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Jednostki w RasMolu
Niektére z polecen RasMola wymagajg podania parametru (dtugosc, promien, odlegfosc, itd).

RasMol rozpoznaje dwie jednostki: A - liczba zawierajaca kropke dziesietna, lub tzw. jednostke
RasMola liczba catkowita 1=1/250 A, czyli 100 = 1.2 A

Komendy RasMola

backbone background bond bulgarian cartoon centre
chinese clipboard colour colourmode connect cpk
cpknew defer define depth dots echo
english execute exit french hbonds help
italian japanese label load map molecule
monitor notoggle pause pause print quit
record refresh renumber reset restrict ribbons
rotate save script select set show
slab source spacefill spanish ssbonds star
stereo strands structure surface trace translate
unbond wireframe write zap zoom

Parametry wewnetrzne
Parametry wewnetrzne RasMola zmieniane sg poleceniem set: set <parameter> {<option>}

Np.: set hbonds backbone
set hbonds sidechain

Wyrazenia

Wyrazenie jest unikalng definicjq zbioru atoméw nalezacych do czgsteczki.

Wyrazenie moze sktadac sie z tak zwanych wyrazen prymitywnych (prostych), zbiorow
predefiniowanych, wyrazen zawierajacych poréwnania (<, >, =, <>, <=, >=), wyraZenia zawierajgcego
within, oraz kombinacji tych elementéw pofgczonych operatorami logicznymi and, not j or.

Wyrazenia prymitywne
1, 2, 50,3-15 - numer aminokwasu/nukleotydu w sekwencji (we wszystkich fafcuchach)
ser, Ala, gly70, asp34 - trjliterowa nazwa aminokwasu
gly30A, his32B, Pro13:1 - konkretny aminokwas, konkretnego faricucha
*.CA, hem.fe, arg.c?? - konkretny atom (?,* zastepujg dowolny znak badz cigg znakéw)
*, all - wszystkie atomy
as? — wszystkie ASP i ASN
*.n? - wszystkie azoty
*|4 - wszystkie atomy w modelu 4

Wyrazenia zawierajgce ,,within”

Wyrazenie zawierajgce within pozwala na zaznaczenie kolejnej grupy atoméw, wokét innej. Pierwszy

parametr towarzyszacy konstrukcji z within, to promieri (w jednostkach RasMola lub A), drugi obiekt —

centrum dziatania

within (300, hem.fe) - wszystkie atomy w promieniu 300 jednostek wokét zelaza nalezgcego do grupy
hemowej

within( 8.0, ser70 ) - wszystkie atomy w promieniu 8.0 A wokot seryny 70

Zbiory predefiniowane
define <identifier> <expression> zbidr zdefiniowany przez uzytkownika

Zbiory predefiniowane: wyrazenia dotyczagce aminokwaséw

amino protein acidic acyclic aliphatic aromatic
basic charged cyclic cystine hydrophobic large
medium neutral polar positive small buried

Zbiory predefiniowane: wyrazenia dotyczgce kwasow nukleinowych

At | cg | nucleic | purine | pirymidine | acgtu

+U, |, 1IMA, 5MC, OMC, 1MG, 2MG, M2G, TMG, OMG, YG, H2U, 5MU, PSU
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Zbiory predefiniowane: wyrazenia zwigzane ze strukturg

color hbonds red
color backbone group

bonded mainchain sidechain backbone helix sheet
turn alpha hetero hydrogen ions ligand
selected solvent water

Operatory poréwnania

> wigkszy od, < mniejszy od, = rowny, <> rdzny, <= mniejszy rowny, >= wiekszy rowny, stuzg do
konstruowania wyrazen z parametrami czasteczek, ktore mogg by¢ wyrazone liczbami np.:
elmno - liczba atomowa (numer pierwiastka), atmno — numer atomu, resno — numer

aminokwasu/nukleotydu w sekwencji, radius- promieri atomu w reprezentacji spacefill, temperature

— anizotropowa temperatura f zapisana w pliku PDB.

Przyktady

within (3.5, backbone) wszystkie atomy w promieniu 3.5 A wokét szkieletu
hetero and not hoh wszystkie heteroatomy z wyjatkiem czasteczek wody
backbone and not helix ~ wszystkie wegle CA z wyjatkiem nalezacych do helis
not (hydrogen or hetero)

not *.FE and hetero

resno < 23

temperature >= 900

Kolory predefiniowane i ich triplety RGB

Podstawowe komendy
load {<format>} <filename> wczytanie pliku ze wspofrzednymi czgsteczki,
<format>- formaty plikow rozpoznawanych przez RasMol:. Pdb, mmCIF, mdl, alchemy,
mol2, charmm, xyz, mopac, cif .
zap usuniecie czgsteczki i przywrocenie parametrow domy$inych
molecule <numer> wybranie jednej z 5 ostatnio wezytanych czgsteczek. Nawet jesli wszystkie
wczytane czasteczki sq widoczne i mozna nimi poruszac, tylko jedna wybrana
moze mie¢ modyfikowany wyglad.
write {<format>} <filename> zapisanie obrazu w formacie graficznym
<format> — gif (domyslinie),bmp, iris, ppm, ras, ps, epsf, monops, pict, vectps
- pliki tekstowe: script (plik tekstowy zawierajacy skrypt z poleceniami RasMola)
molscript, kinemage, povray, vrml,
- pliki z wartosciami katow torsyjnych phi i psi: phipsi, ramachan i RDF i
RamachandranDataFile, RPP i RamachandranPrinterPlot.

Przykiad: load pdb ,c:\struktury\6lyz.pdb”
load ,,c:\struktury\6lyz.pdb”
write script 1ICYO_hem
write gif 1CYO.gif

Orange | [255,165,0] Grey [125,125,125] Red [255,0,0]
Blue [0,0,255] SeaGreen | [0,250,109] Gold [255,156,0]
Pink [255,101,117] Green [0,255,0] Magenta | [255,0,255]
BlueTint | [175,214,255] SkyBlue | [58,144,255] HotPink | [255,0,101]
PinkTint | [255,171,187] GreenBlue | [46,139,87] Yellow [255,255,0]
Brown | [175,117,89] Violet [238,130,238] YellowTint | [246,246,117]
Purple | [160,32,240] GreenTint | [152,255,179] White [255,255,255]
Cyan [0,255,255]

Kolorowanie wedtug wfasnosci:

script <filename> sekwencyjne czytanie i wykonywanie polecer zawartych w pliku skryptowym.

save {<format>} <filename> zapisuje aktualnie zaznaczony zbiér atoméw do pliku o wybranym
formacie(pdb, mdl, alchemy, xyz)

set transparent <filename> - zapisuje obraz w formacie gif z przezroczystym ttem

clipboard — kopiuje obraz do schowka

Zaznaczanie
select <wyrazenie> pozwala na zaznaczenie/wybranie regionu czgsteczki
restrict <wyrazenie> pozwala na zaznaczenie regionu czgsteczki i ,wytgczenie” niewybranych
elementow
<wyrazenie> definiuje zbidr atoméw, ktéry majq zostac zaznaczony.

Prezentacja czasteczki

Polecenia zmiany prezentacji dotyczg wybranej grupy atoméw (poleceniem select lub restrict).
Domy$lnie — wszystkie atomy.

Cpk amino shapely group chain structure
temperature charge user

Obiekty:

atoms bonds backbone ribbons labels hbonds
ssbonds dots axes ribbons1 ribbons?2

background <color> polecenie kolorowania tta
colour [object] <colour> polecenie kolorowania obiektu (domys$inie zaznaczonej grupy atomow)

backbone bond Cartoon connect
dots hbonds Label ribbons
spacefill ssbhonds Star strands
structure Surface trace unbond
wireframe

| background [255,101,117]
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