Rasmol

RASMOL est un logiciel de visualisation tridimensionnelle de molécules réalisé par Roger
Sayle, Biomolecular Structures Group, Glaxo Wellcome Research & Development.
Traduit avec I'accord de son auteur, il est diffusé a titre gratuit.
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Démarrer avec le logiciel

éb Téléchargement

Important : vous devez savoir utiliser un logiciel de décompression pour faire cette
installation

RASMOL est un logiciel de visualisation tridimensionnelle de molécules réalisé par Roger

Sayle, Biomolecular Structures Group, Glaxo Wellcome Research & Development.
Traduit avec I'accord de son auteur, il est diffusé a titre gratuit.

“ Différentes versions de Rasmol sont disponibles.

« Version avec menus en francais. Recommandée. Suffisante.

Rasmol, version 2.6 pour Windows, 1996 sur le site BioGeo de I'INRP.
Regroupe tous les éléments nécessaires a une installation compléte.
(Ne pas oublier de télécharger par ailleurs les données)

e Autres versions de Rasmol

Raswinsx : Version pour PC 386 ou 486 SX sans co-processeur arithmétique

Rasmol2.exe : Version de I'Université de Californie a Berkeley (chargement de
plusieurs molécules. En anglais)

i
MLa Version 2.7.1 de Rasmol sur le site de I'NRP (évolution de la

version 2.6. En anglais)

i
MLa version 2.7.1 a partir du site de Bernstein-plus-sons.com (360
ko)

“ Installer Rasmol sur votre disque dur

o Toutes les versions de Rasmol possédent un menu court intégré.
o Télécharger raswin26.zip ou raswinsx.zip
o cliquer dessus pour le decompacter ; le logiciel se décompacte dans un
répertoire Rasmol sur le disque C
o placer I'icbne de Rasmol dans un groupe de programmes et la lier a Rasmenuf
(menu en francais)


http://www.inrp.fr/Acces/Biogeo/model3d/rasdata/logiciel/raswin26.zip
http://www.ac-orleans-tours.fr/svt/logiciels/rasmol/html/instald.htm
http://www.inrp.fr/Acces/Biogeo/model3d/rasdata/logiciel/raswinsx.zip
http://mc2.cchem.berkeley.edu/Rasmol/v2.6/
http://www.inrp.fr/Acces/Biogeo/model3d/rasdata/logiciel/rasmol27.zip
http://www.bernstein-plus-sons.com/software/rasmol/
http://www.inrp.fr/Acces/Biogeo/model3d/rasdata/logiciel/rasmol27.zip
http://www.bernstein-plus-sons.com/software/rasmol/
http://www.inrp.fr/Acces/Biogeo/model3d/rasdata/logiciel/rasmol27.zip
http://www.bernstein-plus-sons.com/software/rasmol/
http://www.inrp.fr/Acces/Biogeo/model3d/rasdata/logiciel/rasmol27.zip
http://www.bernstein-plus-sons.com/software/rasmol/
http://www.inrp.fr/Acces/Biogeo/model3d/rasdata/logiciel/rasmol27.zip
http://www.bernstein-plus-sons.com/software/rasmol/

o Pour installer une version différente du logiciel ( version de I'UCB, ou version 2.7.1)
o Nommer la version actuelle (raswin.exe) raswin26.exe par exemple

Copier la version souhaitée dans le répertoire de Rasmol et la nommer
raswin.exe

“ Rechercher des informations

o Manuel en ligne de Rasmol

e Structures et fonctions des molécules biologiques. Exploitation pédagogique des
visualisations 3D avec RASMOL. J. Barrére, J-Y. Dupont, N. Salamé, 1997, 128 p.

Service des publications de I'INRP, 29, rue d'Ulm, 75230 PARIS Cedex 05
INRP - Vente a distance, Centre Léon Blum - Place du Pentacle - BP 17, 69195
Saint-Fons Cedex

& Installation des données

Les macromolécules utilisées proviennent, pour l'essentiel, de Protein Data Bank (PDB).
Les applications pédagogiques ont été congues par

e Jacques Barrére (enseignant associé a I'INRP, Lycée Paul Louis Courier, TOURS)
e Jean-Yves Dupont (IPR a l'académie d'Orléans-Tours) .

“ Installer les données sur votre disque dur
Les molécules sont rangées dans des fichiers compactés adnarn.zip, mut.zip, etc.).

o Télécharger les données souhaitées
e Cliquer sur les noms des fichiers pour les décompacter. Les molécules sont
décompactées sur le disque C, dans le répertoire Rasmol.

“ Bangue de données classée par themes d'étude
Sur de site de I'INRP (BIOTIC)

o Structure de I'ADN et de I'ARN (Librairie de nucléotides associée)
o Structure d'une protéine (Libraire d'acides aminés associée)

o Structure et fonction d'une globine

o Effet d'une mutation, la drépanocytose

o Aspects évolutifs des globines

o Aspects évolutifs des cytochromes C

o Structure et fonction de molécules du CMH



http://info.bio.cmu.edu/Courses/BiochemMols/RasFrames/RASMAIN.HTM
mailto:jacques.barrere@ac-orleans-tours.fr
mailto:jydupont@ac-orleans-tours.fr
http://www.inrp.fr/Acces/biotic/rastop/html/3D-DB.htm
http://www.inrp.fr/Acces/Biogeo/model3d/rasdata/donnees/adnarn.zip
http://www.inrp.fr/Acces/Biogeo/model3d/rasdata/donnees/prot.zip
http://www.inrp.fr/Acces/Biogeo/model3d/rasdata/donnees/strfct.zip
http://www.inrp.fr/Acces/Biogeo/model3d/rasdata/donnees/mut.zip
http://www.inrp.fr/Acces/Biogeo/model3d/rasdata/donnees/evol.zip
http://www.inrp.fr/Acces/Biogeo/model3d/rasdata/donnees/cytoc.zip
http://www.inrp.fr/Acces/Biogeo/model3d/rasdata/donnees/hla.zip

o Structure et fonction d'une immunoglobuline
o Structure et fonction d'une enzyme

“ Banques de données internationales

« PDBRCSB
e Liste d'adresses a I'Université du Massachussets

éb Démarrage de Rasmol

Rasmol peut-étre démarré a partir de son icbne de raccourci ou a partir de I'explorateur de
fichiers en choisissant le fichier c:/rasmol/rasmenuf.exe.

&Disposition des fenétres

e lancé a partir de son menu (Rasmenu ou Rasmenuf), Rasmol ouvre plusieurs fenétres : une
fenétre de menus déroulants (Rasmol menu principal), une autre de visualisation graphique
(Rasmol version 2.6) et wune troisitme d'édition (Rasmol Command line).
(La version UCB ouvre une quatrieme fenétre pour la manipulation des différentes
molécules).

e Pour une exploitation optimale du logiciel, il convient de disposer I'écran de maniére a
minimiser les possibilités de fermeture des fenétres utiles. On peut adopter, par exemple, la
disposition suivante.

Fichier Editer Afficher Colorer Exporter  Options  Aide

Nom de la molécule: HEMOGLOBIN (DEOXY)
Atomes Sélectionnés: 1112/1112

Désignation des atomes: None

RasMol= |

Ra:Mol> ;I
Molecule name . .... .. HEMOGLOEIR (DEOXY)
Classification ...... UYGEN TRANIFURT
Secondary Itructure . Calculated
Erockhawen Code ... .. EHHE

Tomber of Growps .... 141 (1)

Thaiber of Atoms ... .. 1069 (42)

Thxber of Bonds ... .. 114s

Fhaiber of H-Bond: ... 107

Fhaiber of Helices ... 10

Toniker of Ierand: ... 0

Thaiber of Turns ..... &

RasMol>

WALL  LEWE ER? FRO4¢ ALAS AFPE L¥ET THRG AN
L¥3ll ALA1: ATA1: TRP14 GLY1S L¥5E16 WAL1? GL¥1s ALA
Alail LLY:: GLU:2 T¥Ri¢ CLYES ALAZE  LLUE? ALAES LEU
ARGl MET2¢ FPHE22 LEU24¢ JER25 FPHE26 FPRO2? THR2: THR
THR4l TYR4i FPHE42 FPRO44¢ HIS45 PHE4F AIP4? LEU4s SER
ELYS1l SERSZ ALAS: CLWS4 WALSS LWaS6 GL¥S? HIZGS CLY
L¥36l WALGE ALAG2 AFPE¢ ALAGS LEUEE THRE? AIHES ALR
ALATL HIS?E WAL AFPY¢ AIP?S MET?6 FROV? AINHTS ALR
IEREl ALAGE LEDE: 3ER#¢ AP35 LEUSE HIZS? ALAEE HIT
IEMA1 ARGIE WALI: AFPI4¢ PROIS WALIE AIHI? FPHE3: LW
LEW0Ll SER1OZ HIS102 C¥3l04 LEWL0S LEDL0E WAL10? THRLOS LEU
ALAL11 HISL1E LEML? FROL14 ALAILS GLULLG FHE11? THELLE FRO
WALLEl HIS1EE ATA1:? SERLi4 LEWLES AFPlié L¥E1l:? PHEL:é LEU
SERL21 VAL12: SERL?2? THRL24 WALL2S LEUL26 THR127 SERL2$ L¥3
ARGL4L

FasMolr

bz

iaDémarmlI @Explor...l @Adobe...l @Micros...”ﬂasMol &HasM...l &HasM...l %Paint... (Ej%‘;‘\. 2236



http://www.inrp.fr/Acces/Biogeo/model3d/rasdata/donnees/igg.zip
http://www.inrp.fr/Acces/Biogeo/model3d/rasdata/donnees/enzyme.zip
http://www.rcsb.org/pdb/
http://www.umass.edu/microbio/rasmol/whereget.htm

Tout I'écran est occupé par les trois fenétres. Quelle que soit la fenétre active, on peut accéder
facilement aux deux autres.

C%Un peu de technique

Windows permet de lancer successivement plusieurs logiciels ouvrant chacun une ou
plusieurs fenétres.

- Sous Windows 3.1, si plusieurs logiciels ont été lancés mais la fenétre d'un seul est présente
a I'écran, on passe d'un logiciel a un autre en appuyant simultanément sur les touches Alt et
Tabulation (touche portant les deux fleches superposées) : en maintenant enfoncée la touche
Alt, chaque pression sur la touche de tabulation montre I'icone et le nom d'une fenétre du
logiciel ouvert.

- Sous Windows 95, on peut procéder de la méme maniére, mais, comme les noms des
dossiers, des logiciels et des fenétres ouverts sont affichés au bas de I'écran, il est plus simple
de cliquer directement sur le nom souhaité pour en voir apparaitre la fenétre.

- Si plusieurs fenétres sont présentes a I'écran, une seule est active et se reconnait a son
bandeau supérieur bleu. Toute fenétre ouverte est activée en cliquant dedans sur un point
quelconque. Cette fenétre vient alors au premier plan et, en fonction de ses dimensions,
recouvre totalement ou partiellement les autres fenétres ouvertes.

- Les fenétres peuvent étre dimensionnées et positionnées dans I'écran par l'utilisateur (cliquer
dans le bandeau bleu d'une fenétre et, en maintenant le clic, déplacer la fenétre a I'endroit
souhaite).

- Par défaut, le répertoire ou le logiciel va chercher les fichiers d'aide et les données est celui
ou il est installé. C'est la aussi que seront enregistrés les fichiers produits au cours du travail.

Il est possible de modifier le répertoire de travail (cliquer une fois sur I'icéne du logiciel, puis
dans Fichier choisir Proprietés).

& Présentation

“_ Disposition des fenétres

Lanceé a partir de son menu (Rasmenu ou Rasmenuf), Rasmol ouvre plusieurs fenétres :

o une fenétre de menus déroulants (Rasmol menu principal)
e une autre de visualisation graphique (Rasmol version 2.6)
e une troisieme d'édition (Rasmol Command line).

(La version UCB ouvre une quatrieme fenétre pour la manipulation des différentes
molécules).



< La fenétre des menus

Cette fenétre est ouverte par Rasmenu ou Rasmenuf et donne acces pratiquement a toutes les
commandes et a tous les éléments reconnus par Rasmol.

ova BasMol - Menu Principal

RasMol - Menu Principal

Fichier Editer Afficher Colorer Options Aide
Quvrir Seélectionner Bitonnets Par type d'atome| Coupes
Script Sélectionner tout  Sphéres Par type de résid Rendu
Squelette carbor  Par numéro de réf Fond
Restaurer .
Rubans Par chainejfsegm - ]
Recentrer E . Par structure Systéme d'axes
Fermer Fixer origine orns ' . Cube
Points _ Par température Unit Cell
Balancer Liaisons en batd Par indication PD
Tourner " Par type de liaist Souris 3
Boules & Batong Brins ,
Geometrie Boules & fil de II:ES IE!tl::mes Ponts disulfure ,
Quitter Ponts disulfure €s llalsons Liaisons hydrogéne »
Lialsons hydrog Le squelette carbunc
asMol> Les rubans
sSurimpression Les ponts disulfure

Les liaisons hydrogéne
Les points

< Lafenétre graphique

Le logiciel RASMOL est capable d'afficher et de manipuler une seule molécule a la fois,
formée de plusieurs milliers d'atomes.

La molécule est affichée dans I'écran graphique suivant le mode de représentation dit "en
batonnets" ou en "fil de fer" suivant I'épaisseur des traits utilisés. On peut manipuler lI'image
de la molécule tres simplement en cliquant dans I'écran noir avec le bouton gauche de la
souris et, sans relacher la pression sur ce bouton, en déplacant lentement la souris vers la
gauche ou la droite pour tourner autour de I'axe des y, vers le haut ou le bas pour tourner
autour de I'axe des x. On peut aussi utiliser les ascenseurs vertical et horizontal.

< La fenétre de l'éditeur

Sont affichés dans cette fenétre les résultats fournis par les commandes Information,
Structure, Sequence, ainsi que les informations concernant un atome désigné dans I'écran
graphique avec la souris.

A partir de cette fenétre on peut également taper directement les commandes reconnues par
RASMOL ; on y recoit aussi les messages d'erreur éventuels.

On peut circuler dans cette fenétre avec les fleches et les ascenseurs



& Ouverture d'un fichier

Dans Fichier, on trouve la plupart des options habituelles (ouvrir, fermer, enregistrer, etc.).

Afin d'éviter les erreurs du logiciel, avant d'ouvrir un nouveau fichier, fermer le fichier
éventuellement déja ouvert.

Pour ouvrir un fichier:

e sélectionner Fichier dans le Menu Principal

e sélectionner le dossier contenant le fichier pdb (exemple TPADNARN),

e sélectionner le type de fichier si nécessaire (par défaut Brookhaven Data Bank), puis le
fichier, et valider le choix.

Duvrir un fichier de coordonnéesz moléculaires |
Hom de hichier : Dossiers :
adn.pdb | c:\raswinfritpadnamn
..................................................................... Annuler |

9 oy -
arnim.pdb =5 raswinfr
arnt.pdb | tqadnam
arntglut_pdb (1 libnuc
nucZat. pdb
nucZcg.pdb —
nucarn. pdb
Types de fichiers : Lecteurs :
IBmukhaven Databank j I =2 c: barrere j

< Les propriétés du fichier

Il convient de noter d'abord que, lorsqu'une molécule est ouverte, la fenétre des menus affiche
dans sa premiére ligne le nom de la molécule, et dans sa seconde ligne le nombre d'atomes
sélectionnés. Si on clique sur un atome affiché, la troisiéme ligne en indique le nom et
I'appartenance précise (chaine et acide aminé). La ligne RasMol> permet d'entrer directement
des commandes sans passer par les options du menu.

o'a RazMol - Menu Principal [_ 2] ]
Eichier Editer Afficher Colorer Exporter Optionz Aide

Nom de la molécule: /DHAS
Atomes Sélectionnés; 486/486

Atome repéré: None

RasMol= I




Traitements courants

&  Afficher des informations

Dans Fichier, on trouve les options suivantes :

“ Script : permet de lancer une suite de commandes préalablement spécifiées dans un fichier.
RASMOL permet d'écrire des Scripts. Un script est un enchainement de commandes (écrit
avec un traitement de texte). Lorsque plusieurs commandes successives sont nécessaires pour
obtenir un effet particulier, un script prédéfini peut les réaliser automatiquement et afficher le
résultat final. Les commentaires qui accompagnent le script s'affichent dans la fenétre de
I'éditeur.

“ Informations: affiche dans la fenétre de commande la nature, l'origine, la dimension de la
molécule ainsi que ses caractéristiques (nombre de chaines, nombre et dimension des hélices,
coudes, feuillets, liaisons disulfure, etc.).

“ Séquence : affiche la sequence compléte de la molécule (chaine par chaine s'il y en a
plusieurs) dans la fenétre de commande.

“_Structure : recalcule le nombre de liaisons, d'hélices, de feuillets, etc. (attention : le résultat
peut étre différent de celui lu dans le fichier de coordonnées de la molécule).

&  Changer I'affichage

Dans Afficher se trouvent les différentes modalités d'affichage en batonnets, spheres, boules
et batonnets, squelette carboné, ruban, brins, points (nuage électronique), etc. La connaissance
de ces modalités est indispensable pour une exploitation optimale du logiciel.

Chaque modalité de représentation apporte une information différente.
La représentation en sphéres fait ressortir I'aspect compact de la molécule, donne une bonne

idée de son encombrement spatial, fait apparaitre les creux et les bosses. La combinaison de
boules et de batonnets fournit une vision différente, en fonction du diamétre des boules.




La représentation en batonnets fait apparaitre tous les constituants des acides aminés d'une
protéine : carbones alpha (C-alpha), liaisons peptidiques, chaines latérales. C'est ce qui donne
a la molécule son aspect buissonnant. Mais, comme les molécules biologiques comportent
fréqguemment plusieurs milliers d'atomes, la lisibilité de la structure dans I'espace est difficile
avec ce mode de représentation.

Avec la représentation en squelette carboné on débarrasse les acides aminés de leurs
chaines latérales et on ne conserve que les C-alpha ce qui constitue un premier niveau de
simplification. Cette représentation fait apparaitre les mémes caractéristiques que la
précédente mais de fagcon plus dépouillée.

On sait aussi que les atomes impliqués dans la liaison peptidique entre deux C-alpha sont dans
un méme plan. On pourra donc supprimer la représentation des atomes en ne conservant que
le plan propre a chaque liaison : c'est la représentation en rubans dont la position dans
I'espace épouse précisément le plan des liaisons peptidiques successives. La représentation
en brins en est une variante qui ne retient que la « trame » du ruban ; elle fait ainsi ressortir la
disposition spatiale de la chaine en mettant en évidence les divers motifs appartenant a la
structure secondaire (hélices, feuillets, coudes, boucles).



Dans la représentation en points, tous les atomes sont retenus, la densité des points
matérialisant les surfaces de Van der Waal's (surface extérieure du nuage électronigue).
Transparente, cette représentation permet d'y superposer un autre mode de visualisation. La
surimpression autorise la combinaison de différents modes d'affichages appliqués chacun a un
sous ensemble de la molécule.

NB : le mode de représentation influe considérablement sur la vitesse de réaffichage d'une
molécule quand on veut la manipuler a I'écran. Sur des PC 386, par exemple, ou méme sur des
486 SX (sans coprocesseur arithmétique), il est fortement recommande d'éviter la
visualisation en sphéres quand les molécules sont grosses.

NB : Les options d'affichage "liaisons hydrogéne™ et "ponts disulfure” activent la visualisation
de ces liaisons.



&  Changer la coloration

Dans Colorer on trouve les colorations en fonction de différents critéres (types d'acides
aminés, chaines, structures, etc... ) ; on a aussi la possibilité de modifier les couleurs attribuées
par defaut et de spécifier des colorations personnalisées ; noter que la qualité des images en
couleur est fonction du nombre de couleurs qu'il est possible d'afficher a I'écran ; mettre
I'écran en 256 couleurs au moins si possible.

Si on choisit de colorer les atomes, les liaisons, le squelette carboné, etc., la palette qui s'ouvre
permet de sélectionner la couleur souhaitée et de I'appliquer soit a toute la molécule, soit aux
seuls éléments sélectionnés.

w Menu colorer M=l E3

Pallette:
Rouge 128 Couleur .

0 [ J ﬂ 255 Tous

Yert 128

0 4 J ﬂ 255 En cours

Bleu 128

0 4 [

é  Manipuler la molécule

En cliguant en un point quelcongue de la fenétre de visualisation graphique et en maintenant
la pression, on manipule la molécule dans I'espace. En appuyant simultanément sur certains
boutons on obtient d'autres mouvements.

Bouton gauche Rotation autour de X ou de Y
Bouton droit Translationen X ouenY
Shift et bouton gauche Zoom

Shift et bouton droit Rotation autour de Z

Control et bouton gauche Coupes suivant Z




o' RazMol Verzion 2.6 [_ O] x|

NB : dans Options, Rasmol propose différentes fonctions :

« Systeme d'axes : cette fonction positionne des axes Ox, Oy, Oz ayant pour origine le
centre de gravité de la molécule ; solidaire de la molécule, ce systéme d'axes permet
d'avoir un repeére visuel lorsque la molécule est manipulée.

e Cube : cette fonction permet d'inscrire la molécule dans un cube, ce qui peut aider la
vision en relief.

Questions pratiques

&  Sélectionner un ensemble d'atomes

Editer comporte les options de sélection. Par défaut, tous les atomes d'une molécule sont
sélectionnés au départ ; on peut limiter ensuite cette sélection a un ensemble prédéfini, choisir
une portion de la molécule, un motif moléculaire (chaine, hélice, feuillet, etc.), des groupes
ayant des propriétés particulieres, un résidu et méme un élément chimique précis.



Sélectionner E3

Les atomes sélectionnés sont en jaune

Hlonnes s Sélectionner les éléments
Les atomes non sélectionnés sont en bleu

Tous les Atomes| Hetéro Atomes | & Inclure les atomes OxygEne Azote
Ac. Aminés | Ac. Nuclmquesl " Exclure les atomes Hydrogéne S oufre Phosphore
Ligand | Solvent | arer I N N
€ Repérer 'atome Calcium Fer Magnészium
Carbones Alphal Squelette Ca. | + Repérer le groupe
5 i Fluor Chlore Brome
Hydiogénes | Aubtres chomx. . | € Repérer la chaine
Type de résidu. | Type d'élément. . | Inverser | Inverser | 14 |
Huméro de lésidul Fenmetre | ok |
Type de Résidu Ensembles prédéfinis de Rasmol Ed
ARG | ASH | ASP | Hydrophobes | Helices alpha | A A Gros |
CYS | GLU | GLN | GLY | Polaires | Feuillets Béta | A_A Moyens |
HIS | ILE | LEU | LYS | Chargés | Coudes | A A Petits |
Neutres | Aliphatiques | Surface |
MET | pue | PRO | ser |
Acides | Aromatiques | Enfouis |
™R | TtRp | TvR | vaL |
Basics | Cycliques | Pyrimidine |
A | C | G | T | Eau | Acycliques |
Inverser | 1].4 | Inverser | 114 |

NB : la fenétre des menus affiche dans sa premiere ligne le nom de la molécule, et dans sa
seconde ligne le nombre d'atomes sélectionnés.

é  Réaliser des coupes

Dans Options, la fonction Coupe présente un intérét particulier. La coupe dans la molécule est
réalisable selon un plan paralléle a I'écran a un niveau défini par un pourcentage, le plan
passant par I'atome le plus éloigné de I'observateur étant a O et le plus proche a 100 ; seuls les
atomes situés en arriére du plan désigné sont conserves ; c'est donc une option qui permet de
voir a « l'intérieur » de la molécule.




&

Exporter des images

Dans Exporter : RASMOL propose différents formats pour enregistrer I'image de la molécule
présente a I'écran en vue d'une reprise de cette image avec un autre logiciel (traitement de
texte ou logiciel de traitement d'images par exemple).

+'3 RazMol - Menu Principal

Fichier Editer Afficher Colorer

Mom de la molécule: HERM1

Atomes Sélectionnés: 1112

el Clptions  Aide
R aster PoztScript
Wector PostScript
CompuServe GIF
Fartable Fistdap [FPR]

Désignation des atomes: N oL A=l
bdicrozoft BMF

RasMol>» I Faztdol Script
kalScript Script

NB : Si on souhaite imprimer I'image, il est conseillé de modifier le fond de I'image avant
exportation. Dans Options, la fonction Fond change la couleur du fond de I'écran (par défaut il
est en noir).

Couleur du fond
Couleur:
Composzante Rouge: 128
] ﬂ J ﬂ 255
Compozante Yert: 128
] ﬂ J ﬂ 255
Compozante Bleu: 128
] ﬂ J ﬂ 255

Aller plus loin

&  Utiliser des commandes RasMol

RASMENU seul est traduit en francais ce qui permet d'activer la majorité des traitements
nécessaires. Cependant, toutes les commandes, méme si elles ne figurent pas dans un menu,
peuvent étre introduites, en anglais seulement, a partir de I'éditeur de RASMOL (fenétre
RASMOL command line) ou de la ligne réservée a I'édition dans RASMENU (exemple ci-
dessous: restrict hem affiche a I'écran le heme seul).



o2 BasMol - Menu Principal [ _ =) =]
Fichier Editer  Afficher Colorer  Egporter Options  Aide

Nom de la molécule: HEMOGLOBIN (DEOXY)
Atomes Sélectionnés: 43/1112

Désignation des atomes: None

RasMol> |restrict hem|

Il est plus simple d'utiliser les commandes plut6t que les menus dans certains cas.

“_ Pour extraire une partie de la molécule

Utiliser restrict qui limite I'affichage a une sélection donnée. La syntaxe est : restrict suivi
d'un objet reconnu par RASMOL . Les atomes non sélectionnés de la molécule ne sont pas
effacés pour autant et sont accessibles par sélectionner tout.
Exemples : restrict *A affiche a I'écran ce qui appartient a la chaine A si celle-ci existe ;
restrict ~ 1-10  affiche uniquement les 10 premiers  acides  aminés.
Pour créer un fichier limité a la chaine A, restreindre l'affichage a A et enregistrer sous un
nom avec l'extension .pdb : A.pdb par exemple. L'enregistrement se fait dans le répertoire de
travail de RASMOL.

“ Pour mettre en evidence les atomes situés dans un périmétre donne

Utiliser within qui sélectionne tous les atomes situés a une distance donnée d'une chaine, d'un
motif, d'un résidu ou d'un atome spécifié. La syntaxe est : within(distance,objet) (sans espace
entre within et la premiére parenthése) ou distance représente le rayon, et objet I'élément a
partir duquel limiter la sélection.

Le rayon peut étre exprimé de deux maniéres : en A (exemple : within(4.0,val6) sélectionne
les atomes situés dans un rayon de 4 A, autour de val6 (val6 inclus) si valé existe) ou en
unités plus petites (unités de 0.004 A) : exemple within(1000,val6).

“ Pour colorer facilement des éléments choisis

Utiliser color. La syntaxe est : color suivi du nom d'un objet a colorer et du nom d'une couleur
(liste en fin de chapitre). Si color n'est suivi d'aucun nom d'objet, ce sont tous les éléments
sélectionnés qui sont colorés avec la couleur spécifiée.

“ Pour inclure ou exclure
Utiliser les opérateurs logiques : and (et) or (ou) et not (non).

L'utilisation de ces opérateurs peut étre associée a toute commande : par exemple, si la
molécule est composée de trois chaines notées A, B et C, restrict *A or *B sélectionne tous
les éléments appartenant a la chaine A ou a la chaine B. On obtient la méme chose si on tape
restrict not *C.

“ Réaliser des coupes dans la molécule

Utiliser slab. La syntaxe est slab suivi d'une valeur exprimée en % (0 correspond au plan le
plus éloigné de I'observateur et 100 au plan le plus proche). Exemple : slab 50. La coupe est



réalisée parallelement au plan de I'écran et montre les atomes situés entre le plan désigné et
I'atome le plus éloigné de la molécule.

“ Pour en savoir plus sur les commandes Rasmol, il existe deux ressources complétes en
langue anglaise :

o Manuel de Rasmol + Chime (version 0.99), sur le site de l'université du Massachussets
o Manuel de Chime (commandes nouvelles par rapport a Rasmol), sur le site officiel de
Chime

Des ressources utiles pour débuter avec le langage de RasMol :

e Guide sur I'académie d'Amiens par Jean-Francois Madre.
o Tutoriel sur le site de I'NRP par Jacques Barrére



http://www.umass.edu/microbio/chime/manual/chimeman.htm
http://www.mdlchime.com/
http://www.ac-amiens.fr/academie/pedagogie/svt/labotech/chime_script/reascript.htm#selection
http://www.inrp.fr/Acces/Biogeo/model3d/chimdata/tutoriel/index.htm

