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I. Utilisation de Pymol

a) Récupération d’une structure PDB

· Connectez-vous sur votre station avec votre nom et votre mot de passe. 

· Rendez-vous sur le serveur de la protein databank (PDB). Récupérez la structure de la double hélice d’ARN de type-A : 405D. 

· Visualisez ce fichier de coordonnées 3D avec la commande more [nom-du-fichier]. Comment sont encodées les coordonnées ? La séquence ? Les deux brins ?
b) Prise en main de Pymol 

· Lancez Pymol et chargez la structure 405D. 

Mode graphique :
· Familiarisez-vous avec les manipulations de base : rotations, translations et zoom (bouton gauche, milieu et droit de la souris)

· Cliquez sur un résidu visualisez ses informations dans la fenêtre graphique et dans la fenêtre de dialogue. 

· Sélectionnez plusieurs résidus consécutifs ou non avec la souris.

· Affichage des labels

· Utilisation de Hide/Show sur la sélection ou la totalité de la molécule. 

· Utilisation de Hide Waters

· Modes de visualisation : Essayez sticks, spheres et cartoon. Le mode "sphere" est particulièrement utile pour appréhender le volume effectif des atomes.

Mode ligne de commande:
· Sélectionnez des nucléotides (residus) dans la fenêtre de dialogue avec la commande Select resi.  Voyez comment sélectionner des résidus consécutifs ou disjoints.

· Color : colorez des nucléotides spécifiques 

Utilisations des options « save session », « save molecule »…. 

Syntaxe des différentes commandes disponible à : 

http://pymol.sourceforge.net/newman/ref/toc.html
II. Motifs d'ARN

Objectif : 
Etre en mesure de vérifier que deux structures sont des occurrences d’un même motif. En pratique, on vérifie qu’elles se superposent bien en 3D. Cette superposition est quantifiée par une mesure appelée « Root Mean Square Deviation » ou RMSD. 

Données dans : http://rna3dmotif.lri.fr/
· A partir des catalogues des structures 1j5e chaîne 1 et 1s72 chaîne 1 respectivement, récupérez les structures 3D (format pdb) des éléments de structure secondaire d'identifiants 63 et 195 respectivement.

· Dans la molécule d'identifiant 1j5e.1.63.pdb, sélectionnez via la ligne de commande (sans les énumérer tous) les résidus :


888,   889,   890,   891,   892,   906,   907,   908,   909.
· Sauvegardez cette sélection sous le nom XX1.pdb
· Faites de même pour la molécule d'identifiant  1s72.1.195.pdb et les résidus:


2690, 2691,  2692,  2693,  2694, 2701,  2702,  2703,  2704. 

· Sauvegardez cette sélection sous le nom XX2.pdb
· Ouvrez les molécules XX1 et XX2 (masquez toutes les autres) puis tapez la commande : align xx1, xx2 (si besoin, centrez l'image)

· Affichez les labels des résidus dans les deux molécules : que constatez-vous?

· Interprétez le résultat qui s'affiche en haut de la ligne de commande

Match: .....

Match: assigning ......

MatchAlign: ....

ExecutiveAlign: ......

ExecutiveRMS: ......

ExecutiveRMS: .......

Executive: RMS =  .......

III : S’orienter dans une structure 3D d’ARN

Objectifs : 

A l'aide d'un logiciel de visualisation moléculaire, être en mesure de reconnaître les principaux éléments structuraux d'un acide nucléique, notamment: 

· formes d'hélice et sillons 

· paires Watson-Crick et Wobble 

· interactions non canoniques (paires non WC, triplets, interactions base-squelette) 

a) B-DNA 

Passez en mode stereo (wall eyed stereo) et tentez une visualisation stereo. Si vous n'y parvenez pas, revenez en mode normal. 

· Chargez la structure 1BNA de la PDB. 

· Colorez la structure en blanc et cachez les molécules d’eau (Hide + Waters)

· Repérez une paire A-T et une paire G-C. Colorez-les respectivement en jaune et magenta. 

· Passez en mode « selecting + atoms »

· Sur ces paires, repérez un donneur (N4, N6, N2) et un accepteur (N3, 02) de ponts H dans le sillon majeur et colorez-les en rouge. 
· Sur ces paires, repérez un donneur (N4, N6, N2) et un accepteur (N3, 02) de ponts H dans le sillon mineur et colorez-les en bleu. 

· Affichez toute la molécule en "spheres", puis sauvegardez deux vues faisant apparaître l’accessibilité des donneurs/accepteurs dans les deux sillons, sous forme de fichiers PNG. Nommez les fichiers 1a.png et  1b.png.

b) A-DNA 

· Même exercice que ci-dessus pour étudier l’accessibilité des sillons de l’hélice de type A, avec la structure 405D. Nommez les fichiers 2a.png et  2b.png.
· Concluez sur la différence d’accessibilité entre les sillons des deux types d’hélices. 
c) tRNA
· Trouvez sur le serveur pdb le fichier de coordonnées du tRNAPhe de levure 1EVV.pdb. Téléchargez-le et ouvrez-le avec Pymol. Colorez l'ensemble des atomes en gris. 

· Utilisez Show+Cartoon pour mieux suivre la chaîne.

· A l'aide de la structure secondaire ci-jointe, repérez et colorez les éléments suivants: La tige acceptrice, la tige "D", la boucle de l'anticodon. 

· Sauvez le graphique, en nommant le fichier 3.png. 
· Recolorez toute la molécule en gris. 

· Repérez dans la tige acceptrice: une paire G-U. Affichez-là en spheres afin de constater le décalage entre les bases appariées (c’est une interaction de type « Wobble »)
· Colorez le U du U-turn de la boucle de l'anticodon. 

· Colorez et/ou représentez en Spheres le triplet de bases, 9 :12 :23. Quels sont les appariements impliqués ? 

· Sauvez le graphique en nommant le fichier 4.png. 
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