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TP1/Fiche technique : Utilisation de Rastop (logiciel de visualisation de molécules).

Objectifs de la fiche :

1. Owvrir un fichier de molécule (ADN, ARN, protéine, hormone...)

2. Obtenir des informations relatives a cette molécule.

3. Zoomer / dézoomer, tourner, déplacer la molécule.

4. Modifier I’affichage de la molécule.

5. Connaitre le nom d’un atome pointé de la molécule.

6. Seélectionner une partie de la molécule pour la mettre en évidence.

7. Colorer la molécule.

8. Colorer une sélection de la molécule, des liaisons entre chaines, le fond...
9. Mesurer la taille, un angle dans la molécule.

Objectif : zoomer [ dézoomer, tourner, déplacer la molécule,

Actions visées : Opérations a effectuer :

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

Dezoomer Maintenir la touche « shift » maintenue, ean méme

temps maintenir le clic gauche de la souris et
descendre |a sours.

Faire tourner la molécule Maintenir le clic gauche de la souris el 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.

Les différentes icdnes suivantas vous permeatlent de modifier laffichage de la molécule,
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Vous pouvez avec cette | Vous pouvez avec cette | Vous pouvez avec cette
commande seélectionner un | commande sélectionner un [ commande sélectionner un acide
élément chimique précis (carbone, | nucléotide précis ou un couple de |aminé précis.
hydrogene, oxygéne...) nucléotides.

&= Pour valider votre sélection, il faut IMPERATIVEMENT cliquer ensuite sur I'icbne @

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

&

Pour sélectionner a nouveau I'ensemble de la molécule, cliquer sur
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Méthodel: via l'écriture d'une ligne de commande :

0=

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

Pour sélactionnar : 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 entiére a« TA » I commencer par &loile suivie par la lettre de |:
chaine

Une partie seulement d'une chaine a« A and 1-20 » : commencer par dtoile suivie par la
letire de la chaine puis aprés indiquer les numéros
désirgs.

& Vous pouvez alors modifier la couleur ou l'affichage de la sélaction que vous veneaz de réaliser,
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Pour a nouveau seélectionner 'ensemble de la molecule, cliquer sur ’

Le mode de coloration a utiliser au départ st & « modea CPKE » qui parmeat de colorar chague atome
salon 8a couléur comnvantionnalle.
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Code coulaur CPK ;

Gris = carbone
Blant = hydrogéna
Rouge = oxygéne
Violet = azole
Orange = phosphore
Jaune = soufre

= Les autres modes de coloralion peuvent Sarvir, &n particuliar lé mode « chaing » pour 188 maeltra an
dvidencs.

Objectif - colorer une sdlection de |la molédcule, des liaisons entre chaines, e fond...

Pour colorer de manigére spécifique une salaction datomas, des liaisons entre chalnas, le fand, il faut
sa sarvir da 'outil palette.
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C ol =r ] | « atome » = cette option vous permaet de colorer les alomes Que Vous aves
ddja sdlectionnds.

Ao vl
[ Porits dhslunes = ponts disulfures = = celte option vous permel de colorer las liaisons qui
pauvent axistar antre 2 chainas,
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Objectif

TP2

: mesurer la taille, un angle dans la molécule

Cliguer sur l'icdne « distances » ou « angles » *

désirés de la molécule.

" avant de cliquer directement sur les atomes

Barre de sélection

Change la référence

des coordonnées.

{molécule environnement

ahsolu éeran)

)

Sélectionne tous les atomes

Lexpression sélectionnée ou lz
sélection prédéfinie peut ensuite :

Affiche les axes de

I'univers

Retour 4 la sélection précédente

Etre prise comme
nouvelle sélection

Affiche la palette des

couleurs (1)

Inverse la sélection

Etre ajoutée 4 la
sélection (+)

Met en évidence les
atomes sélectionnés

H[EE

Sélectionne

Etre retirée de la

une expression (2) P .
sélection multiple ()

Boites de sélections prédéfinies

Etre extraite de la
sélection courante (ET)
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Me pas prendre en
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compte la sélection
courante (SAUF)

(1) Palette des couleurs

(2) Fenétre d’expression a sélectionner

Coloser

Atomes

o
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Fenétre de I'élément &
modifier { Atomes, linisons,
fond etc.) A vérilier !

Choix de la couleur,

T aper une expression
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Panneau de commande

Déplacement ou rotation de la (des) molécule(s) selon les axes X,

vetz
X Privers & Ret. " Trans Zoom N . o )
Bl at — L.nn. ers’ @ permet de manipuler une ou toutes les moléeules de
¥ o 1 | la fenétre.
z - |
"Rot." ou "Trans./Zoom": choix de rotation ou de translation (x,
v et de zoom (2)
Pivoter lentement la Affiche et définit les
molécule =T I | plans de coupe avant

de la molécule

Restore la position initiale [arner | « | « e el arriére de la

molécule.
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Caracténstigques de 'éclarage

Informations sur Uatome sélectionné, les

Jmm: CG 1979 Group: GLU 380 Chain: &

- MEsSSages des SCTIpls.

[Ancienne fenétre Command Ling)

Molecule [3CAO Chain: B

i l'élément cliqué.
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