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Strukturní databázeStrukturní databáze

PDB – protein databank ­ http://www.pdb.org

NDB – nucleic acids databank ­ 
http://ndbserver.rutgers.edu

Cambridge structural database – CSD – 
komerční databáze organických molekul



   



   



   



   

Programy pro vizualizaci molekul
Freeware

VMD

Rasmol

Pymol

Chimera

Komerční

InsightII

Sybyl

Spartan



   

Program VMD

http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/

http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/


   



   

Hlavní panel

Display

Textový terminál



   

VMD – hlavní panelVMD – hlavní panel



   

Načtení souřadnic molekulyNačtení souřadnic molekuly



   

Změna modelu molekuly



   

Změna barvy molekuly



   

Povrch molekuly



   

Povrch molekuly přístupný solventu



   

Povrchy molekul

vdW povrch

obal založený na vdW 
poloměrech atomů
Connolyho povrch

povrch molekuly, který je přístupný 
sondě o urč. poloměru
Povrch přístupný solventu = 
Solvent Accessible Surface Area 
(SASA)

obal molekuly, který je přístupný 
středu sondy o urč. poloměru

sonda



   

Povrchy molekul ­ srovnání

vdWvdW ConnollyConnolly SASASASA



   

Měření vzdáleností, úhlů .....



   

Export obrázku



   

VMD

Zobrazení velkých molekul



   

CDK2 ­ 1hck.pdb



   

Zobrazení páteře proteinu



   

Zobrazení sekundární struktury proteinu



   

Zobrazení sekundární struktury proteinu



   

Zvýraznění neproteinových částí



   

Výběr určitých residuí proteinu



   

Výběr určitých residuí proteinu



   

Výběr určitých residuí proteinu



   

Výběr určitých residuí proteinu



   

Ramachandran plot



   

Děkuji za pozornost ...Děkuji za pozornost ...


