Fiche technique : utilisation de Rastop (logiciel de visualisation de molécules).

Obijectifs de la fiche :

Obtenir des informations relatives a cette moléc  ule.
Zoomer / dézoomer, tourner, déplacer la molécule
Modifier I'affichage de la molécule.

Connaitre le nom d’'un atome pointé de la molécul e.

Colorer la molécule.

©XONOUAMWNE

Mesurer la taille, un angle dans la molécule.

Ouvrir un fichier de molécule (ADN, ARN, protéin e, hormone...)

Sélectionner une partie de la molécule pourlam  ettre en évidence.

Colorer une sélection de la molécule, des liaiso  ns entre chaines, le fond...

Obijectif 1 : ouvrir un fichier de molécule (ADN, AR N, protéine, hormone...)

Cliquer sur « Fichier », « Ouvrir », ce qui permet d’accéder au dossier « bankmol » qui comporte

toutes les molécules classées dans des dossiers spécifiques.

21|
Regarder dang ; I_.' bankmal ﬂ r:_ni{ ,

_J17-proteines IC)05-glurides |20 L2-immunalogie

) 06-hemoglobines [0%-medicaments |20 L&-pigments

) 0Z-acides nucléiques |)08-lipides ) 15-neurotransmettew
_i01-acides aminés {307-hormones (1 14-mol, simples
_j04-enzymes 731 1-evolution maléculaire (73 13-mal. organiques
103-droques [y 10-mal, biochimie |C5) 19-recepteurs harmor
<1 | 5]

Mam du fichier : ! Diuwirir I
Fichiers de type : IHSM Seoriphs [*rem) :] Annuler |

5

Obijectif 2 : obtenir des informations relatives a c ette molécule.

Données moléculaires

Dmes Liaiso

x|

gt |
Effacer la molgcule & Dutil de visualization graphigue de molécules En[egist[e[i oK I
. Information 3
@ # Molecule: 1747 Nom de la molécule ou de la structure
ichier de molécule
Symékrie RrSeaence
Angles Phi Psi T
Rarnachandran MODRVERPIN AFIVWSRDOR RFREMALENPRM RNSEISKQLG YQURMLTEAE .
KUPFFIEAQE LOAMHREKYP NYKYRPRREA KMLPK Sequence de la
acher/Montrer Phaine ni molécule et / ou des
COTGCACARA CACT différentes chaines.
Skructure ] Chaine C: \
GOTGTTTGTE CAGG
Maniteurs L4 \ \
Axes et limites k -l . _— — \ .
Chaque acide aminé est indiqué par une lettre majuscule selon le
Centrer 3 code international (voir tableau a la fin)
Fotation 3 & Chaque nucléaotide est indiqué par une lettre majuscule :
A pour nucléotide a adénine
G pour nucléotide a guanine
C pour nucléotide a cytosine
T pour nucléotide a thymine
U pour nucléotide a uracile
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Obijectif 3 : zoomer / dézoomer, tourner, déplacer |

a molécule.

Actions visées :

Opérations a effectuer :

Zoomer Maintenir la touche « shift » maintenue, en méme
temps maintenir le clic gauche de la souris et monter
la souris.

Dézoomer Maintenir la touche « shift » maintenue, en méme

temps maintenir le clic gauche de la souris et
descendre la souris.

Faire tourner la molécule

Maintenir le clic gauche de la souris et en méme
temps bouger la souris selon le sens désiré.

Déplacer la molécule

Maintenir le clic droit de la souris et en méme temps
bouger la souris selon le sens désiré.

Obijectif 4 : modifier I'affichage de la molécule.

Les différentes icones suivantes vous permettent de modifier I'affichage de la molécule.

Sphéres Etoiles Fil de fer

Boules et Batonnets Rubans
batonnets
- ' A
)= -
© “{ ‘
L k)
oo X
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Obijectif 5 : connaitre le nom d’'un atome pointé de

la_ molécule.

i

Pivioter |

Front
Arvigre |l « | -+

testaur
Irofond

= a1=]

culzire_+ |+ | [ow

Pour illustrer cet exemple, I'opérateur
a cliqué sur 2 atomes qu'il souhaite
identifier en 1 et 2.

r

Atame: M2 1968 Groupe: G115 Chaing: C

: Atome: 021933 Groupe: C114 Chaine: B
454 i

La premiére ligne correspond au premier atome
cliqué, il s’agit de :

&
&
&

« Atome N2 » = atome d’azote
« 1968 » = numéro dans le fichier

« groupe G115 chaine C » = appartient au

nucléotide a guanine numéro 115 de la
chaine C.

Conclusion : c’est 'atome d’azote du nucléotide a
guanine numéro 115 de la chaine C.

&
&
&

La seconde ligne correspond au second atome
cliqué, il s’agit de :

« Atome O2 » = atome d’'oxygéne
« 1933 » = numéro dans le fichier

« groupe C114 chaine B » = appartient au

nucléotide a cytosine numéro 114 de la
chaine B.

Conclusion : c’est 'atome d'oxygéne du nucléotide
a cytosine numéro 114 de la chaine B.
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Obijectif 6 : sélectionner une partie de la molécule

pour la mettre en évidence.

Méthode 1, via la sélection d'éléments :

A jl I C jﬁ | II: ;I[
Elérnents - —Fod = | C+T - P =
____________________ c04 AT
C | L -
H A & - ala -
0 C M - azn
M G ‘j D - azp i
5 T T F - ag i
P 1 ML -cys
.................... I S A4G - Pur H .] -
LAC+T - Pur ,re 1E -
i [& -":"-+T G -
L] |C+G :" :
W L L.
K -
b -
Eis
F-
q5 -
i
|
Y-
- I
i
Vous pouvez avec cette | Vous pouvez avec cette | Vous pouvez avec cette
commande sélectionner un | commande sélectionner un | commande sélectionner un acide
élément chimique précis (carbone, | nucléotide précis ou un couple de | aminé précis.
hydrogéne, oxygéne...) nucléotides.

& Pour valider votre sélection, il faut IMPERATIVEMENT cliquer ensuite sur l'icone @

& Vous pouvez alors modifier la couleur ou I'affichage de la sélection que vous venez de réaliser.
& Pour sélectionner a nouveau I'ensemble de la molécule, cliquer sur
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& Méthode 2, via la sélection de propriétés :

|
“|Froprigtéz -
— |~
-#I Fratéigues

FMNucléiques

_|#ON

Eau P . 7
molécule affichée.
Solvants ~ u !

'#’E‘.HN Vous pouvez avec cette commande sélectionner
Ligands >. une partie précise (protéine, ADN, ARN...) de la

lons
Hydrogénes %
Héteroatomes

I A -E'-)
&

Pour valider votre sélection, il faut IMPERATIVEMENT cliquer ensuite sur I'icne

& Vous pouvez alors modifier la couleur ou I'affichage de la sélection que vous venez de réaliser.

&

Méthode 3, via I'écriture d’une ligne de commande :

Pour a nouveau sélectionner I'ensemble de la molécule, cliquer sur

3 [ B HE R

Cliquer sur l'icdne « Expression » qui permet d'écrire une ligne de commande
Dans la fenétre qui apparait, vous devez taper votre sélection.

Pour sélectionner :

Taper :

Un nucléotide (adénine, guanine...)

La lettre correspondante : « A, G, T, C, U »

Un acide amine (alanine, cystéine...)

Les 3 lettres correspondant a I'acide aminé : « ala »

Une chaine entiere

« *A » : commencer par étoile suivie par la lettre de la
chaine

Une partie seulement d’'une chaine

«*A and 1-20 » : commencer par étoile suivie par la
lettre de la chaine puis aprés indiquer les numéros
désirés.

& Vous pouvez alors modifier la couleur ou I'affichage de la sélection que vous venez de réaliser.
& Pour a nouveau sélectionner 'ensemble de la molécule, cliquer sur
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Obijectif 7 : colorer la molécule.

Le mode de coloration a utiliser au départ est le « mode CPK » qui permet de colorer chaque atome
selon sa couleur conventionnelle.

iaisons Rubans Surfaces Environnement Fenétres
| Représentation » . | E E|"§" & = “ %

Etiquettes 4

=

> || Tauw ;” Utilizateur

Farme L“é‘{m

Skruckure 7

afoupe ihf,

Chaine Code couleur CPK :

Temperature

Charge Gris = carbone

Ut“:?lte'-'r " ' Blanc = hydrogéne

:qlie?neance R-Ouge - Oxygéne

Violet = azote
Ny < Orange = phosphore

: Jaune = soufre

& Les autres modes de coloration peuvent servir, en particulier le mode « chaine » pour les mettre en
évidence.

Obijectif 8 : colorer une sélection de la molécule, des liaisons entre chaines, le fond...

Pour colorer de maniére spécifique une sélection d’atomes, des liaisons entre chaines, le fond, il faut
se servir de 'outil palette.

« atome » = cette option vous permet de colorer les atomes que vous avez
déja sélectionnés.

| NEERE
:_n:u T :I_'|-'L:Iul:| e ) ] o -
Pants digulfu[egl:I « ponts disulfures _ » = cette option vous permet de colorer les liaisons qui
Hubanz peuvent exister entre 2 chaines.

Bring centraus
Bring externewurs
Foints
Etiquettes
koniteurs
=dwmes Univers =
e P s
Fond E

« fond » = cette option vous permet de colorer I'arriére plan

Obijectif 9 : mesurer la taille, un angle dans lamo___ lécule

Cliquer sur l'icéne « distances » ou « angles » avant de cliquer directement sur les atomes

désirés de la molécule.
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ANNEXE 1 : CODIFICATION DES ACIDES AMINES

acides aminés, codes de trois lettres et codes d'une lettre

Ala A Alanine Leu L Leucine

Arg R aRginine Lys K liKesine (lysineg)

Asn N asparagiNe et M Methionine

Asp D asparDic acid (asparitc) Phe F Ferylalanine [phenylalaning)
Cys C Cystein Pro P Proline

Glu E gluEtamic acid (glutarmic ) Ser § Serine

Gln & Quetamine (glutamine) Thr T Threonine

Gly G Glycine Trp W tWyptophan (fryptophan)

His H Histidine Tyr ¥ tyrosine

lle | Isoleucine al V Vdline

> LES 20 ACIDES AMINES
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