
Σ
το πρώτο µέρος αυτής της σειράς άρθρων (τεύχος 5),
είχα γράψει ότι την επόµενη φορά θα παρουσίαζα τα
εργαλεία gcu, chemical calculator, spectrum viewer και

gnome crystal του Gnome. Παρ’ όλα αυτά, προτιµώ τελικά να
παρουσιάσω πρώτα κάτι πιο εντυπωσιακό και µε λίγο περισ-
σότερο «κώδικα» από τις άλλες φορές. Υπόσχοµαι όµως ότι
στο επόµενο άρθρο τα παραπάνω εργαλεία του Gnome θα
έχουν την τιµητική τους. :)

Τι είναι η ψηφιακή απεικόνιση µορίων
Η ψηφιακή απεικόνιση µορίων (Molecular Visualization) εί-

ναι η διαδικασία της ερµηνείας οπτικών εικόνων των µορίων
στην οθόνη ενός υπολογιστή. Πρέπει να τονιστεί το γεγονός
ότι η ερµηνεία είναι κάτι πιο πολύπλοκο από την απλή προβο-
λή εικόνων σε ένα PC. Γι’ αυτόν το λόγο υπάρχουν εξειδικευ-
µένα προγράµµατα που µπορούν να βοηθήσουν τα µέλη της
πανεπιστηµιακής κοινότητας και να καταστήσουν τη διαδικα-
σία συγγραφής ενός επιστηµονικού άρθρου πιο εύκολη. Αν
µάλιστα συνυπολογίσουµε την ύπαρξη λογισµικού ανοικτού
κώδικα υψηλής ποιότητας στον τοµέα αυτό, τότε έχουµε ένα
πραγµατικό δώρο για τους επιστήµονες των βιολογικών, κυ-
ρίως, επιστηµών.

PyMOL
To PyMOL είναι αυτή τη στιγµή ένα από τα κορυφαία open

source προγράµµατα στον τοµέα αυτό. Όπως αφήνει να εν-
νοηθεί και το όνοµά του, είναι φτιαγµένο µε τη γλώσσα προ-
γραµµατισµού Python και διανέµεται ελεύθερα υπό την άδεια

χρήσης Python License (CNRI Python License). Η εφαρµογή
αναπτύσσεται από την εταιρεία Βιοπληροφορικής Schrö din -
ger, ενώ ταυτόχρονα έχει και µία δραστήρια κοινότητα αποτε-
λούµενη από επιστήµονες και ερευνητές. ∆εν είναι τυχαίο άλ-
λωστε το γεγονός ότι περίπου το ένα τέταρτο των δηµοσιευ-
µένων τρισδιάστατων εικόνων της επιστηµονικής βιβλιογρα-
φίας έχουν κατασκευαστεί µε το πρόγραµµα αυτό.

Το PyMOL υποστηρίζει δεδοµένα προς απεικόνιση από τις
τεχνικές της Ηλεκτρονικής Μικροσκοπίας (Electron Micro -
scopy – EM) και της Κρυσταλλογραφίας Ακτινών Χ (X-Ray
Crystallography – XRC), ενώ παρέχει υποστήριξη για την
απεικόνιση των σηµείων σύνδεσης (binding site) πολύπλοκων
µορίων όπως το DNA, RNA κ.ά.

Οι κύριοι άξονες δράσης στους οποίους στηρίζεται η λει-
τουργία του προγράµµατος είναι: view, render, animate,

export, present, develop. Οι δύο τελευταίοι άξονες περιλαµ-
βάνουν τη χρήση συµπληρωµατικών προγραµµάτων όπως το
AxPyMoL και το JyMol, που αποτελούν αντιστοίχως plug–in
για την προβολή τρισδιάστατων µορίων σε προγράµµατα πα-
ρουσίασης και πλατφόρµα (βασισµένη στη γλώσσα Java) για
την ανάπτυξη προγραµµάτων ψηφιακής απεικόνισης µορίων
σε δεύτερο επίπεδο, ώστε να ικανοποιηθούν οι ιδιαίτερες
ανάγκες κάθε εργαστηρίου.

Βέβαια, στο PyMOL θα βρει κανείς τα απαραίτητα εργαλεία
για να δηµιουργήσει από το µηδέν µόρια και φυσικά να επε-
ξεργαστεί έτοιµες δοµές από τις επιστηµονικές βάσεις δεδο-
µένων. Παρ’ όλα αυτά, συνήθως χρησιµοποιείται για τη δηµι-
ουργία επιστηµονικού animation µικρού µήκους και την παρα-
γωγή rendered εικόνων για εισαγωγή σε παρουσιάσεις και
άρθρα.

Τα πρώτα βήµατα
To PyMol συνεργάζεται µε περισσότερους από 30 διαφορε-

τικούς τύπους αρχείων, από .pdb αρχεία για τις πρωτεΐνες,
µέχρι χάρτες µέτρησης ηλεκτρονικής πυκνότητας. Ας δούµε
λοιπόν πώς γίνεται αυτή η διαδικασία για µία πρωτεΐνη. Τα
αρχεία .pdb των πρωτεΐνων, τα οποία αποτελούν διεθνές
πρότυπο και υπάρχουν από την εποχή των διάτρητων καρ-
τών, βρίσκονται σε µεγάλες βάσεις δεδοµένων, όπως η
RCSB Protein Data Bank. 

Μπαίνοντας κάποιος χρήστης στο Web site της RCSB PDB,
µπορεί να κατεβάσει ελεύθερα οποιαδήποτε δοµή υπάρχει σε
αυτή τη βάση, αλλά για προχωρηµένες λειτουργίες, όπως
υποβολή κάποιας δοµής, θα πρέπει να δηµιουργήσει λογα-
ριασµό χρήστη. Στο παράδειγµά µας, µε µία τυχαία έρευνα
βρίσκουµε τη δοµή της πρωτεΐνης Mutant of the Carboxy -
peptidase.

Του Κώστα Μπουκουβάλα <boukouvalas@greeklug.gr>
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Το ταξίδι στο µαγικό κόσµο των µορίων και της

Χηµείας συνεχίζεται µε το PyMOL, µε το οποίο

µπορούµε να δηµιουργήσουµε τρισδιάστατες

αναπαραστάσεις των χηµικών µορίων...

Εργαλεία: Python, PyMol

∆υσκολία:

URL: http://pymol.org

Οδηγοί
χρήσης
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Ο Κώστας είναι ιδρυτικό µέλος του GREEKLUG.

Χηµεία στο Linux (Μέρος 2ο)

Το κεντρικό µενού (πάνω) και το παράθυρο προβολής
(κάτω) του PyMol. 1

Απαραίτητα για τη λειτουργία του PyMOL είναι

τα πακέτα της Python αφού σε αυτή τη γλώσσα

βασίζεται το πρόγραµµα.
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Επειδή το πρόγραµµα είναι άµεσα συνδεδεµένο µε την
RCSB Protein Data Bank, µπορούµε πιο άµεσα να δώσουµε
την εντολή:

fetch 3PRT

Βέβαια, προϋπόθεση για να φτάσουµε σε αυτό το σηµείο
είναι να γνωρίζουµε τις πρωτεΐνες µε τα «µικρά» τους ονόµα-
τα στη βάση δεδοµένων, δηλαδή να έχουµε υψηλό επίπεδο
εξοικείωσης µε το αντικείµενο.

Έπειτα αποθηκεύουµε το αρχείο 3PRT.pdb σε έναν φάκελο
του οποίου το όνοµα αποτελείται από λατινικούς χαρακτήρες
(αλλιώς η Python θα έχει πρόβληµα encoding µε τα ελληνικά
και δεν θα ανοίγει το αρχείο). Ανοίγοντας από το File ->
Open το αρχείο που βρίσκεται στον αντίστοιχο κατάλογο µάς
παρουσιάζεται η δοµή στην απλή µορφή, όπου µπορούµε να
δούµε κάποιες απλές λειτουργίες. Με απλό πάτηµα του πο-
ντικιού και κράτηµα µπορούµε να περιστρέψουµε τη δοµή
365 µοίρες προς όλες τις κατευθύνσεις. Με διπλό πάτηµα
του ποντικιού εµφανίζεται το µενού επιλογών όπου µπορούµε
να κάνουµε zoom στο ποσοστό που είναι ορατή ολόκληρη η
δοµή του µορίου, orient, δηλαδή orientation ως προς τους
νοητούς άξονες x,y,z, ενώ µε reset µπορούµε να επαναφέ-
ρουµε την ένωση στην αρχική προβολή της, όπως δηλαδή
εµφανίζεται αρχικά στο αρχείο .pdb. Αυτή η τελευταία επιλο-
γή είναι το «αποκούµπι» µας σε περίπτωση που έχουµε παίξει
αρκετά µε την ένωση που µελετάµε και κάπου έχουµε χαθεί.
Μία ακόµα βασική εντολή-επιλογή είναι η reinitialize, η οποία
ουσιαστικά ξεκινά το PyMol από την αρχή, διαγράφοντας
οποιαδήποτε ανοικτή συνεδρία χωρίς να χρειαστεί να κλεί-
σουµε και να ανοίξουµε ξανά το πρόγραµµα.

Στο κουτί κάτω δεξιά (Mouse Control Panel) περιγράφονται
και µερικοί άλλοι συνδυασµοί πλήκτρων που µπορούµε να κά-
νουµε, όπως το zoom µέσω Ctrl και +/- ρόδας του ποντικιού.
Εναλλακτικά µπορούµε να κρατήσουµε πατηµένο το δεξί πλή-
κτρο του ποντικιού και να σύρουµε το ποντίκι. Με απλό rolling
«εξαφανίζονται» επιλεκτικά µερικά µέρη του µορίου, ώστε να
µπορούµε να µελετήσουµε καλύτερα τις περιοχές που µέ-
νουν ορατές.

Παραπάνω αναφέρθηκε όµως ότι η ψηφιακή απεικόνιση
µορίων έχει ως στόχο την ερµηνεία της οπτικής εικόνας. Γι’
αυτόν ακριβώς το λόγο πρέπει να είµαστε σε θέση να δούµε
ένα µόριο, την πρωτεΐνη στην περίπτωσή µας, µε διάφορους
τρόπους. 

∆εξιά πάνω (Object Control Panel) µπορούµε να δούµε το
όνοµα της κάθε µίας από τις πολλές ενώσεις που µπορεί να
έχουµε ανοίξει και δίπλα τα γράµµατα A (Action), S (Show), H
(Hide), L (Label) και C (Color). Εδώ υπάρχει ένα ενδιαφέρον
σηµείο: οτιδήποτε βλέπουµε στο µενού επιλογών µπορεί να
αποτελέσει εντολή. ∆ηλαδή, αν δώσουµε την εντολή:

hide everything

θα εξαφανιστεί οτιδήποτε έχουµε µπροστά µας.
Αντιστοίχως, µε τις παρακάτω εντολές παρουσιάζονται οι

διάφορες αναπαραστάσεις της πρωτεΐνης, ανάλογα µε το
ποια µας διευκολύνει ή απαιτείται από την εργασία µας:

show lines

show sticks

show cartoon

Επιπλέον, µπορούµε να εξαφανίσουµε καθεµία µε την
εντολή hide, ούτως ώστε να µη συµπίπτουν οι αναπαραστά-
σεις και µπερδευόµαστε.

Οι εντολές βοηθούν αρκετά σε αυτόν τον τοµέα, αλλά δεν
συνιστάται το ίδιο και για τις επιλογές των χρωµάτων, οι οποί-
ες θα πρέπει να γίνονται από το παράθυρο επιλογών.

Προχωρώντας περισσότερο
Κάτω από το Mouse Control Panel µπορούµε να διακρίνου-

µε δύο γράµµατα µαζί µε µία σειρά από πλήκτρα αναπαρα-
γωγής: το S και το F. Το F προέρχεται από το Fullscreen και
κάνει το προφανές, δηλαδή γεµίζει την οθόνη του υπολογιστή
µας µε το παράθυρο προβολής του PyMOL. Το S αποτελεί το
Selection Tool, και πατώντας το θα εµφανιστεί στο µέτωπο
του προγράµµατος η ακολουθία των διαφόρων οµάδων που
απαρτίζουν το µόριό µας κωδικοποιηµένες. Πατώντας πάνω
σε ένα γράµµα επιλέγεται µία οµάδα. Αντίστοιχα, επιλέγοντας
µία οµάδα εµφανίζεται µία γραµµή κάτω από το αντίστοιχο
γράµµα στο Selection Tool. Για να αποθηκεύσουµε µία επιλο-
γή που κάναµε, πατάµε από το µενού Αction την επιλογή
rename και δίνουµε καινούργιο όνοµα στην επιλογή.

Για να αποθηκεύσουµε όµως µία επιλογή από ένα µέρος
του µορίου σαν αυτόνοµο µόριο θα πρέπει να δώσουµε την
εντολή:

save  fileName, objSel

όπου fileName το όνοµα που θέλουµε να δώσουµε και
objSel το όνοµα της επιλογής. Πρέπει να δίνουµε προσοχή
στο format που θα δώσουµε στο fileΝame, το οποίο εξορι-
σµού είναι το format .pdb. Εδώ η παροµοίωση «σαν αυτόνοµο
µόριο» έχει σηµασία γιατί ναι µεν όταν ανοίξουµε εκ νέου το
αρχείο θα εµφανιστεί κατευθείαν η επιλογή, αλλά εάν δεν
έχουµε σβήσει όλα τα άλλα µέρη, αυτά θα συνεχίσουν να
υπάρχουν και µπορούν να εµφανιστούν µε zoom/unzoom.

Μπορούµε επίσης να αποθηκεύσουµε rendered εικόνες
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Το µόριο της 4-νιτροακετοφαινόνης που φτιάξαµε µε το
PyMol, rendered.2

PyMol: Ένα ιδιαίτερο open source παράδειγµα
Από την 1η Αυγούστου του 2006, η
πρώτη εταιρεία που ανέπτυσσε το
πρόγραµµα, η DeLano Scientific, υιο-
θέτησε κλειστή πολιτική για τα
precompiled πακέτα περιορίζοντας την πρόσβαση σε αυτά, αλλά
δίνοντάς τα δωρεάν σε ακαδηµαϊκούς χρήστες (φοιτητές και καθη-
γητές). Ωστόσο, ο πηγαίος κώδικας συνεχίζει να είναι ελεύθερος
για compile από το χρήστη, όπως και οι προηγούµενες
precompiled εκδόσεις. Βασισµένη σε αυτήν την πολιτική, η εται-
ρεία έκανε πιο δύσκολη τη ζωή των χρηστών εκείνου του λειτουρ-
γικού συστήµατος που φτιάχνεται στο Redmond. Παρ’ όλα αυτά ο
καθηγητής Christoph Gohlke από το Laboratory for Fluorescence
Dynamics του University of California έχει κατασκευάσει ορισµένα
precompiled πακέτα που µπορεί κανείς να βρει στη διεύθυνση [2].
Τέλος, η Canonical προσφέρει την τελευταία έκδοση στα αποθετή-
ρια του Ubuntu, precompiled και ready to rock!



που έχουν παραχθεί µε τα εργαλεία Ray ή Draw στις µορφές
.png, POVray και VRML-2. 

Η χρήση rendered εικόνων µορίων προσδίδει άλλη αξία
στις φοιτητικές ή µεταπτυχιακές εργασίες, εντυπωσιάζοντας
τους παρευρισκόµενους καθηγητές ή κριτές. Το PyMOL µάς
δίνει, όπως αναφέρθηκε στην αρχή, τη δυνατότητα δηµιουρ-
γίας βίντεο – µία δυνατότητα που θα εξετάσουµε στο τέλος
αυτού του άρθρου.

∆ηµιουργία/Επεξεργασία
Για να επιλέξουµε διαφορετικά αντικείµενα (άτοµο, άτοµο

µαζί µε τους δεσµούς του, µόριο κ.λπ.) θα πρέπει να κάνουµε
εναλλαγή µεταξύ Viewing και Editing στο Mouse Control
Panel, πατώντας σε οποιοδήποτε σηµείο του πάνω από το
State, και κατόπιν εναλλαγή µεταξύ των πιθανών επιλογών
που εµφανίζονται στο Selecting/Picking ακριβώς επάνω από
το State.

Ας υποθέσουµε πως θέλουµε να φτιάξουµε την 4-νιτροακε-
τοφαινόνη. Από το κεντρικό µενού Build επιλέγουµε
Fragment->Phenyl ή εναλλακτικά πατάµε, ευρισκόµενοι στο
κεντρικό παράθυρο προβολής, το συνδυασµό Alt+9, οπότε
εµφανίζεται το βενζόλιο µαζί µε τα υδρογόνα του. Έπειτα δί-
νουµε εντολή

hide lines

show sticks

και κάνουµε εναλλαγή στο Mouse Control Panel ώστε να
εµφανιστεί η επιλογή Picking Atoms (and Joints). Επιλέγουµε
ένα υδρογόνο, προσθέτουµε Fragment->Nitrogen (ή Ctrl+N)
από το µενού Build και µετά επιλέγοντας καθένα ξεχωριστά
τα υδρογόνα της αµινοµάδας που προστίθενται στο βενζόλιο
(το PyMol προσθέτει κάθε άτοµο µαζί µε τα πιθανά υδρογόνα

που το συνοδεύουν), προσθέτουµε στο άζωτο τα οξυγόνα µε
Fragment->Oxygen (ή Ctrl+O). Επιλέγουµε τα υδρογόνα που
συνοδεύουν τα προστιθέµενα οξυγόνα, πατάµε το πλήκτρο
Delete (ναι, στο πληκτρολόγιό µας) και έχουµε έτοιµη τη νι-
τρο-οµάδα. Στην π-θέση ως προς τη νιτρο-οµάδα (δηλαδή
ακριβώς από την άλλη µεριά για όσους δεν έχουν γνώσεις
χηµείας), επιλέγουµε πάλι το αντίστοιχο υδρογόνο και µέσω
του Build προσθέτουµε Fragment->Carbonyl (ή Alt+0). Έτσι
όµως δεν έχουµε ακετοφαινόνη, γι’ αυτό στο ακραίο υδρογό-
νο της προστιθέµενης καρβονυλοµάδας θα κάνουµε
Fragment->Carbon (ή Ctrl-C).

Υπάρχουν και µερικές ακόµα ενδιαφέρουσες επιλογές που
µπορούµε να δούµε. Για παράδειγµα, για την εµφάνιση των
διπλών δεσµών µπορούµε να δώσουµε την εντολή:

set valence, 0.1

και για την εξαφάνισή τους την εντολή:
set valence, 0.0

Στην περίπτωση της 4-νιτροακετοφαινόνης, για το δεσµό
του αζώτου µε τα οξυγόνα δεν µπορούµε να δούµε επ’ ακρι-
βώς τη θεωρητική χηµική κατάσταση, καθώς το PyMOL στη
βασική  έκδοσή του χρησιµοποιεί τις απλούστερες εκδοχές
των ενώσεων χωρίς να περιλαµβάνει πολύπλοκη ανάλυση.
Ενδεχοµένως να µπορούµε να βρούµε plug–ins µέσω του
PyMolWiki (βλ. σχετικό πλαίσιο), τα οποία να µας προσφέ-
ρουν ικανοποιητικότερες προβολές.

Η προβολή επίσης των δεσµών υδρογόνου και των πολι-
κών δεσµών µπορεί να γίνει πολύ εύκολα µέσω του µενού
A(ction)->find->polar contacts->within selection. Μπορούµε
να πειραµατιστούµε στην 3PRT που κατεβάσαµε στην αρχή.

Η «αφυδάτωση» ενός µορίου που εξετάζουµε γίνεται εξαι-
ρετικά απλή µε την εντολή

remove resn HOH

Είναι πολύ χρήσιµη εντολή, δεδοµένου ότι πολλές φορές
χρειάζεται σε βιολογικές αντιδράσεις να εξεταστεί το µοριακό
βάρος της ένωσης χωρίς τα µόρια ύδατος. Το πρόγραµµα
µάς ενηµερώνει στο κεντρικό παράθυρο πώς.

Remove: eliminated 236 atoms in model “3PRT”.

Αντίστροφα εργαζόµενοι, µπορούµε να σώσουµε µόνο τα
µόρια ύδατος από µία µεγάλη δοµή δίνοντας την εντολή

save wat.pdb, resn HOH

∆ηµιουργία Βίντεο
Ας δούµε τώρα τα σχετικά µε την προβολή και επεξεργα-

σία βίντεο. Ως πρώτο βήµα δίνουµε τις εντολές:
fetch 2LBG

και µόλις εµφανιστεί η ένωση στο παράθυρο προβολής:
hide lines

show sticks

mplay
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Ένα εξώφυλλο
του περιοδικού

«Nature»,
επιµεληµένο µε το
PyMOL.

3

To PyMol έχει τη δική του ενεργή κοινότητα η οποία δηµιούρ-
γησε το δικτυακό τόπο PyMOLWiki [3], όπου µπορεί κανείς να
βρει αναλυτικές οδηγίες για τη χρήση του προγράµµατος, πα-
ραδείγµατα δηµιουργίας βίντεο αλλά και εξώφυλλα διάφορων
επιστηµονικών περιοδικών, στα οποία οι ενώσεις έχουν περά-
σει από το «εργαστήριο». Υπάρχουν επίσης αρκετά plug–ins,
κατάλληλα για κάθε είδους εργασία, script library αλλά και
gallery µε έτοιµες ιδέες προς επεξεργασία.

Επίσης µπορεί κανείς να διαπιστώσει στο Web site του προ-
γράµµατος [4] τις πολλαπλές επιλογές υποστήριξης που πα-
ρέχονται σε απλούς ή ακαδηµαϊκούς χρήστες κάθε επιπέδου
και για κάθε λειτουργικό σύστηµα. 
Τέλος, µπορεί κανείς να ενηµερώνεται για την τελευταία έκ-
δοση του PyMol µέσω του RSS feed [5]. Οµολογουµένως η
Schrödinger έχει κάνει πολύ καλή δουλειά στον τοµέα της
υποστήριξης και της ενηµέρωσης.

PyMOLWiki: Μία ενεργή κοινότητα και πολλαπλές επιλογές υποστήριξης.
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Έτσι θα δούµε µία ταχύτατη αναπαραγωγή βίντεο παρατη-
ρώντας την περιστροφή των οµάδων που µπορούν να περι-
στραφούν. Πατώντας

mstop 

διακόπτεται η ροή του βίντεο.
Για να κάνουµε αλλαγές σε αυτήν τη γρήγορη εναλλαγή

που µόλις είδαµε, µπορούµε να δώσουµε την εντολή mset µε
ορισµένες παραµέτρους

mset 1 x200 2 x200 3 x200 4 x200 5 x200 6 x200 

7x200

και ούτω καθ’ εξής, ώστε η περιστροφή να γίνεται µε έναν
ρυθµό που να µπορεί να εξηγηθεί. Η περιστροφή µίας δοµής
κατά 360ό µπορεί να επιτευχθεί από το µενού

Movie -> Program -> Camera -> X-Roll ->

Movie -> Program -> Camera -> Y-Roll ->

και τις αντίστοιχες επιλογές που δίνονται εκεί. Στην ουσία
µάς δίνεται η δυνατότητα προγραµµατισµού, να καθορίσουµε
δηλαδή σε ποιο σηµείο της ταινίας θα περιστραφεί η δοµή,
κατά πόσες µοίρες και σε σχέση µε ποιον άξονα. Είναι κάτι
εκπληκτικό, καθώς η δηµιουργία µίας τέτοιας ταινίας ακριβώς
όπως τη θέλει ένας βιολογικός επιστήµονας µπορεί να τον
βγάλει από την ανάγκη εναλλαγής διαφανειών σε διαφορετι-
κά χρονικά σηµεία µίας οµιλίας του.

Για να κάνουµε zoom σε ένα συγκεκριµένο τµήµα µίας
πρωτεΐνης κατά τη διάρκεια ενός βίντεο πράττουµε ως εξής:
Στην ένωσή µας, τη 2LBG, πηγαίνουµε στο κεντρικό µενού,
επιλέγουµε Scene->Store->F1 και έπειτα κάνουµε ζουµ
προς κάποιο επιθυµητό σηµείο. 

Αφού φτάσουµε τη µεγέθυνση έως εκεί που θέλουµε, επι-
λέγουµε πάλι από το ίδιο µενού Scene-Store->F2 κοκ για δια-
δοχικές σκηνές µεγέθυνσης/ αποµεγέθυνσης. Έπειτα, για να
δούµε το αποτέλεσµα κάνουµε Movie->Program->Scene
Loop->Nutate->4 seconds και δίνουµε την εντολή mplay. Εί-
ναι εξαιρετικό!

Προσοχή βέβαια χρειάζεται για την εξαγωγή του βίντεο,
καθώς απαιτείται ο κατάλληλος MPEG encoder. Θα µπορού-
σαµε να δούµε και άλλες λεπτοµέρειες σχετικά µε την παρα-
γωγή βίντεο στο PyMol, αλλά πιστεύω πως το άρθρο θα γινό-
ταν έτσι λίγο κουραστικό. Για περισσότερα παραδείγµατα και
tutorials µπορεί κανείς να «παρακολουθήσει» το MovieSchool
της κοινότητας του PyMOL στη διεύθυνση [1].

Visualisation αποτελεσµάτων
Κράτησα το πιο εντυπωσιακό κοµµάτι για το τέλος. Αυτό

δεν είναι άλλο από τον τρόπο µε τον οποίο µπορούµε να εικο-

νικοποιήσουµε αποτελέσµατα Υπολογιστικής Χηµείας. Η Υπο-
λογιστική Χηµεία βέβαια θα µπορούσε να αφορά σε ένα ακό-
µα ενδιαφέρον τετρασέλιδο (ή και οκτασέλιδο) άρθρο από
µόνη της. Θα αρκεστώ όµως στο να αναφέρω απλώς ότι είναι
το εργαλείο εκείνο µε το οποίο µπορούµε να δώσουµε µορφή
στα πειραµατικά αποτελέσµατα του εργαστηρίου. 

Μέσω ειδικού software, που αναλαµβάνει για λογαριασµό
µας κβαντοχηµικούς υπολογισµούς, µπορούµε να υπολογί-
σουµε τις ακριβείς καρτεσιανές συντεταγµένες των ατόµων
σε ένα µόριο. Το αποτέλεσµα είναι ένα αρχείο του τύπου .xyz
στο οποίο µπορούµε να «δώσουµε ζωή» µέσω του PyMol. 

Για το λόγο αυτό θα χρειαστεί να έχουµε κάποια συµπλη-
ρωµατικά προγράµµατα όπως το openbabel ή/και το Avo-
gadro.

Ένα αρχείο παραδείγµατος µπορούµε να βρούµε στο Py-
MOLWiki [2], το οποίο το µεταφορτώνουµε στον υπολογιστή
µας και το αποσυµπιέζουµε. Έπειτα µετατρέπουµε το αρχείο
.xyz σε αναγνώσιµο από το PyMol .pdb µε την εντολή:

babel file.xyz file.pdb

σε οποιοδήποτε terminal ή εναλλακτικά το ανοίγουµε µε το
πρόγραµµα Avogadro και το αποθηκεύουµε εκ νέου ως .pdb.
Το επόµενο βήµα είναι να κατεβάσουµε το script που θα µας
επιτρέψει να ανοίξουµε το αρχείο .xyz που µετατράπηκε σε
.pdb [3]. Όταν γίνει και αυτό ανοίγουµε το script µε ένα απλό
κειµενογράφο και δίνουµε το σωστό Path_To_The_PDB οδη-
γώντας το σενάριο εντολών στο αρχείο .pdb.

Τέλος, στη κονσόλα του παραθύρου προβολής του PyMOL
δίνουµε την εντολή:

@PATH_Of_The_Script/script.pml

όπου PATH_Of_The_Script είναι η τοποθεσία στην οποία
βρίσκεται το script που κατεβάσαµε. Το αποτέλεσµα µπορού-
µε να το δούµε στην εικόνα 5!
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Σύνδεσµοι 
[1] To MovieSchool του PyMOL:  http://goo.gl/d8Y1D

[2] Έτοιµα πακέτα του PyMOL για Windows: http://goo.gl/5PQY2

[3] Αναλυτικές οδηγίες και παραδείγµατα:
http://www.pymolwiki.org

[4] Υποστήριξη για το PyMOL:  http://www.pymol.org/support

[5] Οι τελευταίες εκδόσεις http://pymol.org/taxonomy/term/3/feed

Το µόριο του παραδείγµατος για την εικονικοποίηση
αρχείων .xyz5

Το µόριο 2LBG κατά την επεξεργασία βίντεο. ∆ιακρίνονται
τα εργαλεία χειρισµού της ταινίας.4


