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1. Co je YMD

VMD (Visual Molecular Dynamics) je graficky program pro vizualizaci, analyzu a
konstrukci molekulovych systémil, vyvinuty skupinou Klause Shultena na University of
Illinois v Urbana-Champaign.

VMD neni jen pro ty, ktefi se zabyvaji molekulovou dynamikou. Je vhodny pro kohokoli,
kdo si potiebuje zobrazit nebo analyzovat jakykoli molekuldrni systém a vyrobit si
vysoce kvalitni obrazky ¢i animace. Pokud jste nékdy pouzili RasMol, PyMol, Molekel,
Molden nebo néjaky podobny program, VMD vam poslouZi stejn€ dobfe a
pravdépodobné zjistite, Ze toho umi jesté spoustu navic.

VMD je zarovei idedlni néastroj pro molekulovou dynamiku. Uplatni se ve vSech fazich
molekulové dynamické simulace, od piipravy a konstruovéini systému, ptes generovani
vlastnich trajektorii az po jejich analyzu a vizualizaci.

2. Jak zadit

a) Stahnéte a nainstalujte si program VMD: http://www .ks.uiuc.edu/Research/vmd/
Program je distibuovdn zdarma, poZaduje se pouze, abyste se zaregistrovali do
seznamu uzivateld. K dispozici je i zdrojovy kéd programu, pokud byste si ho
chtéli prostudovat ¢i ho ptipadné modifikovat. VMD existuje ve verzich pro
vSechny hlavni opera¢ni systémy (Windows, Linux, Mac OS X, ...) a platformy.

b) Stahnéte si VMD Users Guide. Obsahuje velice podrobnou programovou
dokumentaci a bude se vdm hodit mit ho po ruce. Po absolvovani tohoto
stru¢ného ivodu do programu VMD budete znat zdklady prace s programem,
piesto vdm doporucuji podivat se na VMD Tutorials.

c) Pfipravte si potfebné soubory pro sviij systém (molekulu, protein). O jednotlivych
typech soubort pojedndva dalsi kapitola. Typicky budete potifebovat .pdb soubor
(PDB je zkratka pro Protein Data Bank), ktery si mizZete vyhledat napt. na
http://www.pdb.org. PDB soubor vdm umoZni zobrazit vas systém v 3D projekci,
otacet s nim a prohlizet ho z riiznych thl{, ménit barvu jednotlivych atoml nebo
jejich skupin, zobrazit pouze vybrany detail nebo ¢ast molekuly a v neposledni
fad¢ vytvaret kvalitni obrazky a animace pro tisk nebo prezentace.

Pokud se zabyvate molekulovou dynamikou, VMD umi nacist vystupni soubory
ze vSech béznych programti (CHARMM, AMBER, NAMD, GROMACS, ...),
takZe si pomoci VMD muzete kdykoli prohlédnout jimi spocitané trajektorie a
studovat svlij systém v pohybu.

VMD dokéze nacist také soubory z kvantoveé chemickych programi (Gaussian,
Spartan, GAMESS, ...), 1ze ho tedy pouZit i k zobrazovani molekulovych struktur
a vibraci.




3. Typy soubori

V zdsadé¢ existuji tii zdkladni typy soubori, které budete pfi praci s VMD pouzivat:
strukturni, konfigura¢ni a trajektorie. Rizné programy pracuji s témito typy soubora
ruzné a Casto spojuji dva typy informaci (napf. strukturu a konfiguraci) do jednoho
souboru.

a) Strukturni soubor: Tento soubor definuje strukturu (topologii) systému, tj.
obsahuje identifikatory (jména a poradova ¢isla) atomt, molekul a residui a
definuje konektivitu, tj. ,.,kdo se vdZe na koho®. Strukturu systému miiZe byt
definovana bud’to explicitné nebo implicitn€. Typickym ptikladem strukturniho
souboru je .psf (Protein Structure File), ktery definuje strukturu tim, Ze explicitné
definuje jednotlivé vazby. Oproti tomu .pdb soubor definuje strukturu implicitné
pfes soutfadnice atomu (viz déle).

b) Konfiguracni soubor: Tento soubor obsahuje soutadnice vSech atomt systému
pro danou konfiguraci. Konfigura¢ni soubor miiZe obsahovat pouze soufadnice,
Casto ale byvaji jeho soucasti i dalsi informace, napt. jména atomil a residui apod.
Typickym piikladem je .pdb soubor. Konfigura¢ni soubor, napf. .pdb, miiZe byt
pouzit k definovani struktury — VMD ur¢i (pfesnéji pokusi se uhodnout) vazby
z atomovych soufadnic. Pozor! Ne vZdy urci program vazby spravng, zv1asté pro
slozit&jsi systémy.

c) Trajektorie: Tento soubor obsahuje pozice vSech atomu systému pro sadu
konfiguraci. Takové soubory byvaji ¢asto velmi velké, a proto vétSinou obsahuji
pouze soufadnice, a nikoli informaci o typu atomt a konektivité. Z toho diivodu je
ve VMD nelze pouzit samotné, ale nejprve je tieba nacist soubor obsahujici
strukturni informaci.

Shrnuti: Pro zobrazeni jednotlivé molekuly nacteme ptislusny .pdb soubor. Chceme-li
zobrazit slozity systém, nateme nejprve .psf soubor, kterym definujeme topologii, a
potom .pdb soubor obsahujici soutadnice atomti. Pokud si chceme prohlédnout
trajektorii, musime vétSinou opét nejprve definovat topologii systému nactenim napf.
.pdb souboru. Potom teprve miZeme nacist soubor obsahujici vlastni trajektorii.

4. Zobrazeni molekuly

Nyni si ukdzeme, jak zobrazit strukturu molekuly, pohrajeme si se zobrazovacimi styly a
thlem pohledu a nakonec uloZime vysledny obrazek. Pracovat budeme se souborem
1UBQ.pdb, ktery obsahuje RTG strukturu ubiquitinu s rozlisenim 1.8 A (S. Vijay-Kumar,
C. E. Bugg, W.J. Cook, J. Mol. Biol. (1987) 194, 531). Soucésti krystalové struktury
proteinu je 58 molekul vody (obsaZeny jsou pouze kysliky, nikoli vodiky).

i. Spustte VMD. V systému Windows nebo Mac OS X staci ,,double-click* na
piislusnou ikonu, v systému Linux/UNIX zadejte (napisSte) piikaz ‘vmd’.
Objevi se tfi okna: VMD displej (kam se bude zobrazovat grafika), hlavni kontrolni
panel (,,Main*) a terminél. Termindlu si prozatim nemusite v§Simat (ale nezavirejte
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ho!) Veskera vaSe interakce s programem se zatim muze odehravat prostfednictvim
grafického panelu ,,Main*.

Na panelu ,,Main* zadejte ,,Display* — ,,Orthographic®.

Na panelu ,,Main* kliknéte na ,,File* — ,,New Molecule...* Objevi se nové okno,
,Molecule File Browser*, pomoci né¢hoz miiZzete nacist piislusny soubor ¢i soubory.
Kliknéte na tlacitko ,,Browse*, najdéte soubor 1UBQ . pdb a kliknéte na ,,Open®.
Tim se vratite do okna ,,Molecule File Browser®, kde se objevi cesta k souboru.
Aby se soubor nacetl, musite stisknout tlacitko ,,Load*.

Na displeji se objevi struktura ubiquitinu. Kliknéte mysi dovnitt okna displeje.
Budete-li drzet levé tlacitko mysi stisknuté, mizete molekulou otacet.

Ted’ si pohrajeme se zobrazovacimi styly. VMD automaticky pouziva styl ,,Lines*
a barvy v zavislosti na typu atomu (uhlik, dusik, kyslik, atd.). Styl ,,Lines* je
graficky nendro¢ny, a proto je vyhodny pro rychlou manipulaci s molekulou. My si
ted’ vyzkouSime jiné moZnosti zobrazeni molekuly:

Na panelu ,,Main* kliknéte na ,,Graphics* — ,,Representations...”“ Objevi se
nové okno, ,,Graphical Representations®. Nabizi se v ném mnoho mozZnosti, ale pro
tuto chvili se omezime jen na né¢kolik zdkladnich funkci. Najdéte tlacitko nadepsané
,Drawing Method* (vlevo dole) a ze seznamu vyberte “VDW”. V§imnéte si, Ze se
molekula na displeji zmeénila — atomy jsou nyni zobrazeny jako koule o poloméru
odpovidajicim van der Waalsovu poloméru daného atomu. Molekulou mizete
pomoci mysi i nadéle otacet (vyzkousejte), ale méte-li pomalejsi pocita¢, mozna
nebude reagovat tak rychle, jako kdyz byla molekula zndzornéna stylem ,,Lines®.

Zkuste zvolit jiné styly zobrazeni ze seznamu ,,.Drawing Method*. Nakonec
zvolte styl ,,Cartoon*. Molekula se zobrazi se zvyraznénou sekundarni strukturou
(alfa helixy jako vélce, beta listy jako Sipky).

Podobnym zpisobem si muzete pohrét s barvami. Nejprve barva pozadi: Na panelu
,Main* kliknéte na ,,Graphics* — ,,Colors...“ Opét se bjevi se nové okno, ,,Color
Controls®. V horni fad¢ oken postupné¢ kliknéte na ,,Display* a ,,Background* a
vyberte barvu.

Na panelu ,,Main* se vrat'te ke ,,Graphics* — ,,Representations...”“ Vyzkousejte
rizné moZnosti ze seznamu ,,Coloring Methods*. Nakonec zvolte ,,Structure*.
Jednotlivé prvky sekundarni struktury se zobrazi stejnou barvou. Definovanou
barevnost muzete ménit v okné ,,Color Controls* (,,Graphics* — ,,Colors...*).

V okné ,,Categories* kliknéte na ,,Structure®, v okn¢ ,,Names* vyberte dany
strukturni prvek a v okné¢ ,,Colors* piislusnou barvu.

Analogicky lze ménit barvy jednotlivych druhii atomt (,,Name*, ,,Type*),
residui (,,Resname*, ,Restype*) atd. Kombinaci moZnosti z ,,Coloring Methods* a
,»Qraphics* — ,,Colors...” miZete zvolit barvy tém¢et dle libosti.

Ve stylu ,,Cartoon* vidime na displeji pouze samotny protein. My ale chceme
zobrazit i molekuly vody, kterymi je protein obklopen. K tomu se musime naucit
pracovat s reprezentacemi. V okné ,,Graphical Representations‘ nejprve kliknéte na
tlacitko ,,Create Rep* a pak do okna ,,Selected Atoms* napiSte ,,resname HOH*a
stisknéte Enter. V seznamu ,,Coloring Method* vyberte ,,Resname* a v ,,Drawing
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Method* vyberte ,,CPK* — a je hotovo. Pokud chcete, aby nékterd reprezentace
»zmizela® z displeje, staci na ni v okné¢ ,,Graphical Representations* dvakrat
kliknout. Pti dal$im dvojkliku se reprezentace na displeji opét objevi.

Zbyva jesté ,,naaranzovat* molekulu do ,,fotogenické* pozice, abychom ji mohli
,vyfotit®, tj. uloZzit si jeji obrdazek. K tomu pouZijeme myS. S mysi lze pracovat ve
trech zdkladnich médech: ,,Rotate®, ,, Translate* a ,,Scale®. S otdCenim molekuly
pomoci mysi jsme se jiz sezndmili. Rota¢ni mdd je zapnuty automaticky, proto staci
mysi kliknout kdekoli dovnitt displeje, abychom mohli molekulou otacet.
Stisknutim levého tlaitka a pohybem mysi otd¢ime molekulou podél os leZicich

v rovin¢ obrazovky, stisknutim pravého tlacitka ota¢ime molekulou podél osy
kolmé k obrazovce.

Chcete-li molekulu posunout, kliknéte mysi dovniti displeje a stisknéte klavesu
‘t’ (,, Translate*). Stisknutim levého tlacitka a pohybem mysi pak 1ze molekulou
libovolné€ posunovat. Analogicky, chcete-li molekulu pfiblizit nebo oddalit, kliknéte
mysi dovnitf displeje a stisknéte klavesu ‘s’ (,,Scale®).

Vsimnéte si, Zze kazdy mod ma sviij charakteristicky kurzor. Mezi jednotlivymi
mody 1ze kdykoli pfepnout pomoci klaves ‘r’, ‘t’ a ‘s’ (pokud je okno displeje
aktivni, tj. musite na n¢j pfedtim kliknout!). Jejich kombinaci muzete nastavit
molekulu do poZadované polohy. Piepinat mezi jednotlivymi médy miiZete také
pomoci menu ,,Mouse* na panelu ,,Main*.

Na panelu ,,Main* kliknéte na ,,Mouse* — ,,Center* a potom na displeji mysi
vyberte néjaky atom. Prejdéte do rotacniho médu stisknutim ‘r’, mysi pohybujte
molekulou a pozorujte, jak se molekula ota¢i kolem bodu, ktery jste vybrali.

Na panelu ,,Main* kliknéte na ,,Display* — ,,Reset View*. Tim se molekula
vrati do ptiivodni polohy.

V tuto chvili médme vSe pfipraveno pro to, abychom mohli vytvofit obrdzek nasi
molekuly a uloZzit ho do grafického souboru. Na panelu ,,Main‘ kliknéte na ,,File*
— ,,Render...“ Objevi se nové okno, ,,File Render Controls*. Sloveso ,,render*

v tomto kontextu odpovida procesu, pii kterém se 3D data popisujici nasi molekulu
(zobrazenou na displeji pomoci mnohouhelnik®) pfekonvertuji na detailni graficky
format, ktery bere v tvahu osvétleni, stiny, matnost nebo lesklost materiélu,
hloubku ostrosti apod.

Ze seznamu v okné€ nadepsaném ,,Render using:* vyberte program, pomoci
kterého chcete konverzi provést. Pro vysokou kvalitu vysledného obrazku
doporucuji ,,Tachyon®. V okné& ,,Filename* zadejte jméno souboru, které bude
piifazeno vzniklému obrazku (miZete pouZzit tlacitko ,,Browse*, abyste se dostali
do adresare, kam chcete soubor uloZit). Obsah okna ,,Render Command* ponechte
beze zmény! Kliknéte na ,,Start Rendering* a vyckejte, az se v okn¢ VMD
termindlu objevi ,,Rendering complete®. VMD automaticky zvoli typ grafického
souboru (ve Windows .bmp, v Linuxu .tga nebo .tiff apod.) a pokud jste nezadali
jinou cestu, uloZi soubor do pracovniho (aktudlniho) adresafe. Najdéte ho a
oteviete, abyste se pokochali vysledkem své price ©.



S. Terminologie

NezZ se pustime do dal§iho cvic¢eni, malé shrnuti nékolika dtlezitych pojmi, s kterymi
VMD pracuje:

a. mol/molecule: ,,mol*, resp. ,,molecule* neznamend ve VMD Avogadrovo ¢islo ¢i
soubor atomu propojenych chemickymi vazbami. Pojmem ,,molecule* se prost¢
oznacuje systém, ktery jste do VMD nacetli a se kterym pracujete. KdyzZ spustite
VMD a nactete soubor (feknéme .pdb), v terminologii VMD jste nacetli ,,New
Molecule®, ackoli dany soubor miZe ve skutecnosti obsahovat n¢kolik riznych
molekul.

b. representations: grafickd reprezentace vasi molekuly (tedy systému). Kazdou
reprezentaci si muzete piizpusobit svym piedstavam a pifanim, pokud jde o barvy,
styly, typy materidli apod. Pro jeden systém muZete pouZit vice reprezentaci.
Chcete zvyraznit jeden konkrétni atom? Vytvoite dvé reprezentace, jednu pro
dany atom a druhou pro zbytek molekuly. Pro onen specidlni atom zvolte
vyraznou fluorescentni barvu — a mate hotovo.

c. atomselection: ta ¢ast dané reprezentace, kterd definuje, kterou ¢4st vaseho
systému chcete reprezentovat. ,,Atomselection je vybrana skupina atom.
Definuje se pomoci kratké (n€kdy spiSe delsi aZ hodné dlouhé) fraze v okné
»delected Atoms®, kterd miiZe obsahovat rtizna klicova slova, identifikatory
atomu ¢i rezidui, logické operdtory a matematické vyrazy. Vytvaren{
»atomselections* je pravdépodobné jedna z nejuzitecnéjsich vlastnosti VMD.
Ptiklad: ,resname WAT and same residue as within 5 of resname NA* vybere
vSechny molekuly vody (residuum oznacené WAT), které jsou vzdalené o méné

nez 5 A od libovolného atomu sodiku (residuum oznacené NA).

d. labels: oznaceni atomti, vzdalenosti, tihli apod. Lze je vytvofit kliknutim na
jednotlivé atomy poté, co v okné ,,VMD Main“ vybereme v menu ,,Mouse* —
,,Label“ ptislusny druh. Informace o typech atomt, hodnotach vzdalenosti a thli
atd. pak miZeme zjistit v okné ,,Graphics* — ,,Labels...*

e. render: operace, pomoci které ulozite obrazek z displeje do souboru. Kvalita
vysledného obrazku ulozeného v souboru bude zileZet na pouzitém programu.
Nejvyssi kvality dosdhneme pomoci nékterého z programii (napt. Tachyon)
pouzivajicich tzv. ,ray tracing®. Tato metoda spoc¢ivd v postupném stopovani
paprskl odraZenych modelem smérem k pozorovateli. L.ze pomoci ni dosdhnout
velmi realistického zobrazeni dané scény, protoze umoznuje zobrazeni jevi, jako

jsou napt. odrazy a odlesky objektii, lom svétla v objektech, atd.



6. Animace

V tomto praktickém cviceni si ukdzeme, jak nasi molekulu rozpohybovat. Jelikoz
pracujeme s .pdb souborem a mdme k dispozici pouze jednu konfiguraci naSeho proteinu,
nemuzeme vyrobit film, ktery by ukazoval skutecny pohyb molekuly. Mizeme ale
piipravit animaci, kterd bude molekulou otdcet a umoZzni ndm tak prohlédnout si jeji 3D
strukturu v plné krése.

Pozndmka: K vytvofeni animace potiebuje VMD externi programy, které mohou (ale

nemusi) byt na vaSem pocitaci jiz automaticky k dispozici nebo mohou byt soucasti
instalace VMD. Pokud pfi vyrobé filmu narazite na problémy, hledejte feSeni ve VMD
User’s Guide a na webovské strance VMD: http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/.
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Zatneme s proteinem tak, jak ho mame zobrazeny na displeji z predchoziho
cviceni. Na panelu ,,Main* kliknéte na ,,Extensions* — ,,ymdmovie* Objevi se
nové okno, ,,VMD Movie Generator®. V tomto okné& nastavite vSe pottebné pro
animaci.

V menu ,,Renderer vyberte ,,Snapshot (Screen Capture)“. AZ budete vyrdbé&t
animaci pro skute¢nou prezentaci, vyberte ,,Tachyon (Ray Tracer)*. Jelikoz je ale
metoda ray tracing vypocetné€ velice narocnd, doba potifebna k vyrobeni animace
je s Tachyonem nékolikandsobn¢ delsi, coZ by pro nasSe cviceni nebyo praktické.
Spokojime se proto s nizsi kvalitou a programem ,,Snapshot*.

V menu ,,Movie Settings* vyberte ,,Rock and Roll (XY lemniscate)*. Pfesvédcete
se také, Ze neni zaSkrtnuto ,,Delete Image Files®, pfipadné kliknutim mysi
zaSkrnuti odstrante.

V menu ,,Format* vyberte poZadovany graficky format. Rlzni lidé maji rizné
preference, zdlezi 1 na vaSem opera¢nim systému a programovém vybaveni.

Nastavte pracovni adresar. Je Sikovné vytvofit si samostatny (docCasny) adresar,
protoZe v prub¢hu vytvareni animace se ukladad velké mnoZstvi soubord.

Zadejte jméno souboru, ktery bude obsahovat animaci (pouze ¢ast pied teckou,
extenzi ptidd program automaticky podle typu souboru). MuzZete také zménit
pocet snimkil (okének filmu), které se maji vytvorit.

Kliknéte na tlacitko ,,Make Movie*. V okné¢ ,,VMD Movie Generator* uvidite, jak
vyroba animace postupuje. Na displeji mizete zdroveil pozorovat, jak si program
molekulu nat4ci, nez ulozi jednotlivé snimky. Jakmile jsou vSechny snimky
hotové, spusti se externi program (v nasem piipad¢ VideoMach), ktery jednotlivé
snimky spoji a uloZi jako filmovy soubor. Ten si pak mtZete kdykoli prehrat
nezdvisle na VMD.
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