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Actividades a Realizarse en el area Biologica para el programa Rasmol
Caracterizacion del Sitio Activo de una Proteina.

Primero haz doble clic sobre el icono del programa rasmol o ejecuta el programa, se
abriran dos ventanas una de visualizacion (de fondo negro) y otra de comandos (fondo
blanco) luego ajusta las ventanas de manera que puedan trabajar con ambas
simultaneamente.

Luego abre un archivo de extension pdb, para esto haz clic en el menu “File” (archivo)
y luego en el item “open” (abrir) por ejemplo /BTL.pdb que corresponde al archivo de
una B-lactamasa de Escherichia coli. Las B-lactamasa son enzimas que las bacterias
poseen y que le tienen la capacidad de hidrolizar antibioticos del tipo de las penicilinas
haciéndolos ya ineficaces.

Por defecto aparecera el fondo negro y la imagen de la -lactamasa en “wireframe”
(estructura de alambres). Mientras en la pantalla de comandos se observa informacion
general sobre la molécula.

Tt verés algo asi.

"help notice"” for further no
nable to find RasMol help filet
asMol>

Ahora para ahorrar tinta en las impresiones de las imagenes cambiemos el fondo de
visualizacion. Para ello en la ventana de comandos, la de la derecha, donde el cursor
parpadea haremos un clic con el mouse y tecleamos “background white”, con esto
cambiamos el fondo (background) de visualizacion desde negro a blanco.
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Uso del mouse, para usar este se sigue la secuencia clic y arrastrar, a continuacién se
observa una tabla resumen:

Accién Mouse
Rotar X, Y Boton izquierda
Trasladar X, Y Boton derecha
Rotar Z Shift derecha
Zoom Shift izquierda

Plano seleccionado (Slab)

Control izquierda

Practica los controles del mouse sobre la molécula.

Luego para mejorar la visualizacion en el menu “Display” y seleccionaremos los items:

Display Despliegue de la estructura
Wireframe Alambres
Backbone Esqueleto
Sticks Bastones
Spacefill Esferas de espacio relleno
Ball & Stick Bolas y bastones
Ribbons Cintas
Strands Hebras
Cartoons Cartones

Estas son las distintas opciones para visualizar nuestra molécula, selecciona aquella en
la que se represente mejor los que quieres mostrar u observar. En el ejemplo se
selecciono “cartoons”.

Después selecciona en el menu “Colours” (colores) y prueba todos los items de esta

opcion:

Colours Coloreada por
Monochrome Un solo color
CPK Defecto de elemento
Shapely Forma
Group Grupos
Chain Cadenas
Temperature Temperatura
Structure Estructura secundaria
User Usuario
Model Modelo
Alt

. Nosotros seleccionamos en el ejemplo “structure”.
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De este modo nuestra molécula se vera aproximadamente asi:

File Edii  Display Colors  Oofiohs  Seflings  Exoort  Hejp

 wRasMol Command Ling
HasMol Molecular Ren

See "help notice" for furt
nabhle to find RasMol help fil
RasMol> background white
RasMol>

Al = V[ 5

Ahora ensayaremos las distinta opciones de visualizacion en el menu “Options” tales
como:

Slab Mode Muestra la molécula cortada por el eje Z
Hydrogens Muestra los hidrogenos
Hetero Atoms Muestra heterodtomos
Specular Ilumina las zonas opacas de la molécula
Shadows Sobrea la molécula
Stereo Muestra la molécula en dos palnos idénticos
Labels Etiqueta la molécula

En nuestro ejemplo la opcién “Hydrogens” no nos sera 1til ya que nuestra molécula no
los contiene, la opcion “Hetero Atoms” tampoco nos servird, ya que esta molécula
tampoco contiene heteroatomos.

En nuestro ejemplo seleccionaremos opcion “Specular” y “Shadows”, pero al
seleccionar la Ultima opcion no se observara cambio para visualizar el efecto de ésta en
nuestra ventana de visualizacion en el menu “Display” seleccionaremos “spacefill” o lo
tipearemos en la linea de comandos.

Nota: Observa que al hacer clic sobre algun parte de la molécula en la
ventana de visualizacién en la ventana de comandos aparece la
descripcién e identificacidén de dicho 4&atomo, sin embargo esto no
significa que éste se haya seleccionado.
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Asi nuestra molécula se vera de este modo:
S 1BTL O[]
File  Edit Display  Coloses  Options  Settings  Export Help
Al
: = g =
asMol Molecular Renderer :I

oger Sayle, August 1995

asMol> background white
asMol>

236 atoms selected?
asMol>

A32 atoms selected?
RasMol> spacefill
llRasMa1>

lﬁ
'h| | ¥l

See "help notice" for furth
nable to find RasMol help file

=

El sitio activo de las B-lactamasas se encuentra principalmente determinado por el
residuo critico Serina nimero 70 (Ser70). Qué es el encargado de estabilizar el

intermediario acil-enzima (antibiotico-enzima).

Para visualizar el sitio activo de la enzima en la barra de ment Display seleccionar el
item “Backbone” (si utilizamos “Spacefill” tipeado en la linea de comandos es
necesario tipear en ella “Spacefill off”), luego seleccionamos “select 69-79”, luego

“color cyan” y en el menu “Display” el item “Sticks”.

Ademas si quieres etiquetar tus residuos primero debes seleccionar, y luego tipear en la
linea de comandos “label” para etiquetar el &tomo y este puede ir acompafiado de otros

parametros cOmo:

%a Nombre del atomo
%b, %ot Factor B/temperatura
%c, %S Identificador de cadena
%e Simbolo del elemento atdbmico
%i Numero seriado del atomo.
%n Nombre de residuo en codigo tres letras
%r Numero de residuo
%M Numero del modelo NMR
%A Identificador de conformacion alternativa
Nota: Los comandos ejecutados desde el ment de la ventana

visualizacién y aquellos ejecutados desde la 1linea de comandos
visualizan en forma independiente por los gque se pueden superponer,
este modo si se necesita desactivar algtn comando desde la linea

de
se
de
de
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comando se escribe este més la palabra “off”, por ejemplo “spacefill

off”.

En la ventana de comandos tipearemos “select 70 (para seleccionar la Ser70), luego
“color purple”, y finalmente “label %n” obtendriamos lo siguiente:

o3 1BTL [ [Of ]
File  Edit Display golowrs  Oplions  Ssftings  Exporl Hep
[

Kl

% RasMol Command Line B ][5
asMol Molecular Renderer ;l

nabhle to find RasHol_help fi

asMol> spacefill off
asMol> select 61-79
52 atoms selected!?
asMol> color cyan
asMol? select 78
atoms zelected?
asMol> color purple
asMol> label xn
asMol>

’ -

Analizaremos el sitio activo haciendo un zoom sobre este con el mouse mas la tecla
shift izquierda como se realizd anteriormente o por medio del comando “zoom” mas
una factor en este caso utilizaremos 350, para ello en la linea de comandos tipearemos

“zoom 350”.

Y se utilizaran los comandos del ment “Settings™:

Pick off

Desactiva la opcion de pinchar un atomo

Pick ident

Activa la opcidn de pinchar un 4&tomo

Pick distance

Selecciona dos atomos y la retorna la distancia entre ellos

Pick monitor

Selecciona el plano del monitor

Pick angle Selecciona tres atomos y entrega el angulo
Pick torsion Entrega la torsion del plano
Pick label Etiqueta el atomo seleccionado al pinchar

Pick centre

Centra la imagen donde se pinche

Pick coord

El atomo que se pincha entrega sus coordenadas X,Y,Z
en la ventana de comandos

Pick bond Crea enlaces entre dos atomos pinchados
Rotate bond Rota alrededor de un enlace
Rotate mol Rota alrededor de 1la molécula

Rotate all

Rota todo
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Asi el analisis del sitio activo se realizara de la siguiente forma, como se ve en el
ejemplo:

DAL =10
File Edif Display Coloys Opfions  Seffings  Exgori Hsip

+, RasMaol Command Ling || 8 o8 ID[ﬁ[
RasMol)> -
Aitom #2: ARG6L.CZ (282>

Bond selected.

RasMol>

Rotating about SER7B.CA (356>

Rotating about SER7A.N (355>
fitom #1: SER7B.0G (368>

Atom H#2: ALA2BBA.CA (19462
Distance SER78.0G-ALAZ28B.CA:

Aitom #1: MET6?.0 (358>

RasMol>
fitom #1: PRO167.ChA (1188>
RasMol>

Atom #2: SER7VA.0G (368>
Distance PRO167.CA-SER78.0G:
itom H#1: SER7B.0G (368>

Atom #2: GLU166.CA (1899>
Distance SER?8.0G-GLUi66.CA:

itom H#1: SER7B.0G (368>

Atom #2: ALA2BA.CA (19462
Distance SER?8.0G-ALAZ28A.CA:

~|RasMol> j

En fin existen otros comandos que nos pueden ser ttiles para obtener informacion de la
molécula en estudio estos se deben tipear en la ventana de comandos como por ejemplo:

Show information Muestra informacion sobre la molécula
Show sequence Muestra la secuencia de residuos de la molécula
Show phi/psi Muestra los angulos phi/psi
Show selected Muestra los atomos seleccionados
Show symmetry Muestra la celda unitaria y la simetria de la molécula
Show ramprint Muestra un grafico de Ramachandran
Structure Muestra la estructura secundaria
Ssbonds Representa los puentes disulfuro en la molécula
Colour ssbonds green Cambia el color de los puentes disulfuro
H-bonds Representa los puentes hidrégeno
Colour H-bonds cyan Cambia el color de los puentes hidrogeno

Se puede usar el menu “Files” en los items para abrir archivos, obtener informacion,
imprimir, configurar la impresion, cerrar el archivo o salir del programa. En el menu
“Export” se pueden exportar la imagen en pantalla en los formatos bmp, gif, epsf, ppm
y rast, para ser utilizada en otros programas. Para acceder a ayuda esta el menu “Help”.

Para mayores detalles visite http://www.bernstein-plus-sons.com/software/rasmol/
O para cualquier consulta escribe al e-mail lilianmontes@educarchile.cl
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