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I Jmol - Einfuhrung

* Jmol ist open source und damit gratis
* Jmol gibt es in drei Varianten:
- das Jmol Applet zur Integration in Web-
Pages
- die Jmol Standalone Applikation
- der Jmol Viewer zur Integration in Java-
Programme

I e Jmol ist ein molecular viewer




I Jmol - Historie

gedacht

* Entstand im Rahmen eines Openscience
Projekts

e 2002 neue Zielsetzung: Ersatz fur das
Chime Plug-In.

* Die Version v10.0 erscheint Dez.2004

* Ende 20006 erscheint 11.0 Beta

I * Als Ersatz fur das - nicht freie - Xmol



I Jmol - Anwendungsgebiete

verwendet

I  Jmol wird in der Chemie und Biochemie
* U.A. zur Darstellung von:



I Jmol - Anwendungsbeispiele

I * Kleinen Molekulen




I Jmol - Anwendungsbeispiele

e Raumlichen
I Orientierung von
Molekulen




I Jmol - Anwendungsbeispiele

 Elektrostatischen
I Potentialen




I Jmol - Anwendungsbeispiele

I e Makromolekulen




I Jmol - Anwendungsbeispiele

e Kristallinen
I Strukturen




I Jmol - Anwendungsbeispiele

e Chemischen
I Reaktionen




I Jmol v11

- die gangigen OS

I e Unterstutzt:
- die Formate: PDB, CML, MOL, u.v.a.



I Jmol v11

* Bietet:
I - high-performance 3D-Rendering ohne
Hardwareunterstutzung
- Animationen
- Vibrationen
- Schematische Darstellung von
Sekundarstrukturen



Jmol v11

- Messungen von Distanzen, Winkeln und der
Lage im Raum

- Skriptsprachenunterstutzung

- Export als JPG, PNG, PovRay, u.a.



Jmol — Grafik Engine

* Die Grafik-Engine wurde komplett in Java
geschrieben

* Verzichtet somit auf Java2D, Java3D,
OpenGL, etc.

* Die Rendering-Engine wurde speziell zur
Darstellung von Molekulen entwickelt



I Jmol — Rendering

- Farbe der Pixel wird gebuffert

- Koordinaten der Pixel werden gebuffert

- ,Hinter der Kulisse” wird gerendert und
in pixelBuffer geschrieben

- erst dann wird ein einziges
Graphics.drawlmage() aufgerufen

I * Funktionsweise des Renderns:



I Jmol - Darstellung

* Jmol hat eine

I eigene Farbpalette gz
fiir: L
* Elemente




o Ketten

Jmol - Darstellung

CTS‘" ATOM HETATM

A,a  [192,z08,2551 CODOFF [144,160,2071 QOAQCF
B,b  [17s,255,1781 BOFFEOQ [1z8,207,152]1 SOCFOS
C, e [255,192,2001 FECOCS [207, 144, 1761 (CFO0E0
D,d  [255,255,1281 FFFFS&0 [z07,207,112] CFCF70
E,e [255,1%z,255]1 FFCOFF [207,144,207] CFO0CF
F,f [176,240,2401 BOFOFQ [1z8, 152, 1921 SOCOCO
G,z [255,208,1121 FEDOTO0 [207,160,961 (CFAOGD
H,h  [z420,125,128]1 FOS030 [192,80,112] (COS070
L h [z45,2z22, 1721 FSDEB3 [197,174,1311 CSAES3
J, [O,151,255] O0OBFFF [O,187,207] 00ATCFE
K,k [205,9z,92] CDSCSC. [181,76.76] Bsd4C4C
L,1 [10z, 205, 1701 GECDAA [B86,181,148] S56E592
MM, m [154,205,501 QACDS32 [135, 151,421 GSABS2A
M,n [238,130,2381 EESZEE [190, 114, 190] BE7ZEBE
0,0 [0.208,209] OOCED [0, 182, 161] O0EEA 1
P,p [0.255,127] DOFF7F [0,207,111] O0CFEF
0,9 [60,175,1131 3CHB3T [52,155,97] 240561
R, r [D0,0,1385] slalalol=1=! . [0,0,187] O00O0BE
S, s [182. 183, 1071 BOETHE [165,159,91]1 ASOFSE
T, t [0, 100,0] D000 [0, 145,0] 009400
U,u  [1zs,0,0] 00000 [176,0,0] BO0000
W,w  [1zs,128,0] 208000 [176,176,0] EOB000
W, w  [128,0,125] 200050 [176.0,176] EBOO0EQ
#,x  [0.128,128] DOS0S0 [0,176,176] D0EOED
Y,v  [154,134,111 BSsS60B [z3z,182,19]1 ESB613
Z, 5 [175,34,34] E22222 . [194, 50, 50] C23232
nﬁi{}:;{ic [zs5,255,255] FFFFFF [zs5,255,255] FFFFFF




Jmol - Darstellung

* | adung

Charge

4 [255,0,0] FFO000
-3 [235,64,64] FFA040
-7 [255,125,1258] FFE080
-1 [255,192,192] FFCOCO
0 [255,255,255] FRFFFF
1 [216,216,255] DEDEFF
2 [180,180,255] B4B4FF
3 [144, 144,255] QO0Y0FF
4 [108,108,255] GCEBCFF
3 [72,72,2535] A348FF
A [36,36,255]  2424FF
7 [0,0,255] 0000FF




Jmol - Darstellung

Hydrogen bonds

* \Wasserstoffbrucken

Felated command: color hb

Colors hydrogen bonds
hydrogen bonds in nucl

Distance
+2 FFFFFFE
+3 (turns) FFOOFF
+4 {a-helix) FFOO00 I
+5 FFASOO
-3 O0FFFF
-4 O0FFO0
other (B-sheet) FFFFOO
nucleotide FFE0E0




Jmol - Darstellung

* Aminosauren

Protein Protein
“amino” “shapely”
Ala  [200,200,z200]1 CECHCS [140,255,140] SCFF8C
Arg  [20,90,255] 1458FF . [0,0,124] Q0007
fisn [D,220,220] ooDCDC [255,124,112] FFT7CTO
Azp [230,10,10] EGOADA . [160,0,66] AQ00D42
Cys [230,230,0] EGEGO0 [255,255,112] FFFF7O
Gln [0,220,220] ooDCDC [255,76,76] FFRACAC
Glu  [230,10,10] EGOADA . [i0z,0,07 BE0000
Sly  [235,235,235] EEBEBEE [255.255,255]1 FFFFFF
His [130,130,2101 8282072 [112.112.255] TFOTOFF
Ile [15,130,15] OF320F [0,76,0] 004200
Leu [15,130,15] OFS20F [62,94, 62] 455E45
Lvs [20,90,255] 1454FF [71,71,154] ATATBES
MMet [230,230,0] EGE&CO0 [184,160,66]1 E3AD4Z
Fhe [50,50,170] A232AA . [83,76,82] 534252
Pro [220,150,130]1 DCO9582 [52,82,52] 525252
Ser [250,150,0] FAQs00 [255,112,66] FETOAZ2
Thr [250,150,0] FAQE00 [184,76,0] Es4C00
Trp [180,20,150] B45AE4 [72,70,0] AFA600
Twvr [50,50,170] 323284 [140,112,76] SCTO4C
“Fal [15,150,15] OFS20F [255,140,255] FFa&CFF
fiEx [255,105,1850] FFRE9B4 [255,0,255] FFOOFF
Glx  [255,105,1801 FFGOB4 [255,0,255] FFOOFF
other [120,150,1101 BEADSE [£55,0,255] FFOOFF




I Jmol - Darstellung

o Sekundarstrukturen
I von Proteinen

* Und vieles mehr Protein
* Jede Farbpalette o-helix [255,0,128]  FFO030
kann individuelle B-sheet [255,200,01  FFCS00

angepasst werden (B)turmn [96,128,255] BOSOFF
other  [255,255,255] FFFFFF




I Jmol im Cellmicrocosmos

* Jmol wird ;
I verwendet um

Proteine und
Lipide
darzustellen

* Lipide im
Moment noch
abstrakt

Toggle Axes Toggle Lipidmembrane | Toggle Secondary Structure




I Jmol im Cellmicrocosmos

* Proteine konnen uber Jmol:
I > |m Raum gedreht
> Eingefarbt werden
> Strukturen konnen dargestellt werden
> etc.
* Fur den Cellmicrocosmos wichtig:
Orientierung der Proteine in der Membran



I Jmol im Cellmicrocosmos

> Genaue Darstellung der Lipide

> Raumliche Orientierung der Lipide

> Mal3stabs gerechte Darstellung der
Ubergange Lipide — Proteine

> Darstellung der gesamten Membran als
Einheit

> Navigation in der Membran

I * Fur die Zukunft eventuell wichtig:



I Jmol - Dokumentationen

http://jmol.sourceforge.net/

* Die Jmol Mailinglist -> Anmeldung auf der
Jmol Page

* Ein Jmol Forum:
http://www.nabble.com/Jmol-f4403.html

* Ein kleines Jmol Tutorial:
http://www.bioc.unizh.ch/nanowelt/Jmol Tut
orial/index.nhtml

I * Die Jmol Homepage:


http://jmol.sourceforge.net/
http://www.nabble.com/Jmol-f4403.html

Jmol - Dokumentationen

* Das Jmol Wiki:
http://wiki.jmol.org:81/index.php/Main_Page

* Jmol Users Forum auf sourceforge.net:
http://sourceforge.net/mailarchive/forum.ph
p?forum=jmol-users



I Quellen

I * http://jmol.sourceforge.net/


http://jmol.sourceforge.net/

