaci licorice: do poli¢ka Selected Atoms
napiste resname HEM a v polozce Coloring Method vyberte Type a v polozce
Drawing Method vyberte Licorice. Opét vytvoite novou reprezentaci stisknutim
tlacitka Create Rep .

+ Iont SO4 a molekulu CO zobrazime pomoci vdW kouli: do policka Selected
Atoms napiste resname SO4 CO, v polozce Coloring Method ponechte Type a v
Coloring Method vyberte VDW. Opét vytvoite novou reprezentaci stisknutim
tlacitka Create Rep

+ Histidiny 64 a 93 zobrazime pomoci CPK: do policka Selected Atoms napiste
resid 93 64, v polozce Coloring Method ponechte Type a v Coloring Method
vyberte CPK.

«  Zobrazeni povrchil — v Drawing method vybereme QuickSurf (alternativné Surf,
MSMS). Miizeme nastavit material na Transparent. Povrch vyclente jako
samostatnou reprezentaci (stisknutim tlacitka Create Rep). Povrch pak miZeme
zobrazit jako prusvitny (Material: Transparent) a skrze n¢j budeme vidét
reprezentace schované pod povrchem.Zkuste napt. zobrazit povrch residui v
okoli hemu do 6 Angstrom (protein and within 6 of resname HEM).

Rendering obrazku

Vybereme Menu. File / Render a v polozce Render the current scene using vyberte
Snapshot a zadejte vhodné jméno souboru s koncovkou .tga a potvrdime tlacitkem Start
Rendering. Soubor si miiZete prohlédnout naptiklad pomoci programu GIMP (spustite z
ptikazového tadku piikazem gimp).

Alternativné mtizete v Render the current scene using vybrat Tachyon a ve Filename zadate
vhodné jméno souboru (bez koncovky .7ga). Vygeneruji se dva soubory, soubor s obrazkem
bude mit koncovku .7ga .

Hlavni okno — seznam molekul
obsahuje moznost prace s vice molekulami. Pti dvojkliknuti na pismena T A D F mizeme:
« T —specifikuje vychozi molekulu an kterou se budou aplikovat zadavané piikazy.



Pouze jedna molekula miize byt takto oznacena.

A — specifikuje, ze molekula je aktivni, tj. budou na ni aplikovany nékteré ptikazy

(napf. animace)

D — specifikuje, zdali bude molekula zobrazena/skryta v grafickém okné

F — specifikuje, zda-1i bude molekula zafixovéna, tj. nebude reagovat na rotace a

translace

Dvokliknutim na ndzev molekuly miizeme zménit jeji jméno.
Vymazte nactenou molekulu (kliknéte pravym tlacitkem mysi na molekulu v seznamu a
vyberte Delete Molecule). Poté znovu nastéte soubor mbco.pdb a potom soubor star.pdb
(/home/martinp/C2150/structs/star.pdb), ktery obsahuje také strukturu myoglobinu ale s
molekulou CO v jiné pozici.Vyzkousejte si schovavani a zobrazeni jednotlivych
molekul. V okné¢ Menu: Graphics / Representations nastavte riiznou barvu pro
jednotlivé struktury. Pro ob& molekuly zobrazke pouze hem, CO a residua 64 93
(resname HEM CO or resid 64 93). Prozkoumejte rozdily mezi obéma strukturami.
Zkuste zménit polohu jedné struktury vii¢i druhé (pomoci pismena F v seznamu
molekul) — ptivodni polohu molekul Ize obnovit kldvesou = (resp. Menu: Display / Reset
View).

Uloha 1:

Z PDB databaze stahnéte strukturu halolkandehalogenazy 2DHC a nactéte ji do VMD. Ve struktuie
vyznacte vzdalenost mezi atomy uhliku DCE a atomy kysliku Asp124. Potom vytvoite grafickou
reprezentaci, kdy patef proteinu bude zobrazena podobné jako ve vySe uvedeném piikladu
myoglobiny. Molekuly vody nebudou zobrazeny, kromé molekul vody nachazejicich se do 6
Angstrom od substratu DCE, budou zobrazeny modelem VDW. Substrat DCE bude také zobrazen
modelem VDW. Déle budou residua Asp124, trp125, trp175 a Phel72 zobrazeny reprezentaci
licorice a kolem nich bude zobrazen molekulovy povrch Sedou prihlednou barvou (pouze kolem
residui). Vygenerujte obrazek ve formatu TGA (jak je popsano v bod¢ 9).

Obrazek z ulohy 1 uloZte do odevzdavarny.



