
Pymol



La fenêtre de contrôle
Elle est indépendante

Fenêtre de dialogue

Raccourci de Visualisation

Ligne de commande



La fenêtre de contrôle

Et les menus déroulants



La fenêtre de contrôle

Et les menus déroulants





Liste des objetsEcran de visualisation

Invite de commande

Rappel des contrôles



Load 1HUO ou fetch 1HUO

Familiarisation avec la souris







H everything

hide everything



S cartoon

show cartoon, 1huo



Show/hide [ representation [, selection ]] 

representation =
angles cgo ellipsoids lines ribbon surface   
callback dashes everything mesh slice     
cartoon dihedrals extent nb_spheres spheres   
cell dots labels nonbonded sticks







On sélectionne le residue 1000 « VDN »

Un nouvel object (sele)



Sélection des objets

Display sequence
Sequence mode
set seq_view_label_mode = 0,1,2,3

select object-name/segi_id/chain_id/resi_id/name_id/

select object-name and name C8 and resi 1 and resname ALA 
and chain A and symbol Cand chain A and symbol C

resi 10-12
resi 10+12

hide/show cartoon, !(c. A) = hide cartoon, not chain A

hide/show everything (type de représentations), selection
hide all  (objets)
everything = line+sticks+ribbon+cartoon+spheres



Représentation stick du residue 1000 « VDN » (sele)



(sele) copy to object             obj01 est créé
rename vdn





Deux objets

Nous voulons sauvegarder l’objet (la molécule) vdn





Colorons 1UHO en bleu marine



Colorons VDN en color by element



display background white (opaque)
display orthoscopic view



ray



Sauvegarde de l’image au format png



show cell



Action generate symmetry_mates within_20_A 

delete 1uho_*



Faire du « Ball and stick »

h_add
show stick, vdn
show spheres, vdn
set sphere_scale = 0.15
set stick_radius, 0.10

set orthoscopic = 1

png ball-and-stick.png png ball-and-stick.png 
ls
pwd

# labeling syntax
label [ selection[, expression]]

label vdn and name c6, " vdn "  + u"C\u03b1"
set label_size, 40
set label_position,(2,0,0)
label vdn and name c5, "4.1" + u"\u00c5\u00b2  \u00b1 0.65 \u00c5\u00b2 "





Superposer des molécules (pairwise)

align lactame_L, lactame_D and n. O8+C3+N2+C4+C1
RMS =    0.054 (5 to 5 atoms)

Prendre des mesures et les tracer (Utiliser le Wizard)

distance dist_1, atom1,  atom2, cutoff = 2.5
angle  angle_1,   angle_1, sele1, sele2, sele3
dihedral dihe_1, atom1, atom2, atom3, atom4





Les formats supportés

Entrée Sortie

pse
pml

Ils sont très nombreux
pdb
png

Ils sont très nombreux



Les scripts 1huo.pml
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