Modelizacion de Sistemas Bioldgic




Modelizacion de Sistemas Bioldgic

Simulacidén Celular caviCell

| have a PhD k | dhink TE Limp Lo switch

o
rfupi computatonel jogist

Tweime, 4 ‘i

in experimental Hd 0 Bioesist

NoO Soﬁrj

INO NN
Skle

www.biocomicals.com



Modelizacion de Sistemas Bioldgic

Contenidos

1. Introduccion aviCell

2. MCell

A Instalacion del Software.
A Introduccién aBlender
A Ejemplo de Simulacion Bioldgica.



Introduccion aviCell

Introduccion



Modelizacion de Sistemas Bioldgic

MCell

http://www.mcell.org/

MCell(Monte CarloCel) es un programa de modelado de difusion de
particulas por medio de simulaciones de Monte Carlo del movimiento
browniano de las moléculas en un medio:

AModelado de reacciones entre particulas.

AModelado 3D de las estructuras y el entorno.

Alntegrado con herramientas de modelado 3D para disefio del entorno y para
visualizacion de resultados.


http://www.mcell.org/
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MCell

ADesarrollado de forma conjunta por:

AUniversity ofPittsburgh: o
A Department of Computational and Systems Biology
A MultiscaleModeling of Biological Systemg1BioS Center
A PittsburghSupercomputingenter

ASalk Institute: SALK
A ComputationaNeurobiologyLaboratory

A CarnegiéMellon University

AEsta presentacion cubre los pasos de instalacion y el tutorial basico:
ADisponibles etttps:// www.mcell.psc.edu/tutorials/index.html
AdinstallingMCelland CellBlender
AdGettingStarted @®

Carnegie Mellon



https://www.mcell.psc.edu/tutorials/index.html
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Ficheros para visualizacion

N\
: (Geometria.
Moléculas.
Ficheros de modelog Reacciones.
Inicializacion.
KParémetros.
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Software a Instalar

AMCell& CellBlender
ATodos los SOttps://www.mcell.psc.edu/download.html
ADescargar tantdiCell(Version 3.2) com€ellBlendefVersion 1.0).

ABlender (Version 2.7)
ATodoslos SOhttp://www.blender.org/download

APython: (Version 3.4 preferiblemente, al menos 2.7).
AMac https://www.python.org/downloads/maeosy
AWindows:https://www.python.org/downloads/windows
ALinux: Dependiente de distribucion.



https://www.mcell.psc.edu/download.html
http://www.blender.org/download/
https://www.python.org/downloads/mac-osx/
https://www.python.org/downloads/windows/
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Introduccion

Alnstalacion del software
ABreve introduccion 8lender
AEjemplo de modelado sencillo daa reaccion
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ADescarga del codigo (dependiente de plataforma):
Ahttps://www.mcell.psc.edu/download.html

Windows

1. Extraer el ejecutable.
2. Configurar el PATH.

Dizco extraible (H:)

| 4 M| Ecte equipo

| —

» g Descargas

» | Documentos
» g Escritorio

» | =| Imagenes

> r Misica

> & Videos

» ,.E- Dizco local ()
e HOME (D2)

» o SCRATCH (2]

> €M Red

.Propiedades
12

Contraer

'@‘.‘ Administrar
Anclar a Inicio
& TortoiseSVN

Abrir en una ventana nueva

Conectar a unidad de red...

Desconectar unidad de red...
Agregar una ubicacién de red

Eliminar

wres del sistema & informacidn de depuracian

=

Corfiguracian...

Varables de entomo. ..

Aceptar Cancelar Aplicar

de &4 bi

Manusc

sajo del l

Windows_NT

C:\Python 34y C:\Python 34\Scripts; C:HP...
.COM; .EXE; .BAT;.CMD;.VBS;.VBE;.J5;....
AMDE4 v

PATHEXT
PROCESSOR_A...

Mueva... Eliminar

Cancelar

—mﬂpﬂ'ﬂmu? WURRLORUUF
Edic

'@' Administrador de dispositivos

'@' Configuracién de Acceso
remoto

4 Proteccion del sistema

'@' Configuracion avanzada del Siste
sistema

Incluir la ruta donde esté el
ejecutable mcell.exe

aSLJ N} RIa LJ2NJ



https://www.mcell.psc.edu/download.html
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Instalacion déviCell

ADescarga del codigo (dependiente de plataforma):
Ahttps://www.mcell.psc.edu/download.html

Linux /MacOSX

1. Extraer el ejecutable.
2. Configurar el PATH.

Si tienes permiso
de administracion.
En caso contrario,

hay que poner la

ruta en el PAT

s



https://www.mcell.psc.edu/download.html
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Blender 2.72b Installer - =

Welcome to the Blender 2.72b
Setup Wizard

Instalacion dédlender

This wizard will quide you through the installation of Elender.
It is recommended that you dose all other applications
before starting Setup.

ADescargar el codigo (dependiendo de la
plataforma):
Ahttp://www.blender.org/download

APara Windows: Instalador o ZIP y en 32 / 64 =
bits

] ] (G Blender 2.72b Installer
A Darle a continuar hasta el final o —
e . L] e er Choose which features of Blender 2.72b you want to install,
AParaMacOSX: ZIP sélo 64 bits
. . This will install Blender 2.72b on your computer.
A Aplicaciones.
AParaGnuLinux: Fichero .tar.bz s
. . . . Add Start Menu Shortcuts
A Instalar en una ruta tipousr/local (si soigdmin), Dt St

sino en ruta local y editar el PATH.

Description
Space required: 245, 3MB

14 < Back Mext = Cancel


http://www.blender.org/download/
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NOTA:SI os da problema
la instalacion o activacion

InStaIaCK,)n d@e”B|6ﬂder del pluginprobad a re

arrancarBlendercomo
Administrador.

ADescarga del codigo (dependiente de plataforma):
Ahttps://www.mcell.psc.edu/download.html

@ - o Blender User Preferences

""" System

Interface Editing Input

Ctri M
Ctd O Import-Export
Shift Ctrl O Material
Mesh
'© Recover Last Session Mol
- s

~ Recover Auto Save...

" Save Ctr 5

e - Shift Ctrt S Seleccionar el fichero
wa Save Copy... Ctrl Al S J
— cellblender_v1.0_RC3.zi
f. L

% Save Startup File

c % Load Factory Settings


https://www.mcell.psc.edu/download.html
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NOTA:SI os da problema
la instalacion o activacion

|nSta|aCIéﬂ dé:e”BIender del pluginprobad a re

arrancarBlendercomo
Administrador. y

AQuedaria la activacion dplugirn
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Instalacion de Python

APara usuarios de Windows:

ADescargar desdétttps://www.python.org/downloads/release/pythof842/
Alnstalable de 32 o 64 bits.

APara usuarios dilacOSX:

ADescargar desdétttps://www.python.org/downloads/release/pythos842/
Alnstalacion del .PKG correspondiente a 32 o 64 bits.

APosible problema con las instalaciones de IDikiater conTel Tk
https:// www.python.org/download/mac/tcltk

APara usuarios de GNU/Linux: <Depende de la distribucion>
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https://www.python.org/downloads/release/python-342/
https://www.python.org/downloads/release/python-342/
https://www.python.org/download/mac/tcltk

Introduccion aviCell

Introduccion aBlender
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¢, Q ué es3lendef L

AHerramienta
profesional de
modelado 3D:

AModelado,
texturizado,

rggingg X
A Animaciones.
ARenderizado

AMotor 3D (de
juegos u otras
aplicaciones).
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