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Title of the Bachelor’s Thesis:

Software for visualization of molecular structures

Abstract:

The thesis is focused on visualization and modification of molecular structures.
The aim is to get familiar with the work with software that are used for the molecular
structures imaging, solving several model problems in those applications and
subsequent evaluation of individual programs, their options, ease of use and
recommendation of appropriate solutions to specific tasks.

The first chapter presents an introduction to the visualization of molecules, ie.
describes the transition from physical models to today's software applications for
imaging molecular structures. The other chapter deals with the file formats for storing
molecular structures. The third chapter describes the functions of commercial program
DS ViewerPro 5.0 and open source applications DS Visualizer 3.0, Visual Molecular
Dynamics (VMD) and Rasmol. The fourth chapter contains several model problems
solving. In the final chapter I compare the different programs. This work could serve to
quickly familiarize with the browser and help in selecting the program for specific

tasks.
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UvOoD

Téma ,,Software pro zobrazovani molekularnich struktur* jsem pojala tak, abych
zmapovala prehlednost, jednoduchost a funkénost programil slouzicich pro zobrazovani
atomil, molekul a struktur z nich vzniklych, coz je dilezité pro pochopeni jejich funkce
a urCovani mnoha strukturnich parametra.

Cilem této prace bylo seznamit se spraci ve cCtyfech programech pro
zobrazovani molekul, ndsledné vytesit nékolik modelovych tloh a nakonec jednotlivé
programy zhodnotit a porovnat.

Préaci jsem rozdélila do péti stézejnich kapitol. Prvni kapitolu jsem vénovala
pohledu do historie vizualizace molekul, kde vysvétlim, jak se prechazelo od prvnich
fyzikalnich modeld az k pocitacovym molekularnim strukturdm. Kratce zde také uvedu,
jaké molekuly budu pouzivat k modelovym tlohdm.

Druha kapitola je zaméfena na objasnéni dulezitych formath, které se
k programiim vztahuji.

Ve tieti kapitole popisuji vSechny vybrané programy z hlediska jednoduchosti
ovladani a jejich funkei.

V nasledujici ¢tvrté kapitole uvedu par modelovych tuloh, od kterych se bude
rozvijet cil mé prace, tzn. porovnavani zvolenych programti.

V diskuzi, které patii pata kapitola, porovnam vysledky, kterych jsem v praci

docilila a doporuc¢im programy ke konkrétnim tiloham.



1. Vizualizace molekul

1.1 Historie

1.1.1 Fyzicke modely

Pro prvni zobrazovani molekularnich struktur se v minulosti pouzivaly fyzické
modely. Historicky prvni model vytvofil vroce 1958 John Kendrew. Jednalo se o
prototyp makromolekuly myoglobinu v méfitku 5 cm na Angstrom vyrobeny
z mosazného dratu, ktery byl sestaven na zékladé rentgenové struktury molekuly. Diky
optickému srovnavaci vytvofenému v roce 1968 F. Richardsem se zjednodusila tvorba
Kendrewovych modelt. Na konci 70. let byl zkonstruovan stroj, ktery umoziioval ohyb
dratu, podle usporadani hlavniho fetézce proteinu.

Na konci 60. let se ke slovu dostavaji pocitace a vizualizace fyzickych modelt
se stava jiz spiSe uménim nebo didaktikou. Vzniklo tak molekulové sochatstvi, které
bylo reprezentovano B. Rubinem (v roce 1973 zvitézil v umélecké soutézi se svym
modelem ruberdoxinu). Mezi dalsi pfiznivce molekulového sochafstvi patfili E. Meyer

nebo K. Eward. ¥

1.1.2. Pocitacova vizualizace

Do popredi se v60. a 70. letech dostali dostatecné technicky zdokonalené
pocitace. Prvnim prikopnikem v pocitaCovém zobrazovani molekularnich struktur byl
C. Levinthal. V roce 1964 vytvortil systém, jenz na osciloskopu vizualizoval rotujici
draitovy model struktury makromolekul. J. a D. Richardsonovi vyuzili
krystalografick¢ého studia molekulové struktury a zobrazili molekulu pouze pomoci
pocitace. V roce 1977 byl uveden ,,Atlas struktur molekul* od T. K. Portera. Pro

nakladnost barevného zobrazovani se pouzivalo ,,stereo slides ¢ili dvojice diapozitivii

2 y r . L
(23] Srov. VAREKOVA, R. Historie pocitacové chemie. [online]. Brno : Masarykova Univerzita,

Fakulta informatiky, 2002. Dostupné na WWW: <http://www.fi.muni.cz/usr/jkucera/pv109/2002/xvarekov.htm>.



(zékladni poloha, pootoCend poloha). Vroce 1980 T. Merchant uvetejnil metodiku
zvanou TAMS (Teachig Aids for Macromolecular Structure). Slo o specialni bryle pro
sledovani stereo slidii. Nasledovalo hlavni plodné obdobi pocitacové vizualizace. V 80.
letech Evans a Sutherland utvofili tftidu vektorovych pocitacu. Tyto pocitace dokézaly
zpracovavat krystalograficka data. K témto pocitacim byl vytvofen vizualizacni
softwarovy balik FRODO T. A. Jonesem v roce 1978. Dalsi program vytvoiili J. a D.
Richardsonovi a dali mu nazev CHAOS. Tento program byl mnohem vyspélejsi nez
FRODO. Vroce 1992 naprogramovali bratfi Richardsonovi programy MAGE a

PREKTIN, které¢ slouzili pro préci s animacemi molekul.

1.2 PouZité molekuly

Zde uvedu zakladni informace o molekulach, které pouziji pro modelové tlohy

v kapitole Ctyfi.

1.2.1 Myoglobin

Myoglobin je Cervené barvivo obsazené ve svalech, nazyvané téZ svalovy
hemoglobin. Jde o monomerni protein, ktery zastava stejnou funkci jako hemoglobin
v krvi, tzn. ptenasi kyslik. Na rozdil od hemoglobinu, ktery ptfenasi kyslik do celého
téla, myoglobin rozvadi kyslik do svalovych bun¢k a tkani. Je vytvaren hlavné v srde¢ni
svaloviné, ale miZeme jej nalézt 1 v nckterych kosternich svalech, pfi€emz jeho
relativni molekulovd hmotnost je rovna 1,77 - 10%.

Celou molekulu myoglobinu miZzeme povazovat za strukturni doménu

v molekule, kterd obsahuje 153 zbytki aminokyselin.



Struktura

Myoglobin se skldda zjednoho peptidového fetézce, molekuly hem a

, , . o v . v . .1
sulfatovych ionti. Je tvofen osmi a-§roubovicemi.!'”!

1.2.2 Alanin

Systematickym nazvem se jedna o kyselinu 2-aminopropionovou. Patii mezi
neesencidlni aminokyseliny a mezi jedny z nejjednodussich a-aminokyselin vitbec. To
je dano a-uhlikem, ktery se vaze na methylovou skupinu. Je nepolarni, tzn. nemisi se
s vodou. Jedna se o nejbéznéjsi aminokyselinu obsazenou v bilkovinach.

Vznikd transaminaci pyruvatu nebo z aminokyselin s alifatickym fetézcem
(leucin, valin, izoleucin).

Alanin je opticky aktivni, coZ je dano tim, Ze obsahuje chiralni uhlik. Jsou
znam¢ dvé formy alaninu, jimiz jsou L-alanin a D-alanin. Podili se na hydrofobnich

interakcich ptes vlakno proteinu.'"’

1
[29] Srov. Struktura hemoglobinu a myoglobinu [online]. 2006. Dostupné na WWW:

<http://www.scumdoctor.com/Czech/anatomy/circulatory-system/cardiovascular-organ/blood/hemoglobin/Structure-Of-
Hemoglobin-And-Myoglobin.html>.

= Srov. Alanin. In Wikipedie — oteviena encyklopedie [online]. Posledni aktualizace 3. 4. 2011. Dostupné na WWW:

<http://cs.wikipedia.org/wiki/Alanin >.



2. Formaty souboru

Formaty soubort uchovavaji data v elektronické podobé a rozd€luji se podle
toho, jaka data chceme uchovavat.
e (rafické formaty uchovavaji rizné obrazky nebo fotografie
e Textové formaty vyuzivame k uloZeni textovych dat
e Binarni format uklada data jako tzv. sekvenci bitii, ma svlij vlastni fad a zabira
méné mista
V kapitole uvadim formaty spojené s programy, které jsou zahrnuty v této

bakalaiské praci.”!

BMP

Bitmap neboli bitmapovd mapa oken je velmi jednoduchy, ale dobie
dokumentovany soubor binarniho formatu. DokaZe byt otevien ve velkém mnoZstvi
jednoduchych grafickych aplikaci. BMP nepouziva kompresi, proto je obvykle mnohem
veétsi nez soubory vyuzivajici kompresi. Dnes se pouzivaji spiSe novéjsi formaty typu
GIF, PNG aj. za G€elem uchovani vSech informaci. BMP ma 4 varianty formatu, které
souviseji s kompetentnimi opera¢nimi systémy. Jsou jimi Microsoft Windows 1.X a

2.X, 0S/2 1.X, Microsoft Windows 3.X a 0S/2 2X. 1

Usporadani souboru:

1. verze formatu je slozena ze souborové hlavicky o délce 16 byth a
nekomprimovanych bitmapovych dat. 3. verze formadtu BMP je zkomponovéana
z bitmapové hlavicky dlouhé 14 bytl, informac¢ni hlavicky o délce 40 byti, paletu a

bitmapu, pficemz volitelna je pouze paleta barev.

7 Srov. Grafické formaty. In Google sites [online]. Posledni aktualizace: 28. 4. 2011. Dostupné na WWW:

<http://sites.google.com/site/xgrafika/graficke-formaty>.
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Zbyvajici ¢ast souboru obsahuje vlastni bitmapova data. Obrazova data jsou psana

v levém dolnim rohu.™

JPEG

JPEG neboli celym nazvem Joint Photographic Experts Group se nazyva podle
svych zakladatelech. Jednd se o binarni soubor, ktery patfi mezi rastrove grafické
formaty. Vznikl, aby mohl zobrazovat obrazky nebo fotografie obsahujici hodn¢ barev,
umi totiz zobrazit az 16 777 216 barev. Jde se o format se ztratovou kompresi coz
znamend, ze po uloZeni obrazku do souboru se zmensi objem dat a méné dulezité
informace se nenavratné ztrati. Kompresi si miizeme libovolné pied uloZenim nastavit.

Po opakovaném ukladani se kvalita obrazku bude stale zhor§ovat.['*1126]

GIF

Celym nazvem Graphic Interchange Format je rastrovy format s prioritou
bezztratové komprese. GIF je binarni soubor a na rozdil od JPEGu opakované ukladani
obrazku nevede ke sniZeni jeho kvality, zstava stale stejnd. GIF je urcen pro obrazky
s maximalné 256 barvami a podporuje transparentni a animované obrazky. Umoziuje

dokonce uloZeni vice obrazkl do jednoho souboru.

f2] Srov. BMP [online]. 2008. Dostupné na WWW: <http://referaty-seminarky.cz/bmp/>. ISSN 1802-422X.

(18] Srov. STARGEN, SLOVNICEK - Graficky format JPEG [online]. Praha, 2000 — 2009. Dostupné na WWW:

<http://www.stargen.cz/slovnik/format-jpg/>.

[26] Srov. Ztrdatova komprese. In Wikipedie — oteviena encyklopedie [online]. Posledni aktualizace 3. 1. 2009. Dostupné na WWW:

<http://www.multimediaexpo.cz/wiki/Ztr%C3%A1tov%C3%A1_komprese>.
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PICT

PICT wvyuzivda RGB barev sjednim alfa kandlem, ktery udavd hodnotu
prihlednosti pixelu. Dale vyuzivaji rezimll indexovanych barev pifi nizkych barevnych

hloubkéch, stupni Sedi nebo bitovych map bez alfa kanali.

PPM

Portable PixelMap, zkratkou PPM, je graficky soubor pracujici s obrazky v true
color formatu, které vyuzivaji RGB modelu barev. RGB model je zastoupeni barvami

éervenou, zelenou a modrou.

PNG

Graficky format Portable Network Graphics byl primarné zaloZzen pro vyuziti
v internetu, ma ale mnohem S$ir$i uplatnéni. PNG uchovava rastrové obrazy, vyuziva

RGB barev, indexovanych barev a stupiit $edi.”’

VRML

Celym nazvem Virtual Reality Modeling Language je dal§im grafickym
formatem. Je zaloZeny na deklarativnim programovacim jazyce, diky némuz dokaze
popisovat 3D objekty. RozliSujeme tii typy formatu VRML. Jsou jimi VRML 1, VRML
2 a VRML VRML 97, pficemz posledni dva jsou téméf shodné. VRML zobrazuje

slozit&j$i molekularni struktury nebo piimo simulace.

(5] Srov. JANAK, R. PNG - dokonaly format pro pFenos obrazovych dat [online]. Dostupné na WWW:

<http://interval.cz/clanky/png-dokonaly-format-pro-prenos-obrazovych-dat/>.

12



CRD

ColdRED skript soubor popisujici soufadnice patii mezi binarni formaty.

MDL

MDL fadime mezi binarni formaty. Sklada se z hlavicky a vlastnich dat. Veskeré

informace k manipulaci s daty jsou obsazeny v hlavi¢ce souboru.™

NAMD

NAMD se podobd formatu CRD, popisuje soufadnice a patii do binarnich

formata.

XYZ

XYZ patii mezi nejjednodussi textové formaty. Umi popsat body v 3D prostoru
a to tak, Ze definuje polohy atomil v XYZ soufadnicich pomoci kartézské soustavy.
Format obsahuje informace i poctu vSech atomli. Typ atomu se do formatu zapisuje
pomoci své chemické znacky a nebo podle svého atomového Cisla. Jedna se tedy o
textovy soubor. Cislo v prvnim fadku vyjadiuje z kolika atomt se molekula sklada.
V nasem ptipad€ se molekula vody sklada ze tfi atomid. Druhd fadka vycisluje energii
vody. V prvnim sloupci jsou zapsany jednotlivé atomy, v nasledujicich sloupcich

soufadnice soustavy xyz.

&) Srov. HENRY, D. MDL file format (Quake's models) [online]. Posledni aktualizace 20. 12. 2004. Dostupné na WWW:

<http://tfc.duke.free.fr/coding/mdl-specs-en.html>.

13



PDB

Tento textovy soubor slouzi k reprezentaci 3-D strukturdlnich dat biomolekul
jako jsou proteiny a nukleové kyseliny. Jedna se o tzv. fixed format, coZ znamena, ze
kazda data maji své specifické misto. Soubor je bud vstupnim nebo vystupnim
formatem pro vétSinu programi k pocitacovému modelovani, napt.: VMD, PyMOL,

YASARA, Chimera a jiné.['"I*’]

-

) phenel - Poznamkovy blok g@
Soubor  Uprawy Formdt  Zobrazeni Mapovéda

TITLE GO Rough, oppose Many Angry Chinese serial killers

REMARK THIS IS A SIMULATION Box

CRY¥STL 20,000 20,000 20,000 50,00 90.00 90.00 P 1 1

MODEL 1

HETATM 1 C1 ™oL 1 9. 666 8.746 9.613 1.00 0,00 =
HETATM 2 HL moL 1 S, 408 7.720 9,515 1.00 0.00 H
HETATM 3 C2 mMoL 1 9.779 ERE 8.480 1.00 0,00 [
HETATM 4  HZ MOL 1 9. 607 9.128 7.514 1.00 0,00 H
HETATM 5 C3 MOL 1 10.117 10.888 8.608 1.00 0.00 I
HETATM 6 H3 MOL 1 10,202 11.4%94 7.746 1.00 0,00 H
HETATM 7 C4  moL 1 10.342 11.430 9.857 1.00 0.00 i
HETATM 8 H4 moL 1 10,615 12,584 5,088 1.00 0,00 H
HETATM 9 C3H  MOL 1 10,229 10.633 11.001 1.00 0.00 G
HETATM 10 HI MOL 1 10.402 11.052 11.9s1 1.00 0.00 H
HETATM 11 <6 ™oL 1 9,892 9,290 10.874 1.00 0,00 (6
HETATM 12 ol ™oL 4k 9.777 8.482 12.004 1.00 0.00 o}
HETATM 13 He MoOL 1 G, 5685 G.008 12.833 1.00 0.00 H
TER

EMDMDL
Obrazek 1

Kazdy tadek obsahuje nejprve znaky, které urcuji typ dat na pravé zminéném
fadku. V prvnim sloupci si mizeme vSimnout vyrazu HETATM, slouZici pro atomy
nestandardnich residui (molekula vody, ionty apod.) Pokud by se jednalo o standardni

residuum, zaznamenali bychom misto HETATM znacku ATOM. V tomto ptipadé by se

14 . . .
[14] SroV.PROKOP, M. Nacitani a zapis PDB souboru. In National Centre for Biomolecular Research [online]. Brno, Masarykova

univerzita, 2009. Dostupné na WWW: <http://ncbr.chemi.muni.cz/~martinp/C3220/PCChem_C8.pdf>.

[25]

Srov. ZELENY, T. Souradnicové systémy pouzivané ve vypocetni chemii - Uvod do molekuldrniho modelovani [online].

Olomouc, Univerzita Palackého. Posledni revize 17. 2. 2008. Dostupné na WWW:
<http:/fch.upol.cz/skripta/momo/souradne_systemy.pdf>.
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jednalo o atomy zakladnich aminokyselin nebo nukleotidii. Vyraz CONECT urcuje
vazby mezi atomy a zpravidla se vyskytuje u nestandardnich residui. REMARK udava
néjakou poznamku k molekule.

Druhy sloupec je vénovan atomovému ¢islu, €ili pofadovému ¢islu atomu (vzdy
pouze celé Cislo).

Dalsi informaci je pro nas tzv. atomova identita vyjadiujici jméno atomu. Je
sestavena z maximaln¢ 4 znakd.

Nasleduje nadhradni pozice atomu dédna znakem.

Dilezitym datem, které nesmi chybét je jméno samotného residua vyjadieno
tfemi znaky.

Pokracuji data, které vyjadiuji znakem identifikdtor proteinového fetézce,
potadové Cislo residua v sekvenci a kod urcujici vloZeni residua.

Velmi dillezité jsou tfi sloupce obsahujici soufadnice x,y a zz mnoZiny realnych
Cisel.

Sloupec v naSem ptipadé, ktery je cely zaplnény Cislem 1.00 urcuje obsazenost.
Obsazeni atomu je mira frakce molekul v krystalu, ve kterém atom skutecné zabira
urcitou pozici. Pokud jsou vSechny molekuly v krystalu pfesné totozné, obsazenost pro
vSechny atomy je 1,00.

Teplotnim faktorem mizZe byt mySlena mira, jakou atom kmitd nebo vibruje
okolo své pozice v modelu. Atomy v postrannich vazbach vykazuji vétSi svobodu
pohybu nez v hlavnich fetézcich a tento pohyb nuti atom S§ifit se pfes malou oblast
prostoru. Difrakce je ovlivnéna touto variantou, a proto se pfifazuje teplotni faktor
kazdému atomu.

Kuplnému doplnéni PDB souboru chybi jiz jen symbol prvku zarovnany

napravo s maximaln¢ dvéma znaky a formalni ndboj atomu.

15



SMI

Synchronized Multimedia Integration Language je wuziteCny k vytvafeni

audiovizudlnich prezentaci. Umi sjednotit audio s obrazky a textem. Format je mozno

zapsat v textovém editoru.!®!

XTC

XTC format slouzi k prenosu trajektorif.*¥

TRR

Tento format obsahuje soutfadnice, rychlost a silu a vyuziva se stejné¢ jako XTC

k trajektoriim.

[6) Srov. File Extension SMI [online]. Dostupné na WWW: <http://filext.com/fileextension/SMI>.

24 . . . . .
[24] Srov. XTC file format. In Pittsburgh Supercomputing Centre[online]. Verze 4.0. Pittsburgh, posledni aktualizace 18. 1.2009.

Dostupné na WWW: <http://www.psc.edu/general/software/packages/gromacs/online/xtc.html>.

16



3. Prohlizece a jejich funkce

3.1 DS ViewerPro 5.0

Zakladni informace

DS ViewerPro 5.0 je produkt spolecnosti Accelrys, soucast skupiny programil
tvoticich Discovery Studio. Program umoziuje kromé¢ zobrazovani molekul také jejich
vytvareni a editaci. Spolupracuje s opera¢nim systémem Windows. Jedna se o placenou
verzi (300 §), ktera se jiz vdnes$ni dobé na trhu nevyskytuje. Programu jsem se

vénovala pom&rn& dlouhou dobu, a proto ho zde také uvadim alespoti pro prehled.!'

Popis programu

@ ViewerPro - [Molecule1] Q@}
=l x|

gj Eile Edit Yew Tools Modfy Window Help

DEW & e

Program pracuje s jednim oknem,
které obsahuje vychozi néstrojovou liStu
(Tool Bar) v horizontalni ¢asti a paletu
nastroji  (Tool Palette) pro tvorbu
molekuly  ve  vertikdlnim  sméru.

Viditelnost dalSich nastrojovych list 1ze

WaS T (R

nastavit.

Press <shift: For Z-axis, press <Ctrl to rotate selected objects

Obrazek 2

(3] Srov. Molecular library. In Chemical Education Server, University of Pittsburgh [online]. Pittsburgh : University of Pittsburgh,

Department of Chemistry. Dostupné na WWW: <http://chemed.chem.pitt.edu/molecules/default.htm>.
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Zakladni oviadani

Prvni tlacitko na paleté nastroji se nazyva select (F5). Jde o kurzor, diky
kterému mizeme oznacit jednotlivé atomy, vazby nebo 1 celou molekulu a oznacenou
¢ast posunout. Objekty oznacujeme metodou levym stiskem klavesy mySi + tahnout.
Rotate (F6) nam otéaci celou molekulu. Diky Translate (F7) dokdZeme uchopit molekulu
a posouvat ji. Ptiblizeni nebo oddéleni molekuly docilime pomoci Zoom (F8). Pii
drzeni levého tlacitka mysSi a posouvanim smérem doli, budeme molekulu oddalovat.
Pti sunuti kurzoru nahoru se ndm bude molekula ptiblizovat. Nastroj torze (F9) se

vyuziva k otaceni atomi kolem vazeb.

Menu a jeho funkce

File (Soubor) umoznuje oteviit novy soubor (Ctrl + N), jiz existujici soubor

(Ctrl + O), zaviit molekulu (Ctrl + W), ulozit (Ctrl + S) nebo ulozZit jako. Strukturu
muzeme exportovat do formatt:

e Viewer(*.msv)

e Brookhaven PDB Files (*.pdb, *.ent)

e MDL MOL Files (*.mol, *sdf, *.sd, *md]l),

e XYZ Coordinate (*.xyz),

e Catalyst Query Files (*.chm),

e VRML World Files (*.wrl),

e POV-RAY Scene Files (*.pov),

e Smiles Files (*.smi) nebo GIF File (*.gif).

File dale nabizi tisk (Ctrl + P) a odeslani molekuly pomoci Microsoft Office
Outlook.

Edit zahrnuje upravy, jako jsou krok doptedu (Ctr/ + Y) a krok dozadu (Ctrl +
7). Dal8imi moznostmi jsou vysttihnuti (Ctrl + X), kopirovani (Ctrl + C), vlozeni (Ctrl
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+ V) a smazani (Del) oznacené celé molekuly, atomu, vazby nebo ¢asti molekul. Paste

from ptida k zobrazené molekule jinou ze souboru.

Select All (Ctrl + A) oznaci vSechny objekty. Nabidka Select... zobrazi

vvvvvv

e . _ &d Volbu provadime podle typu (aminokyselina,
I Type - aminadcid =] &1 E aminokyselinovy fetézec, atom, vazba, skupina,
; :B:em: |C7v i molekula a proteinova sekvence) nebo podle prvku,
ro - [ @ e AT 1o x £ 1o
Fradss [ @ _unsskezat | | pFiCemZ pii1 tomto vybéru musi byt zvolen typ atom.
Mons s e | | Pokud budeme vybirat podle nazvu, musime ho dat
Obrizek 3 do wuvozovek. Naptiklad pokud budeme chtit

zobrazit skupinu ALA6, musime ji zapsat jako
»ALA6, protoze bez uvozovek by se nam oznacily vSechny skupiny ALA. Musime si
dat také pozor na psani velkych a malych pismen. Miizeme vybrat i objekty podle ID
¢isla. Radius zobrazi vSechny objekty v uréené vzdalenosti od ozna¢eného atomu nebo
vazby. Group vybirda skupiny acidic (kysela), backbone (pateini), basic (zakladni),
hydrophilic (hydrofilni), hydrophobic (hydrofobni) a side chain (postranni fetézec). Do

nabidky se zafadi také uzivatelem definované skupiny, viz nasledujici bod.

Group... vyobrazi okno Edit Group. Pokud oznaCime ¢ast molekuly a otevieme
toto okno, mizeme si nasi oznacenou ¢ast pojmenovat jako skupinu.

Edit obsahuje také Properties (vlastnosti). Pokud ozna¢ime jeden atom a
zvolime moZnost Properties, zobrazi se ndm informace o ndmi zvoleném atomu.
Kdybychom vybrali tfeba uhel nebo torzni tihel, tabulka Properties zobrazi informace 1

o téchto objektech.
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Atom Properties Bond Properties

PROPERTY | VALUE | PROPE| VALUE |

Mama M | Mame |C-0

18] :1 51 | 1] o]

Calar [0 142142255 || lcolor [[] 255255255

Parent ALad Parent |ALLY

HYZ 07100 4.21101.0930 | Order | 2.00

Element [Nitrogen ' Type |Doukle

Hybricization |5p2 ' Length |1.230

PartialCharge |-0.302 | T

FormalCharge |

Chirality

|zatropic Dizplacement 9.00

Ok Claze oK Cloze | Apply |

Label Properties :4| Label Properties

PROPERTY | VALUE | PROPERTY | VALUE

Matme 12000 Mame -47.0

D I I o

Color |[Eozss0 Color O ozss0

Parent Angle Parert | Torsiont

HYI |7.4120 97636 71561 WY |0.9044 0.2162 02552

Fort Face |Arial Fort Face | &tial

Fort Size |12 Fort Size |12

Mavable Falze Maovable |Falze

k. Cloze | Apply | ok Cloze ‘ Apply |

Obrazek 4

View (zobrazeni) ve svém vyctu moznosti obsahuje Display Stvle (Ctrl + D),
ktery zobrazi tabulku, kterd se skladd ze dvou zalozek, atomu a proteinu. U atomu
zménime styl zobrazeni na Off, Line, Stick, Ball and Stick, Scaled Ball and Stick, CPK
nebo Polyhedron. Je zde moznost zmény parametra jako jsou Stick size, Ball size nebo
CPK scale (métitko). Dale mizeme atom obarvit bud’ podle Element (prvek), kdy kazdy
prvek atomu ma svoji definovanou barvu. Parent Color (Rodi¢ovska barva) udava
atomu barvu podle objektu, kterému nalezi. U Charge (ndboj) je barva bréna
z gradientu, ktery jde od cervené zaporné k modré kladné. ZaloZzka protein obsahuje
styly zobrazeni Ca Wire, Off, Ca Stick, Line Ribbon, Flat Ribbon, Solid Ribbon, Tube a
Schematic. Obarveni se provani podle residua, hydrophobicity (hydrofobnost), pKa

(hodnoty residua), CAplha (obarveni residua podle obsazeného atomu alfa uhliku),
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Secondary Type (Barva podle sekundéarni struktury — Sroubovice Cervené, beta listy
azuroveé, zavity zelené a civky bil¢), AminoAcidChain (aminokyselinovy fetézec) a
podle molekuly.

Pokud si oznaCime atom, vazbu nebo cast molekuly a znabidky vybereme

Color, obarvime tak vybranou ¢ast na jednu barvu.

Reset Rotation oto€i zpét molekulu do své piivodni pozice pii nacteni molekuly

do programu.

Fit to screen ptizptsobi velikost zobrazeni molekuly strance.

Pokud oznac¢ime celou molekulu nebo pouze néjakou jeji Cast a zvolime

z nabidky Center, vypocte se geometricky stied vybrané ¢asti a ptelozi do stiedu okna.

Spin slouzi k zapnuti a vypnuti otd¢eni molekuly dokola.

Full Screen (F2) nastavi celoobrazovy rezim. Pro jeho vypnuti pouzijeme bud’

klavesu F2 nebo v pravém dolnim rohu vypneme okynko s ikonou Full Screenu.

Split Screen Stereo ndm vyrobi druhy pohled nasi oteviené molekuly. Pokud

budeme chtit provadét vybér objektii v molekule, budeme to moci provést jen na levém
pohledu a vybér se ndm zobrazi 1 v molekule napravo. Pro nastaveni sterea odkazuji do

View - Options - zalozka Stereo.

Diky Clipping Planes (ofezové roviny) muzeme postupné ,,odloupéavat vrstvy*

z molekuly a zkoumat tak struktury, které¢ byly dfive za nyni ndmi odejmutou vrstvou
schované. Mohou ndm k tomu poslouzit Front Clipping Plane a Back Clipping Plane

(ptedni a zadni ofezova rovina).
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Nasleduje série piikazi jako Hide, ktery schova oznaceny objekt. Pokud chceme
objekt znovu vidét, vybereme Show. Kdybychom poschovavali par objektii za sebou a
vybrali Show, zobrazi se ndm pouze posledni schovany objekt, zvolime tedy Show All
k zobrazeni vSech skrytych objektt. Existuje jesté jedna moznost, a to Show Only, kdy

nam zuistane viditelna prave jen oznacena ¢ast molekuly.

Toolbar obsahuje vSechny panely néastroji a my si zde mizeme nastavit, které
chceme mit zobrazené potad. Jedna se o panely:

Builder Tools (stavebni nastroje), kde si miZzeme zvolit typ vazby (jednoducha,
dvojna, trojnd, aromaticka), zménit prvek atomu, provést tzv. Clean Structure (Vycisti
se geometrie vSech nebo vybranych molekul. Pokud vybereme par atomti, vycisti se ty
molekuly, které tyto atomy obsahuji.), zobrazit a skryt vodiky. Alignment Tools
(nastroje zarovnani), Query Tools, Animation Tools, Window Tools, Full Screen Tools,

Tree Tools, Atom Style Tools, Amino Acid Style Tools, Main Tools, Tool Palette a

Status Bar.
Options Options.. (MozZnosti) oteviraji dialogové
Graphics ] Stereo ] Lighting I Display Styles 1 . .
goed | sesheten | et || okno. V zaloZce General si upravime nastroje
Sl T vybéru (Lasso, které provadi piresn€j§i vyber

(+ Lasso " Track ball
" Rubber band box (" Track suface

jakéhokoliv  tvaru, Rubber band box vybér
E:\;l;‘lsﬁlerance: Ja—

obdélnikového tvaru a jejich pixelovou toleranci.

™ Synchionize all views

Iv Disable qraphics hardware acceleration

Pfi snizovani tolerance se presnost vybéru

Restore Defaults | Ok I Stormno i |
Obréazek 5 zvysuje.), nastroje rotace (Trackt Ball, Track

Surface), synchronizovat vSechny pohledy a
zakazat hardwarovou akceleraci grafiky.  Grafické  mozZnosti  stanovuji  vzhled
molekul. Mizeme zde vybrat mezi ortografickym a perspektivnim rezimem.
V ortografickém rezimu se nam zda, Ze vSechny objekty jsou stejné velikosti bez ohledu
na to, jak jsou daleko od pozorovatele. Objekty, které jsou dal od pozorovatele a jevi se
jako mensi nez ty, které jsou pozorovateli blize, vysvétluji perspektivni rezim. Nachazi

se tu volba barvy pozadi a kvalita, ve které se molekula zobrazuje. Pt1 zaskrtnuti policka
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Depth Cue se vice osviti pfedni molekuly a ty zadni s mens$im osvétlenim jakoby mizi
v dalce. Fast Render on move znamena zménu zobrazovaciho stylu molekuly, zatimco
je rotovana nebo pfenasena, coz umoziiuje rychlejsi zobrazeni.

Sketch and Clean_upravuje chovani programu béhem kresleni molekul. Clean
Only Selected Atoms zaktizkujeme, pokud chceme ,,vy¢istit* pouze ¢ast molekuly a ne
vzdy celou. U oznaceni Include Intermolecular Forces algoritmus ,,¢iSténi* bere v ivahu
mezimolekularni sily. Pf1 vypnuti je molekula ,,Cisténa* nezavisle na ostatnich. Perceive
and Update Aromaticity (aktualizace aromaticity) zpiisobi, ze se program pokusi
determinovat aromatickou strukturu a zmény vazeb na aromatické pii ,,Cisténi*
molekuly. Tyto tfi moznosti mizeme zatadit do ukolli programu, pokud provadime
Clean Structure. Co ale program d¢ld, kdyz kreslime molekulu? Automatically Clean
Molecule zptsobuje, ze se molekula vycisti pfi kazdém naSem kroku vytvareni
molekuly. Add and Update Hydrogens ptidava a aktualizuje vodiky ve vazbach, aby po
kazdém naSem napiiklad ptfidani n&jakého atomu nebo smazani zlstal pocet vodikil
spravny vzhledem k vaznosti atomi. Default Sketch Style slouzi k nastaveni vychoziho
stylu zobrazeni pii kresleni molekuly. Na vybér mame Line, Stick, Ball and Stick a
Scaled Ball and Stick.

Import zahrnuje rozSitené moznosti importu, které vystihuji to, co program d¢la
v prib&hu a po nacteni molekuly ze souboru. Convert 2D Molecules to 3D znamena, ze
pi1 otevieni molekuly se okamzité prevede do 3D. Add Hydrogens piida vodiky po
nacteni molekuly do programu. Display Unit Cell zobrazi vSechny informace o buiice,
které lze ze souboru piecist. Pokud zaskrtneme Use Atom Charges from File, program
bude vyuzivat parcialnich naboji ze souboru. Pokud se tato moZnost vypne, program
spocCitd vSechny parcialni ndboje pro kazdou molekulu. Create Animation from Multiple
Molecules umoziuje vytvoieni animace objektu, pokud je zjiSténa vice nez jedna
konfigurace molekuly pfi ¢teni souboru formatu MOL, XYZ, CPD nebo SMI. Animaci
muzeme piehrat pomoci Animation Toolbar.

Pokud mame aktivni Use PDB Secondary Structure, program definuje

sekundarni strukturu z PDB souboru. Pokud tuto moZznost oznacenou neméame, aplikace
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pouziva své sekundarni struktury. Diky Perceive Aromaticity program rozpozna
aromati¢nost v molekulach a ptida aromatické vazby tam, kde jsou nezbytné.

Display Styles slouzi k nastaveni stylu zobrazeni importovanych molekul.
Neplati to ovSem pro *.msv, protoze tento formdt uz ma informace o zobrazeni
definované piimo v souboru. Atom Display Style nastavi styl zobrazeni atomu pii
importu. Na vybér mame Line, Off, Stick, Ball and Stick, Scaled Ball and Stick a CPK.
Protein Display Style provadi to samé, ale s proteinem. (Off, Ca Wire, Ca Stick, Line
Ribbon, Flat Ribbon, Solid Ribbon, Tube, Schematic). Zobrazovaci styl pro import
DNA/RNA tedy moznost DNA/RNA Display Style mize byt Off, Arrows,
ArrowLadder, ArrowRings, Tubes, TubeLadder, TubeRings.

Stereo obsahuje moznost Split Screen (rozd€leni obrazovky) na Relaxed eyes
(uvolnéné oci), ktery vytvari 3D dojem pii pohledu za zobrazeni stereo obrazu a
Crossed eyes (ptekiizené oci), pii kterém se divadme pied dvojici molekul pro 3D efekt.
Uhlem upravujeme rotaci mezi obéma vizualizacemi ve stereu.

Zalozka Lighting upravuje smér svétla a barvu. MiiZeme si vybrat ze Ctyf svétel
a dokonce vSechny Ctyfi najednou. Nemaji ale Zadny vliv na Lines zobrazeni.

Tlacitko Restore Defaults pouzijeme, pokud budeme chtit obnovit ptivodni nastaveni.

Vyskytuje se v kazdé zélozce.

Tools (nastroje) jsou jednou z hlavnich sloZzek menu. Hydrogens tidi procesy
vodiki v molekule. Piikaz Hydrogens umi vodiky molekule ptidat, odejmout, ukézat
nebo schovat. Add Polar Hs neboli vodikové miistky objevime tam, kde negativni ¢asti

jinych molekul ptitahuji vodik se slabym kladnym nabojem, tzn. vodik v polarni vazbé.

“Label gg OznaCenym objektim mizeme pfifadit Labels (Stitky).
D:t'mt,—j Samoziejm&€ nam moznost Labels nabizi 1 remove
i | (odebrani) Stitkti. Pokud zvolime Add (piidat), otevie se

_ame - — nam tabulka Label. Seznam Object zahrnuje vSechny typy
- . objektt, které miizeme v nami oteviené molekule najit. Do
ma = fos | mm | objektt patii Cell (buika), Molecule (molekula), Protein,

Obrazek 6 Sequence, Nucleic Acid (nukleova kyselina), Nucleic Acid
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Chain (fetézec nukleové kyseliny), Atom, Bond (vazba), Amino Acid (aminokyselina),
Amino Acid Chain (aminokyselinovy fetézec), Label, Chain (fetézec), residue a Solid
Surface (pevny povrch). Attribute obsahuje seznam atributii, které jsou specifické pro
nami vybrany objekt v této tabulce. Objevi se zde napiiklad Name (nazev), ID, Color
(barva), Parent (nadfazeny objekt), Partial Charge (parcialni naboj), XYZ, Isotropic
Displacement (izotropni posunuti). Miizeme také vyuzit kolonku Custom Text (vlastni

text). Nakonec je zde také moznost nastaveni barvy pisma Stitku, velikost a typ fontu.

Dalsi nabidkou je Monitors. Moznost Distance (vzdalenost) nam slouzi k méfeni
vzdalenosti mezi dvéma atomy. Nejprve oznac¢ime dva atomy s podrZzenim klavesy Shift
a zvolime Distance. Atomy nam spoji Stitek a zobrazi se nam jejich vzdalenost
v jednotkach Angstrom (1 A = 10"° m). Pokud jeden zatom@i posuneme, program
automaticky vzdalenost piepocte.

Angle slouZzi k méfeni uhlu mezi tfemi atomy. Pro méfeni tthlu mame vice
zpusobll. Mlzeme oznacit tfi atomy (s pomoci Shiftu), dvé vazby nebo jeden atom a
jednu vazbu. Nésledné zvolime Angle v nabidce menu a zobrazi se ndm thel ve °.
Torsion monitor zobrazuje torzni thel mezi ¢tyfmi atomy. Mame opé€t vice moznosti.
MiuiZeme oznacit jednu vazbu, dvé vazby, které jsou od sebe ob jednu vazbu, tfi
sousedni vazby, jednu vazbu a dva sousedni atomy nebo Ctyfi atomy. Poté zvolime
Torsion. Pokud provede mensi zménu geometrie molekuly, torzni thel se automaticky
pfepocita.

WV ot v

Moznost Chirality (chiralita) oznaci chiralni atomy pismenky ,,R* nebo ,,S*.
HBond (vodikova vazba) vznika u sloucenin, ve kterych se atom vodiku vaze na atomy
prvkll o vysoké elektronegativité¢ (fluor, kyslik, dusik). Tyto atomy obsahuji volny
elektronovy par.'! Vodikové vazby se nam zobrazuji v celé molekule pierusovanymi

zelenymi carami. Pokud si ozna¢ime jednu vodikovou vazbu, ozna¢i se nam
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automaticky vSechny. Pravym tlacitkem my$i si miizeme oteviit tabulku HBondMonitor
Properties, kde zjistime pocet vodikovych vazeb v molekule.

Bump se snazi sblizit existence atomi vodiku, které nemaji naplnénou valen¢ni
vrstvu. Ukazuji se jako rizové preruSované Cary. I zde plati, ze celkovy pocet Bump
vazeb zjistime pies pravé tlacitko na vazbu v BumpMonitor Properties.

Structure nam ukazuje pevnost molekuly. Zobrazena azurové kolecka jsou pfifazovana
atomim s nenaplnénou valenci. Cerveny ramedek pak patfi atomam s pieplnénou
valenci.

Pokud bychom chtéli vSechny tyto zobrazovaci moZnosti smazat, staci zvolit

dal$i moznost v menu, a tim je Remove.

Surfaces (povrchy) pfida celé molekule nebo pouze jen oznacenym objektim ve
struktutfe povrch, ktery je zobrazovan na zakladé€ riznych vzorcti a barevnych schémat.
) Pokud ozna&ime cely povrch, pravym tlagitkem a volbou Display Style zobrazime

tabulku, kde zvolime zaloZzku Surface a zde mizeme

Display Style ménit nastaveni povrchu.

Atom  Surface

Zobrazit povrch miZeme jako Off, coz

Display Style 1 Colaring

o ¥ coeny znamena vypnuto. Daldi moZnosti je Solvent

" Saolvent Atom Charge -
S o (rozpoustédlo), coz piipomind povrch Conollyho
VO i

rozpoustédla. Probe Radius (sonda poloméru)

™ Tranzparent

EE reguluje polomér atomu, ktery je k popisu povrchu

pouzivan. Soft (mékky) povrch je velmi podobny

Ok | Stomo Fouzit |

Obrazek 7 solventovému. VDW povrch urCuji van der

Waalsové poloméry atomi. Dale si zde mizeme
vybrat styl barveni povrchu. K dispozici mame Parent Color (rodi¢ovskéa barva), ktery
obarvi povrch podle rodiCovského objektu. Electrostatic Potential (elektrostaticky
potencial) je vychozi moznosti. Mizeme nechat nabarvit povrch 1 podle Atom Charge
(ndboj atomu) nebo Atom Color (barva atomu). Pokud zakiizkujeme Transparent
(transparentni), povrch bude pruhledny. Display as Wire Mesh (dratové pletivo) ndm

povrch zobrazi jako pletenec drati.
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Pokud budeme chtit zobrazeni povrchu z molekuly odebrat, zvolime Remove.
Markers slouzi k ptidavani znacek pro polymery. Mizeme oznalit Head (hlava), Tail
(ocas) a RGroup (R skupina). Nejdiive musime oznalit néjaky objekt nebo Cast
molekuly a poté miZeme zvolit, jakou znacku chceme k molekule ptipojit. Pokud

chceme znacky odstranit, nenechame nic oznacené a zvolime Remove.

Crystal Cell.. otevie dialogovou tabulku. V zaloZce Preferences se doporucuje
zachovat Symmetry Style (styl symetrie) na Positions a View Range (rozsah zobrazeni,
tj. po&et replik) na jednice pro A, B i C. ® Mezi dalsi moZnosti Symmetry Style patii
Default (vychozi), One Cell (jedna bunka) nebo Original (pivodni). V zalozce Cell
Parameters si nastavujeme parametry krystalové buiiky ¢i celého zobrazového systému
(boxu). MozZnosti zobrazeni bunky nastavime v zdlozce Style, kde mame na vybér

z barvy bunky nebo stylu zobrazeni (Off, Line, Stick).

Element Properties.. ndm zobrazi periodickou tabulku prvk. Pokud mame

oznaceny n¢jaky atom, mizeme ho diky této tabulce zménit na jiny atom prvku. Da se

zde také zménit barevné oznaceni prvkil a jejich VDW polomér.

Enter Command.. zobrazi textové okno pro psani prikazii. Touto pokrocilou

volbou se v této praci nezabyvam, stejné jako souvisejici naslednou volbou

Play Script.. slouzi pro spousténi skriptti.

Modify (modifikace, zmény) obsahuji moZnosti zmén v molekule. U volby
Element jsou vypsany nejvice pouzivané prvky atomt a je zde odkaz i na periodickou

tabulku prvkl. Pokud ozna¢ime v molekule jeden nebo vice atomu, touto nabidkou

muzeme zmenit atom prvku na jiny.
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Bond slouzi ke zmén€ vazby na Single (jednotni), Double (dvojnd), Triple
(trojnd), Aromatic (aromatickd) a Partial Double (¢astecnd dvojna). Oznacime si vazbu,

kterou chceme zménit a pomoci Bond ji zménime.

Charge viz Charge u DS Visualizer 3.0

Hybridization (hybridizace) méni hybridizaci, tzn. prostorovou orientaci
elektronovych orbitali oznaceného atomu a jejich energii. sp odpovida linedrni
geometrii, sp2 trigonalni geometrii (rovnostranny trojuhelnik) a sp3 teraedru.

Insert Atom (vlozeni atomu) pouzijeme, pokud budeme chtit mezi dva atomy
spojené¢ vazbou pridat jeSté¢ dalsi. Provedeme to tak, ze oznalime vazbu, do které

budeme chtit atom vlozit a vybereme v nabidce Insert Atom.

Contract Bond naopak slouzi k vyjmuti pfilehlého atomu z vazby. Mizeme tak

naptiklad SestiClenny heterocykl pievést na péticlenny.
Fuse sluCuje atomy nebo vazby zvice molekul. Mame otevienou jednu
molekulu a pomoci Paste from k ni otevieme jinou. OznacCime si na kazdé molekule

jeden atom nebo vazbu a pouZzijeme Fuse.

Align Structures (zarovnani struktury) nabizi jako jednu z moznosti Define

Tether. Otevieme si v programu n¢jakou molekulu a k ni si pomoci Paste from ptidame
dalsi. Oznacime si dva atomy, z kazdé molekuly jeden. Pfes moznost Define Tether se
nam atomy ocisluji stejnym cislem. Tento krok provedeme jeSté tak dvakrat a poté
zvolime Align Molecules. Ob& molekuly se ndm zarovnaji. Moznost Hide Tethers ndm

¢isla u atomi nebo vazeb schovaji. Naopak Show Tether Lines ndm je zpét ukaze.

Clean Structure vycisti geometrii vybranych nebo vSech molekul v prohlizeci.

Pokud vybereme nékteré atomy, program vyc€isti geometrii téch molekul, do kterych
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tyto atomy nalezi. Zptsob vycCisténi geometrie zavisi na nastaveni v polozce Sketch and

Clean popsané vyse. Sketch a Clean nastavuji moZnosti ¢iSténi.

Window obsahuje New 3D Window (nové 3D okno), které nam otevie nové 3D

okno s nactenou molekulou a vS§emi Gipravami, které provadime v prvnim okné.

New Hierarchy Windows (Ctrl + H) zobrazi okno, ve kterém je reprezentovana

cela struktura molekuly. Jsou zde vypsany a pojmenovany vSechny ¢asti molekuly a

vSechny atomy. Pokud bychom chtéli vidét vazby, pouzijeme pravé tlac¢itko mysi. Okno

hierarchie je zaloZeno na systému jednotek a podjednotek.

New Data Table (Ctrl + G) otevie tabulku, ve které jsou vSechny informace o

Hame | ID| Pareml

1
2
3
4
5
-]

Backbone |0 |alanin
Sidechain |0 |alanin
Hydrophobic |0 |alanin
Hydrophilic |0 |alanin
Acidic 0 |alanin
Bazic 0 |alanin

« [ ¥ [A AminoAcidChain 4 AminoAcid 4 Ator]

Obrazek 8

molekule, kterou médme v programu nactenou. Tabulka
obsahuje né€kolik zalozek, naptiklad Cell, Amino Acid
Chain, Atom, Bond, Chain (fetézec), Label, Hbond

Monitor a dalsi.

Cascade uspotada oteviend okna do kaskady, Tile

Horizontal nad sebe, Tile Vertical vedle sebe a Tile Molecules in Window polozi

vSechny nacten¢ molekuly v okné vedle sebe.

Vycet formati pro import

Arrange Icons usporada ikony.

Close All zavie vSechny okna nactenych molekul.

MSV, PDB, MOL, CAR, CSD, MSF, MSI, CPD, CHM, CIF, XYZ, SKC, GRD, SMI
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Vvéet formatit pro export

PDB, MDL, CPD, CHM (Accelrys, catalyst) soubor, SMI (SMILES), XYZ, GIF, JPEG,
BMP, PNG, VRML,
POV-Ray — soubor miize byt importovan do POV-Ray ray tracing programu pro

vytvoreni vysoce kvalitniho obrazku

3.2 DS Visualizer 3.0

Zakladni informace

DS Visualizer je produkt spole¢nosti Accelrys, soucast skupiny programil
tvoticich Discovery Studio. Jde o zcela bezplatny produkt, ktery se prabézné
aktualizuje. Ja pracuji s verzi DS 3.0 Visualizer. Oproti DS ViewerPro ma tato aplikace

mnoho riznych vylepSeni a funkci.

Popis programu

[ Mccovery Stiidto 3.0 Vicuatizar

Aplikace pouziva pouze jedno okno

Obrazek 9
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Zakladni oviadani

Zakladni ovladani je totozné s ovladanim u programu DS ViewerPro 5.0. Pro
oznaCovani objektli v molekule pouzivame vybérovy kurzor, pro otaceni molekuly
pouzivame rotacni ndstroj, pro piesun molekuly transla¢ni nastroj a pro pfiblizeni a

oddaleni slouzi zoom. VSechny najdeme na ndstrojové liste.

Menu nabidka a jeji funkce

File (Soubor) nabizi moznosti New (novy), ktera obsahuje Molecule Window,
Protein Sequence Window, Nucleotide Sequence Window a Script Window. Pro nas
bude standardni okno Molecule Window. Open (Oteviit)(Ctrl + O) otevie tabulku pro
nacteni molekuly do programu. Insert From (Vlozit z) nabizi moznosti File (soubor),
URL (internetova adresa), SMILES, ktery ptfida molekulu z fetézce. Close (Ctrl + W)
zavie okno s nactenou molekulou. Save (Ctrl + S) a Save As... ulozi molekulu do
souboru. Page Setup... nas zavede do nastaveni stranky. Print Preview nam zobrazi
rozlozeni stranky pied tiskem. Print (Ctrl + P) otevie nastaveni tisku. Pokud budeme
chtit stranku zaktualizovat, vybereme moznost Refresh (F5). Properties zobrazi
dialogové okno stejné jako DS ViewerPro 5.0. Nabidka File obsahuje 1 Recent Files
(posledni soubory), tedy naposledy prohlizené soubory. Exit (Alt + F4) ukonci cely

program.
Edit zahrnuje Undo Select (krok dozadu) (Ctrl + Z) a Redo (krok doptedu) (Ctrl
+ Y). Dals§imi klasickymi moznostmi jsou Cut (vyjmout) (Ctrl + X), Copy (kopirovat)

(Ctrl + C), Paste (vlozit) (Ctrl + V) a Delete (smazat) (Del).

Paste Special (Vlozit jinak) lze pouzit, pokud pracujeme v Sequence Window.
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Select All (Vybrat vSe) (Ctrl + A) oznaci celou molekulu, Select... (Ctrl + E) zobrazi
Select dialogové okno. Zde provedeme komplexni vybér a vybér objektl, které lze

velmi téZko oznalit mysi.

Select Zvolime si rozsah znabizenych
Selection Mode | Add | Scope | AminoAcid | moinosti AmlnoACld
Select by
- _ (aminokyselina), = AminoAcidChain
t#) Property MName b eq_uals IR o
Radius |l within 5,00 angstroms (amlnokysellnov}’] i’-etézec)’

Extension of partial selection

AngleMonitor  (tthel  zobrazeni),

Apply Create Group..,
Obrazek 10 Atom, Bond (vazba), Cell (bunka),

DistanceMonitor (zobrazeni
vzdalenosti), Group (skupina), Label (Stitky) a Molecule (molekula). Vybér mizeme
provést pomoci vlastnosti. K dispozici mame Name (nazev)pro vlastnosti equals (je
rovno), does not equal (neni rovno), begins with (zafind s), does not begin with
(nezaCind s), matches expression (odpovidd vyrazu) a does not match expression
(neodpovidéa vyrazu). Pro ID odpovida equals (je rovno) a does not equal (neni rovno),
pro Visibility (viditelost), Type (typ) a Secondary Type plati to samé.

Invert Selection (obratit vybér) slouzi k obraceni vybéru. Pokud mame oznacenou ¢ast

molekuly a zvolime Invert Selection, oznaci se zbytek molekuly a nase oznacena cast

pfestane byt oznacena. Provedeme néco jako negativ.

Group... slouzi k oznaCeni skupiny pro vybranou c¢ast molekuly. Nejprve

ozna¢ime ¢ast molekuly, poté zvolime Group... a napiSeme nazev skupiny.

Find... (Ctrl + F) umoZziuje nalezeni textového fetézce v aktualnim dokumentu.

Add Attribute... (ptfidani vlastnosti) zobrazi dialogové okno, kam mulzeme

pfidavat atributy.

Attributes... zobrazi dialogové okno (viz DS ViewerPro5.0, Edit = Properties)
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Preferences... (ptedvolby) nabizi moznost upravy Siroké palety funkci

Preferences
L Ge
Temparary folder: | C:\DOCUME~L\AdIN|LOCALS~1 {Temp
Start up
udeic pcid Display the Welcome Page
Dy Binding Site
- Lig fon Disgram
# Edit d-ray Structure
ok | [ coneel ] [ apply |

Obrazek 11

View obsahuje Display Style... (Ctrl +
D) ktery zobrazi tabulku. V ziloZzce Afom zménime styl zobrazeni na bez stylu
zobrazeni, Line, Stick, Ball and Stick, Scaled Ball and Stick, CPK nebo Polyhedron. Je
zde moZnost zmény parametri jako jsou Stick size, Ball size nebo CPK scale (méfitko).
Déle mizeme atom obarvit bud’ podle Element (prvek), kdy kazdy prvek atomu ma
svoji definovanou barvu, Parent Color (RodiCovskéd barva) udava atomu barvu podle
objektu, kterému nalezi, Carbons Only (pouze uhliky) pfedd barvu uhlikli, Molecule
Color obarvi atomy podle toho, které molekule nélezi, AminoAcidChain
(aminokyselinovy fetézec) dodd barvu jednomu fetézci, dalsi fetézec bude mit jinou
barvu. Dal$i moZnosti je obarveni molekuly podle Partial Charge (parcialni naboj), 1D,
Isotropic Displacement (izotropni posunuti), Molecular Volume (molekularni objem) a
Weight (hmotnost), Net Formal Charge (Formalni naboj), Net Partial Charge (parcalni
naboj), Number of atoms (pocet atomil), Occupancy (obsazenost), Resolution
(rozliSeni), Tagged (oznaceny), Visibility Locked (viditelnost) a podle X, Y a Z.
ZaloZka Protein obsahuje styly zobrazeni Ca Wire (drat), Off (vypnuto), Ca Stick, Line
Ribbon, Flat Ribbon (ploché¢), Solid Ribbon (pevné pasky), Tube (Trubice) a Schematic.
Obarveni se provani podle residua, hydrophobicity (hydrofobnost), pKa (hodnoty

residua), CAplha (obarveni residua podle obsazen¢ho atomu alfa uhliku), Secondary
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Type (Barva podle sekundarni struktury — Sroubovice Cervené, beta listy azurové, zavity
zelené a civky bilé¢), AminoAcidChain (aminokyselinovy fetézec), podle molekuly a
Cell (bunka).

Lighting upravuje smér svétla a barvu. MiZeme si vybrat ze Ctyf svétel a
dokonce vSechny Ctyfi najednou. Nemaji ale Zadny vliv na Lines zobrazeni. Ambient
Shadow (okolni stin) upravuje miru stinid z okolnich prvki. Direct Shadow intenzitu
stinl od svételného zdroje. Depth Blur (Hloubka rozostteni) zlepSuje realistické vidéni,
pokud zanedbavame vzdalenost. Hloubka rozostfeni je minimalni ve stiedu zobrazeni
molekuly, naopak na pfedni a zadni ofezové roviné je maximalni. Atom Outline
(atomova osnova)pomahd vizualizovat atomy tim, ze je ohranici.

V zaloZce Materials miZeme nastavit vlastnosti materidlu molekuly, coZ nam
umoznuje pét posuvnych list. Ambient (okolni) osviti celou molekulu svétlem beze
sméru. Diffuse (difuzni) nastavuje intenzitu svétla. Umisténi Specular (zrcadlovy) svétla
je urovano smérem svétla. Emission (emisni, vyzafujici) dava objektu schopnost
emitovat svétlo. Shininnes (odlesky) urcuje, jakym zplsobem objekt svétlo odrazi.
Okno zobrazuje jesté predvolby materiala jako Chalk (kfida), Metallic (kov), Plastic
(plastova hmota) a Rubber (pryz, guma).

Cell se objevi v Display Style pouze tehdy, pokud jsou v nactené molekule
buiiky. Pokud budeme mit oznacenou moznost Off, mfizka bude vypnuta, Line zobrazi
miizku s linkami a Stick sestavi miizku z ty¢i. Polomér tyCe zvolime v kolonce Stick

Radius. Label Axes nam zobrazi Stitky os buiiky a Color (barva) obarvi linie burky.

Color... otevie dialogové okno, ve kterém mizeme zménit barvu nami
oznacen¢ho objektu v molekule.

Transform (Transformace) nabizi moznosti jako Zoom in (zvétsit), ktery zvétSuje
molekulu tak, ze ji k nam ptiblizuje. Zoom Maximum zvétSuje zobrazeni molekuly
s cilem ukazat individudlni residua. Zoom out zmensuje molekulu na bazi vzdalovani
objektli od nas smérem pry€. Reset Zoom zrusi vSechny zoomy a vrati molekulu zpét do
ptvodniho zoomu. Reset Rotation zrusi vSsechny nami provedené rotace molekuly. Fit to

screen prenasi molekulu do stfedu obrazovky a velikost molekuly pfizptisobi obrazovce.
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Center vybere geometricky smér celé molekuly nebo jen oznaceného objektu a

vycentruje ho do stiedu obrazovky.

Spin spusti rotaci molekuly. Pokud budeme chtit otaceni zastavit, znovu
klepneme na moZnost spin nebo budeme rotaci molekuly ovladat piimo v grafickém
okné¢ mysi. Metodou stisknout a tdhnout miizeme rotaci molekuly zrychlovat,
zpomalovat nebo otocit smér otdCeni. Pokud budeme chtit rotaci vypnout, dvakrat
potukdme myS$i. Rock (houpat) rozhoupe molekulu podle osy Y. Pokud budeme chtit
molekulu zastavit, stiskneme Rock znovu. Pti zvoleni Wiggle (kyvéani) se molekula zase
kyvat ze strany na stranu podél osy Y. Tato moznost je velmi podobna té ptedchozi
s rozdilem, ze tato ma vétsi rychlost a mensi uhel. Pokud budeme chtit kyvani zastavit,

zvolime opét moznost Wiggle.

Storyboard potidi snimek aktudlni transformace molekuly a zobrazi se
v Storyboard okné. Tato moznost nam miize poslouzit, pokud se budeme chtit zpétné
podivat na né¢jakou transformaci molekuly. Pokud budeme mit snimk potizenych vice,
budou uloZeny v tabulce vSechny vedle sebe. Miizeme mezi nimi piepinat klasicky
Sipkami na klavesnici, pokud budeme mit okno Storyboard aktivni nebo zvolenim
v menu nabidce Rewind (pfetocit) (Ctrl + Home), Next Scene (dalsi) (PgDown) nebo

Previous Scene (ptedchozi) (PgUp). Storyboard (F12) nam zobrazi ulozené snimky.

Clipping Planes... otevie dialogové okno, kde se nastavuji ofezové roviny,

pouze u 3D molekul.

Stereo zobrazi molekulu z dvou pohledt, které slouzi k vytvoteni 3D efektu. Hardware
zobrazi molekuly v okné jako stereo dvojice. Tato funkce je aktivni pouze tehdy, pokud
systém pocitate ma& hardware stereo schopnosti a je pro tuto funkci spravné
nakonfigurovan. Split Screen Stereo (Rozd€lena obrazovka stereo) vytvoii dva pohledy
molekuly, pfi¢emZ si zobrazeni miizeme vybrat mezi Crossed eyes (prekiiZzené oci), pii

kterém se divame pted dvojici molekul pro 3D efekt a Relaxed eyes (uvolnéné oci),
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ktery vytvari 3D dojem pii pohledu za zobrazeni stereo obrazu. Odpovidajici thel

muzeme nastavit v Edit = Preferences v zaloZce Stereo.

Full Screen (F11) nastavi celoobrazovy rezim aktudlniho okna. Pokud stiskneme

pravé tlacitko mySi, ukaZze se nam nabidka, diky které milZeme manipulovat
s molekulou 1 ve Full Screenu. Da se zde provadét vétSina z moznych tprav jako je
oznaCovani objektt, vyjmuti, kopirovani, rotace, translace, zména atomu prvku,
pfidavani stitkd, upravy v Display Stylu a dal$i. Full Screen zavieme pomoci klavesy

F11 nebo Exit.

Visibility (viditelnost) ovlada viditelnost objektu. Visibility nabizi nékolik
moznosti, musime nejdiive ale oznacit néjaky objekt, se kterym chceme pracovat. Hide
(skryt)ndm oznaceny objekt skryje. Pokud ho budeme chtit zpétné€ zviditelnit, vybereme
Show (zobrazit). Show neni aktivni, jestlize nemame zadny objekt schovany.
Kdybychom poschovavali postupné vice objektli, Show nam zobrazi pouze posledni
skryty. VSechny skryté objekty tedy vyobrazime pomoci Show All (zobrazit vse). Pokud
budeme chtit nechat viditelny pouze oznafeny objekt, zvolime Show Only (zobrazit
pouze) a ostatni neoznacené objekty se skryji. Moznosti Lock (zamknout) a Unlock

(odemknout) umoziuji uzamknout nebo odemknout oznaceny viditelny objekt.

Ptikaz Graphics (Ctrl + G) patii grafickému oknu.

Hierarchy (Ctrl + H) zobrazi okno, ve kterém je reprezentovédna celd struktura
molekuly. Jsou zde vypsdny a pojmenovany vSechny ¢asti molekuly a vSechny atomy.
Pokud bychom chtéli vidét vazby, stiskneme pravé tlacitko mysSi a zvolime Display
Bonds (zobrazi se vSechny). Tato tabulka je zaloZzena na systému jednotek a

podjednotek. Zavieme ji stejné tak, jak jsme ji otevieli.

Data Table (Ctrl + T) otevie tabulku, obsahujici vSechny informace o molekule,

kterou madme nactenou. Skldda se z nékolika zalozek, napiiklad Molecule (molekula),
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Cell (bunika), AminoAcidChain (aminokyselinovy fetézec), ProteinSequence
(proteinové sekvence), AminoAcid (aminokyselina), Atom, Bond (vazba), Group
(skupina) a dalsi.

ame hin] ‘Wisible Wisibility Locked Parent Size

1| Backbone a \"es I:‘No Prokein Groups S0
2 | Sidechain i []'es (na Prakein Groups 10
3 | Hydrophabic 0 [#]'es (no Prokein Groups 10
4 | Ligand 1 i} []'tes [na Ligand Groups 1

\ Molecule /\_Residue /\_Ator /\_Aminoacid /Y _Bond /\_AminadcidChain /\_ProteinSequence /\_Group /
Obrazek 12

Explorers (priazkumnici) umoziiuje prepinani mezi okny 7ools a File. File slouzi

jako zrychlena volba pro import molekul a Tools pro néstroje.

Docks (zarovnani do bloku) zarovnava Explorers jako All (Ctrl + 1), kdy v levé
casti okna vidime zélozky Tools a File (pokud je mame aktivni) a pokud na né tukneme
mySsi, objevi se detailni nabidka oné zédlozky. Dal$i moznosti je Left (Ctrl + 2).
Explorers jsou tak zarovnany v aplikaci vlevo. Docks je aktivni, pokud mame ¢inny

alespoi jeden z Explorers.

Toolbars tidi viditelnost vSech panell nastroji. Jednd se o panely: Alignment
(zarovnani), Animation (animace), Atom Colors (barvy atomi), Atom Display
(zobrazeni atomu), Chemistry (chemie), Feature Search (Funkce vyhledavani),
Navigation (navigace), Nucleic Acid Structure Display (zobrazeni struktury nukleové
kyseliny), Protein Structure Display (zobrazeni proteinové struktury), Query (dotazy),
Scripting (skriptovéani), Sequence (zaméfuje se na rozlozeni a vzhled sekvencniho
okna), Sketching (kresleni), Standard (zobrazuje b&zné ptrikazy z nabidky File a Edit),

View a Status Bar.

Chemistry nabidka obsahuje piikazy, které mohou ménit chemickou strukturu
molekuly. Ptikaz Hydrogens ptidd vodiky na spravné geometrické misto tam, kde
nejsou explicitni vodiky. Add vodiky ptida, Hide skryje. Oznafime si celou nebo cast

molekuly a zvolime Add Polar, vodiky se ptidaji do nenaplnénych valenci heteroatoma.
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Show Polar zobrazi pouze polarni vodiky. Na chirdlni atomy uhliku dodame
vodiky pomoci ptikazu Add Chiral. Chiradlni uhlik nemd rovinu symetrie, mize mit
pouze jeji osu. Vztah uhliku a jeho obrazu je jako vztah pravé a levé ruky, tzn. neni
totozny se svym zrcadlovym obrazem. Delete odebere vSechny vodiky z celé nebo jen

oznacen¢ Casti molekuly.

Element se stane aktivnim, pokud oznac¢ime minimalné€ jeden atom a slouZzi ke
zméné prvku. Element nabizi nejbéznéjsi prvky jako C, H, O, N, P, S, F a Cl, ale také

ma k dispozici periodickou tabulku prvki (Table...), ze které miizeme vybirat.

Bond méni ndmi oznacené vazby. K dispozici mame vazbu Single (jednotna),
Double (dvojna), Triple (trojnd), Aromatic (aromatickd) a Partial Double (Castecna
dvojna). Aromatickd vazba se pouziva k oznaCeni, Ze se jednd o aromaticky systém.
Casteénou vazbou se oznacuje existence nékolika rezonanénich struktur, ve které je vice
typl vazeb. Neni zde ovSem Zadny naznak aromatického systému. Jak docilime zmény
vazby? Oznacime si jednu nebo vice vazeb a pomoci ptikazii v menu si vybereme typ.
Create m Bond (vytvofeni m vazby) vytvaii m vazbu. &
vazba se UcCastni vzniku nasobnych vazeb a jeji nejveétsi
elektronova hustota se nachdzi mimo spojnici jader. )

Ptiklad vytvotfeni m vazby: Nakreslime si Sesticlenny

heteroatom a zménime vSechny vazby na aromatické. O

Obrizek 13 kousek dal nakreslime jednu vazbu se dvéma atomy,

pficemz jeden atom zménime na Zelezo. Oznacime si cely
heterocykl a Zelezo a zvolime Create m Bond. Ptikaz Contract smaze oznaenou vazbu.
M¢jme tedy napiiklad nakresleny cyklopentan a ozna¢me jednu vazbu. Vybereme
moznost Contract a zruSenim vazby se nim z cyklopentanu stane cyklobutan. Fuse
dokéze slouzit atomy nebo vazby dvou molekul. Provedeme to tak, Ze ozna¢ime atom

nebo vazbu jedné 1 druhé molekuly a zvolime Fuse.
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Hybridization (hybridizace) méni hybridizaci, tzn. prostorovou orientaci
elektronovych orbitalll oznacen¢ho atomu a jejich energii. Ssp odpovidé linedrni
geometrii, Ssp2 trigonalni geometrii (rovnostranny trojuhelnik) a Ssp3 tetraedru.

MiuiZzeme pouzit klavesové zkratky 3,2,1.

Stereochemistry se stane aktivnim, pokud budeme mit oznacenou alespont Cast

molekuly. Pfitazuje uhliku chiralitu S, R nebo neznamou.

Charge (naboj) obsahuje nastaveni pro formdlni naboj atomu, ale umi takeé
vypocitat Gasteiger parcidlni naboj pro vybrané atomy. Pokud nemame vybrané zadné
atomy, vypocet je pak proveden pro celou molekulu. Zména formalniho naboje miize
byt vyuzita ke zméné valence atomu. Ptikazy +1 a -1 zvySuji nebo snizuji formalni
naboj vybraného atomu. 0 nastavi naboj atomu na 0. Pokud je néjaky formalni naboj
piifazeny atomu podroben vypoctu parcidlniho naboje, bude pifidan pocatecnimu
parcidlnimu naboji Gasteiger — Marsili metod€. Soucet konecnych vypoctenych

parcialnich naboji se bude rovnat souctu formalnich naboju.

Insert Atom (VloZeni atomu) vlozi atom mezi dva oznacené atomy nebo do

oznacen¢ vazby.

Oxidation State (oxidacni stav) umoziuje oznacit oxidac¢ni ¢islo k vybranému

atomu. K dispozici mame oxidacni Cisla —V az VIII.

Calculate Basic Properties (Pocitani zakladnich vlastnosti) pocitd tyto

vlastnosti: Number of Atoms (pocet atomil), Molecular Formula (molekularni vzorec),
Molecular Composition (molekularni sloZeni), Molecular Weight (molekularni
hmotnost), Exact Mol. Weight Pfesnd mol. Hmotnost) a Net Formal Charge (formalni

naboj). VSechny tyto informace se jsou zapsané v datové tabulce.
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Element Properties... zobrazi periodickou tabulku prvkil, ve které dvojklikem
levého tlacitka mysSi otevieme dalSi okno, ve kterém miZeme zménit barvu prvku a

VDW polomér. Restore Defaults (Obnovit vychozi) obnovi vychozi nastaveni.

Structure (struktura) menu obsahuje piikazy, kter¢ méni strukturu molekuly.

Labels nabizi moznost Add, kterd zobrazi

“Label
. dialogové okno. Seznam Object zahrnuje vSechny
L d typy objektti, které miizeme vnami oteviené
Attribute
& molekule najit. Do objektd patii Cell (buiika),
_
——— Molecule (molekula), Atom, Bond (vazba), Amino
Fant Color Acid (aminokyselina), Amino Acid Chain
Arial |2l [10 [ D

Obrazek 14 (aminokyselinovy fetézec), Distance Monitor.

Attribute obsahuje seznam atributl, které jsou
specifické pro nami vybrany objekt v této tabulce. Objevi se zde naptiklad Name
(nézev), ID, Color (barva), Parent (nadifazeny objekt), Partial Charge (parcialni naboj),
XYZ, Isotropic Displacement (izotropni posunuti). Mizeme také vyuZzit kolonku
Custom Text (vlastni text). Nakonec je zde také moznost nastaveni barvy pisma Stitku,
velikost a typ fontu. Naopak moznost Label obsahuje i Remove, ktery odstrani vSechny
zalozky. Pokud budeme mit oznacenou ¢ast molekuly, Stitky se ptitadi pouze oné Casti.

Bez oznaceni se Stitky ptidaji celé molekule.

Dalsi nabidkou je Monitors. Moznost Distance (vzdalenost) nam slouzi k méfeni
vzdalenosti mezi dvéma libovolnymi objekty. Nejprve ozna¢ime dva objekty
s podrzenim klavesy Shift a zvolime Distance. Objekty nam spoji Stitek a zobrazi se
nam jejich vzdalenost v jednotkach Angstrom (1 A = 10"° m). Pokud jeden z objekti
posuneme, program automaticky vzdalenost piepocte. (viz 4. Modelové ulohy)

Angle slouzi k méfeni uhlu mezi tfemi atomy. Pro méfeni tthlu mame vice
zpusobll. Mlzeme oznacit tfi atomy (s pomoci Shiftu), dvé vazby nebo jeden atom a
jednu vazbu. Nésledné zvolime Angle v nabidce menu a zobrazi se ndm thel ve °. (viz

4. Modelové ulohy)
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Torsion monitor zobrazuje torzni thel mezi ¢tyfmi atomy. Mame opét vice
moznosti. Mlzeme oznacit jednu vazbu, dvé vazby, které jsou od sebe ob jednu vazbu,
tf1 sousedni vazby, jednu vazbu a dva sousedni atomy nebo ¢tyii atomy. Poté zvolime
Torsion. Pokud provede mensi zménu geometrie molekuly, torzni thel se automaticky

piepocita. (viz 4. Modelové ulohy)

WV ot
vvvvvvvv

Vv otw

HBond (vodikova vazba) vzniké u sloucenin, ve kterych se atom vodiku vaze na
atomy prvkii o vysoké elektronegativité (fluor, kyslik, dusik). Tyto atomy obsahuji
volny elektronovy par. Vodikové vazby se nam zobrazuji bud’ v celé molekule nebo
mezi oznaCenymi atomy pieruSovanymi zelenymi ¢arami. Zde lze oznacit pouze jedna
vodikova vazba. V Data Table (View = Data Table) v zaloZzce HBondMonitor miizeme
vidét pocet vodikovych vazeb v molekule, ménit jejich atributy a v zalozce HBond
mame vSechny vazby vypsané i s jejich vlastnostmi. Pokud zménime pozici atomu,
ktery nese vodikovou vazbu, vazba bude automaticky prepocitana.

Intermolecular HBonds (mezimolekuldrni vodikové vazby) jsou zobrazovani
mezi jednotlivymi fetézci ve stejné molekule a mezi riznymi molekulami. Ve vSem
ostatnim jsou stejné¢ jako HBonds.

Bumps se snazi sbliZit existence atomu vodik, které nemaji naplnénou valenéni
vrstvu. Ukazuji se jako riZzové pierusované ¢ary. Zobrazuji se mezi ozna¢enymi atomy
nebo mezi vSemi. Mizeme zménit atributy v Data Table.

Neighbors spoji zelenymi ¢arami vSechny sousedni atomy s atomem, ktery my
oznacime. Nemusi se ale viibec jednat pouze o jeden atom. Tento piikaz je tedy aktivni,
pokud v grafickém okné€ je vice neZ jeden atom a minimalné jeden mame oznaceny.
V dialogovém okné Attributes... miizeme zménit prah vzdalenosti sousednich atomd,
vychozi hodnota je 5,0 A. Ke zruSeni zobrazeni sousednich atomil pouZijeme jako u
vSech ostatnich funkci v zaloZce Monitors Remove.

Intermolecular Neighbors plati pro atomy, jez jsou z riiznych fetézcti a molekul.

Jinak funguji stejn€ jako Neighbors.
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Dipole Monitor (dipdlovy moment) zobrazi vektor dip6lového momentu. ,,Tento
vektor je mira polarity molekuly a zavisi na ¢astecném rozloZeni naboje. Dipdlovy
moment se vypocte jako:

D * X4 q:(R; — C);

kde qi je parcialni naboj i-t€ho atomu, R; jsou 3D soufadnice i-t¢ho atomu, C je 3D
soufadnice stfedu ndboje, D je zkratka pro Debye jednotku. Plati:

= 1 Debye = 3.335641 x 10°° Cm (coulomb-meters)
= 1e=1.602176 x 10" C (coulomb)
» 1 A=10"" m (meters)« *”

Moznost Chirality (chiralita) oznaci chiralni atomy pismenky ,,R* nebo ,,S*.
Valence plati pro oznacenou cast molekuly nebo pro celou. U atoml
s nenaplnénou valenci se objevi azurovym rameckem, cerveny ramecek se nakresli

k atomtim s preplnénou valenci.

Animation obsahuje moznosti Play (hrat), Create (Vytvoftit), Remove (Odstranit)

a Load... (nacist).

Create Surface -
Display stylz Caloting Sl/ll"z ace nabiZi mOinOSti Add a Remove.
©) solvent (&) Color by
(&) Soft e s 1w v ’
& i aFih s Nejdiive oznac¢ime ty atomy, u kterych budeme
Surface renderin AT e , . v . ,
o ’ chtit vyrobit povrch a Add otevie dialogové
() wire mesh Colors... . . )
G austom okno, ve kterém si nastavime zobrazeni
Probe radivs: 1,4
L .
G s | @ povrchu. Pokud nebudeme mit nic oznacené,
. 1 (- povrch se vytvofi na celé molekule. Display
Obrazek 15

Style zvoli styl zobrazeni povrchu. Nabizi se
zde moznosti Solvent (rozpustny, solventni), Soft (mékky) a VDW. Jako Surface
rendering (moZznosti povrchu) mizeme vybirat z Solid, ktery vytvaii pevny povrch nebo
Wire mesh (draténé pletivo), ktery molekulu zobrazi jako pletenec dratli. Probe Radius
(sonda poloméru) udava zménu poloméru pro solventni povrch. Vychozi hodnota je 1,4

A. Transparent (prithlednost) uréuje posuvnikem troveni prithlednosti. Posouvanim

27 . . ,
[27] Menu Structure Monitor Dipole; dostupny z help:

qthelp://accelrys.discoverystudio.30.Client_dsv/Client/menu_structure_monitor_dipole.
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doprava se snizuje pruhlednost povrchu. Reverse Side (zadni, rubovéd strana)
zaSkrtneme, pokud budeme chtit povolit priihlednost zadni strany povrchu. Coloring
(zbarveni) mtze obarvit povrch podle: Parent Color (rodi€ovska barva), Interpolated
Charge (interpolovany ndboj), Atom Charge (atomovy naboj) nebo Atom Color (barva
podle atomu). Obarveni by Grid (podle soufadnice) zabarvi plochy pomoci 3D
soufadnic. Mizeme si zvolit vlastni barvu pres Custom (vlastni). Diky Custom Reverese
Side (vlastni zadni strana) pfitadime vlastni barvu zadni stran€ povrchu. Zbyva vybrat
typ povrchu.Closed (uzavieny) je povrch zakryvajici vSechny atomy. Opakem je povrch

Open (otevieny). Pokud budeme chtit povrch zrusit, vybereme Remove.

Solvent  Accessibility... (Dostupnost rozpoustédla) pocitd  dostupnost

rozpoustédla proteinovych reziui. Vypocet se provadi pro vSechny vybrané rezidua.

Vysledky jsou zobrazeny v tabulce Data View.

Query Features... zobrazi dialogové okno, které pouzijeme k pridani Catalys

nebo ISIS funkce do 3D dokumentu. Pomoci Query Features mizeme vytvofit funkce
se specifikovanym nazvem nebo atributy. Funkcemi, které¢ ndm Query Features pomtize
vytvofit mohou byt Angle (uhel), Centroid (tézisté), Dihedral (dihedralni uhel),
Distance (vzdalenost), ExclusionSphere, Line, Location (lokalizace), Normal,
RingAromatic, Plane, Point, PointOffset, Acceptor (akceptor), Donor (darce), Shape
(tvar), QueryAtom, QueryBond nebo Vector (vektor).

Show by Radius... (zobrazit polomérem) pouzijeme, pokud budeme chtit zvétsit

polomér atomu. Tuto moZnost miiZzeme pouZit pro vSechny atomy v molekule nebo i jen
pro cast molekuly. Nejprve ozna¢ime atomy, u kterych budeme ménit polomér, a pak
zvolime Show by Radius... a do tabulky uddme velikost poloméru.

Update Coordinates (aktualizace soufadnic) slouzi k aktualizace soufadnic

naptiklad po rotaci nebo translaci, kdy se soufadnice sami nezméni.

43



Clean Geometry vycCisti geometrii vybranych nebo vSech molekul v prohlizeci.
Pokud vybereme nékteré atomy, program vyc€isti geometrii téch molekul, do kterych
tyto atomy nalezi. Tuto moznost mizeme upravit v Preferences = Molecule Window
- Sketch and Clean. MuZzeme si zde vybrat znabidek Clean only selected atoms
(vyCistit pouze vybrané atomy), Include intermolecular forces (zahrnout
intermolekularni sily) a Perceive and update aromaticky (vnimat a aktualizovat

aromaticitu). Zvolit miizeme vSechny tfi nabizené funkce najednou.

Superimpose (ptekryt) nam nabizi moznosti Add Tether, Remove Tethers, By
Center of Geometry, By Tether , Edit Transformation Matrix... a Apply Transformation
Matrix... By Center of Geometry (podle centra geometrie) vypocitava stfed vybrané
molekuly,vSechny molekuly, které nejsou obsazeny v krystalové mfizce se premisti a
pak se provede zobrazeni. Otevieme si dvé molekuly, které chceme porovnavat. Pomoci
By Tether oznac¢ime vZdy jeden atom z obou molekul, mély by stacit oznacit v kazdé

molekule asi ¢tyfi. Poté zvolime Alignment (zarovnat).

RMSD umoznuje vypocitat RMSD struktury vzhledem k porovnavané strukture.
All Atoms (vSechny atomy) vypocitavd RMSD pro vSechny atomy v okné, Heavy Atoms
(t€zké atomy) pro vSechny tézké atomy a Set Reference provadi nastaveni. Tyto piikazy
slouzi pro malé molekuly. Tato nabidka ndm umozZiuje jesté piikazy Biopolymer
Structures...(biopolymerni struktury) a By Sequence Alignment (od sekvencnich
urovnani). Biopolymer Structures... vypocte RMSD pro biopolymerni strukturu a riizné
konformace jedné struktury. Otevieme si dva polymery do jednoho grafického okna,
ob¢ molekuly ozna¢ime, vybereme piikaz a zvolime, které atomy budou pro vypocet
pouzity. By Sequence Alignment vypocita RMSD pro soubor sekvenci a zarovna

proteinove struktury bud’ podle vybrané porovnavané struktury nebo podle vSech.
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Crystal Builder

CEL”P:NTE:'CTU Zeacs eroups | Preferences, Crystal Cell nabizi moznosti Create Cell (vytvofit
TR TR T buiiku), Edit Parameter... (Gpravy parametri),
A Create Atom... (vytvofit atom), Make Pl a
spha Eete o
w0 | | [ Remove Cell. Create Cell ndm vytvofi standardni
e butiku o rozmérech 10 A a uhlech 90°. Edit
opl
Obrazek 16 Parameter... ndm zobrazi dialogové okno, kde

mizeme nastavit vSechny parametry bunky (viz
Crystal Cell u DS ViewerPro 5.0). Create Atom... dokdze atomu vytvofit soufadnice.
MozZnost Make P1 odstrafiuje symetrie a periodicity z vybranych atomd, které vznikly

Vv

roz8ifenim buiiky. MoZnost Remove Cell ndm buniku z grafického okna odebere.

Show 2D Structure otevie nové okno s molekulou ve 2D struktufe.

Sequence upravuje nukleové kyseliny a proteiny. Chain (vazba) nabizi moznosti
Swap Domains, kterd méni potfadi po sob& jdouci dvou fetézcii. Pied provedenim
pfikazu musime vybrat alesponl jedno reziduum v kazdém fetézci. , Insert Chain Break
vklada tetézec do proteinové sekvence. Umistime kurzor mezi dvé rezidua nebo
ozna¢ime dvé rezidua a vloZime fetézec. Remove Chain Break odebere vybrané fetézce.
Shift Domain Up posouva fetézce do bloku. Shift Domain Down posouva vybrané
fetézce na dalsi domény. Copy By Alignment kopiruje fetézce od zdroje sekvence. Tyto

ptikazy jsou aktivni v Sequence Window, pfi zvoleném stylu zobrazeni Chain.

Gaps (mezery) obsahuje Remove Gaps, ktery odstrani mezery z vybrané Casti
sekvence, Remove Aligned Gaps odstrani mezery zpozic, kde vSechny sekvence
obsahuji mezery. Tento pfikaz mizeme pouzit pro odstranéni velké mezery, aniz by
doslo ke zméné nastaveni. Insert Gaps from PDB Info vkladd mezery pii porovnani
s informace v PDB souboru. Tento piikaz funguje pokud je sekvence spojena se

strukturou.
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Features (Funkce) se sklddaji z ptikazi Add (ptidat), Edit (upravit), Remove
(odstranit), Join (ptipojit) a Split (rozdélit). Add otevie funkce v editorovém dialogu,
ktery umoZnuje vytvarfet nové funkce. Edit v tomto dialogu méni potadi funkci. Remove
odstraniuje zvolené prvky sekvence. Join pifipojuje dva nebo vice vybranych prvka a
vytvari taknovou posloupnost funkci. Split déli funkce s vice ¢astmi do novych sad

funkci.

Strand (vlakno) umozinuje vybrat sekvenci nukleové kyseliny, upravit ji a
provadét na ni zakladni operace orientace. Reverse obrati sekvenci nukleové kyseliny.
Complement ptevadi vybrané sekvence nukleovych kyselin k jejich doplnéni. Reverse

Complement pievadi vybrané sekvence na opacny doplnék.

Rename Sequence... ptrejmenovava sekvence.

Alignment obsahuje piikazy pro zarovnani sekvence. Update Alignment
aktualizuje zarovnani sekvenci. Create from Superimposed Proteins vytvari novy
protein. Musime k tomu ale mit oteviené¢ dva proteiny vjednom okné. Calculate
Similarity Matrix pocité sekvencni podobnosti mezi dvojicemi sekvenci. Vysledky jsou
zobrazeny v tabulce Table View. Calculate Identity Matrix pocita sekvencni identity

mezi dvojicemi sekvenci. Vysledky budou v Table View.

Secondary Structure ptedpovidd sekundarni strukturu vybranym proteinovym

sekvencim nebo vS§em. Pokud neni vybrana zadna, ptijde na fadu metoda DSC, ptiC¢emz

jeji vystup se zobrazi v textovém okné.

Translation preklada sekvence nuklovych kyselin do sekvenci aminokyselin (do
nového okna sekvence)

Show Sequence (Ctrl + Q) umoziuje zobrazit vSechny sekvence bilkovin a

nukleovych kyselin do nového okna.
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Show Annotations umoziuje upravovat a zobrazovat potradi anotaci.

Chart (graf) umoznuje sestrojeni grafi. Line Plot obsahuje datové body ve 2D.

The Point Plot zobrazuje data ve 2D, ty jsou pouzivany ke zkoumdani vztahti mezi

molekuldrnimi vlastnostmi aktudlné nac¢tenych molekul. 3D Point Plot zobrazuje data ve
3D a maji stejny tcel jako 2D Point Plot. Heat Map zakresluje mapu tepla- Jedna se o

dvou-dimenzionalni barevnou mapu.

Script nabizi moznosti pro bézné tkoly. Tuto nabidku si mizeme ptizplsobit
vlastnim pottebam, tzn. zahrnout nase skripty, odstranit skripty nebo skryt. Pro ptehled

viz obrazek.

Scripks Tools  Window  Help Scripks Tools Window  Help
Yisualization > ShawyHide Waters Yisualization -
Selection r ShowfHide Proteins Selection r Select Water Molecules
Structure Editing ¢ ShowyHide Ligands Structure Editing ¢ Select Protein Chains
Ligand Interactions * ShowHide Surfaces Ligand Interackions * Select Ligands
Create Surface and Slab Select Atoms Within 48
Fublication Quality
Cptimize Graphics Performance
Simplify Display

Scripks | Tools  Window  Help Scripks | Tools  Window  Help

Wisualization 4 [ Visualization 4 [

Selection - Selection 4

Structure Editing 4 Add Exclusion Features From Bumps — Structure Editing 4 {

Ligand Interactions " | Group Camplement Ligand Interactions * Shaw Ligand Binding Site Atoms
Group Inkersection - ! Create Surface Around Ligand
Group Union Find Residues Close To Selection
Remowe Graups Cielete Ligand Groups

Calculate Average Structure
Find Salt EBridges

Confarmations ko Malecules
Molecules to Conformations

Obrazek 17

Tools panel obsahuje néstroje pro bézné pouzivani. Jsou rozdéleny do oblasti.

Macromolecules nabizi moZnost Build and Edit Nucleic Acid (stavba a Upravy

nukleovych kyselin), Build and Edit Protein (stavba a Upravy proteinu). U obou téchto
moznosti se nam v levé ¢asti programu otevie nabidka Tools s potfebnymi nastroji.

v

Superimpose Proteins slouzi k ptekryvani proteind, coz mlizeme pouZit pro
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porovnavani dvou proteinti. Search Side-Chaid Rotametrs slouzi k hledani postrannich

fetézcu rotametri. Pharmacophores obsahuje Create Pharmacophore Manually a

Customize Pharmacophore Features (ptizpusobeni funkci). Tato moznost v menu
slouzi k vytvateni Pharmacophore modelt z ligandu, receptoru nebo receptoru-ligand
komplexu. Tyto néstroje mizeme také vyuzit k analyze.Déale miizeme ptizplisobovat

Pharmacophore funkce. Receptor-Ligand Interactions se pouzivaji pro analyzu

vazebnych mist receptori a fragmenti. Nabizi moznosti Define and Edit Binding Site
(vymezeni a Upravy vazebnych mist) a Analyze Complexes (analyza komplexi),
Simulation (simulace) nastroje se pouzivaji pro spousténi simulace a analyzu vysledk.
Nabidka Simulation obsahuje Setup Constraints (zména nastaveni) a Change Forcefield

(omezeni silového pole). Small Molecules nabizi nastroje pro Sketch Molecules

(kresleni molekul), Build Fragment (stavbu fragmentu), Align Small Molecules
(zarovnani malych molekul) a Molecule Browser (prohlize¢ molekul). X-ray dokaze
kontrolovat abnormality proteinovych struktur a stavét a vylepSovat struktury bilkovin
podle elektronové hustoty. Poskytuje k tomu moznosti Edit X-ray Structure a Navigate

and Label 3D Structure.

Window (okno) menu nabizi moZnost zobrazovani oken. Synchronize Molecule

Windows (synchronizace molekulového okna) slouzi k tomu, aby ve vSech oknech
otevienymi molekulami byly struktury stejné natoc¢ené, pielozené, zvétSené apod. Close
All zavie vSechny nactené molekuly. Choose... (Ctrl + Tab) umoZiuje prepinani mezi

okny s otevienymi molekulami. Arrange Windows ndm nabizi moznosti uspotradani

oken s otevienymi molekulami.

Vycet formati pro import a export

Tabulka 1
Extension | Type Import/Export
.aaa_bsml | Bioinformatic Sequence Markup Language (BSML) Import and Export
.aas_bsml | Bioinformatic Sequence Markup Language (BSML) Import and Export
.align BIOSYM Alignment (ALIGN) Import and Export
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.aln
.bat
.bdp
.bmp
.bsml

.car

.cfg
.chm
.cif

.Cor

.cpd
.crd
.csd
.csout
.CSV
.dat
.ded
.dsv
.emb
.embl
.ent
.err
fa
fasta
fdat
fea
fre

fsa

Clustal Alignment and QUANTA Alignment (ALN)

Text
Text

Bitmap (BMP)

Bioinformatic Sequence Markup Language (BSML)

Insight II and Discover Cartesian Coordinate (CAR,

COR, MDF)
Text
CHM Catalyst Query (CHM)

Crystallographic Information (CIF)

Insight II and Discover Cartesian Coordinate (CAR,

COR, MDF)

CPD Catalyst (CPD)

CHARMm Coordinate (CRD)

Cambridge Crystallographic (CSD, DAT, FDAT)
QMERA Text (CSOUT)

Comma separated Value (CSV)

Cambridge Crystallographic (CSD, DAT, FDAT)
CHARMmMm Simulation (DCD)

Discovery Studio Visualizer (DSV)

Sequence (EMB, EMBL)

Sequence (EMB, EMBL)

Protein Databank (ENT, PDB)

Text

FASTA Sequence (FA, FASTA, FSA)

FASTA Sequence (FA, FASTA, FSA)
Cambridge Crystallographic (CSD, DAT, FDAT)
Text

Text

FASTA Sequence (FA, FASTA, FSA)
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Import and Export
Import and Export
Import and Export
Export

Import and Export

Import

Import and Export
Import and Export
Import

Import

Import and Export
Import and Export
Import
Import
Import and Export
Import
Export
Import and Export
Import
Import
Import and Export
Import and Export
Import and Export
Import and Export
Import
Import and Export
Import and Export

Import and Export



.gb
.geg
.gde
.grd
.htm
.html
.in
.incl
.inp
Jpg
Jpeg
Jlog
st
.map
.mbk
.mdf

.mdl
.mol
.mol2

.msf

.msi
.msv
.naa_bsml
.nas_bsml

.nbrf

.out
.pdb
.pdbl

Genbank Sequence (GB)

Single Sequence (GCG, SSF)

Genetic Data Environment (GDE)
Insight IT Grid (GRD)

Hypertext Markup Language (HTML)
Hypertext Markup Language (HTML)
Text

Text

Text

Joint Photographic Expert Group (JPEG)
Joint Photographic Expert Group (JPEG)
Text

Text

CNX Map (MAP)

QUANTA Brick Map (MBK)

Import and Export
Import and Export
Import and Export
Import

Import and Export
Import and Export
Import and Export
Import and Export
Import and Export
Export

Export

Import and Export
Import and Export
Import and Export

Import and Export

Insight II and Discover Cartesian Coordinate (CAR, |[N/A

COR, MDF)

MDL MOL/SD (SD, SDF, MOL, MDL)
MDL MOL/SD (SD, SDF, MOL, MDL)
Tripos Mol2 (MOL2)

GCG Multiple Sequence and QUANTA Molecular

Structure (MSF)
Cerius2 Format (MSI)
Discovery Studio (MSV)

Bioinformatic Sequence Markup Language (BSML)
Bioinformatic Sequence Markup Language (BSML)

National Biomedical Research Foundation Sequence

(NBRF)

Text

Protein Databank (ENT, PDB)
Protein Databank (ENT, PDB)
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Import and Export
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Import

Import and Export
Import and Export
Import and Export

Import and Export
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.pir Protein Information Resource Sequence (PIR) Import and Export
.pl Perl Script (PL) Import and Export
.ds pl Perl Script (PL) Import and Export
.pm Perl Script (PM) Import and Export
.png Portable Network Graphic (PNG) Export
.pov POV-Ray (POV) Export
.psf CHARMm Structure (PSF) Import and Export
.psv Insight IT Image (PSV) Import
1sf GCG Rich Sequence Format (RSF) Import and Export
.sca Scalepack Reflection (SCA) Import
.sd MDL MOL/SD (SD, SDF, MOL, MDL) Import and Export
.sdf MDL MOL/SD (SD, SDF, MOL, MDL) Import and Export
.seq Sequence (SEQ) Import
.sh Text Import and Export
.ske MDL Sketch (SKC) Import
.smi SMILES (SMI) Import and Export
3.3 VMD

Informace o programu

Aplikaci Visual Molecular Dynamics (zkratkou VMD) vyvinula Theoretical and
Computational Biophysics Group na Univerzité v Ilionois. Program slouzi k vizualizaci,
modelovani a analyzu biologickych systémi, kterymi jsou mysleny proteiny, nukleové
kyseliny, lipidy apod. VMD si mizeme nainstalovat v pocitaci s opera¢nimi systémy
MacOs, Unix nebo Windows a jedna se o zcela freewareovy produkt. Ma bakalarska

prace obsahuje verzi VMD 1.8.7.
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Popis programu

- YMD1.85.7 OpenGL Dispiay - [B1X]

File Molecule Graphics Display Mouse Extensions Help

ID_T A D F Molecule Atoms __ Frames Vol

VMD zahrnuje celkem ti1 okna: hlavni,

grafické a textové.

Obrazek 18

Zakladni oviadani

Pro rotaci molekuly stiskneme klavesu R, pro pfesun neboli translaci pouzijeme
klavesu T a pro piiblizeni a oddéaleni zmackneme S. Vzdy po stisknuti klavesy
pouzivame levé tlaCitko mySi. Tlacitko pravé mysSi pouzijeme v pripad€, ze budeme
chtit molekulou rotovat kolem osy Z, tzn. stiskneme R a pouzijeme pravé tlacitko.
VMD neumi jako oba predchozi programy napiiklad uchopit atom nebo vazbu a

pootocit s nimi.

Menu nabidka a jejich funkce

Menu nabidka se nachazi ve VMD Main okn¢. V hlavnim okné se ndm do fadek
budou psat molekuly, které madme nactené. Pokud budeme chtit s molekulou provadét
n¢jaké upravy, oznac¢ime ji ne v grafickém okné, ale v fadku v hlavnim okné. Atoms
(atomy) znazoriiuje pocet atomi v molekule a Frames (rdmy)vyjadiuje pocet snimkdi,

které s danou molekulou souvisi.
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“IVMD Main [;]@

File Molecule Graphics Display Mouse Extensions Help

I T A D F Maolecule Atoms Frames ol
0 T A DF alaninpdh 56 1 1]

L/ 1 ol
izg] zoom [ iLoop Vi step 1! 1 _V] Speed] iLEI

Obrazek 19

File (Soubor) obsahuje ptikazy jako New Molecule..., ktery zobrazi dialogové

okno, pro nacteni molekuly do aplikace. Dale Load Data Into Molecule... (nacteni dat

do molekuly) nebo Save Coordinates... (ulozit soufadnice). Load State... (nalist stav)

nacte stav, do kterého jsme molekulu uloZili pomoci Save State... (uloZit stav). Jedna se

o uloZeni dat do PDB souboru. Render... a Quit, ktery ukon¢i aplikaci.

Molecule (molekula) nabizi topologické informace. Obsahuje ptikazy Make Top
indikuje vychozi molekuly, které byly pouzity v textovych ptikazech. Toto se pouziva
v nékterych formach grafiky a animace k urceni ur¢itych hodnot. Miize existovat pouze
jedna hlavni molekula. V hlavni nabidce je tato funkce oznacena pismenkem T, jako

cervena je aktivni.

Prikazy, kterych ve VMD vyuzivame, plati pro aktivni molekuly. Pokud
nechceme, aby n¢které molekuly byly animované, diky tlacitku Toggle Active z nich
udélame neaktivni. Neaktivni molekula se nebude piehravat, pokud stiskneme tlacitko

piehravani v hlavnim okné€. V hlavnim okné¢ patii pismenku A.

Toggle Displayed (pfepinani zobrazeni) slouzi ke skryti molekul. V hlavnim

okn¢ je pod pismenkem D.
Toggle Fixed (pfepinani fixace) patii v hlavnim okné pismenko F. Pokud je

pismenko ¢erné, mame zapnutou fixaci, kterd zpevni molekulu a dokud bude molekula

fixovana, nebudeme s ni moci rotovat.
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Rename (ptejmenovat) ndm umoznuje aktivni molekulu pfejmenovat.

Delete Frames... (odstranit snimky) zobrazi dialogové okno, kde nastavime

které snimky aktivni molekuly chceme smazat.

Delete Molecule (odstranit molekuly) odstrani aktivni molekulu.

Graphic nam nabizi dilezitou moZnost Representations..., kterd otevie

1 Graphical Representations

~iogy dialogove okno.

0: alanin.podf

Selected Molecule

-

Create Rep |

Delete Rep J

Style

Color

Selection

Lines

Narne

all

Selected Atoms

[an

Draur Sty\E‘ SE\EEUDHS‘ Trajectnryl Permm:‘

Coloring hethod Iaterial

Mame > Qpague o

Drawing hethod

Lines ¥ Default
Thickness 4 (i 1 Kk

# Apply Changes Automatically — Apply

Obrazek

20

Grafickd  reprezentace  obsahuje  rolovaci  liStu
s nactenymi molekulami, ve které miizeme mezi nimi piepinat.
Podle zvolené molekuly v tomto okné miizeme meénit jeji styl
zobrazeni (Drawing Method) , Material, metodu barveni
(Coloring Method) a dalsi.

Do Drawing Method patii Lines , Bonds, Dynamic
Bonds, HBonds, Points (body), VDW, CPK, Licorice (atomy =
koule, vazby = valce), Polyhedra (mnohostén), Trace (pas),
Tube (trubice), Ribbons, New Ribbons, Cartoon, New Cartoon,
Paper Chain, Twister, MSMS, Surf, Volume Slice, Isosurface,
Field Lines, Orbital, Beads (bublinky), Dotted (bodovy) a

Solvent.

Coloring Method obsahuji Name, Type, Element, ResName, ResType, ResID,

Chain, SegName, Conformation (konformace), Molecule, Secondary Structure, Color

ID, Beta, Occupancy (obsazeni), Mass (mnozstvi), Charge, Position, Trajectory, Index,

Backbone (hlavni fetézec), Throb a Volume.

V kolonce Selected Atoms si miiZzeme zdpisem vybrat atomy nebo molekuly.

Create Rep vytvori kopii oznacené molekuly, Delete Rep ji odstrani. Moznost Default

nas vrati do vychoziho nastaveni. Pomoci Thickness milZzeme volit tloustku

zobrazovacich styld, pro které je Thickness typicky.
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Zalozka Selection obsahuje keywords (klicova slova) a Singlewords. Tato
zalozka definuje bézné pouzivané atomy.

Pomoci zalozky Trajectory miizeme vytvaret trajektorie.

Colors zobrazi okno Color Controls (nastaveni barev). VMD obsahuje databazi,
ktera se skladd z n€kolika barevnych kategorii, kdy kazdd barva kategorie obsahuje
seznam jmen. Pfifazovani barev a jmen se mize zménit v tomto okn¢ (Color Controls).

K dispozici je zde 16 barev.

Materials ... zobrazi tabulku, ve které¢ budeme upravovat a vytvaret materidlové
definice. Typ materialu se objevi vrozbalovaci nabidce. Tlacitko Default obnovi

vychozi nastaveni. Pokud budeme chtit vytvofit novy material, zvolime Create new.

Labels ... zobrazi formuldf, ktery slouzi k manipulaci s popisky, kterymi
miZzeme oznadit atomy, vazby, ahly apod. Stitky vybirame mysi diky nabidce Mouse >
Label. Ve formuléafi si mizeme zvolit, které Stitky zobrazime, které schovame nebo
nékteré miZeme 1 smazat. Zobrazi se ndm zde také informace o objektu (XYZ

soufadnice, ndzev, typ, fetézec,...)

Tools (nastroje) oteviou Tool Controls (kontrola néstrojii) okno, upravujici

vstupni zatizeni a nastavuje externi 3D ukazatele.

Display (Zobrazeni) obsahuje nabidku Reset View, kdy se zru$i molekulova

transformace a molekula se vrati do pozice, ve které byla plivodné oteviena.

Ptikaz Stop Rotation zastavi rotaci molekuly.

Zobrazeni Perspective a Orthographic viz ptedchozi aplikace.
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Antialiasing (vyhlazeni) vyhladi zubaty vzhled geometrie. Tato nabidka slouzi

pro jeji zapnuti a 1 vypnuti.

Depth Cueing (hloubka ostrosti) zpisobuje, Ze vzdaleng;jsi objekty se michaji do
pozadi, aby bylo poznat 3D hloubkové vidéni. Tento piikaz slouzi k zapnuti a vypnuti
hloubky ostrosti.

Culling ptikaz se pouziva kurychleni vykonu vykreslovani implementace

softwaru, zaloZeném na OpenGL.

FEPS indicator (FPS indikator) povoluje nebo zakazuje zobrazeni dosazenych
vykreslenych snimkii ve VMD za sekundu. V pravém horni rohu grafického okna

muzeme vidét zobrazeni poctu snimkd.

V grafickém okné lze pouzit az Ctyfi zdroje svétla a pridat tak realisticky efekt

zobrazeni grafickych objekti.

Axes (osy) neboli Kartézsky systém soufadnic miize byt v okné zobrazen na

jednom z péti mist, a to v kazdém rohu nebo uprostied. Miizeme je ale 1 vypnout.

Stage zobrazi Sachovnici v grafickém okné, miiZze se vyskytovat na Sesti mistech
nebo byt vypnuta (na kazdé strané, dole, nahote).
Stereo molekuly se mlize zobrazit pii Crystal Eyes (zobrazi se nad sebe), Crystal Eyes
Reversed (zobrazeni nad sebe, otoCeni na druhou stranu podle Crystal Eyes), DTI Side
by Side (vedle sebe), Scanline Interleavd (Carkované pies sebe), Anaglyph (nad sebe),
Cross Eyes (prekiizené oci), Side by Side (vedle sebe) a Above Below (nad sebe,
zmensené), Left (vlevo), Right (vpravo).

Cachemode provadi kontrolu, zda VMD pouziva k zobrazeni seznamu cache

mechanismus, ktery slouzi k urychleni vykresleni statické geometrie. Zobrazi se
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v grafickém okné jako kachlova zed’, zplsobuje lepSi zobrazeni vykonu na displeji.

NemtiZe byt provedena pfi animovani trajektorie.

Display settings (nastroje zobrazeni) ndm umoziiuje ménit napiiklad ohniskovou

vzdalenost, zapnout a vypnout stiny apod.

Mouse menu nam nabizi moZnosti pro manipulaci s molekulou. Jsou jimi Rotate

Mode (r), Translate Mode (t), Scale Mode (s) nebo Center (c). VSechny tyto funkce jsou

Jiz vysvétleny u jinych programi.

Label umoziuje ptidavat Stitky atomuim, vazbam, uhliim a dihedrdlnim vuhlium.

Move (pohyb) ndm umoZni pohyb objektl tak, Ze oznac¢ime ptikaz a poté objekt

uchopime a ptesuneme. Jedna se o atomy, residua, fragmenty, molekuly.

Force se pouziva stejné jako piikaz Move, ovSem srozdilem, Ze Force se
pouziva pro objekty, které prave prochazi simulaci. Klepnutim na pravé nebo prostfedni
tlacitko zruSime oznacené objekty.

Move Light umoziuje posun svétel kolem scény.

Add/Remove Bonds (ptidat/odstranit vazby) pfidava vazbu mezi dva oznacené

atomy, které musi patiit do stejné molekuly. Vazby miZzeme i odstranit.

Prehravani trajektorii viz obrazek 20.

Vycet formati pro import

PDB, NAMD, CRD, XTC, TRR
CHARMM, NAMD a X-PLOR — PSF topologické soubory
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CHARMM, NAMD a X-PLOR — DCD topologické soubory

Vvéet formati pro export

BGF, BINPOS, CRD, CRDBOX, DCD, DTR, DTRV, TRR, JS, LAMMPSTRJ, MAE,
MOL2, NAMDBIN, PDB, PQR, RST7, POSCAR XBGF, XYZ

3.4 Rasmol

Informace o programu

Program Rasmol vytvofil student Edinburghské univerzity Roger Sayle v 90.
letech za G¢elem zobrazovani molekularnich struktur. Zkratka Rasmol je sloZena ze slov
Raster a Molecules, coz v ptekladu znamena rastrované molekuly, tzn. molekuly
obsahujici strukturu. Jednd se o volné Sifitelny program, ktery pracuje na pocitacich
s operacnim systémem Mac OS, Microsoft Windows, Linux nebo Irix. Ja pracuji
s nejnovejsi verzi RasWin 2.7.5.

Rasmol je urceny k vizualizaci proteinti, nukleovych kyselin a malych molekul.
Dokaze tyto molekuly zobrazit, vytvofit obrazky s vysokou kvalitou a je velmi Casto
pouzivan k vyukovym ucelim. Rasmol dnes pouzivaji stovky tisic lidi na celém svéte.

Je obliben zvlasté pro svoji schopnost vytvaret kvalitni snimky.

Popis programu

" - 5] x|

Rasmol pracuje se dvéma okny, grafickym a textovym.

%1 RasMol Version 2.7.5
Fle Edt Display Colows Options Settings Export Help

Obrazek 21 58



Zakladni oviadani

Pro otaceni molekuly pouzivame levé tlacitko mysSi s postupem drzet a tdhnout.
Pokud budeme chtit molekulu posunout, pouzijeme pravé tlacitko. Otoceni molekuly
okolo osy Z docilime stisknutim SHIFT + pravé tlac¢itko mysi. Pfi kombinaci SHIFT +
levé tlacitko mysSi se ndm bude molekula ptiblizovat a oddalovat. Rasmol neumi mysi

uchopit naptiklad atom a zacit s nim tocic.

Menu nabidka a jeji funkce

File (Soubor) obsahuje bézny piikaz jako je Open ..., kdy se zobrazi dialogové
okno, a my si nechdme do programu nacist molekulu. Information nabidne
nejzakladnéjsi informace o nactené molekule. Témito informacemi jsou Number of
Groups (pocet skupin), Number of Atoms (pocet atomii) a Number of Bonds (pocet

vazeb). MoZnost Close zavie aktualni molekulu. Print nabizi tisk molekuly a Print

Setup slouzi k nastaveni tisku. Exit vypne celou aplikaci.

Edit nabizi ptikaz Select all, ktery ndm oznaci celou zobrazenou molekulu.
Moznosti Cut (vyjmout), Copy (kopirovat) a Delete (smazat) pouzivime b&znym
zpusobem, nejdiive oznaC¢ime molekulu nebo jeji Cast a poté zvolime piikaz. Paste

(vlozit) vlozi do grafického okna zkopirované nebo vyjmuté objekty.

Menu nabidka Display slouZi k nastaveni zobrazeni stylu molekuly. K dispozici

mame Wireframe (dratény ram), ktery molekulu zobrazi jako pletenec dratt.

Backbone (patet) umoziuje vykresleni patefe polypeptidu jako sérii vazeb

pfipojenych sousednimi alfa uhliky aminokyseliny v fetézci.

Sticks nakresli molekulu jako soustavu zaoblenych tyc¢i.
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Spacefill (vyplnény prostor) reprezentuje vSechny aktualné vybrané atomy jako

pevné koule.

Spacefill se pouzivé i k vyrobé metody zobrazeni Ball and Stick (koule a tyc),

ktera se sklada z ty¢i a kouli. TycCe piedstavuji vazby, koule atomy.

Ribbons (stuhy) zakresluje pasky.

Strands (vldkna) kresli bilkoviny a nukleové kyseliny jako hladké péasky jdouci
podél patete bilkoviny. Obsahuje vldkna, ktera jdou paralelné k sobé podél peptidové
roviny kazdého rezidua.

Cartoons, tedy karikatura zobrazuje molekulu na zéklad¢ sekundarni struktury,
ale hlavné jednoduse. Sroubovice se zméni ve valce, beta listy na pevné stuhy a vie

ostatni budou trubice.

Rasmol jako posledni metodu zobrazeni molekuly pouziva Molecular Surface

(molekularni povrch).
Colours oznacuje piikazy pro obarveni molekuly podle urcitého kritéria.
Monochrome (monochromaticky) udéld z molekuly jednobarevnou kresbu. Jako

univerzalni barva se pouziva bila.

CPK je zaloZeno na barvach plastovych space —filling modeld, které jsou velmi

oblibené. Tato metoda barvi atomy podle typu prvku.

Shapely barvi rezidua aminokyselin. Tato metoda se odviji od Shapely modeld.

KaZzd4a aminokyselina a nukleova kyselina méa svou danou barvu.

Group (skupina) obarvi molekulu podle skupiny.
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Chain (fetézec) barvi molekulu podle fetézcu, které obsahuje.
Temperature udava barvu podle teploty atomu, jehoz hodnota tepla je uvedena
v PDB souboru. Vysoké hodnoty jsou v teplych barvach, hlavné Cervena. Nizké teploty

naopak jsou kresleny studenymi barvami (modra).

Structure barvi molekuly podle jejich sekundarni struktury. Jinak jsou barveny

Sroubovice, jinak skladany list, civky apod.

User umoziiuje Rasmolu pouzit barvy, které jsou uloZzeny v PDB souboru. Pro
kazdy atom jsou barvy uloZeny v zdznamech COLO, které jsou obsazené v PDB
souboru.

Model nabarvi molekulu podle modelu molekuly.

Alt, celym nazvem Alternate Conformer (nadhradni konformer) obsahuje

zékladni barevné schéma, pifiCemz strukturu nabarvi jednou barvou. Pro kazdého
nahradnika konformer® mé& pouze omezeny pocet barev. Rasmol, postaveny pro
systémy 8-bitové barvy, obsahuje ¢tyfi barvy pro konformery. Jinak jich je k dispozici

osm.

Options (moznosti) obsahuji Slab Mode (deskovy mode), ktery spada do metody
vizualizace objekti. Jednd se o tzv. rovinné deskové vystfizky z molekuly. Pro
nastaveni Slab Mode pouzijeme textové okno pro piikazy.

Ptikaz Hydrogens ptitadi molekule vodiky tak, aby souhlasila vaznost atom.

Hetero Atoms jsou klasifikovany jako ligandové nebo rozpoustédlové atomy.

Rozpoustédlové atomy se klasifikuji jako ionty nebo voda.
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Specular (zrcadlovy) ptikaz zobrazuje a zakazuje zrcadlova svétla na pevnych

objektech. Na povrchu objektu miizeme vidét bilé odrazy svétla.

Shadows (stiny) umoznuje a zakazuje ray-tracing poskytovaného obrazu. Stin
muzeme pouzit pouze na Space-fillinf reprezentaci. K automatickému vypnuti stini
dojde pti zvoleni ptikazu Slab Mode. Doporucuje se béhem manipulace s molekulami

mit Shadows vypnuté.

Stereo zobrazi druhy pohled molekuly.

Labels ptidad do molekuly Stitky. Automaticky oznaci skupiny, pro dalsi Stitky

musime vyuzit textového okna.

Settings (nastaveni) obsahuje ptikazy Pick Off, Pick Ident, Pick Distance, Pick
Monitor, Pick Angle, Pick Torsion, Pick Label, Pick Centre, Pick Coord, Pick Bond,
Rotate Bond, Rotate Mol a Rotate All. VSechny tyto piikazy se objevuji 1 v ostatnich
programech, proto je jiz zde zvIast’ nepopisuji. V aplikaci Rasmol musime ale nejdiive

zvolit ptikaz a az poté objekty, kterych se ptikaz bude tykat.

Export nabizi seznam formati pro uloZeni molekuly do souboru. (viz. Vycet

formatt exportu)

Textoveé piikazy programu Rasmol viz. ptiloha.

Vycet formati pro import

PDB, Mol, XMol, XYZ, CHARMm soubory
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Vycet formati pro export

GIF, PPM, BMP, PICT
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4. Modelové ulohy

Pro modelové tlohy je zde vyuzZivana molekula alaninu.

4.1 Méieni vzdalenosti dvou atomii

DS Viewer Pro 5.0

Zvolila jsem si vzdalenost mezi dvéma atomy, pfesn¢ji mezi C26 a H29.
Nejprve jsem si oznacila jeden z uvedenych atomt a pfi podrzeni tlacitka SHIFT ptidala
jesté druhy atom. Pfes menu nabidku Tools > Monitors jsem zvolila Distance.
Zobrazila se mi tak vzdalenost atomii C26 a H29 v Angstromech (1 A = 0,1 nm), tzn.

vzdalenost mezi C26 a H29 je 2,01 A.

2 ViewerPro - [alanin] [;_JL@@
@ Eile Edit ‘Wiew Tools Modify Window Help Jﬂﬁ
Dl & g H @ Hi

T Zeon R 4D o

Press <Shift> For Z-axis, press <Ckrl= to rotate selected objects

Obrazek 22
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DS Visualizer 3.0

Oznacime pomoci klavesy SHIFT dva atomy, jejichz vzdéalenost chceme zjistit.
V menu zvolime Structure = Monitor = Distance. Vzdalenost atomua C26 a H29 &ini
2,008 A.

1 Discovery Studio 3.0 Visualizer |_._|I_gj
File Edit Wiew Chemistry Structure  Sequence  Chart  Scripts Tools  Window  Help

"E-'iih_ulatiéni Receptor-Ligand Interactions Small Molecules
$2E I ED XL BB Q h@e Amm - 2 Rean
Tools [ o | & alanin B &
Build and Edit Hucle... = || "

Qpen or create a new
Molecule Window and
use the tools below ko
build or edit & nucleic
acid structure.

Build Action: Create/G *
Mucleic Acid Type: Dy =

Conformation: A Helix =

Choose Nucleotide

& C G

T u Ino Klarne n Wisible visihilibw | acked Calar Parank Flarnar
>

| Malecule_\_Residue /\ atom_/\_AminoAdd J\_Bond /\_AminoAcdChain /Y ProteinS‘eguence N\ G‘roug J\_DistanceMonitor

Psu HZu  Specify...
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VMD

Pro méteni vzdalenosti dvou atomt jsem vybrala H28 a C25. V menu zvolime
Mouse = Labels 2 Bonds a oznac¢ime oba atomy. Vzdalenost mezi atomy H28 a C25

je 2,01 A.

i B Zdstupce - vmd ﬂﬂ

chain: ¥
segname !

z: 2.163
Added new Atoms label ALAG:H
picked atom:

re 5
chain: ¥
segname: MAIN
x: 4.176008

5c]
Added new Atoms label ALAS:C
Added new Bonds label ALAS:C-/ALAG:H = 2.887

Obrazek 24
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Rasmol

V programu Rasmol musime nejdiive navolit pfes menu Settings > Pick
Distance a nasledné€ oznacit dva atomy, u kterych chceme zjistit jejich vzdalenost.

Ja jsem métila vzdalenost mezi atomem H29 a C26. Vysledkem je 2,01 A.

L Rashol - ALANIN.PDB =1 X

i

Fie Edit Display Colours Options Settings Export  Help RasMol Molecular Renderer

Foger Sayle, August 1995

Copyright (C} Roger Sayle 19592-1989

ersion Z.7.5 June Z002

Copyright (C) Herbart J. Bernstein l998-2008
*** Zee "help notice" for further notices *=**
RasMol=

ntom: (H) 22 Group: ALL &

RasMolx

Atom: C Z6 Group: ALA §

RasMol=

tom #$l: ALAE.H (Z3)

RasMolx

Atom #HZ: ALAS.C (Z8)

Distance ALAG.H-ALAS.C: Z.01

¥

RasMolx
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4.2 Méieni velikosti uhlu

DS ViewerPro 5.0

Pro zjisténi velikosti Gthlu musime urcit tfi atomy. Pro tuto Glohu byly mymi
vstupnimi atomy O21, C20 a N22, které jsem vybrala stejné jako u vzdalenosti dvou
atomi diky klavese SHIFT a postup byl velmi podobny. Tools - Monitors = Angle.
Uhel mezi atomy 021, C20 a N22 je roven 121,0°.
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3 ViewerPro - [alanin]
%?j File Edit Wew Tools Modify Window Help

DeEH & g H #H

5l

Pl Ry

Drag up ko zaom in, down to zoom out
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DS Visualizer 3.0

Oznacila jsem atomy C20, O21 a N22. Pfes cestu Menu = Structure > Monitor
- Angle jsem dostala vysledek, tedy 120,97°.

i Discovery Studio 3.0 Visualizer |‘._||E|@
File Edit view Chemistry Structure Segquence Chart  Scripts  Tools  wWindow  Help

|Macrumnlecules| Receptor-Ligand Interactions | Pharmacophores | Small Molecules

cray [y ook

HF-E2HE LD KL BDB - Q h e Axe ii- > FH>» 4>
Tools [ R & alanin [ |
Buld and Edt Nude... - ||~ i T

Qpen or create a new
Malecule Window and
use the kools below to
build or edit a nucleic
acid structure.,

Build Action: Createfiz =
Mucleic Acid Type: DMy =

Conformation: & Helix =

Choose Nucleotide

A C G
T U Ino hlarne hix] vicible Wicihiliba | arkead rlrw Barant Flame

£
Psu HZu  Specify.. — - - )
o pecly v |\ Molecule /Y Residue M\ atom /\_amincacd J\_Bond J\_amincacidChain /3 _Proteinsequence [\ _Group J\_angleMonitor /
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VMD

Pti zjisStovani velikosti thlu budeme postupovat podobné jako u ur¢ovani délky
vazby. Menu = Mouse = Label - Angels a nasledné oznaCime tii atomy, které tihel

sviraji. Atomy N21, C19 a O20 sviraji tthel o velikosti 120,97°.

B vMD 1.8.7 OpenGL Display -0 m o x|
L= &l

idded new Atoms label ALAS:N
idded new fAngles lahel ALA4:0-ALA4:CAALAS:=H
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4.2.4 Rasmol

Velikost Uhlu ur¢ime podobné jako vzdalenost atomil. Nejdiive pfes menu
vybereme Settings = Pick Angle, a poté uréime tii atomy, u nichZ chceme zjistit uhel.
V mém piipad€ se jednalo o atomy O21, C20 a N22, pficemz uhel mezi nimi je roven

120,93°.

L2 RasMol - ALANIN.PDB | [=1[ | L&A X
[Fie Edt Display Colours Options Settings Export Help | RasHol Holecular Remderer Ta

Roger Sayle, August 1995
bt (C) Roger Sayle 1992-13933

2.7.5 June 2009

ht. (C} Herbert J. Bernstein 1998-2008
"help notice" for further notices »7*

© ALad 0 (21)

© ALad € (20}

tom §3: ALAE.N {2z}
lingle ALA4. 0-ALAd4. C-ALAS.N: 120.93

Rastol> |

Y
v
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4.3 Torzni uhel

DS ViewerPro 5.0

Pro torzni (dihedralni) thel neboli thel mezi dvéma rovinami miZeme zvolit
vice moZnosti.
1. jedna vazba
2. dvé vazby, které maji spolecnou sousedici dalsi vazbu
3. vazba a dva atomy

4. Ctyfi atomy

J& jsem si vybrala moznost ¢islo dvé. Oznacila jsem si pomoci SHIFTU vazbu
mezi atomy O3, C2 a N4, CA6. Tools = Monitors > Torsion. Velikost mého

zvoleného torzniho Uhlu dosahuje velikosti 0,0°.

= ViewerPro - [alanin] [:—Jl__l:j
@ File Edit ¥ew Tools Modfy Window Help Jﬂﬁ
Led & mg H b

i A RR PR AR R o ¢

Click to select an object, drag to select multiple objects
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DS Visualizer 3.0

Pro méfeni torzniho thlu jsem oznacila 4 atomy: O3, C2, N4 a CA6. Menu -

Structure = Monitor = Torsion. Vysledkem je tihel o velikosti 0,02 A.

| Discovery Studio 3.0 Visualizer L:__J@

File  Edit Miew Chemistry  Structure  Sequence  Chart  Scripts  Tools  Window  Help

e El ] 28 Simulation | Receptor-Ligand Interactions | Pharmacophores | Small Molecules

-2 P X ABRBR E-R S NPPRE S
Taols (£ n ; m ;
Buld and Edituce... (4] :

Cpen ar create a new
Molecule Window and
use the toals below ko
build or edit a nucleic
arid structure,

Build Action: Createjic -
Mucleic Acid Type: DM =

Conformation: & Helix =

Choose Nucleotide

& C i3

T U Ine b
Obrazek 31
VMD

Ve VMD pii1 méfeni torzniho thlu musime oznacit vSechny ¢tyii atomy.
Menu = Mouse = Label = Dihedrals, mysi tukneme na atomy, v nasem piipadé CAS,
N3, C1 a 02 a VMD nam zméfil uhel 0,02°.
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m El Zastupce - vmd ﬂﬂ

type:
index:

AARA
new Atoms label ALAZ:N
picked atom:

molecule id: 9
trajectory frame:
: CA

name :

(5 a5 5]
new Atoms label ALA2:CA
Added new Dihedrals label ACEL:0-/AC
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Rasmol

Pro méteni torzniho uhlu v programu Rasmol existuje pouze jedna moznost, a to
oznacit ¢tyfi atomy. Nejdiive zvolime v menu Settings = Pick Torsion. Vychazela jsem

z atomi 03, C2, N4 a CA6 a Rasmol urcil torzni thel rovny 0,02°.

KL RasMol - ALANIN.PDB 9 )< A I[x

File  Edit

Display Colours Options  Settings Help RazMol Molecular Renderer ~
g poger Zayle, Aumist 1998

Copyright (C) Roger Sayle 1332-1333

Wersion 2.7.5 June 2002

Copyright (C) Herbert J. Bernstein 1993-Z008
*** Eee "help notice" for further notices ***
RaslNal>

Atom #l: ACEl.0 (3}

RasMol>

htom #Z: ACEL.C (Z)

RaslNal>

Atom $3: ALAZ.N (4}

RasMol>

Atom #4: ALAZ.CA (&)

Torsion ACEL.O-ACEl.C-ALAZ N-ALAZ.CA: 0.0Z

Export

: 0.02

RasMol=
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4.4 Kresleni molekul

DS ViewerPro 5.0

K nakresu molekuly budeme vyuZzivat svislého panelu nastroji. Pro tento ukol
jsem si vybrala molekulu Luciferinu.

Nejdfive si s pomoci tlacitka Ring nakreslime cyklohexan, ptfi¢emz pfti drZeni
levého tlacitka mysi pohybujeme kurzorem a navolime si tak pravé pozadovany pocet
uhlikd, ktery pottebujeme. Abychom pravé vytvofeny cyklohexan aromatizovali,
ozna¢ime si celou molekulu a zvolime v néstrojové 1iS§t€¢ aromatickou vazbu.
K molekule budeme chtit ptipojit cyklopentan, ktery bude mit s plivodni molekulou
spolecné dva uhliky. Tlacitkem Ring vytvofime cyklopentan zmacknutim kurzoru mysi
piimo na vazbé, kterd spojuje dva nami urcené uhliky a jesté jeden vytvotrime pobliz.
Tlac¢itkem Sketch spojime atomy obou cyklopentanti a vznikne mezi nimi jednoducha
vazba. Dale podle obrazku diky jiz uvedenych nastroji doplnime dal$i atomy. Nékterym
atomiim musime zménit chemicky prvek, a toho docilime zmacknutim pravého tlacitka
mysi na atom a vybérem ,,Change element*. Prostfednictvim dvojné vazby v nabidce na
li$t€ néstrojii zménime nekteré jednoduché vazby na dvojné.

Nakonec vyc¢istime strukturu cestou Menu = Modify = Clean Structure a

tlac¢itkem H na néstrojové 1isté zobrazime vodiky.

H viewerPro - [Molecule5] g@]
G@ File Edit “iew Tools Modify Window Help Aﬂﬁ
Dezd & wg HE

PE S T RS E

Press <Shift> ko translate in 2, press <Ctrl> to translate selected objects
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DS Visualizer 3.0

Kresleni molekuly provadime v DS Visualizer 3.0 stejnym zplsobem jako v DS
ViewerPro 5.0. Panel néstroji zobrazime ptes Small Molecules v menu a nasledné

Sketch molecules v Tools nabidce.

A Discovery Studio 3.0 Visualizer o
File Edit  wiew Chemistry  Structure  Sequence  Chart  Scripts  Tools  window  Help

[ oaomiees | Simiaton | Fesetor g ntractons  Phamcashores ELTY 10y |y ool
S-Zd @ 0 @3 E-LQ k&l dmm 7@ eia
Tools £ R tolecule &
Sketch Molecules =]

Sketch and Edit
Molecule

Q
M

pen or create 4 new
indow a

olecule

skekch ane
chemistry of 3D
structures, Keyboard
shortcuts can also be
used to sat
elements/bond orders
of the selection, 2.0. 0,
5

MR1Z

@ sk ot fa R

m b Index Hame: Visible Tagged wisbity Locked | Caleulate C1-=
k se H & @ H y & >

0% Tn bt 7o cer %]\ Molecule /\_Atom /\_Bond /
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VMD, Rasmol kresleni molekul neumi.

4.5 Vodikové vazby

DS ViewerPro 5.0

Pro zobrazeni vSech vodikovych vazeb v molekule najdeme v menu Tools -
Monitors = HBond. Pokud bychom chtéli zjistit, kolik vodikovych vazeb molekula
obsahuje, vysvitime si jednu z vazeb a automaticky se ozna¢i vSechny. Pfes pravé
tlaciko na mySi zvolime Properties of HBondMonitor. Zobrazi se nam tabulka, ve které
muzeme vidét celkovy pocet vodikovych vazeb a nebo také vzdalenostni kritérium, pti

jehoZ splnéni se vodikové vazby ukazi.
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k|

B3| Ele Edt Yiew Took Modfy Window Help _l=lxl

DEH & s aarf | w

HBondMonitor Propeities w

PROPERTY | VALUE |
[Name HBondMonitor1
17 0
| Color W 02550
|Parent
|Hydrogen Bonds 8
| Distance Criterion 250

BRI R Heer

Cloze | Apply

Press <Shift> to translate in Z, press <Ctrl> to translate selected objects  HBondMonitor: HEondManitor:
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DS Visualizer 3.0

Pfi zobrazovani vodikovych vazeb v menu zvolime Structure - Monitor =
HBonds. V DS Visualizeru jde oznacit pouze jednu vodikovou vazbu a pomoci pravého
tlacitka mySi a moznosti Attributes of.. mizeme zjistit podrobné informace o vazbé.
Objevime, mezi kterymi molekulami se vazba nachazi, jeji xyz soutadnice, vzdalenost,
donor a akceptor. Pokud budeme chtit zménit tfeba vzdalenostni kritérium, miZeme to
provést pies tabulku (Ctrl + T) z menu, View = Data Table a zde otevieme zalozku
HBondMonitor. Tato tabulka obsahuje naptiklad i1 celkovy pocet vodikovych vazeb

v molekule.
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i g e s Joed

File Edit View Chemistry Structre  Sequence  Chart  Seripts  Tooks  Window  Help

Macromolecules | Simulation | Receptor: T e = Small Molecules »

-Ligand Interactions

S 2W@ P KEnB =N R 2 meiae
Toos @ B | wekome [ | & dsnn @ | o
Sketch Molecules =]

Sketch and Edit
Molecule

Open or create a new
Molecule Window and
use the tools below to
sketch and modify the
chemistry of 30
structures, Keyboard
sharbeuts can also be
used to set
elements/bond orders
of the selection, e.g. O,
MR 1,23

|_sketching |
@ sk @oct g R

i 5 H A @ H

P To b TooSet,

Hame o] visible visibilty Locked | Color
Use clean geometry to 1 HBond Monikor 110 [Fves (m] [ ]
optimize the geometry lie T - >
with a fast, Dreiding-ike f —
ForceField, ~v| L\ _AminoAcd /\_Bond /\_AminoAcidChain /\_ProteinSequence /\_Group f\ HBondMonitar /TEHF )

Obrazek 37

VMD

V menu nabidce si zvolime Extensions = Analysis = Hydrogen Bonds. Otevie
se nam nové okno, kde musime ur¢it maximalni vzdalenost donoru a akceptoru a uhel.
V textovém okné se nam nasledné zobrazi informace o vodikovych vazbach, tzn. jejich

pocet, atomy které spojuji apod.

— . _ 4
B3 VMD 1.8.7 OpenGL Display =R e mEx

File Molecule Graphics Display Mouse Extensions Help

ID T A D F Molecule Atoms Frames %ol

0 T A DF alanin.pdb 66 1 0

*Fﬂ f A} »l
4 ‘l] zoom [ Loop | step 1H 1 jj speed | 1D
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Rasmol

Do textového okna zapiSeme piikaz hbonds a ukaze se nam pocet vodikovych
vazeb a v grafickém okn¢ se dokresli. Barva vodikovych vazeb je nejdiive odvozena od

atomil, které spojuje, ale miizeme ji zménit ptikazem ,,colour* hbond.

k% RasMol Command Line g@

[rasMol Molecular Renderer ~

Copyright (C) Roger Sayls 1952-1599
ersion 2.7.5 June 2009

Copyright (Cy Herbert J. Bernstein 1998-Z008
**% ZSee "help notice" for further notices **%
RasMols hbonds

umber of H-Bonds ..... &

rastols I
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4.6 Porovnavani dvou konfiguraci

DS ViewerPro 5.0

Oteviela jsem v programu molekulu myoglobinu a pomoci Paste from jeSté
molekulu star.pdb a pomoci nastroje select a Shiftu, jsem vybrala dva atomy, které jsem
chtéla prelozit ptes sebe. Poté jsem zvolila Modify - Align Structures = Define
Tether. Atomy se oznacili stejnymi Cisly. Toto jsem provedla jeSté dvakrat. Vybrala

jsem Modify = Align Structures > Align Molecules a molekuly se mi zarovnali jedna

pies druhou.
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2 ViewerPro - [star]

j@ﬁl\e Edit Wiew Tools Modify Window Help

L=EE &

Press <Shift = ko translate in 2, press <Ckrl= to translate selected objects
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DS Visualizer 3.0

Nejdiive jsem nacetla molekulu myoglobinu a déle jsem zvolila Insert from file a
nacetla molekulu star.pdb. Pomoci Shiftu jsem oznacdila v kazdé molekule jeden atom,
které jsem chtéla zarovnat. Pomoci Alignment Toolbaru jsem zvolila funkci Add Tether
a ten samy postup provedla jesté vicekrat. Funkce Superimpose By Tether poté obé

molekuly zarovnala.
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[= | Discovery Studio 3.0 Visualizer g@‘

File Edit ‘View Chemistry Structure Sequence Chart  Scripts  Tools  Window Help
chtw[e o W
ﬁ‘ 7 &b b f?a 23]
S-S @ &3 fobjj: @ k‘é}f{»aﬁh” 5 »
!rmme] |

Tools [ 'l ] wislcome:
Sketch Molecules ANE

Buld Fragment

Align Small Molecules

Molecule Browser

Ttk
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VMD

Pro tento ukol jsem pouzila molekulu myoglobinu a star.pdb.

Do programu jsem si oteviela molekulu myoglobinu a v okné Grafickd reprezentace

jsem do kolonky Selected Atoms napsala ,resname HEM CO or resid 64 93, coz

znamena, ze jsem z molekuly myoglobinu vzala slozku Hem a zobrazila ji. Dale jsem

nacetla molekulu star.pdb a ten samy postup zopakovala 1 pro druhou molekulu. V okné

Graficka reprezentace jsem pro obé molekuly vybrala obrarveni podle molekuly a obé

se mi zbarvili do jedné barvy. Vysledek viz obrazek.

Lo

B VM 1.8.7 OpenGL Display
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Rasmol

V Rasmolu ptfes menu nabidku toho provést nelze.
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5. Diskuze

Nyni porovname postupy aplikaci pii1 feSeni modelovych tloh a jejich dosazené
vysledky. Stru¢né porovndni je znizornéno v tabulce. Se snizujicim se poctem plus
v tabulce kvalita vysledku modelové tlohy klesa, a tim klesaji 1 moZnosti programu

v porovnani s ostatnimi.

Tabulka 2
DS DS
Modelova dloha | ViewerPro | Visualizer | VMD Rasmol
5.0 3.0
Vzddlenost 2
o ++ ++ +++ ++
atomu
Velikost thlu A= A S ++
Vellkosit torzniho N i e L
Ghlu
Kresleni molekul 4 e - .
Vodikové vazby + A= S 4
Porovnavani
+++ +++ +++ +
dvou struktur

Ukolu méfeni vzdalenosti atomil se vSechny programy ujaly pomérné
dostate¢né. U vSech programt stacilo oznacit atomy a v nabidce menu zvolit vzdalenost
(u VMD a Rasmolu byl postup obraceny). Pro¢ ale vSem udé¢lit tfi plus za to, ze umi
zobrazit vzdalenost mezi dvéma atomy? Pti oznaCovani onéch dvou atomt pouze VMD
urcil jejich identitu v grafickém okné a spole¢né s Rasmolem 1 v textovém okné. VMD
v textovém okn€ sam zobrazil 1 XYZ soufadnice, u DS ViewerPro 5.0 a DS Visualizer
3.0 informaci o atomech a vzdéalenosti ziskdme tak, ze ozna¢ime bud’ atomy nebo ¢aru,

ktera tyto atomy spojuje (vytvoiend pro znazornéni vzdalenosti, je nakreslena zeleng) a
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pomoci pravého tlacitka mySi se zobrazime tabulku atributli. VMD tedy za tento ukol
dostava nejvice plus.

Dalsi modelovou ulohou bylo méteni thli. Pro métfeni uhli plati to samé, jako
pro vzdalenosti dvou atomil.

Pro méteni torzniho (dihedralniho) thlu ma DS ViewerPro 5.0 sice vice
moznosti nez ostatni aplikace, ale je nejméné ptesny. Ostatni prohlizeCe méti torzni
uhel stejné jednoduse, jako DS ViewerPro 5.0. VMD v textovém okné ale zobrazuje
nejvice informaci.

Kresleni molekul je mozné pouze vprogramech DS ViewerPro 5.0 a DS
Visualizer 3.0. DS Visualizer 3.0 obsahuje vice néstrojii pro kresleni molekul.

Pti zobrazeni vodikovych vazeb mizeme u DS ViewerPro 5.0 ménit
vzdalenostni kritérium téchto vazeb. DS Visualizer 3.0 jiz kromé& vzdalenostniho
kritéria urcuje 1 vzdalenost donoru a akceptoru, stejné¢ jako VMD. U Rasmolu staci
napsat do textového okna piikaz. V grafickém okn¢ se vodikové vazby zobrazi,
v textovém okné bude udén celkovy pocet téchto vazeb, jde tedy o nejjednodussi
vyjadieni vodikovych vazeb.

Porovnavani dvou struktur Ize provést ve vSech programech pomoci zarovnavani
molekul na sebe, krom¢ Rasmolu. U Rasmolu to 1ze maximaln¢ vycentrovanim dvou

atomt z obou molekul (z kazdé molekuly jeden atom).
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6. Zavér

Cilem této prace bylo seznamit se s programy DS ViewerPro 5.0, DS Visualizer
3.0, VMD a Rasmol, slouzicich k vizualizaci a upravé molekularnich struktur, vytesit
nekolik modelovych tloh a jednotlivé programy zhodnotit a porovnat. Postup prace byl
standardni v daném oboru a nevyzadoval formulovat hypotézy.

Nejdiive jsem objasnila uvod do vizualizace molekul. Problematika vizualizace
proSla svym vyvojem od ruc¢niho vyrabéni fyzickych modeli pies fyzickou pomoc
stroji az k vizualizaci molekul za pomoci pocitacové techniky.

Tato prace je zaméfena na jeden komeréni program DS ViewerPro 5.0 a tfi
freewarové programy DS Visualizer 3.0, VMD a Rasmol.

DS ViewerPro 5.0 je komer¢ni program, ktery dnes jiz ale neni dostupny.
Vyhodou programu je dobré piehlednost funkci, snadné¢ ovladani a schopnost kreslit
molekuly, coz dalsi dva z porovnavanych programi neumi. Program s piehledem zvlada
vSechny zakladni operace uprav a vizualizaci molekul. Nevyhodou miize byt aZ jeho
ptiliSna jednoduchost oproti ostatnim aplikacim, moZna i proto jiz neni dostupny. Tento
program mi piipada idedlni pro kazdého zacatecnika, ktery by se chtél tomuto tématu
vénovat. Za nastupce se da povazovat DS Visualizer 3.0.

DS Visualizer 3.0 patii mezi voln¢ stazitelné programy, je Casto aktualizovan,
coZ mizeme povazovat za jednu z jeho mnoha vyhod. Jako nastupce DS VieweruPro
5.0 dokdze vytvaret nové molekuly, ma velmi bohatou a hlavné piehlednou menu
nabidku. Oproti svému piedchiidci obsahuje mnohem vice novych funkci.

Visual Molecular Dynamics (VMD) je dnes jednim z nejpouzivanéjSich
programi. Z pocatku se mi zdal velmi slozity, 1 po delSim pouZivani objevuji, Ze
program ma stdle co nového nabidnout, a proto si myslim, ze neni vhodny pro
zaCatecniky. VMD je ze vSech ¢ty porovnavanych programli nejvybavengjsi, a proto
trva déle, neZ se s nim uZivatel zcela seznami, coZ miZe byt jeho kladem i zaporem.
Vyhodou oproti ostatnim aplikacim je schopnost upravovat trajektorii, coZ ostatni

programy neumoZziuji.
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Ctvrtym srovnavanym programem je Rasmol, ktery na prvni dojem vypada
velmi jednoduSe, protoZze ma velmi jednoduchou menu nabidku. OvSem opak je
pravdou. Rasmol kromé grafického okna pouziva také textové, které tidi vétSinu jeho
funkci, coz mize byt pro jeho uzivatele vyhodou i nevyhodou.

Soucasti této prace bylo i1 praktické tfeSeni konkrétnich uloh s pomoci vyse
uvedenych programii. Programy jsem porovnavala za pomoci vysledkli modelovych
uloh, v nichz jsem hodnotila kresleni molekul, méteni vzdalenosti dvou atomt, velikosti
uhlu, torzniho whlu, zobrazovani vodikovych vazeb a porovnavani dvou struktur. Na
zéklad¢ vysledkl vyslo, ze nejlépe funkéné vybavenym programem pro tyto ulohy je
VMD.

Z vlastni zkuSenosti mohu ale fici, ze co se tyka ptehlednosti funkci, jejich
mnozstvi, stylu zobrazovani atd., nejlépe se mi pracovalo s programem DS Visualizer

3.0.
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Display Commands

Colour Commands -

Mouse Buttons

Clicking on an atom identifies that atom in the command

window. Moving the mouse whilst holding mouse buttons
and/or control keys manipulates the molecule. The defanlt
bindings are described below.

Mac Windows Action
- Rotate X-Y

General Commands

load [format] <filename> Load a molecule
pdb Brookhaven Protein Databank
mdl ‘Molecular Design Limited's Mol file
mol2 Tripos' Sybyl Mol2 file format
alchemy Tripos' Alchemy file format
charmm CHARMm format card file
xyz MSC's XMOL XYZ file format
mopac  JP, Stewart's MOPAC file format

cif IUCr CIF or mmCTF file format
exit Exit from RasMol Script
quit Terminate pgm execution

help [topic [subtopic]] Display on-line help topic

select <expression> Update part of molecule
restrict <expression>  Display only part of mol.

set bondmede [mode] Change bond selection
script <filename> Execute file of commands

zap Delete molecule

[boslean]  Display wi
wireframe <value>  Display stick bonds
set bondmede all Mark all atoms
set bondmede none  Mark no atoms
set bondmode not bonded
Mark non-bonded atoms

spacefill [boolean] Display spacefill spheres
spacefill <value> Specify atom sphere radius
spacefill temperature

spacefill user

star ... Display stags, for spheres.

backbone [boolean]  Display alpha backbone
backbome <value>  Specify backbone radius

ribbons [beelean] Display solid ribbons
ribbons <value> Specify ribbon width
strands [boolean] Draw ribbon as strands
strands <value> Specify ribbon width

set strands <value>  Number of ribbon strands

Iabel [boolean] Draw default atom labels
Iabel <string> Label with arbitrary text
set fontsize <value> [FS|PS]

Set label font height

set fontstroke<value> Set label stroke width

ssbonds [boolean] Display disulphide bonds
sshonds <value> Specify ssbond radius

set ssbonds backbone SSBonds between alphas
set ssbonds sidechain  SSBonds between sulphurs

hbonds [boolean] Display hydrogen bonds
hbonds <value> Specify hbond radius
set hbonds backbone HBonds between alphas
set hbonds sidechain  HBonds d P

dots [boolean] Display dot surface

dots <value> Specify dot density

set solvent [boolean] VDW or solvent surface
set radius <value> Specify probe sphere rad.

set axes [boolean] Display co-ordinate axes
set boundbox [boolean]

Display bounding box
set unitcell [boolean] Display crystal unit cell

set monitor [boolean] Show distance monitor labels
set backfade [poolean]

Shade to any background color
set display selected  Currently selected portion
set picking Series of nine commands:

off | ident | distance
angle | torsion | label
monitor | center | coord

colour [object] <colour>  Colour representation

Objects:
atoms bonds backbone
ribbons Iabels hbonds
ssbonds dots axes
ribbens i ribbons2

Predefined Colours:

Black Blue BlueTint  Brown

Cyan Gold Grey Green

GreenBlue GreenTint HotPink  Magenta -

Orange Pink PinkTint  Purple

Red RedOrange SeaGreen SkyBlue «

Violet White Yellow YellowTont
Atom Colour Schemes:

cpk amino shapely

group chain structure

temperature  charge user

alt model

colour hbends type  Colour hbonds by offset
colour dots potential  Display potential surface
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Manipulation Commands

rotate <axis> [-] <value> Rotate molecule

translate <axis> [-] <value>
Translate moiecuie

zoom [boolean] Scale molecule
zoom <value> Specify magnification
slab [boolean] Enable/disable slabbing
slab <value> Move Z-clipping plane
centre [expression] Set centre of rotation
Teset Initial transformation
set stereo [boolean] Control L&R images
Scripted Commands
load [format] inline Load molecule
from script
pause Suspend script execution
echo Display text on
command line
refresh Redfaw image
set write [boolean] Save & write in scripts




Atom Expressions

Predefined Sets: alpha
hydrophobic

Residue Ranges: 3.16,12
9-20

Boolean Operators: backbone and not alpha
ligand or 196-199
Primitive Expressions: cys, gly, arg, as?

Colour Schemes

serT0a, **p, ghu24:1
hem*p.fe, *.5g
Comparison Operators: atomno=4,atomno=6
temperature>=900
Within Expressions:  within(8.0,ligand)
Predefined Sets
at acidic acyclic aliphatic

alpha amino aromatic  backbone
basle bonded buried g
charged  cyclic cystine helix
hetero hydrogen  hydrophobic ions
large ligand medium  neutral
nucleic polar protein purine
pyrimidine selected  sheet sidechain
small solvent surface turn
water

define <identifier> <expression>
User-defined sets

Export Commands

write [format] <filename> Output image file
gif CompuServe GIF format
irls IRIS RGB
ps, epsf Encapsulated PostScript
monaps Monochrome PostScript
vectps 'Cartoon' PostScript
bmp Microsoft Bitmap format
plet Apple 'PICT" file
ppm Portable Pixmap

sun, sunrle  Sun Rasterfile
set vectps <booleas™  Enable cartoon outlines

write seript <filename> Generate RasMol script, -
write povray <filename> Generate POVray data
write vrml<filename>  Generate VRMLdata
write molscript <filename>
Output MolScript script
write kinemage <filename>
Output Kinemage file
save <filename> Save selected atoms
set kinemage <boolean> Set Mage file detail
set transparent<boolean> Allow transparent GIFs
write phipsi<filename> Generate phi-psi data.
write RDF<filename>  Ramachandran plot data
write RPP<filename>  Ramachandran printer
plot

Misc, Commands

Rendering Commands

background <colour>  Set background colour
Depth-cueinglighting
set shadows [boolean]  Enable/disable shadows

set ambient [value]

set specular [boolean]  Enable atom highlights
set specpower [value]  Control atom 'shininess'

structure DSSP gocondry structure
connect [boolean]  Recalculate connectivity
renumber Sequentially number chains
show information  Display molecule statistics
show phipsi Display trosion angles
show RPP Ramachandran printer plot
show sequence Display molecule sequence

show symmetry  Display crystal space group

set mouse rasmol  Default mouse bindings
set mouse quanta - Polygen's Quanta bindings
set mouse insight  Biosym's Insight If bindings

set cisangle CIS angle cutoff

Command Line Editing

In addition to the cursor keys, the following ‘emacs'
control keys may be used to edit the command line.

Ctrl-H/ Ctrl-D Delete previous/next character
Ctrl-B/ Ctrl-F - Move backwadforward a character
Ctrl-A/ Ctrl-E Move to beginning/end of line
Ctrl-P/ Ctrl-N  Display previous/next history

CPK Atom Colours
Carbon light grey  [200,200,200]
Oxygen red [240,0,0]
Nitrogen skyble  [143,143,255]
Hydrogen white [255,255,255]
Sulphur yellow [255,200,50]
Phosphorous orange [255,165,0]
Chlorine green 10,255,0]
Bromine, Zinc  brown [165,42,42]
Caleium dark grey  [128,128,144]
Unknovn deeppink  [255,20,147]
Amino Acid Colours
ASP, GLU bright red ~ [230,10,10]
CYS,MET yellow [230,230,0]
LYS, ARG blve 120,90,255]
SER, THR orange [250,150,0}
PHE, TYR mid blue {50,50,170]
ASN, GLN cyan [0,220,220]
GLY light grey [235,235,235]
LEU, VAL, ILE green [15,130,15)
ALA dark grey  [200,200,200]
TRP pink [180,90,180]
HIS paleblue  [130,130,210]
PRO flesh [220,150,130]
others tan [190,160,110]
Secondary Structure Colours
Alpha Helix magenta [240,0,128]
Beta Sheet yellow [255,255,0]
Turns paleblue  [36,28,235]
Other white [255,255,255]
Hydrogen Bond Type Colours
Offset +2 white [255,255,255)
Offset +3 magenta [255,0,255]
Offset +4 red [255,0,0]
Offset +5 orange [255,165,0]
Offset -3 cyan 0,255,255
Offset -4 green [0,255,0]
default yellow [255,255,0]




