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RADIONICA: MOLEKULE U RACUNALU

1. DNA

Podebljano - natpisi u programu ili vazni pojmovi; UkosSeno - imena datoteka; Podcrtano - nazivi prozora

1. OTVORITE VMD: dvostruki klik lijevom tipkom misa na ikonu VMD na radnoj povrsini.

2.  UCITAJTE 1Nukleotidi.pdb na sljedeci nacin: otvorite prozor VMD Main. Otvorite prozor za novu
molekulu (File - New Molecule). Kliknite na Browse. U mapi koja se otvori pronadite datoteku
1Nukleotidi.pdb, kliknite Load.

3. VIZUALIZIRAJTE NUKLEOTIDE:
Promijenite prikaz molekule tako da prvo otvorite prozor VMD Main, a zatim kliknete na Graphics
- Representations. Otvorit ¢e vam se novi prozor Graphical Representations. U njemu postoji

padajudiizbornik Drawing Method pomodu kojeg izabirete prikaz molekule koji vam se najvise svida
(Lines = tanke crte, Bonds = debele crte, CPK = kuglica-Stapi¢, VDW = kalotni, itd.)

4. UKUUCITE VIZUALIZACIJU EVENTUALNIH VODIKOVIH VEZA:
Ako ste ga vec zatvorili, otvorite prozor Graphical Representations tako da prvo otvorite prozor

VMD Main, a zatim kliknete na Graphics - Representations. U tom prozoru kliknite gumb Create
Rep. Zatim u izborniku Drawing Method izaberite Hbonds. Povedajte svojstvo Line Tickness barem
na 7 kako biste lak$e ucili vodikove veze kada budu stvorene.

5. SPARITE NUKLEOTIDE NA NACIN DA OSTVARITE MAKSIMALAN BROJ VODIKOVIH VEZA:

U VMD Graphics moZe biti uklju¢ena rotacija (okretanje - pokaziva¢ misa ima oblik strelice) ili
translacija (pomicanje - pokaziva¢ misa ima oblik ukrstenih strelica). Kako biste ukljucili translaciju
jedne molekule u odnosu na drugu pritisnite prvo R pa broj 7 na tipkovnici (pokaziva¢ misa dobit
¢e oblik znaka PLUS). Zatim kliknite na atom molekule koju Zelite translatirati, pri tome drzedi
stisnutu lijevu tipku misa. Sve dok je lijeva tipka misa stisnuta, moZete translatirati odabranu
molekulu. Zelite li ju rotirati, stisnite i drzite stisnutu tipku SHIFT. Kliknete li lijevom tipkom misa
izvan molekule, rotirat cete obje molekule. Probajte spariti molekule tako da dobijete tri vodikove
veze kao na prezentaciji.

6. PROVIJERA SPARIVANJA:
Ucitajte datoteku RjINukleoditil.pdb (VMD Main - File - New Molecule). Zatim izaberite VMD
Main - Extensions - Analysis - RMSD Calculator. U prozoru RMSD tool umjesto residue 5 to 85
upisite all te iskljucite opciju Backbone only. Kliknite All in memory, zatim Align, a nakon toga
RMSD. All in memory sprecava neke moguce greske u programu, Align preklapa vas rezultat s ranije
dobivenim optimalnim rjeSenjem, a RMSD vrijednost je ocjena vaseg uspjeha — $to manja RMSD
vrijednost, to je rezultat bolji!

Ponovite isti postupak za datoteku 2Nukleotidi.pdb gdje sparujete adenin i timin.




1. UCITAJTE KRISTALNU STRUKTURU HEMOGLOBINA: VMD Main — File — New Molecule — Browse
(nadite 3Hemoglobin.pdb) — Load

2. VIZUALIZIRAJTE SEKUNDARNE STRUKTURE, HEM | KISIK: VMD Main - Graphics - Represen-
tations. Pod Drawing Method izaberite NewCartoon. Kliknite na Create Rep na istom prozoru i u
polje Selected Atoms umjesto all upisSite resname HEM OXY te stisnite enter. Nakon toga pod
Drawing Method izaberite Bonds ili CPK. Poigrajte se malo s molekularnim prikazima te pokusajte
izabrati onaj koji vam najviSe odgovara.

1. VIZUALIZIRAJTE PROKSIMALNI | DISTALNI HISTIDIN: u prozoru Graphical Representations kliknite
Create Rep. U polje Selected Atoms upisite resname HIS

2. ROTIRAJTE | ZUMIRAJTE MOLEKULU TE IZMJERITE UDALJENOST KISIKA OD ATOMA ZELJEZA U
HEMU, UDALJENOST KISIKA OD DUSIKA DISTALNOG HISTIDINA TE KUT KOJI ZATVARAJU ATOMI
MOLEKULE KISIKA | ATOM ZELJEZA U HEMU — pritiskom slova C na tipkovnici pokazivaé misa
poprima oblik kriza. MoZete kliknuti na atom koji Zelite da bude u sredistu rotacije. Pritiskom na
slovo R vracate se na rotaciju. Pritiskom na slovo T ukljucujete translaciju. Pritiskom na slovo L, a
odmah zatim na broj 2 ukljuéujete mjerenje udaljenosti. Nakon toga trebate kliknuti na dva atoma
¢iju udaljenost Zelite izmjeriti. Izmjerite udaljenost izmedu jednog atoma kisika i atoma Zeljeza te
izmedu drugog atoma kisika i atoma dusika distalnog histidina. Pritiskom na slovo L, a odmah zatim
na broj 3 uklju¢ujete mjerenje kuta koji zatvaraju tri atoma. lzmjerite kut izmedu dva atoma kisika
i atoma Zeljeza.

3. ZATVORITE VMD, ZATIM PONOVO OTVORITE NOVI VMD | UCITAITE 4MonoDeoxyHb.pdb.
VIZUALIZIRAJTE SEKUNDARNE STRUKTURE | HEM (kao u koraku 2) TE PROKSIMALNI | DISTALNI
HISTIDIN (resid 63 92) (ili resname HIS kao u koraku 3)

4. VEZITE KISIK NA HEM - Kako biste ukljucili translaciju MOLEKULE KISIKA U ODNOSU NA
HEMOGLOBIN pritisnite slovo R, a zatim broj 7 (pokaziva¢ misa poprimit ¢e oblik kriza). Kliknite na
atom molekule kisika i pri tome drZite stisnutu lijevu tipku misa. Sve dok drzite stisnutu lijevu tipku
misa, translatirate samo jednu molekulu. Zelite li ju rotirati, drZite stisnutu i tipku shift. Kada pustite
lijevu tipku misa i kliknete izvan molekule, opet rotirate Citav sustav (OBJE MOLEKULE). Kliknete li
lijevom tipkom miSa izvan molekule, rotirat éete obje molekule. Pritiskom na slovo C i klikom na
odabrani atom birate centar rotacije. PrikaZite mjere udaljenosti i kuta molekule kisika i atoma
Zeljeza u hemoglobinu kako bi adekvatnije postavili kisik na vezno mjesto.

5. PROVJERA VEZANJA: Ucitajte datoteku Rj44MonoDeoxyHb.pdb (VMD Main - File > New
Molecule). Zatim odite na VMD Main - Extensions - Analysis > RMSD Calculator. U prozoru
RMSD tool umjesto residue 5 to 85 upisite all te iskljucite opciju Backbone only. Kliknite All in
memory, zatim Align. Nakon toga zamijenite all s resname OXY te pritisnite RMSD. All in memory
onemoguduje neke moguce greske u programu, Align preklopi vas rezultat s optimalnim rjeSenjem,
a RMSD vrijednost je ocjena vaseg uspjeha — sto manja RMSD vrijednost, to je rezultat bolji! Bududi
da je hemoglobin tocno pozicioniran, jedina greska koja vas moZe zanimati je odstupanje kisika.
Zato preklapate cijelu molekulu, a usporedujete samo resname OXY.
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Lijevo: VMD Main iz kojeg se mogu otvoriti svi ostali prozori.
Desno: Molecule File Browser. Molekula se ucitava tako Sto se klikne na Browse, pronade datoteka s
molekulom, klikne Open, a zatim Load.

(% Graphical Represenm.m)s . =lmeam| Sa strane — prozor Graphical Representations. Otvara se iz VMD
| S Main > Graphics > Representations. Svaka molekula moze imati
|0 Nukleotidi1 pab ~] viSe prikaza (eng. representation). Novi se prikaz napravi tako $to
" Create Rep | Delete Rep | se klikne na Create Rep te se moze izbrisati pritiskom na Delete
| Style Color aelection Rep. U kucici Selected Atoms mozZe se upisati koje tocno atome
Lines Name all zelimo prikazati u trenuta¢nom prikazu. Pod Coloring Method
moZzemo odabrati nacin bojenja atoma. Kad bismo, na primjer, imali

molekulu DNA, uz pomo¢ ovoga bismo mogli obojiti sve adenine u

jednu boju, timine u drugu, gvanine u trecu i citozine u ¢etvrtu. Pod

Selected Atoms

Ialll Drawing Method moze biti izabrano vise razli¢itih opcija, primjerice

Draw style | Selections | Trajectory | Periodic | ) . .. . .
Coloring Method Material (CPK), vodikove veze (HBonds), razni nacini prikazivanja 3D

[Name 4 |opaque 4 struktura proteina (Ribbons, NewRibbons, Cartoon, NewCartoon),
itd. Vodikove su veze vidljive samo ako postoje u strukturi. Ukoliko

Drawing Method
Lines hd Default | . R . . . . .. . .
je uklju¢en samo prikaz vodikovih veza kao jedini prikaz, atomi

molekule su zanemareni te je stoga uz vodikove veze pozeljno

crte (Lines), veze (Bonds), kalotni model (VDW), kuglica-Stapic¢

izabrati i jo$ jedan nacin prikaza s pomocu Create Rep.

T eSS «| ¢| y ;|»| RMSD Tool se moZe otvoriti iz VMD Main > Extensions > Analysis >
RMSD Calculator. RMSD (eng. root mean square deviation) je
statistik koji pokazuje kolika je identi¢nost izmedu dvije strukture
(dvije konformacije molekule). U prikaznim vjezbama koristi se kao

% Apply Changes Automatically  Apply mjera uspjesnosti (@ Rusd Tl N = e

izvodenja vjezbe. [fesioue 505
Sto je manja vrijednost RMSD, to se rezultati bolje slazu s W Backoone only _ History |
eksperimentalno odredenom strukturom. Za racunanje P 1S devtatone.
RMSD vrijednosti potrebno je prethodno poravnati (eng. 0 Nukleotidi1 pdb

align) molekule. Poravnavanje molekula postize se na
slijedeci nacin: u kuéicu se umjesto residue 5 to 85 upise
all, iskljuc¢i Backbone only, klikne na All in memory te klikne
Align. Nakon toga se moZze izracunati RMSD cijelog ili dijela

rezultata tako Sto se all zamijeni s odabranim molekulama
Total RMSD: v|

(ili ostavi za usporedbu svega) te klikne na RMSD.

Erase from list All'in memaory Only active Assembly



U prozoru VMD OpenGL Display rotira se lijevom i desnom tipkom misa. Kotaciéem misa se zumira.
Prebacivanje izmedu rotacije i translacije ide pritiskom slova R i T na tipkovnici. Za odabir atoma koji je
srediste rotacije treba pritisnuti C te zatim kliknuti na odabrani atom. Lijevom tipkom misa rotira se oko prve
dvije osi, a desnom oko trece osi prikazane na sljedeéem crtezu

«— ! >
(a) (b)

preuzeto s: http://www.ks.uiuc.edu/Training/Tutorials/vmd/tutorial-html/node2.html



