C2150: Zpracovani informaci a vizualizace v chemii
Program PyMOL

Zaklady prace s programem PyMOL

1. Web programu PyMOL.: http://pymol.org
2. Soubory je mozné nalézt v adresari: /home/kulhanek/Documents/C2150/structures

3. Spusténi programu
Spoustime z termindlu. Nahrajeme ptislusny modul: module add pymol a pak spustime: pymol.

4. Nacteni molekuly
Do svého adresare si zkopirujte soubor s molekulou myoglobinu mbco.pdb. Nactéte molekulu Menu:
File / Open. V grafickém okné¢ se zobrazi nactena molekula.

5. Manipulace s molekulou — rotace, translace, zména velikosti
Ovladani mysi je nasledujici:

- rotace — levé tlacitko slouZzi k rotaci kolem os lezicich v rovin€ obrazovky,
nachdzi-1li se mys na okraji okna probiha rotace kolem piedo-zadni osy.

- translace — prostiedni tlacito mysi slouzi k transalci v rovin¢ obrazovky.
zmeéna velikosti — pravé tlacitko mySi méni velikost molekuly pfti vertikalnim
pohybu.

Obnoveni vychozi polohy docilime tlacitkem Resef v okné€ s menu.

6. Vybér atomii

Levym tlac¢itkem mysi klikdme na jednotlivé atomy. Pfi vychozim nastaveni se oznacuji celd
residua. To mizeme zménit kliknutim na ¢erveny napis Residues v pravé dolni ¢asti okna.
Opakovanym klikanim na tento napis volime rezim oznacovani: Residues, Chains, Segments,
Objects, Molecules, C-alphas, Atoms.

Pokud klikneme na oznaceny atom dojde k zruseni jeho oznaceni. ZrusSeni oznaceni vSech

atoml dosdhneme kliknutim na oblast mimo molekulu.

Oznaceni skupiny atomi: <Shift> + tdhneme levym tlac¢itkem mysi pies skupinu atomu.

Pomoci <Shift> a prostfedniho tlacitka mysi zruSime oznaceni atomi ve vybrané oblasti.

7. Vybér atomii pomoci sekvence
Klikneme na pismeno § v pravém dolnim rohu okna. V horni ¢asti okna se zobrazi skevence.
TaZenim mysi pies Gsek sekvence oznac¢ime piislusna residua. Drzime-li <Shift> oznaci se residua
mezi pfedchozim a poslednim kliknutim.

8. Grafické reprezentace molekuly
Grafické reprezentace miizeme ménit v seznamu molekul v pravé horni ¢asti okna. Tlacitka
S (show) slouZi k zobrazeni a H (hide) ke skryti jednotlivych reprezentaci. Je mozné
vizualizovat molekuly v reprezentacich: lines, sticks, cartoon, ribbon, dots, spheres, surface
a mesh. Reprezentace je mozné kombinovat. Chceme-li pouZit pouze jednu reprezentaci
nastavime ji pfes polozku as (ostatni se skryji). Chceme-li nastavit reprezenatci jen pro
oznacené atomy, provedeme nastaveni u polozky (sele).
Cely protein zobrazte jako cartoon a vyberte pomoci zobrazeni sekvence HEM a CO a
zobrazte je jako Sticks. Vodu nezobrazujte.

9. Popisky
Pobobné jako riizné prezentace, mizeme pies tlacitko L (label) ptidavat kazdému objektu popisky.
Ptidejte popisek residu HEM.

10. Obarveni
Pobobné jako prezentace a popisky, miizeme pfes tlacitko C (color) ménit kazdému objektu barvu.

11. DalSi akce

vevr

remove atoms, copy to/extract object, hydrogens. Kliknutim na ndzvy objektil je muZzete skryt nebo
zobrazit. Odstanite vSechny samostatné atomy kysliku (vody). Z HEM a CO vytvoite novy objekt.


http://pymol.org/

12. Méreni
Mg¢fteni provadime ptes Menu: Wizard / Measurement. Zméite vzdalenost mezi zelezem z HEM a
uhlikem z CO. V pravé dolni ¢asti okna kliknéte na Distances a vyberte Angles a Zméite thel mezi
zelezem z HEM, uhlikem a kyslikem z CO.

13. Renderovani molekuly
Renderovani molekuly provadime pomoci tlacitka Ray v okné s menu. Nasledné je mozné obrazek
ulozit do souboru pomoci Menu: File / Save Image As / PNG. Ulozte obrazek celého proteinu do
souboru.

14. Scény
Scény slouzi pro ukladani konkrétniho zobrazeni molekuly. Provede se pomoci Menu: Scene /
Store. Takto ulozenou scénou je mozné opétovné vyvolat pomoci Menu: Scene / Recall (ptipadné
klavesova zkratka F1-F12). Ulozte si n¢kolik rozdilnych zobrazeni a pak je vyvolejte.

15. Ukladani sezeni (session)
Stav nactenych molekul a jejich zobrazeni 1ze ulozit do souboru pomoci Menu: Save Session.
Soubor ma konzovku .pse.

16. Dalsi nastaveni
Barvu pozadi mlizeme ménit pomoci Menu: Display / Background. Dalsi nastaveni je mozné
pomoci Menu: Setting. Zménte pozadi na bilou barvu. Zobrazte povrch proteinu a nastavte mu
pruhlednost.



