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2 Python和它的脚本们

3 Pymol实例-1faw

背景1

内容



 Python, 是一种面向对象、解释型计算机程序设计语
言。因为它你才能看到pymol。

 安装pymol之必须先安装python。

 众多的科研软件都需要Python在后台默默地支持。

背景：若说pymol必说python



 PyMOL是一个开源软件，由使用者赞助的分子三维
结构显示软件。由Warren Lyford DeLano编写，并且
由DeLano Scientific LLC将它商业化。DeLano
Scientific LLC是一个私人的软件公司，它致力于创造
让普遍的科学与教育社群都能取得的好用软件工具。
当然他1.7版本是收费的。

pymol



 Pymol本身功能很简单，应用操作也不如swiss
pdbview直接，功能也有一定差距，唯一可圈点的时
它的作图十分漂亮并且有众多的参与者提供的脚本
和插件，他正在越来越完善。

脚本



Python和它的脚本们
：PyMOLWiki社区





TAB



 在脚本库中有181个脚本涉及7个大方面。脚本运行非
常简单。并且每一个脚本都有教程，简单易学。

 还有一些第三方写成的插件，针对具体应用。

Pymol脚本和插件



1faw suface脚本演示



Aaindex实例

Pymol>aaindex
aaindex2b KYTJ820101 spectrum b, 
yellow_white_blue show surface



GETBOX



用于分子对接，获取配体文件盒子的坐标值。
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MOLE 2.0插件

 MOLE2.0 不仅计算通道的理化性质，也可以计算亲水性，
疏水性，极性，电荷，和可变性。



 Pymol> fetch 1faw

Pymol作图-1faw



导航工具

分析工具

Object工具

All指所有的对象，3ODU指刚才打开
的文件，(sele)是选择的对象
A:代表对这个对象的各种action，
S：显示这个对象的某种样式，
H：隐藏某种样式，
L：显示某种label，
C：显示的颜色

Pymol主要操作界面



Pymol> color red, ss h
color yellow, ss s
color green, ss l+
其中“ss”代表secondary 
structure，“h”代表Helix，
“s”代表Beta sheet，l+""代表
Loop和所以其他结构。select 
helix, ss h
select sheet, ss s
select loop, ss l+
此命令是选择相应二级结构
选择残基
select resi 1-5   #选择1-5号残基
select resi 13    #选择13号残基
select resn tyr #选择所有的tyr
残基



 PyMOL>cartoon putty

 hide line



 选中相应display –sequence   找到HEM，选中重命名为1，
获得相应的氢键。选中相应残基为2。

 PyMOL>hide line

 show line, （1 + 2）

 show label, 2



 第一步，点击菜单栏上面的wizard 里面
measurement。

 第二步，在右边蓝色的measurement mode 中选择
Angles（点击distance，会出现不同的模式的选择，
选择angles就是键角，选择dihedral就是二面角，还
有其他一些选项）。

 注 显示2位有效数字。在命令行中输入

set label_distance_digits, 2

计算二面角，氢键距离



 第三步，依次点你的分子上的原子，三个原子出来
键角（如果是二面角则是点击四个原子），效果如
下图



 Pymol>select 5A, sele expand 5  

#显示选中原子5A以内的原子

 select HEM, resn HEM around 4 

#选择离HEMA范围内的原子

 select HEMress,byres HEM 

#选择离HEM4A范围内的氨基酸残基

选中一原子半径的原子



叠合1faw与1a4f

Action –align  
-to molecule
Align –enable 
this
Match: read scoring matrix.
Match: assigning 287 x 574 pairwise 
scores.
MatchAlign: aligning residues (287 vs
574)...
ExecutiveAlign: 287 atoms aligned.
ExecutiveRMS: 11 atoms rejected 
during cycle 1 (RMS=0.48).
ExecutiveRMS: 10 atoms rejected 
during cycle 2 (RMS=0.36).
Executive: RMS =    0.325 (266 to 266 
atoms)



 Wizard-mutagenesis

 Pymol的突变存在问题是无法

进行优化。

突变





mesh分子表面显示



1、打开复合物pdb文件，选中配体分子。
2、创建单独的object，命令如下：
create ligand, sele
3、保存ligand 为pdb格式。
4、用文本编辑器打开ligand.pdb修改HETATM为ATOM （ATOM后
面保留两个空格，否则会出现白色的分子骨架，且配体不在原来
的位置的问题）。最后保存。
5、在pymol中打开ligand.pdb，在对应的ligand的S中选择 mesh。

6、对mesh着色，命令：
set mesh_color, green
7、在ligand的最后选择颜色。





经过后续调节背景，选择透明度，
宽度，ray的到最终图。

输入ray 1200,760就生成1200*760分辨率的图片。



 1.      进入http://eds.bmc.uu.se/eds/这个网址中（ElectronDensity server），输入
所需要的PDB号（1faw.pdb），submitted，选择左侧download-Maps，弹出对
话框后选择：Map format为CCP4。Type为2mFo-DFc，然后Generate map，下
载完生成的压缩文件后解压，修改生成的文件名1faw.map.ccp4

 2.      首先用pymol打开pdb文件，然后file-open 1faw.map.ccp4文件。分别加载
完1faw.pdb和1faw.map.ccp4后，依次点击1faw.map文件的Action-mesh-@level 
1.0（2.0，3.0根据自己的需要进行选择）。

 3.      select ligand, resn lig #本例子中选择显示的是配体的电子密度(lig为配体
名，本例中以lig代替)。

 4 .      isomesh map, 1faw.map, 1.0, ligand, carve=1.6

 5.      此时配体的电子密度已经显示出来，剩下的只是修改受体的显示方式及整
体的可视化效果，比如：

 set mesh_radius, 0.01       #set radius to 0.01

 color grey30, map            # sets map to 30% gray

 bg_color white                 #sets background to white

 set ray_trace_fog, 0         #turns off raytrace fog–optional

 set depth_cue, 0              # turns off depth cueing–optional

 set ray_shadows, off        #turns off ray-tracing shadows

显示配体的电子密度













1、PYMOL 用户指南，山东大学，lswang lab

2、pymol知道多少？pymol技巧汇总
http://blog.csdn.net/rogerzhanglijie/article/details/84729
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