VISUALISATION DE MOLECULES AVEC JMOL

Modifier I'angle de vue du
modéle moléculaire

- faire tourner la molécule dans
toutes les directions : maintenir
le clic gauche dessus.

Ouwrir la console de commandes Traiter le modéle 3D a partir de la Console de Jmol
- Cliquer droit sur la fenétre de Jmol contenant le
modeéle 3D de la molécule e e
- Sélectionner (clic gauche) dans le menu déroulant : Taper les
«Console/Ouvriry commandes.
— . utiles dans
Animer » cette zone
Mesures » \
Cristal » \
OnERs Puis cliquer
e T o P
A propos de Jmol »| Fermer bandeau
Java Applet Window « Execute » >
Java &pplet Window

- zoomer : maintenir le clic
gauche + touche shift (1)

- déplacer la molécule : clic droit
+ Ctrl maintenus

- faire tourner la molécule dans

le plan de la fenétre : touche

shift () + Clic droit maintenus.

Execute

Pour sélectionner

Colorer une sélection

taper la commande

select leu76 : 'acide aminé leucine en position 76 dans une chaine peptidique

select atomno=923 : 'atome numéro 923

select hem : un groupement prosthétique (ex Héme)

select leu76.his81.pro89 : les acides aminés leucine, histidine et proline

respectivement en position 76, 81 et 89
select 50-65 or 71-85 : tous les acides aminés des positions 50 a 65 et 71 a 85

select :a : la chaine a d'un assemblage complexe
select :a or :c : les chaines a et ¢ d’'un assemblage complexe

select a6 or t8” : les nucléotides a adénine et a thymine respectivement en

position 6 et 8 dans une chaine d’acides nucléique

- ouvrir le menu déroulant avec un clic droit et choisir la
couleur en déroulant le menu «Couleur/Atomes/...»

Textes »

Couleur ¥ Atomes P Par combinaison ¥

Zoom »| Liens * Noir

Rotation ¥ Liens Hydrogéne #| Blanc

Anitner p| Liens disulfure P! R Y R

Mesures »| Squelette ¥ Jaune ¥ Cramoisi
Cristal »| Trace ¥ ven *| Rouge sombre
Options | Conoon H Bleu ¥ Rouge hrique
© 1 b Rubans rl Rotige indien

select :a and 65-167 : les acides aminés de la chaine a de la position 65 a 167

Bien respecter les espaces.

Colorer le fond de la fenétre

Choisir un mode de représentation de la sélection

Annuler I'affichage existant en sélectionnant dans le menu déroulant «rendu /
atomes/ aucuny. Puis afficher le mode choisi (ex : rubans) dans le menu déroulant
«rendu/ structures/rubans»

Imprimer la molécule (ou 'assemblage moléculaire)

Utiliser la fonction impression de la page du navigateur

- ouvrir le menu déroulant avec un clic droit et choisir la
couleur du fond en déroulant le menu

Rendu y| Textes 2]

Textes »| Fond P HNoir
Couleur ¥ Vecteurs »| Blanc
Zoom » Rouge
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