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Information (Lehrer):

Kleiner Fuhrerschein fur Datenbanken und
ein Programm zur 3D-Visualisierung

Mit der Bioinformatik hat sich ein eigener interdisziplindrer Wissenschaftszweig
entwickelt, der Sequenzdaten fur Nukleinsduren und Proteine von Organismen
sammelt und organisiert, 3D-Strukturdaten verschiedenster makromolekularer
Molekile analysiert und Visualisierungsprogramme fur Biomolekile und biologische
Prozesse bereitstellt. Mittlerweile wurden weltweit Abermillionen solcher Datenséatze
generiert. Um diese Datenflut zu verwalten und auch allen Mitgliedern (vor allem) der
Wissenschaftsgemeinschaft zuganglich zu machen, existieren Datenbanken; die
umfangreichste befindet sich an den National Institutes of Health (NIH) in den USA
(http://www.ncbi.nlm.nih.gov/sites/gquery). Diese Art ,GOOGLE"-Suchmaschine fur
Wissenschaftler findet und vergleicht nicht nur Sequenzdaten (griine Markierungen),
sondern ermoglicht mit ,PubMed* auch die Suche nach Originalveréffentlichungen
aus der biomedizinischen Forschung (rote Markierung).
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(A) Kurzanleitung zur Suche von wissenschaftlichen Originalpublikationen:

» Mausklick links auf Zeile “PubMed: biomedical literature citations and abstracts” (s.0.)
» Suchbegriff eingeben (s. roten Pfeil): z.B. p53
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To get started with PubMed, enter one or more search terms,

Search terms may be topics, authors or journals.
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The NIH Public Access Policy May Affect You
Does NIH fund your work? ;
Then your manuscript must be made available in PubMed Central

PubMed Services
Journals Database
MeSH Database
Single Citation

How?
If you publish in one of these journals, they will take care of the whole process.

Matcher
Baich Citation If you publish anywhere else, deposit the manuscript in PubMed Central via
Matcher one of the eptions desenbed at publicaccess nih gov.

Clinical Queries
Special Queries
LinkOut
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PubMed is a service of the U.S. National Library of Medicine that includes over 18
e million citations from MEDLINE and other life science journals for biomedical
articles back to 1948, PubMed includes links to full text articles and other related
resources.
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HINWEIS: Man verliert sehr schnell den Uberblick und verirrt sich in der Datenflut. So
ergibt sich bei der Suche nach dem Tumorsuppressorprotein p53 ein Ergebnis von
48214 Treffern. Auch die Ergdnzung von p53 um den Begriff ,human” resultiert in
41011 Treffern.
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» Suche durch weitere Begriffe und Operatoren (,and“, ,or, ,not“) eingrenzen;
erst die Eingrenzung mit “p53 human and crystal structure” ergibt ein akzeptables
und uberschaubares Ergebnis.
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Related Articles
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» Mausklick links auf ,Free full text* (s. rote Markierung) zeigt eine Liste von
Publikationen, auf deren Zusammenfassungen (,abstracts”) direkt zugegriffen
werden kann und die als Vollversion gebuhrenfrei heruntergeladen werden
kénnen. Dies ist durch ,Final Version FREE" oder ,open access" oben rechts
gekennzeichnet und verlinkt (s. griine Markierung).
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Andreas C. Joerger, Hwee Ching Ang#, Dmitry B. Veprintsev, Caroline M. Blair,

and Alan R. Fersht§

From the Centre for Protein Engincering, Medical Research Council, Cambridge, CB2 2QH, United Kingdom

We have solved the crystal structures of three onco-
genic mutants of the core domain of the human tumor
suppressor p53. The mutations were introduced into a
stabilized variant. The cancer hot spot mutation R273H
simply removes an arginine involved in DNA binding
without causing structural distortions in neighboring
residues. In contrast, the “structural” oncogenic muta-
tions HIGSR and R249S induce substantial structural
perturbation around the mutation site in the L2 and L3
loops, respectively. H168R is a specific intragenic sup-
pressor mutation for R249S. When both cancer muta-
tions are combined in the same molecule, Arg'®® mimics
the role of Arg?® in wild type, and the wild type confor-
mation is largely restored in both loops. Our structural
and biophysical data provide compelling evidence for
the mechanism of rescue of mutant p53 by intragenic
suppressor mutations and reveal features by which pro-
teins can adapt to deleterious mutations.

(Arg'™, Gy, Arg®, Arg®®, Arg®™, and Arg®?) (4).

The crystal structure of the human p53 core domain in com-
plex with consensus DNA has provided a framework for under-
standing the deleterious effect of many cancer mutants (5). A
large immunoglobulin-like g-sandwich, forming a compact bar-
rel-like structure, provides the basic scaffeld for the conserved
DNA binding surface (Fig. 14). This extended surface, rich in
basic amino acids, consists of a loop-sheet-helix motif and two
large loops (L2 and L3). These two loops are stabilized by a zine
ion, which is coordinated by three cysteines and a histidine
(Cys!™, His'™, Cys™*, and Cys?) (Fig. 1B). On the basis of
this structure, common cancer mutations have been classified
as “structural” mutations resulting in structural perturbations
of the core domain or “contact” mutations resulting in the loss
of a DNA-contacting residue.

A more detailed picture has emerged from quantitative sta-
bility and DNA binding studies for wild type p53 and several
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Eufw k-3 cancer-associated mutants (6, 7). The core domain of human ’w
= = P53 has low intrinsic thermodynamie stability, and its melting the journal
7,, * The tumor suppressor p53 is a tetrameric multidomain tran-  temperature is only slightly above hody temperature. Hence, } Download to citation
o g seription factor that has an essential role in maintaining the even weakly destabilizing mutations can have a detrimental manager
g 3 genomic integrity of the cell. In response to DNA damage, UV effect and result in a large population of unfolded protein under 3 Request Permissions
i irradiation, hypoxia, and other stresses, p53 activates the ex-  physiologieal conditions. On the basis of these studies, cancer-
£ pression of a variety of genes that encode proteins respensibl d mutations in the core domain can be subdivided into Citing Articles
£ = for Gy and Gy cell cycle arrest and apoptosis (1-3). p53 is  three classes: (i) DNA contact mutations, such as R273H, with
ey E inactivated in virtually all human cancers. In about 50% of all  little effect on the averall stability of the protein but impaired } Citing Articles via Google
human cancers, this inactivation is a direct result of mutations  function because of the loss of a residue mediating DNA con- Scholar
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Dies ist nur ein Mikrospektrum der Moglichkeiten, die diese Datenbank der NIH bietet.
Es macht sicher viel Freude, die anderen features zu erkunden und auszuprobieren.
Jedoch wird schnell die Zeit zum limitierenden Faktor.
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(B) Kurzanleitung zur Suche von Informationen uber Proteine:

Die Datenbank Universal Protein Resource (kurz: UniProt; http://www.uniprot.org/) ist
eine umfangreiche Sammlung von Sequenz- und Strukturdaten von Proteinen, die
dariiber hinaus auch Informationen tber Vorkommen, Funktion oder beispielsweise
Beteiligung an bestimmten Erkrankungen liefert.

Unter ,SITE TOUR" (s. rote Markierung unten rechts) wird ein Lernprogramm fir die
Nutzung der Datenbank zur Verfigung gestellt.

Uari®red - Packard Bell

Search in Query
T [Semeh ] [Gioar] Flelds »
Search Blast Align Retrieve 1D Mapping
WELCOME NEWS 8
The mission of UniPret is to provide the scientific community with a Release 14.6 — Dec 16, 2008
comprehensive, high-guality and freely accessible resource of protein GeneCards: yet another
and fi 1 : means fo get human gene

chromosomal location -
Cross-references to

What we provide GeneCards and PRIDE

+ Statistics for UniProtiKB:

UniProtkB Protein knowledgebase, consists of two sections: Swiss-Prot - TrEMBL
+ Forthcoming changes
Swiss-Prot, which is manually annotated and 3 News archives
reviewed.
TrEMBL, which is automatically annotated and is SITE TOUR
not reviewed.
UniRef Sequence clusters, used to speed up similarity
searches,
UniPare Sequence archive, used to keep track of sequences and

their identifiers.

Leamn how to make best use
Supporting data  Literature citations. taxonomy. keywords and more. of the tools and data on this
site.

o
] R -

» Suchbegriff unter ,Query” eingeben und ,Search” klicken (s. rote Pfeile):
z.B. p53 human tumor suppressor protein

Downloads - Contact - Dotumertabontel

Search in Query
Protien Knowiadgetase (UnProekB) %] |ps) human tumee suppressor protein Clear| Fields »

Search Blast Align Refrieve 1D Mapping *
1-25 of 98 results for p53« AND human = AND tumor = AND suppressor: AND protein« in UniProtkB sored by score descending =
i Browse by taxonamy, keyword, gene ontology, enzyme class of pathway | 3 Reduce sequence redundancy to 100%, 90% or 50% | [ Customize display

+ Show anly revi ¢ (UniF iss-Prot) or i 1 % (UniProti B/ TrEMBL ) entries
+ Quote terms: "tumar suppreasor”

+ Restrict term "p53” to protein family, gene name, gene ontolegy, protein name, strain, taxenomy, web resource

» Restrict term "human” te author, gene name, virus host, pretein name, organism, strain, . tissue, web
+ Restrict tarm "tumar” to authar, protein family, gene name, gena ontolegy, keyword, protein name, organism, strain, taxonomy. tissue, web
resgurce

+ Restrict term “suppressor” to author, gene name, keyword, protein name

+ Restrict term "protein” to author, domain, protein family, gene name, gene ontology, keyword, location, protein name, strain, taxonomy, tissue,

web resource
Page 1 of 4| Next »
Q‘ G’ Entry name Status Protein names - Genes ‘Organism - Length -
=) _— P53_HUMAN cellular tumor antigen ps3 (Tumar TP53 (F53) Homo 393
suppresscr p53) (Phosphopretein p53) sapiens
(Antigen NY-CO-13) (Human)
o P02340 P53_MOUSE Cellular tumor antigen p53 (Tumor Tp53 (P53) Mus 387
suppressor pS3) (Trp&3) musculus
(Mouse)
P0O7193 PE3_XENLA d Cellular tumor antigen p53 (Tumar p53 Xenopus 383
suppressor pS3) lagvis
(African
clawed *
@ oot R -

» Zugriffsnummer des gewinschten Proteins in Spalte ,Accession“ auswahlen
(s. rote Markierung)
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Search in

Query
[Protsin Kecwiedgabase {UnFrotks) | ] Fields s

Search Blast * Aign* Ratrieve 1D Mapging *

“ Reviewed, UniProtkB/Swiss-Prot PO4637 (F53_HUMAN) Centrbuty

Last modified December 16, 2008, Versian 153, £ History... M resach
5 2 Clustars with 100%, 90%. 50% identity |~ Docemants (81 (3 Thisd-party data | [ Customize dispiay [k [Fasia)
eherency Tesowoes,

Hames and erigin - Protein sttributes - Genersl annotation (Comments) - Onlologies - Binary interactions - Altemative products - Sequence annotstion (Festures] - Sequences - R
Croas-mbeencas  Entry wlormabon  Falevant documents

Hide

Protain names Recommended name.
‘Cellular tumor antigen ps3
Alternalive narme(s)
Tumar supgressor ph3
Phosphoprotein p53
Antigan NY.CD-13
Gene names Name:  TP53
Synomms. P53
Qrganism Homo sapiens (Human)
Taxonamic identfier G606 NCEQ
Taxonamic ineage Eukearyata » Metazoa » Chardata » Craniata » s v + Euthena » Primates » Hapl

Catarhini » Hominidae » Homo

Protein attributes Hide | Tog
Sequence length 303 AN
Saquence stas Compicte.
Sequence processing The displayed sequence is not processed.
Prolein exstence Evidence at protein hevel
£ o
[ B btemet e -

HINWEIS: Gerade beim menschlichen Tumorsuppressorprotein p53 macht sich die
bisher gesammelte Datenflut beim Durchwandern der Seite mal wieder unangenehm
bemerkbar. Selbst die Unterteilung durch die grauen Querbalken ist nur bedingt
hilfreich, wenn bisher von p53 z.B. Gber 1.500 Varianten in der Aminosauresequenz
bekannt sind und diese auch alle unter ,Sequence annotation (Features)" aufgelistet
werden.

Durch die Funktion ,Hide* am rechten Rand des Balkens steigen Ubersichtlichkeit
und Bearbeitungsgeschwindigkeit (s. roten Pfeil).

Cellular tumer antigen p53 - Homo sapiens (Human) - Packard Bell nE
Ge = L. B rirod erhaipred POAS3T 4] . Bl
Den ewbet gkt fwotw B 1
08| Cob e o83 oo oo Bhar) | R e T

) -~

“ Rewi d, UniPro iss-Prot PO4637 (P53_HUMAN) cf‘gn':::dw.‘

Lost medified December 16, 2008, Version 153, £ History... I—I

= = Clusters with 100%, 90%, £0% identey | | Dacuments (] | [ Third-party data | (3 Customers display [ et [oomn frosoom JGir frastal

Names and ongin - Proben altributes - General annotaton Ontologies - Binary Aemste products - Sequence annotation (Fealures] ) Sequences
Cross-refarences - Emtry information - Relevant documents

Names and origin Show | Tap

Protein attributes Show | Top

General annotation (Comments) Show | Tap

Ontologies Show | Top

Binary interactions Show | Top

Alternative products Show | Top

Sequence annotation (Features) Show | Top

Sequences Show | Tap

References Show | Top

Web resources Show | Top

Cross-references Hide | Top

Sequence databoses

EE X02469 mRNA. Translation CAAZ6306.1. 2
: @ e
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(= Cellular tumar antigen ph3 - Homa sapiens {Human) - Packar d Bell

GO - [ it orgrintpossr w4 lx |
Gotei Peabelen  Fwidh Eavolen Exbs 1
W Gt | Celular tumor arkigen 53 - Hosmo sapiens (Runen) | B - B - & - e - (e "
| Sequence annctation (Featurs 2
Feature key Position Length  Description Graphical view Feature
(s) dentifier
Malecule processing
O  Chain 1-393 393 Celluar tumor antigen p53 . PRO_0000185703
Rugions
[ DNA binding 102 - 292 19 N
O Region 1-83 83  Interaction with HRMT1L2 L
O Region 1-44 44  Transcription activation (acidic) -—
Il Region 66-110 45 Interaction with WWOX —.—
O  Region 100 - 370 271 Inferaction with HIPK1 L= I
] Region 116 - 202 177 Interachon wath AXIN1 [ I
Reqion 241-248 B  Interacts with the 53BP2 SH3 domain _—t
Il Region 256 - 294 39 Interaction with E4F1 —a—
O  Region 300 - 393 94 Interaction with CARM1 _
O Region 319 - 360 42 Inferaction with HIPK2 .
L Region 325-3568 32 Oligomerization _—.
Regon 359383 5 Interachon with USP7? —_—
O Region 368 - 387 20 Basic {repression of DNA-binding) ]
O Matif an5-3H 17 Bipartite nuclear localization signal _—
1 Mot 339 - 350 12 Nuclear export signal —_—
Motif 370 - 372 3 [KRHSTARK motif
Sites
Metal binding 174 1 dng S EEE—
Metal binding 179 1 Zinc t
Metal binding 238 1 Zinc t
Alnbal bimedime nan 4 Timn M
& >
[ @ & Inberet Faows -

HINWEIS: Unter ,Sequence annotation (Features)‘ findet man aber auch sehr
interessante Informationen Uber die Positionen der verschiedenen Domanen
innerhalb des Peptids oder Proteins.

BICIE £

OMr Bebotm Gt Fearten B T

G Gl e setigen 053 - o exuts i) Fiv [ v e [rses s e e
UniGene Hs 654481 1
3D structure databases
POB Entry Method Resclution (A) Chain Positions PDBsum

1A1U  NMR - AC 324-358 [#]
1AIE  X-ray 1.50 A 326-356 %]
1C26  Xeray 1.70 A 325-356 [#]
1DT7  NMR 5 XY 367-388 ]
1GZH  Xeray 2,60 AlC 95-282 []
1H2E6  Xeray 224 E 376-386 [#]
1HSS HNMR - AB 324-357 [#]
1JSP NMR o A 367-386 [#]
1KZY  X-ray 2.50 AB 95-289 ]
1MA3  Xeray 2.00 ) 372389 [n)
10LG  NMR c ABICID 319-360 [#]
10LH  NMR - ABICID 319-360 [#]
1PES  NMR = ABICID 325-355 [#]
1FPET NMR - ABICID 325-355 [»]
1SAE  NMR - AIBICID 3189-360 [»]
1SAF  NMR c ABICID 319-360 [#]
15AG NMR - ABICID 319-360 [#]
18AH  NMR - ABICID 319-360 [#]
15A1  NMR - ABICID 319-360 [»]
18AJ NMR - ABICID 318-360 [»]
15AK  NMR c ABICID 319-360 [#]
P =gy Gao o ]
I 1TER  X-ray 220 ABIC 94-312 I [#]
TTOR——XTay Farin e L g -t [»]
1UOL  X-ray 1.90 AB 94-312 %]
1XQH  X-ray 1.75 BIF 369-377 [#]
1YCQ  X-ray 2.30 B 13-29 ]
1YCR  X-ray 2,60 8 1529 []
- AYIEE Weraw e leli] A Qd-2a% Fal - »
Lp G Intemet #, 100%

» unter ,Cross-references” befindet sich eine Auflistung aller bisher ermittelten 3D-
Strukturdaten;, wenn wie im Falle von p53 keine Strukturdaten der
Gesamtsequenz existieren, wahlt man bspw. die langste aus (s. rote Markierung)
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= http:/fwmw.pdb.org/pdbjcalfexplore. caiPpdbld=1T5R ¥ [#2][ %] [cooge I

Datei Bearbsiten  Ansicht  Favoriten  Extras 7

— = § »
7% @t |remRCSEPDB : Structurs Explorer I } - - v [k Seite v () Extras -

~
[== a memeer or Tve SIPIDB MyPDB: Login | Register |
D An Information Portal to Biological Macromolecular Structures
R

[===4
PROTEIN DATA BANK As of Tuesday Dec 23, 2008 there are 54956 Structures @ | PDB Statistics @

| FEEDBACK | HELJ DBID or

[Home| Search| Structure

® Home

Learn more: [M] Images and Visualization

DOI 10.2210/pdbtsr/pdb Biological Molecule

" ® Getting Started
® Structural Genomics
¥ bownload Files Red - Derived Information

¥ Deposit and validate

» Dictionaries & File Formats Title P53 CORE DOMAIN IN COMPLEX WITH DNA

¥ Software Tools
» Authers Che, Y., Gorina, S., Jeffrey, P., Pavletich, N.
General Education
¥ site Tutorials
Cho, Y., Gorina, S., Jeffrey, P.D., Pavletich, N.P. (1994) Crystal structure of a p53 tumor
» Primary Citation suppressor-DNA complex: understanding tumorigenic mutations. Science 265: 346-355
General Information [Abstract] Publed

- W Acknowledgements

® gissync

® Frequently Asked Questions

History Deposition 1995-07-28 Release 1996-01-29

Display Options @

: - Experimental KiNG
ﬂma.ﬁ_ 7},}:; r x| eheal Type X-RAY DIFFRACTION Data NiA o
Want to search by WebMol
sequence? Click here. e
Resolution[A] £ R-Value R-Free Space Group MBT SimpleViewer™
Parameters 220 0.205 (obs.) n/a cz2(c121) MBT Protein Workshop
QuickPDB
All Images
Length [A] a 117.50 b 67.90 c 108.80 * Capsble of displsying biclegicsl moleculas
Unit cell Angles [7] alpha 90.00 beta 105.50 gamma 90.00
Molecular
Description Polymer. 1 HMolecule: DNA (5'-D
Asymmetric Unit  ("“TP*TP*TP*CP*CP*TP"AP*GP "AP*"CP*TP*TP"GP"CP"CP"CP"A P"AP*TP*TP"A)-3')
Chains: E
Paolymer: 2 Molecule: DNA (5'-D
("AP* TR ARP*AP*TR*TP*GRP*GRP*GP*CR*AP*AP*GP* TP CP*TR*A P*GP*GP*AP"AY-3"Y A
(& € Internat H A00% v

» man gelangt direkt auf die Protein-Datenbank von Research Collaboratory for
Structural Bioinformatics (RCSB) und kann sich die 3D-Strukturdaten von p53 als
pdb-Datei herunterladen (s. roten Pfeil)
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(C) Kurzanleitung zur Nutzung des Visualisierungsprogramms PyMOL.:

Um komplexe Makromolekile wie Nukleinsduren oder Proteine am
Computerbildschirm dreidimensional darstellen zu koénnen, bendtigt man
Visualisierungsprogramme wie z.B. PyMOL. DelLano Scientifics ist ein kommerzieller
Software-Anbieter, der im Internet eine veraltete Version des Programms kostenlos
zum Herunterladen zur Verfigung stellt ( http://pymol.sourceforge.net/ ).

> unter ,Download“ kann man unter “Older PyMOL builds (pre-1.0) are still
FREELY accessible but are no longer maintained” die voll funktionsfahige
Version 0.99 herunterladen (Volumen: 11,4 MB) (s. rote Markierung)

(= PyMOL Molocular Viewnr - Sourcelorgs - Packard Boll

@@- & ot eyl sourcef onge, et B | )
Dabel  Bearbeber  Sroicht  Favorken  Esras

WG| Py Molecular Viewer - ScurceForge &8

The PyMOL Home Page has moved to: www.pymol.org (pitast uodate Inks i peint 3¢ that LRL).

< o Oor.nlosn’ . Documenkation o Mailing Lists ' PyMoLwiki o Spansor o Plugins o Links . Sourceforge

PYMOL is Good for:

Please visit the PyMOL
COMMUNITY WIKI

1. Viewng 3D Structures "

2. Rendering Figures Lt Do

3. Ghang Present IEABONS

& Arwmal

H

6.

Arumatng Molecules
+ Sharing Visualizations . -
POMING GAOMETTY Linux (or any L)
Click to Access: Mac 05
and
A Windows
A link is @ vote, 58 piess
fink v pymol.erg!

« FREE EVALUATION BUILDS,
« INCENTIVE DOWNLOADS®,
+ OFFICIAL DOCUMENTATIC

= wxtre Banafits

(= Download PyMOL Builds - Packard Bell
@ v [ hipudekcicomiel

o Datei  Bearbeiten  Ansicht  Favorlten  Extras  ?
A PymOL sl 2
A hasing 12
LELRY purchasing e o ‘ﬁDawnlaadFyMOLBuMds | |

Copyright © 2008 Dl

TR

v [#2][x] [ (2]

B - B - - [hsete - @Edgras -

@ Download PyMOL Builds Back

For Current Subscribers

® Entity-wide subscribers can download via automatic login to Online Documentation.

® All subscribers can using cr ials from their latest receipt.
Please contact sales@delsci.com if you lack these!

For Potential Subscribers

® Everyone can access for evaluation only builds that are partly crippled and may not be current.

® students and teachers can access free educational use only builds after being approved.

® Collaborators can access for collaborators only builds once a collaboration has been established.

Il Older PyMOL builds (pre-1.0) are still FREELY accessible but are no longer maintained. I

If you appreciate PyMOL, then please sponsor the project by becoming a Subscriber!

As Open-Source Code

® Everyone can compile their own current PyMOL builds using the open-source code (fetched via Subversion).

MOL H
Copyright © 2008 DeLano Scientific LLC P L

(3 @ miemnet H1o0% -
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» nach Installation auf dem Rechner das Programm PyMOL starten

PyMOL TclfTk GUI

Fle Edt Buld Movie Display Sstting Sgene Mouse Wieard  Blugin

Help  Tutorial
Resst | Zoom | Draw | Ray | Reck
PYMOL(TH) Incentive Product - copyright () 2006 Delano Scientific LLC.
Unpick | Deselect | Get view

A CUFFENT PYMOL MAinrtenance and/or Support subscriprion may be required
for legal use of this Build beyond a finite honor-system evaluation period. L | | stop | Play [ = [ =1 | mclear
Please visit NELp://waw. pymol.org/funding. html for mere information.

Command [ Buider

This PyMOL Executable Build incorparates Open-source FyMOL 0.99rcé.
Adapting to GeForce hardware.

I PyMOL Viewer.

NOTICE: This PyMOL Executable Build is Copyright @ 2006 An Executable PyMOL™
DeLano Scientific LLC. South San Francisco, California, U.S.A. Incentive Product
Al rights not explicitly granted below are reserved. Based on PyMOL v0.99

Terms of Usage

This PyMOL Executable Build is for use by PyMOL sponsors who have
purchased a current PyMOL Maintenance and/or Support Subscription.

Non-sponsors may use this Build for finits honor-system evaluations that enable
fully-informed decisions about whether or not to sponsor the praject.

If, after evaluation, you decide not to become a PyMOL sponsor, then you must
discontinue use of this Build for workplace tasks and instead compile PyMOL
directly from the open-source cade. Nan-sponsors may however continue to use
this Build for certain* public, educational, and co-marketing activities.
Pigase purchase a
All non-sponsors who use this Build to prepare a publication, presentation, Subscription so that we
animation, or web site must therein acknowledge PyMOL by name. Fallure to do  can continue to develop
so creates a sponsorship obligation in the form of a liability for payment of PYMOL as open-sorce
current-year PyMOL subscription fees to DeLano Scientific LLC. software for research,

drug discovery, and

To learn more about PyMOL Subscriptions, please visit: Scloaamont

http://www.pymol.org/funding.html or emall: sales@delsci.com

Thank you for your cooperation, Support, and participation. DeLano Scientific LLC

400 Oyster Point Blvd. Ste 213
Warren L. DeLano, Ph.D. Principal Scientist South San Francisco, CA 94080
Joni W. Lam, Operations Manager United States of Amerca
650-872-0842 Fax: 650-872:0273
* see http://delsci.com/terms for details regarding usage by non-sponsars. www.delanoscientific.com

B [ Dad Mo (wply Dong Kene Mowe Wead Bugn
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_é ;;_JI' 4
R A

> in der Zeile 1TSR ,A“ fur Actions anklicken (s. roten Pfeil), aus Liste
Jpreset’ wahlen und aus weiterer Liste ,pretty® wahlen (andere Moglichkeiten
einfach auch mal alle ausprobieren!)

I PyMOL Viewer

F i 111
PyMOL>_ [ f<Ta[w[>Tw]s ¥
> Bei Gedrickthalten der linken Maustaste kann das visualisierte Molekil durch
Bewegen der Maus im Raum gedreht werden.
> Bei Gedrickthalten der rechten Maustaste kann das visualisierte Molekil durch
Ziehen der Maus gezoomt werden.

Molekilsequenzen ausblenden oder entfernen:
» aus Hauptmendleiste unter ,Display” die Ansicht ,Sequence” auswahlen

pyho BEE
File Edit Build Mo Display thing  Scens  Mouse  Wizard  Plugin Help  Tutorial
COMPND 12 MOLECULE: ; ~l[ resst | zoom [ prew [ Ray | Rack
compnD 13 D(=ap<Tr IR IFCP*APTAPFGRFTR*CP*TR*A - -
COMPND 14 PRGRwGRw, e ol Unpick, | Deselect Get Yiew
COMPND 15 CHAIN: F;  22quence Mode | | = | ol | | | —
COMPND 16 ENGINEERE  Spapeg =] = op | Play | = | » 5
ObjectMolecule: Re: 21 I8 as5ignments. Command Euwilder
objectMolecule: re:  Stereo Mode ¥ Information. |
Symmetry: Found 4 |
cmdLoad: "E:hDokume Zaon b ihMarkushEigene Dateienswis-Frojekthywis-gio
TogiewHRV_vakzinierd (_II' » LELISAMolekldateiem1iTsR. pdb" Toaded as "1 w
| = :

Farkavenind >

» es werden oberhalb der Molekulabbildung in 3 Zeilen die jeweiligen Aminoséaure-
positionen im Peptid/Protein bzw. Nukleotide in der DNA, die Aminoséure im
Einbuchstabencode und ein hellgrauer Balken, der als Cursor genutzt werden
kann, dargestellt (s. griine Pfeile, griine Markierung)

» durch Mausklick links kénnen einzelne Aminosauren ausgewahlt werden; durch
Umschalttaste (=shift) + Mausklick links kdnnen innerhalb von 2 begrenzenden
Aminosauren ganze Bereiche markiert werden
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Themaykrebs
_é ;;_JI' 4
R A

(die ausgewdahlten Bereiche werden entsprechend der Farbgebung in der
Abbildung in der Cursorzeile wiedergegeben; rechts erscheint unterhalb der Zeile
1TSR eine weitere Zeile (sele), die die Bearbeitung ausgewahlter Aminosaure-
sequenzen steuert (s. roten Pfeil)

I PyMOL Viewer
#1TSR 261 266

i : F [ Sl
POMOL>_ (W< > >~

> in der Zeile (sele) ,H* fur Hide anklicken und aus Liste ,everything* wahlen (die
ausgewahlten Bereiche erscheinen in der Abbildung zundchst mit kleinen
pinkfarbenen Quadraten; sie bleiben nach der Bearbeitung erhalten — kénnen
aber durch Mausklick links auf den schwarzen Hintergrund entfernt werden; die
Molekdilteile bleiben in der Sequenzzeile erhalten, werden aus der
Molekulabbildung aber ausgeblendet)

» die markierten Molekulanteile kdnnen durch Anklicken von ,A* in Zeile (sele) und
auswahlen von ,remove atoms* auch aus Sequenzzeile entfernt werden

Farbgebungen / Molekuldarstellungen verandern:

» durch Mausklick links in Sequenzzeile Aminosauren oder ganze Bereiche
markieren

> in der Zeile (sele) ,C* fir Color anklicken und aus Liste z.B. unter
.greens” weiteren Grin-Ton wahlen
(gesamte Sequenz des dargestellten p53-Molekils hellgriin gefarbt;, die
Zinkfinger-Aminosauren an Positionen 176, 179, 238 und 242 rot gefarbt (s. rote
Pfeile); das zentrale Zink-lon grau gefarbt; Ansicht gedreht und gezoomt)
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> in der Zeile (sele) ,S* fur Show anklicken und aus Liste z.B. ,sticks” (hier fur die
Zinkfinger-Aminoséauren) oder ,spheres* (fur das Zink-lon) auswéhlen

M PyMOL Viewer

PuMOL>_

Hintergrundfarbe variieren:
» in Menduleiste unter ,Display® -> ,background“ wéhlen (am Bildschirm ist
schwarzer Hintergrund meist optimal; jedoch fur Ausdrucke suboptimal)

Sicherung von Molekilbearbeitungen / als Grafik fur Textverarbeitung:

» in Menileiste unter ,File* - ,Save Session“ wéhlen (Bearbeitungszustand kann
parallel zur Original-pdb-Datei als pse-Datei gespeichert werden)

» in Mendleiste unter ,File* - ,Save Image“ wéhlen (Bearbeitungszustand kann
parallel zur Original-pdb-Datei als png-Bilddatei gespeichert werden; Einfligen als
Grafik durch Textverarbeitungsprogramme moglich)

Auch hierbei handelt es sich nur um eine Kurzanleitung, die rasch erste Schritte im
Umgang erlaubt, jedoch die vielfaltigen Mdglichkeiten, die dieses Visualisierungs-
programm bietet, nur oberflachlich ankratzt. Man sollte es einfach mal spielerisch
ausprobieren und sich tuberraschen lassen, was am Bildschirm so alles passiert &)
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