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Vizualizarea structurilor secundare
proteice in PyMol



Programul PyMol

- Program open-source pentru vizualizarea moleculelor;

- Creat de Warren Lyford DeLano si lansat in 2000, preluat de Schrodinger, Inc. in 2010;
- Codul sursa este disponibil gratuit, insa programul de instalat este contra-cost;

- Ya din imaginile cu structuri moleculare din literatura sunt realizate cu PyMolj;

- Schrodinger ofera o licenta gratuita pentru profesori/studenti.

Alte programe similare:

DOWﬂ | Oad Py M O I_ 20 Chimera http://www.cgl.ucsf.edu/chimera/

Jmol - http://jmol.sourceforge.net/
RasMol - http://rasmol.org/

Click on a platform icon to download the PyMOL installer MDL Chime - www.mdl.com
Version 2.0.7 - Updated January 19th 2018 Garlic - http://pref.etfos.hr/garlic/
VMD -

http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/
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NDKmol - molecular viewer
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This app is compatible with some of your devices

https://pymol.org/edu/?q=educational =

http://pymol.sourceforge.net/newman/userman.pdf
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Lansarea si componentele programulul

Lanseaza programul
de pe Desktop

Edit Build Display Setting Scen Mouse | Plugin  Help

duct

s unavailable.

r Educational Use Only

Edv PyMOL

http:/pywmol.org/educational
v2.x
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Schradinger offers Educational-use-only PyMOL builds available at no cost to teachers and high
school and college students for classroom instruction, homewark assignments, and to provide a
means for creating high quality figures. It is not provided for the purposes of academic research
or publication.

There is no technical support from Schradinger for “Edu” PyMOL, please use the pymol-users
mailing list if you need help.

Licensgs for academic: http://pymol.org/academic
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Cum sa vizualizezi o molecula in PyMol

1. Se zona cu meniuri se apasa File, apoi Open...
2. Se selecteaza calea catre fisierul dorit:
DesktoplBABS -xxxxxl1 H75. pdb

w— |11 lext Lhrection = 1]2=] 1] L iy S Shape kill = 2 Find
ﬂ PyMOL
NIl Edit  Build M Jisplay Setting  Scene  Mouse  Wizard  Plugin @ Help
New PyMOL Window B8 Open file (=]
Open... i » ThisPC » Desktop » BABS v O Search BABS o
ilable.
Open Recent...
e Organize Mew folder =~ W @
Get PDB... -
& MName Date modified Type
Save Session 7 Quick access
te-pdb 2/12/2018 T:19PM  File fold
Save Session As... I Desktop * : SeCVEnTE-p ile folder
n Tana 2/12/2018 3:538 PM Protein Data
B BportMolecule. — 7 K¥ 1bna 2/12/2018 %58 PM  Protein Data
Export Map... Documents W 1h75 2/12/2018 .46 PM  Protein Data
Export Alignment... [=] Pictures » K 2dcg 2M12/2018 %59 PM  Protein Data
I Export Image As + BABS
Export Movie As » cursuri
Log File » seminar
Run Script... seminarii
Working Directory ¥ . & OneDrive
g/educational
Edit pymaolrc -
= This PC o .
Reinitialize 4 ]
. File name: | 1h75 w
Chuit

Open Cancel




File Edit Build Movie Display Setting 5cene  Mouse

### cut below here and paste into script ###
set_wiew (%
1.0600000000 , a. 0. 000000008,
©.000000000, 1. 0. 000000008,
©.000000000, a. 1.000000080
a.888008008 , a. -194 . 687284546,
43.688784382, 45,685985457 , 22.975517273,\
153.4298786685, 235.784698486, -20.000000008 )
### cut above here and paste into script ###
get_wiew: matrix copied to clipboard.
setting: seq_view set to on.

PYMOL >

For Educational Usze Only
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Interactiun

Cu ajutorul mouse-ului:

Apropiere/
Rotire Miscare Departare
stténgald reaptjz (Zoom)

1ouse Mode
Buttons | -

Rota Move MovZ Slab
+Box -Box Clip MovS

. 1 - -
NEUS

Move PkAt Pkl MvSZ
Sele Orig Clip MovZ
+/=- LCent Menu
Menu - PkAt

Pyl _

Se tine apasat butonul dorit si se misca mouse-ul stanga-dreapta, spate-fata.

Cate zone helicale si cate structuri f-pliate sunt in molecula afisata?
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Schimbarea modului de vizualizare in PyMol

Show
all |_|_I ‘|_[$
1t Azt Showt - = H
S>as - modul de vizualizare selectat se va schimba pentru
lines wire toata molecula

nonbonded il 8 e
LELUELE | S> - modul de vizualizare selectat se adauga peste cel deja afisat
ook wire>lines - legaturile sunt linii simple, atomii sunt amplasati la intersectia
liniilor;
wire>nonbonded - sunt reprezentati ca puncte doar atomii ce nu sunt implicati in
legaturi covalente;
licorice>sticks - legaturile covalente sunt linii, simple — o linie, duble- doua
linii etc. atomii sunt amplasati la intersectia liniilor;
licorice>nb_spheres - sunt reprezentati ca puncte doar atomii ce nu sunt
implicati in legaturi covalente;
ribbon - catena polipeptidca este reprezentati ca o sfoara, nu se vid
catenele laterale ale aminoacizilor;
cartoon - catena polipeptidca este reprezentata sub forma unui desen,
spirale si sageti, nu se vad catenele laterale ale aminoacizilor;
spheres - atomii sunt reprezentati ca sfere a ciror dimensiune este direct
proportionala cu raza atomica;

surface - suprafata moleculara tinand cont de densitatea electronic;




Schimbarea modului de vizualizare in PyMol

EECIEe

Hide:
everything
wWire
lines
nonbonded

surface

Imaiﬂ chain
il

chain

Hide

H> everything - toate
modurile de afisare sunt
anulate, molecula dispare
din ecranul de vizualizare;
H> se ascunde din
ecranul de \vizualizare
modul de vizualizare
selectat.

Label

toneletter!?

e identifier
identifier
it identifier

other pFDFETtiEE

atom identifier=s

H - aplica diverse tipuri de
etichete in zona de

vizualizare;

Etichete relevante:

Residues;

Chains — catena

polipeptidica in cazul in care
sunt mai multe catene in
aceeasi proteina;



Schimbarea modului de vizualizare in PyMol

Color

C> permite aplicarea diverselor scheme de culoare pe
molecula vizualizata

by element — fiecare atom va fi volorat functie de natura sa;
schema de culoare este utila pentru a identifica atomi
exotici: S, Halogeni, Metale;

by chain — catenele polipeptidice din componenta unei
proteine se coloreaza diferentiat; schema de culoare este
utila pentru a identifica usor numarul de catene dintr-o
molecula peptidica;

by ss — structurile secundare (a-helix, B-pliat, loops) sunt
colorate diferentiat; schema de culoare este utila pentru a
identifica usor tipurile de structuri secundare dintr-o
molecula peptidica;




1.Reprezentati molecula deschisa doar ca si cartoon.

2. Colorati molecula deschisa functie de structura
secundara. Cate a-helixuri si structuri B-pliate are
molecula afisata?

3. Adaugati la vizualizare licorice>sticks.

4. Faceti zoom pe o structura helicala. Unde sunt resturile
R ale aminoacizilor?

5.Faceti zoom pe o structura B-pliata. Unde sunt resturile
R ale aminoacizilor?
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. Reprezentati molecula dvs. doar ca si cartoon.

2. Colorati molecula deschisa functie numarul de catene

a1 A

polipeptidice. Cate catene contine proteina dmv.? Salvati o
imagine cu molecula deschisa care sa demonstreze raspunsul
dmuv. si inserati-o in fisierul PowerPoint. Scrieti o scurta
legenda pentru figura.

. Faceti zoom pe una dintre subunitati. Colorati molecula deschisa

functie de structura secundara. Cate a-helixuri si structuri [3-
pliate are o subunitate”? Salvati o imagine cu molecula
deschisa care sa demonstreze raspunsul dmv. si inserati-o in
fisierul PowerPoint. Scrieti o scurta legenda pentru figura.

. Adaugati la vizualizare licorice>sticks.

Faceti zoom pe o structura helicala. Unde sunt resturile R ale
aminoacizilor?
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