Wissenschaft in die Schulen!

(C) Kurzanleitung zur Nutzung des Visualisierungsprogramms PyMOL.:

Um komplexe Makromolekile wie Nukleinsduren oder Proteine am
Computerbildschirm dreidimensional darstellen zu koénnen, bendtigt man
Visualisierungsprogramme wie z.B. PyMOL. DelLano Scientifics ist ein kommerzieller
Software-Anbieter, der im Internet eine veraltete Version des Programms kostenlos
zum Herunterladen zur Verfugung stellt ( http://pymol.sourceforge.net/ ).

> unter ,Download“ kann man unter “Older PyMOL builds (pre-1.0) are still
FREELY accessible but are no longer maintained” die voll funktionsfahige
Version 0.99 herunterladen (Volumen: 11,4 MB) (s. rote Markierung)
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For Current Subscribers

® Entity-wide subscribers can download via automatic login to Online Documentation.

® All subscribers can using cr ials from their latest receipt.
Please contact sales@delsci.com if you lack these!

For Potential Subscribers

® Everyone can access for evaluation only builds that are partly crippled and may not be current.

® students and teachers can access free educational use only builds after being approved.

® Collaborators can access for collaborators only builds once a collaboration has been established.

Il Older PyMOL builds (pre-1.0) are still FREELY accessible but are no longer maintained. I

If you appreciate PyMOL, then please sponsor the project by becoming a Subscriber!

As Open-Source Code

® Everyone can compile their own current PyMOL builds using the open-source code (fetched via Subversion).
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» nach Installation auf dem Rechner das Programm PyMOL starten

PyMOL TclfTk GUI
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PYMOL(TH) Incentive Product - copyright () 2006 Delano Scientific LLC.
Unpick | Deselect | Get view

A CUFFENT PYMOL MAinrtenance and/or Support subscriprion may be required
for legal use of this Build beyond a finite honor-system evaluation period. L | | stop | Play [ = [ =1 | mclear
Please visit NELp://waw. pymol.org/funding. html for mere information.

Command [ Buider

This PyMOL Executable Build incorparates Open-source FyMOL 0.99rcé.
Adapting to GeForce hardware.

I PyMOL Viewer.

NOTICE: This PyMOL Executable Build is Copyright @ 2006 An Executable PyMOL™
DeLano Scientific LLC. South San Francisco, California, U.S.A. Incentive Product
Al rights not explicitly granted below are reserved. Based on PyMOL v0.99

Terms of Usage

This PyMOL Executable Build is for use by PyMOL sponsors who have
purchased a current PyMOL Maintenance and/or Support Subscription.

Non-sponsors may use this Build for finits honor-system evaluations that enable
fully-informed decisions about whether or not to sponsor the praject.

If, after evaluation, you decide not to become a PyMOL sponsor, then you must
discontinue use of this Build for workplace tasks and instead compile PyMOL
directly from the open-source cade. Nan-sponsors may however continue to use
this Build for certain* public, educational, and co-marketing activities.
Pigase purchase a
All non-sponsors who use this Build to prepare a publication, presentation, Subscription so that we
animation, or web site must therein acknowledge PyMOL by name. Fallure to do  can continue to develop
so creates a sponsorship obligation in the form of a liability for payment of PYMOL as open-sorce
current-year PyMOL subscription fees to DeLano Scientific LLC. software for research,

drug discovery, and

To learn more about PyMOL Subscriptions, please visit: Scloaamont

http://www.pymol.org/funding.html or emall: sales@delsci.com

Thank you for your cooperation, Support, and participation. DeLano Scientific LLC

400 Oyster Point Blvd. Ste 213
Warren L. DeLano, Ph.D. Principal Scientist South San Francisco, CA 94080
Joni W. Lam, Operations Manager United States of Amerca
650-872-0842 Fax: 650-872:0273
* see http://delsci.com/terms for details regarding usage by non-sponsars. www.delanoscientific.com
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> in der Zeile 1TSR ,A“ fur Actions anklicken (s. roten Pfeil), aus Liste
Jpreset’ wahlen und aus weiterer Liste ,pretty® wahlen (andere Moglichkeiten
einfach auch mal alle ausprobieren!)

I PyMOL Viewer
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> Bei Gedrickthalten der linken Maustaste kann das visualisierte Molekil durch
Bewegen der Maus im Raum gedreht werden.
> Bei Gedrickthalten der rechten Maustaste kann das visualisierte Molekil durch
Ziehen der Maus gezoomt werden.

Molekilsequenzen ausblenden oder entfernen:
» aus Hauptmendleiste unter ,Display” die Ansicht ,Sequence” auswahlen
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» es werden oberhalb der Molekulabbildung in 3 Zeilen die jeweiligen Aminoséaure-
positionen im Peptid/Protein bzw. Nukleotide in der DNA, die Aminoséaure im
Einbuchstabencode und ein hellgrauer Balken, der als Cursor genutzt werden
kann, dargestellt (s. griine Pfeile, griine Markierung)

» durch Mausklick links kénnen einzelne Aminosauren ausgewahlt werden; durch
Umschalttaste (=shift) + Mausklick links kdnnen innerhalb von 2 begrenzenden
Aminosauren ganze Bereiche markiert werden
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(die ausgewdahlten Bereiche werden entsprechend der Farbgebung in der
Abbildung in der Cursorzeile wiedergegeben; rechts erscheint unterhalb der Zeile
1TSR eine weitere Zeile (sele), die die Bearbeitung ausgewahlter Aminosaure-
sequenzen steuert (s. roten Pfeil)

I PyMOL Viewer
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> in der Zeile (sele) ,H* fur Hide anklicken und aus Liste ,everything* wahlen (die
ausgewahlten Bereiche erscheinen in der Abbildung zundchst mit kleinen
pinkfarbenen Quadraten; sie bleiben nach der Bearbeitung erhalten — kénnen
aber durch Mausklick links auf den schwarzen Hintergrund entfernt werden; die
Molekdilteile bleiben in der Sequenzzeile erhalten, werden aus der
Molekulabbildung aber ausgeblendet)

» die markierten Molekulanteile kdnnen durch Anklicken von ,A" in Zeile (sele) und
auswahlen von ,remove atoms* auch aus Sequenzzeile entfernt werden

Farbgebungen / Molekuldarstellungen verandern:

» durch Mausklick links in Sequenzzeile Aminosauren oder ganze Bereiche
markieren

» in der Zeile (sele) ,C* fir Color anklicken und aus Liste z.B. unter
.greens” weiteren Grin-Ton wahlen
(gesamte Sequenz des dargestellten p53-Molekils hellgriin  gefarbt;, die
Zinkfinger-Aminosauren an Positionen 176, 179, 238 und 242 rot gefarbt (s. rote
Pfeile); das zentrale Zink-lon grau gefarbt; Ansicht gedreht und gezoomt)
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> in der Zeile (sele) ,S* fur Show anklicken und aus Liste z.B. ,sticks” (hier fur die
Zinkfinger-Aminoséauren) oder ,spheres* (fur das Zink-lon) auswéhlen

M PyMOL Viewer
TSR

PuMOL>_

Hintergrundfarbe variieren:
» in Menduleiste unter ,Display® -> ,background“ wéhlen (am Bildschirm ist
schwarzer Hintergrund meist optimal; jedoch fur Ausdrucke suboptimal)

Sicherung von Molekilbearbeitungen / als Grafik fur Textverarbeitung:

» in Menlileiste unter ,File* - ,Save Session“ wéhlen (Bearbeitungszustand kann
parallel zur Original-pdb-Datei als pse-Datei gespeichert werden)

» in Mendleiste unter ,File* - ,Save Image“ wéhlen (Bearbeitungszustand kann
parallel zur Original-pdb-Datei als png-Bilddatei gespeichert werden; Einfligen als
Grafik durch Textverarbeitungsprogramme moglich)

Auch hierbei handelt es sich nur um eine Kurzanleitung, die rasch erste Schritte im
Umgang erlaubt, jedoch die vielfaltigen Mdglichkeiten, die dieses Visualisierungs-
programm bietet, nur oberflachlich ankratzt. Man sollte es einfach mal spielerisch
ausprobieren und sich tuberraschen lassen, was am Bildschirm so alles passiert &)
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