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(:e:) Comment visualiser des représentations moléculaires ?

Lancer de rayons sur GPU: un modele «vectoriel»
0 Précision au pixel pres (plus ou moins rapide).

Triangulated Triangulated Ray Casted » Molecular Surface?
(with Wire Frame)

* Molecular Skin Surfacel

1. M. Chavent, B. Levy, and B. Maigret, J Mol Graph Model 27 (2), 209 (2008). 2. M. Krone, K. Bidmon, and T. Ertl, IEEE Trans Vis Comput Graph 15 (6), 1391 (2009).
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move_helix1.mpeg

Extension du lancer de rayon pour les representations
classiques: Ball & Stick, VdW...

Les differents types de représentation: HyperBalls

Du ligand aux systémes macromoléculaires : visualisation interactive haute qualité grace aux GPUs



HyperBalls: A quoi celasert ?

Entre molecules d’eau

Evolution temps réel des liaisons hydrogenes:
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Entre protéines
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(E:] HyperBalls: A quoi cela sert ?

Visualisation de coordination asymeétrique

ARN

Protéine
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HyperBalls: A quoi celasert ?

Visualisation de modeles simplifiés :

Nb Links

Modele « tout atome » Modele « gros grains » Modele « réseau de ressorts »
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(E:] HyperBalls: A quoi cela sert ?

Protéine dans une membrane + eau : modele gros grains
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coarsegrain.mov
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HyperBalls sur GPU: représentation performante

Résultats : jeu de données statique
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Full Ribosome
(148,250 atoms)

- X
(58,870 atoms) ‘

(20,872 atoms)

Fatty acid synthase (x2)
(334,494 atoms)

50S subunit
(96,868 atoms)

Bacteriophage Capsid
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http://www.baaden.ibpc.fr/projects/fvnano/
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