Tutorial — Visualizagao Grafica com Pymol e Docking com Vina

Aula Pratica — 13/06/2019
Sobre o Pymol
PyMOL é um software de visualizagdo molecular criado por Warren Lyford DelLano. E um
programa open source, langado sob a licenga do Python. Ele foi comercializado inicialmente
por DelLano cientifico LLC, que foi uma empresa privada de software dedicada a criagao de
ferramentas uteis que se tornam universalmente acessiveis as comunidades cientificas e
educacionais. Atualmente é comercializado pela Schrodinger, Inc. No PyMOL pode-se
produzir imagens 3D de alta qualidade de pequenas moléculas e macromoléculas
biologicas, tais como proteinas. De acordo com o autor original, até 2009, quase um quarto
de todas as imagens publicadas de estruturas 3D de proteinas na literatura cientifica foram
feitas utilizando PyMOL.
Wiki do Pymol
https://pymolwiki.org/index.php/Main_Page
Download Pymol
https://pymol.org/
Instalagao em Linux (Ubuntu)

sudo apt-get install pymol

Sobre o Vina

AutoDock Vina é um programa de codigo aberto para fazer docking molecular. Ele foi
projetado e implementado pelo Dr. Oleg Trott no Molecular Graphics Lab no The Scripps
Research Institute. A filosofia de design do Vina é nao exigir que o usuario entenda seus
detalhes de implementacéo, ajuste parametros obscuros de busca, resultados de cluster ou

saiba algebra avancada. Tudo o que é necessario sao as estruturas das moléculas a se
encaixar e a especificagdo do espago de pesquisa, incluindo o local de ligagao.

Wiki do Vina
http://vina.scripps.edu/
Download do Vina

http://vina.scripps.edu/


https://pymolwiki.org/index.php/Main_Page
https://pymol.org/

Interface do Pymol

The PyMOL Molecular Graphics System
File Edit Build Mowvie Display Setting Scene Mouse Wizard Plugin

Help

PyMOL(TM) Molecular Graphics System, Version 1.7.0.0,
Copyright (c) Schrodinger, LLC.
All Rights Reserved.

Created by Warren L. DeLano, Ph.D.

PyMOL is user-supported open-source software. Although some versions
are freely available, PyMOL is not in the public domain.

If PyMOL is helpful in your work or study, then please volunteer
support for our ongoing efforts to create open and affordable scientific
software by purchasing a PyMOL Maintenance and/or Support subscription.
More information can be found at "http://www.pymol.org*.

Enter "help” for a list of commands.
Enter "help <command-name>" for information on a specific command.

Open-Source
PyMOL™
1.6.x

Pnofficial PyMOL™ Executable — Copyright ® 2009-2013 Schrédinger, LLC

To obtain official PyMOL builds with maintenance and support,
please visit the project home page at: http://pymol.org

PuMOL >

Linha de comando

|~ | Reset | Zoom | Orient | Draw | Ray ]f'

Unpick | Deselect | Rock | Get view |1
|<|<|Stop Play| >| >|| MClear ||
Command | Builder |

Rebuild Abort||

e




Menu de comandos:

all |_|—|_|'=
A = Action, S = Show, H = Hide, L = Label, C = Color

Comandos basicos:

Para arrastar — clique com o botdo do meio do mouse e arraste.

Para alterar o zoom — clique com o botao direito do mouse e arraste para cima (diminuir
zoom) ou para baixo (aumentar zoom).

Para girar — clique com o botao esquerdo do mouse e arraste.

Para “cortar” a exibicao de parte da imagem (em niveis de profundidade) — role o botdo do
meio do mouse.

Como executar comandos no Pymol?
Em geral, os comandos podem ser executados a partir do painel de comandos, utilizando
0os menus descritos acima, ou a partir da linha de comando. Para utilizar a linha de

comando, digite o comando e dé enter. Neste tutorial utilizaremos tanto a linha de comando
quanto o painel de comandos.

Como carregar uma nova molécula no Pymol
A) Comando fetch <PDB> . Exemplo: fetch 1br6.
Explicacdo: Faz o download de uma estrutura diretamente do site do PDB.
B) Comando load <PDB> . Exemplo: load 1br6.pdb.

Explicacdo: Carrega uma estrutura de um arquivo local.

C) File > Open.



& pymoL

New PyMOL Window

Open...
Open Recent... ’
Get PDE...

Save Session

Save Session As...

Export Molecule...
Export Map...

Export Alignment...
Export Image As 3
Export Movie As L4

—
Log File ’ —

Run Seript...

Working Directory ¥
Edit pymolrc

Reinitialize b
Quit

Explicacdo: Abre uma estrutura PDB navegando as pastas no computador.

Criando arquivos log

Quando a linha de comando € utilizada, é possivel criar um arquivo log, no formato .pml,
contera todos os comandos utilizados. Esse arquivo pode ser posteriormente editado, e
pode ser empregado como um script, para repetir a mesma série de comandos.

- Para criar um arquivo log (my_script.pml), que contera todos os comandos digitados du-
rante uma sessao:

PyMOL> log_open my_script.pml

- Para fechar o arquivo log:
PyMOL> log_close

- Para carregar um script:
PyMOL> @my_script.pml

Instalando Plugin Autodock/Vina
1) Baixar o arquivo autodock.py
- No site do desenvolvedor https://github.com/ADplugin/ADplugin

2) Abrir o pymol.
Pressione as teclas Ctrl + Alt + T para abrir o Terminal e digite pymol.

3) Na aba Plugin > Plugin Manager



File Edit Build Movie Display Setting Scene Mouse Wizard Elugin| ﬂelp‘

Detected OpenGL version 2.8 or greater. Shaders available.”  ~ = =~ =~ | Reset | Zoom | Orient | Draw | Ray
Detected GLSL version 1.30. Plugin Manager Unpick | Deselect | Rock | Get View
OpenGL graphics engine:

EL_‘u"EI\l[gJ-DREI Inte% Open Source Technology Center PDB Loader Service I< | <] stop | Play'| > | >| | MClear
GL_RENDERER: Mesa DRI Intel(R)} HD Graphics 5500 (Broadwel AFBST 153 1 Command | Builder |
GL_VERSION: 3.8 Mesa 18.8.5 2 oolsz.2... [ Rebuild | Abort

Adjusting settings to improve performance for Intel cards.
Detected 4 CPU cores. Enabled multithreaded rendering.

PyMOL> |

|

4) Escolher a aba Install New Plugin. Vamos instalar com o arquivo autodock.py,
utilizando o botdo Choose file em Install from local file.

Installed Plugins || Install New Plugin Settings | About |

—Install from local file

Choose file...

53
— Install frem PyMOLWiki

Paste a PyMOLWiki url, the page will be downloaded and scanned for scripts that
extend the PyMOL API

URL:| Fetch

— Install from Repository

Repositories rJ Items
http://pldserverl.biochem.queensu.caf~rlc/
https://github.com/Pymol-Scripts/Pymol-scri
http:/fwww.thomas-helder.de/projects/pymc

[

=

Add ... Remove _Info_| Install

Diretério:  fhome/flucianna/Downloads/ADplugin-master _.‘ @‘

[ | autodock.py

Nome do arquivo: |autu-d ock.py . Abrir

Arquivos do tipo:  All Files (*.py.*.zip,*.tar.gz) — | Cancelar

Clique em Abrir. Escolha um dos diretdrios e clique Sim.

5) Abrir o plugin Autodock/Vina. Configurar os caminhos dos programas na aba
Configuration:

AutoDockTools: /usr/local/MGLTools-1.5.6/MGLToolsPckgs/AutoDockTools/Utilities24/
autogrid4 executable: /usr/local/bin/autogrid4



autogrid4 executable: /usr/local/bin/autodock4
vina executable: /usr/local/bin/vina
Working Directory: /home/aluno

Clicar em Save Plugin Configuration File.

6) IMPORTANTE: Apo6s configurar os caminhos FECHAR o pymol e abrir novamente.

Parte 1 — Explorando opgdes de representagao e preparando uma figura
no pymol

IMPORTANTE: No VirtualBox, pode ocorrer “segmentation fault” no Pymol. Entao
precisamos digitar o seguinte comando:

1)

2)

3)

set use_shaders, 0
Crie um arquivo log:
PyMOL> log_open partel.pml

Abra a estrutura PDB 1L2S, um complexo da enzima p—lactamase com um inibidor
descoberto através de triagem virtual de bases de dados:

PyMOL> fetch 1L2S

Inicialmente estardo representados dois mondémeros, conforme observado na uni-
dade assimétrica. Trabalharemos apenas com a cadeia A. Primeiramente, vamos
visualizar as duas cadeias antes de deletar a cadeia B.

Vamos representar a protel’na como cartoon:

PyMOL> hide lines
PyMOL> show cartoon

Para distinguir melhor as duas cadeias, altere a cor da cadeia B para ciano:
PyMOL> color cyan, chain B
Para remover a cadeia B:

PyMOL> select chain B
PyMOL> remove sele

Pronto! Agora temos apenas a cadeia A.



4) Vamos explorar diferentes representacdes da estrutura secundéria, alterando a
forma de representacéo de hélices e folhas-beta. A cada comando abaixo, observe
as modificagbes:

PyMOL> set cartoon_flat_sheets, 0
PyMOL> set cartoon_smooth_loops, 0
PyMOL> set cartoon_fancy_helices, 1
PyMOL> set cartoon_discrete_colors, 1
PyMOL> set cartoon_highlight_color, 1

5) Exiba a estrutura da proteina na forma de bastbes e as aguas como esferas, e
esconda a representagao em cartoon:

PyMOL> show sticks
PyMOL> show nb_spheres
PyMOL> hide cartoon

6) Adicione hidrogénios polares (Estruturas PDB originadas de cristalografia
normalmente ndo possuem hidrogénios).

hydrozens

T e waters

([ (<@ (v s w

7) Crie um objeto contendo apenas o inibidor e um contendo o inibidor e as moléculas
de agua ou residuos de proteina a no maximo 6 A de distancia do composto.

- para extrair um objeto nomeado ligante, contendo a molécula nomeada STC no
aquivo PDB:

PyMOL> extract ligante, resn STC
- a partir do objeto anteriormente criado (ligante), para criar um objeto nomeado

sitio_ligante, que contenha o objeto anterior e todos os atomos a até 6 A de distancia dos
atomos contidos neste objeto:



PyMOL> create sitio_ligante, ligante around 6
8) Represente a superficie da proteina, a partir do objeto 1L2S.

PyMOL> show surface, 1L2S
PyMOL> color gray, 1L2S

9) Mude o fundo para branco e amplie na regido do ligante.

PyMOL> bg_color white
PyMOL> zoom sitio_ligante

Vocé devera obter uma imagem semelhante a figura abaixo (se necessario, utilize o
mouse para dar zoom e alterar a orientag&o até obter uma imagem semelhante a mostrada
abaixo):

10)Para melhorar a resolucédo da imagem, defina o tamanho da figura no momento de
executar o comando ray:

PyMOL> ray 640, 480 (define o tamanho da imagem, nas duas dimensdes)
11)Feche o arquivo log:
PyMOL> log_close
12)Salve a imagem com uma resolucao especifica:
PyMOL> png 1L2S.png, dpi=300
13) Salve a sessao do Pymol (menu File, save as session) como 1L2S_parte1.pse
14) Vamos analisar as intera¢des intermoleculares entre inibidor e enzima.
] Calcule as interacdes entre atomos polares do inibidor e a enzima ou moléculas de
agua.
- Selecione o ligante no menu de selecao

- No menu Actions da selecéo, clique em Find — polar contacts — to any atoms

15) Meca a distédncia entre os atomos envolvidos em cada uma das interagbes
8



intermoleculares.
- No Menu Wizard, clique em Measurement.

5 The PyMOL N - . Em - 4+ ¥
L Wizard | Plugin

File Edit Build Movie Display Setting Scene Maouse ! Hely
You clicked /3qqk//A/HDH 311/0 " | Reset | Zoom  Orient | Draw | Ray
selactor: selection "sele” defined with 19 atons. Appearance Unpick | Deselect Rock | Get Vien
You clicked /3qqk//A/ALA 144/CA
Selector: selzction "sele’ defined with 24 atons. Measurement IE = SL‘;J;] | H;y.IL) | rl =]
You clicked /3qqk//A/XB2" 497/C12 : O man uilder
Selector: selection "sele® defined with 1B atoms Mgtagenesm | Rebuild| Abo
You clicked /3qqk//A/XB2 497/C8 i Eit —
Selector: selection "sele” defined with 18 atpds. Pair Fitting 7
Putinl s B 1

Density

Filter

Sculpting

Label

Charge

Demo

Suns Search p,

Para medir as distancias entre dois &tomos, clique sucessivamente em cada um.

16) Vamos alterar as cores das linhas para visualizarmos melhor. Para isso, digite na

linha de comando
PYMOL> set dash_color, black

17) Apos medir todas as disténcias, clique em Done, no Menu Measurement, e salve

como 1L2S dist.pse.

Exercicio:

1)
2)
3)

4)

5)

6)

Abra a estrutura 1KE4.
Elimine a cadeia B.
Mostre a proteina em cartoon e cor laranja (Orange). Utilize o comando ray e crie
uma figura em alta resolugdo com o comando png.

Com a proteina em cartoon, mude a coloracao para destacar a estrutura secundaria.
Utilize o comando ray e crie uma figura em alta resolu¢do com o comando png.
Dica:

Esconda a representacdo cartoon e mostre a proteina na representacao ribbon.
Utilize o comando ray e crie uma figura em alta resolu¢do com o comando png.
Esconda a representagdao ribbon e mostre a proteina na representacao sticks
colorindo por elemento. Utilize o comando ray e crie uma figura em alta resolugéo
com o comando png.

Dica:



7) Esconda a representagdo sticks e mostre a proteina na representagao surface.
Utilize uma cor de sua escolha. Utilize o comando ray e crie uma figura em alta

resolugdo com o comando png.
8) Crie e salve todas as figuras de alta resolugdo em um documento (Word, libre office,

etc).

10



Parte 2 — Atracamento molecular utilizando o plugin Autodock/Vina

Para o tutorial de atracamento molecular vamos utilizar a metodologia de reproducao de
pose, chamado também de re-docking. A metodologia consiste em tentar reproduzir a
posicdo adquirida pelo ligante no cristal utilizando o programa de atracamento. Portanto,
obtemos uma validagao do protocolo e um teste do algoritmo de atracamento para o caso
da proteina estudada. Ao final, podemos comparar interacbes e o RMSD entre pose e

posicao cristalografica do ligante.

1) Para o atracamento vamos primeiro remover as moléculas de agua:

PYMOL> remove resn hoh

2) Ainda com a estrutura 1L2S. Vamos abrir o plugin do Autodock/Vina no pymol em

Plugin > Autodock/Vina.

Eile Edit Build Movie Display Setting Scene Mpuse Wizard _Plugin|

Detected OpenGL version 2.0 or greater. Shaders available.

Detected GLSL version 1.30. Blugin Manager
OpenGL graphics engine:
GL VENDOR: Intel Open Source Technology Center PDB Loader Service

GL RENDERER: Mesa DRI Intel(R) HD Graphics 550@ (Broadwel’
GL_VERSION: 3.8 Mesa 18.0.5 S
Adjusting settings to improve performance for Intel cards. Autodock/Vina N

Help ‘

Detected 4 CPU cores. Enabled multithreaded rendering.
PyMOL>

*| Reset | Zoom | Orient | Draw | Ray

Unpick | Deselect | Rock | Get View

|< | = | Stop | Play | > | | | MClear

Command | Builder |

Rebuild| Abort

3) Na aba Grid, vamos estabelecer o valor da caixa e seu centro no ligante. Troque os

valores de Grid Definition-Parameters para:

Spacing: 1.0
X-points: 25
Y-points: 25
Z-points: 25
Clique no botado Show Box.

Selecione a opcéo Calculate Grid Center by Selection e digite ligante na caixa

de dialogo. Dé enter.

OBS: O Vina nao faz um pré-calculo de Grid. Porém, uma demarcagao da area de
docking (sitio ativo ou até mesmo a proteina toda) precisa ser estabelecida.

11



o PyYMOL Autodock/Vina Plugin

PyMOL Autodock/Vina Plugin — Daniel Seeliger (rev 28 Mar 15) — <http:/fwwwuser.gwdg.de/~dseelig=

Configuration | Grid Settings.l Receptor | Ligands | Docking | View Poses | Score/Rank | Grid Maps |

— Grid Definition

— Parameters — Display Options
Spacing: _HI.—» Show Box “ — & Cylindric Box ——;
x-points:  |EETEGN - size: [N -
v-points: NG - Hide Box | —  Wired Box —————————
z-points: RN - Change Box Color | Line width: | -

Grid Size: _l—?

— i Calculate Grid Center by Selection

Selection ligante

—  Grid Center Coordinates

x N - - - - B Select binding site |

GPF File

Autodock GFF File: ||grid.gpf Load ‘ Save |
Config File

VINA config File: ||cunﬁg.txt Load ‘ Save |

12



4) A preparagao do receptor € feita na aba Receptor. Em PyMOL Selections escolha
1L2S. Clique em Generate Receptor.

= @ PyMOL Autodock/Vina Plugin

PyMOL Autodock/Vina Plugin -- Daniel Seeliger (rev 28 Mar 15) - <http://wwwuser.gwdg.de/~dseelig>

Configuration | Grid Settingsl Receptor I Ligands | Docking | View Poses | Score/Rank | Grid Maps

— Selections
Import Selections | Receptor: || Load
— Receptor Preparation
PyMOL Selections Receptors Flexible Residues
1L25 I Generate Receptor -> I 1L25
1L2S 1L25
ligante Select as Flexible -> |

Remove Receptor |

Remove Flexible |

Remove All |

5) preparagéo do ligante é feita na aba Ligands. Em PyMOL Selections escolha
ligante. Clique em Generate Ligand.

13



= 2 PyMOL Autodock/Vina Plugin

PyMOL Autodock/Vina Plugin —- Daniel Seeliger (rev 28 Mar 15) — <http://wwwuser.gwdg.de/~dseelig=>

Configuration | Grid Setting5| Receptor | Ligands I Docking | View Poses | Scoref/Rank | Grid Maps

— Selections
Import Selections | Ligands: || Import

—Ligand Preparation

PyMOL Selections Ligand List Prepared Ligands
ligante ligante Generate Ligand -= ligante
1L25 ligante ligante
Remove Ligand ‘
Display Ligand ‘
Generate All ‘
Remove All ‘

Exit

OBS: Varios ligantes podem ser preparados ao mesmo tempo.

6) Com grid selecionado, receptor, e ligante preparados podemos realizar o
atracamento. Na aba Docking, clique no botao Vina.

14



M ® @ pPyMOL Autodock/Vina Plugin

PyMOL Autodock/Vina Plugin - Daniel Seeliger (rev 28 Mar 15) —- <http:/fwwwuser.gwdg.de/~dseelig>

Configuration | Grid Settings | Receptor | Ligands View Poses | Score/Rank | Grid Maps

Docking
Receptor Use flexible sidechains Ligands # Poses
1125 ¥||No ¥ ||ligante ¥*|10 w
AutoDock
Run AutoGrid Run AutoDock Write AutoDock Input File(s)
VINA
Run Vina Write Vina Input File(s)
Log

erforming

Exit

7) Assim que terminar podemos ver as poses resultantes na aba View Poses. Clique

no botao Browse e selecione o arquivo ligante.docked.pdbqt.

& & Abrir

Diretério:  /homeflucianna/cursoverao/plugin Eﬂi

ligante.docked.pdbgt
ligante.pdbgt
receptor.1L2S.pdbgt

Nome do arquivo: |ligante.docked.pdbqgt Abrir

Arquives do tipo:  PDBQT File (*.pdbgt) Cancelar
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8) Para mostrar todas as poses obtidas na janela de visualizagdo do pymol, clique no

botdo Show all.

PyMOL Autodock/Vina Plugin — Daniel Seeliger (rev 28 Mar 15) — <http://wwwuser.gwdg.de/~dseelig>

Configuration | Grid Settings.l Receptor | Ligands | Docking | View Puses.l Score/Rank | Grid Maps

— File

Browse: |/home/lucianna/cursoverao/plugin/ligante.docked pdbagt Load | Load All |

— Poses

| ligante.docked

Show best 10 Show all Hide all Delete |

Docked ligante.docked

ligante.docked::
ligante.docked::
ligante.docked::
ligante.docked::
ligante.docked::
ligante.docked::
ligante.docked::
ligante.docked::
ligante.docked::
ligante.docked::

[ =

=D 00 s LA s Ll R e

Display Options
Display mode [v lines [ sticks [ spheres [ surface [ mesh

w Show Selected  Hide Selected

OBS: O programa Vina ¢é aleatério e a cada rodada ele escolhe um numero aleatério, dado
pelo parametro chamado seed. Portanto, os resultados podem ser diferentes em cada

rodada.

16



PyMOL Viewer

Ll
|‘I
r’
|‘
|‘l
|‘I
r’
|‘
|‘
|‘I
rl
|‘
|‘
|‘l
|‘I

POl _

9) Vamos calcular o RMSD entre os ligantes com o comando:

PYMOL> rms_cur ligante.docked_1, ligante
PYMOL> rms_cur ligante.docked_2, ligante
PYMOL> rms_cur ligante.docked_3, ligante

PYMOL> rms_cur ligante.docked_10, ligante

Algum valor ficou abaixo de 2.0 A? Ou seja, alguma pose ficou muito préxima da
posicao cristalografica do ligante?

9.1) ALTERNATIVA!
Existe um script no AutodockTools que calcula o rmsd com melhor precisdo que o
pymol. Para executar precisamos:

- Separar as poses em arquivos unicos usando o vina_split
$ vina_split --input ligante.docked.pdbqt

- Como o script faz apenas uma comparacao de vez podemos usar um script bash
para iterar entre as poses. O script se encontra na pagina Arquivos da pasta do
OneDirive:

$ bash compute_rmsd.sh

Obtemos o arquivo texto summary_rms_results.txt:

17



summary_rms_results.kxt (~/cursoverao/plugin/split) - gedit

Abrir + [+

reference filename test filename rms

../ligante.pdbqt, ligante.docked ligand 01.pdbqt, 2.3319
../ligante.pdbqt, ligante.docked ligand 02.pdbqt, 7.1446
../ligante.pdbqt, ligante.docked ligand 03.pdbqt, 0.7318
../ligante.pdbqt, ligante.docked ligand 04.pdbqt, 9.4748
../ligante.pdbqt, ligante.docked ligand 05.pdbqt, 2.5109
../ligante.pdbqt, ligante.docked ligand 06.pdbqt, 3.3603
../ligante.pdbqt, ligante.docked ligand 07.pdbqt, 2.5729
../ligante.pdbqt, ligante.docked ligand 08.pdbqt, 2.5026
../ligante.pdbqt, ligante.docked ligand 09.pdbqt, 3.4201

Notemos que existe uma pose com RMSD < 2.0 A e esta foi ranqueada na terceira
posi¢ao entre as dez poses.

10) Vamos analisar as interacdes intermoleculares entre a pose de menor RMSD e a
enzima.

- Selecione a pose no menu de selecéo
- No menu Actions da selegao, clique em Find — polar contacts — to any atoms

11) Meca a distancia entre os atomos envolvidos em cada uma das interacdes
intermoleculares.
- No Menu Wizard, clique em Measurement.

Alguma interagéo foi igual a vista entre ligante do cristal e receptor?

12) Apos medir as distancias, clique em Done, no Menu Measurement, e salve como
1L2S_dock1.pse. Feche o pymol.

Exercicio:

9) Escolha a pose do ligante que fica mais proxima do cristal e faga uma figura no
pymol, com boa resolugédo, mostrando o ligante docado e o cristal.
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Parte 3 — Modificando arquivo de configuragao do Vina e rodando em
linha de comando

O Vina na verdade foi projetado para ndo ter uma interface e com isso ser um programa
mais leve. A preparagao de receptor e ligante pode ser feita com outros programas como
por exemplo o Openbabel, embora, obrigatoriamente tem que possuir o formato .pdbqt. A
facilidade de usar o plugin do pymol fica por conta de visualizagdo da caixa, na escolha do
centro da caixa, e na criagao do arquivo de configuragdo do Vina automaticamente. Porém,
podemos modificar esse arquivo de configuragdo com um editor de texto e rodar o Vina
novamente por linha de comando.

1) Abra o arquivo de configuragdo do vina criado na hora do docking com o editor de
texto Gedit. Deve estar na pasta de trabalho com o nome ligante.vina_config.txt

ligante.vina.log ligante.vina_|
— - B ot

Abrir com

Recortar

Copiar

Mover para...
Copiar para...

Criar link
Renomear...

Mover para a lixeira

E-mail...

Comprimir...
Reverter para a versao anterior...

Propriedades

2) No final do arquivo adicione o parametro:
exhautiveness = 20

*ligante.vina_config.txt (~/) - gedit

Open ¥ [+l

receptor = receptor.1L2S.pdbqt
ligand = ligante.pdbqt
center_x = 23.58

center_y = 5.62

center_z = 14.4

size x 25.008

size_y = 25.00

size z = 25.00

out = ligante.docked.pdbqt
log =ligante.vina. log
num_modes = 10

OBS: A explicagao mais simples para o parametro exhaustiveness é o tempo gasto na
busca de um minimo local de ligagdo entre ligante e receptor. O valor padrao desse
parametro é 9. E quanto maior for o nUmero mais tempo computacional é gasto, ou seja, 0
tempo para realizar o atracamento aumenta.

3) Mude o nome dos arquivos de saida para ndo sobrescrever os anteriores.
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4)

5)

6)

7

8)

9)

ligante.vina_config.txk (~/) - gedit

Open * [+

receptor = receptor.1L25.pdbqgt
ligand = ligante.pdbqgt
center_x = 23.58

center_y = 5.62

center_z = 14.4

size x = 25.00

size y = 25.00

size z = 25.00

out = ligante.docked.exh.pdbgt
log =ligante.vina.exh.log
num_modes = 10

exhaustiveness = 28

Abra um terminal na pasta de trabalho. Com o direito do mouse, escolha Abrir um
terminal. Ou utilize CTRL+ALT+T e redirecione para a pasta de trabalho. Por
exemplo:
$ cd /home/aluno
Digite o comando:
$ vina --config ligante.vina_config.txt
Apos o termino da execugao do programa. Abra o pymol de novo. E abra a sessao

1L2S_dist.pse.

No plugin Autodock/Vina va para a aba View Poses e abra o novo arquivo de
resultado do atracamento ligante.docked.exh.pdbqt.

Faca as analises de RMSD e interagdes.
Alguma pose abaixo de 2.0 A? Alguma interacdo se manteve?

Salve como 1L2S_dock2.pse.
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