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M Cell

http://www.mcell.org/

MCell (Monte Carlo Cell) 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:

* Modelado de reacciones entre particulas.

 Modelado 3D de las estructuras y el entorno.

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


http://www.mcell.org/
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M Cell

* Desarrollado de forma conjunta por:

* University of Pittsburgh: =
* Department of Computational and Systems Biology
* Multiscale Modeling of Biological Systems (MMBioS) Center
* Pittsburgh Supercomputing Center

 Salk Institute: SALK
* Computational Neurobiology Laboratory

e Carnegie Mellon University.

Carnegie Mellon

 Esta presentacion cubre los pasos de instalacion y el tutorial basico:
* Disponibles en https://www.mcell.psc.edu/tutorials/index.html
» “Installing MCell and CellBlender”
» “Getting Started”.



https://www.mcell.psc.edu/tutorials/index.html
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Ficheros de traza de las reacciones

Ficheros para visualizacion
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Software a Instalar

e MCell & CellBlender:

* Todos los SO: https://www.mcell.psc.edu/download.html
* Descargar tanto MCell (Versién 3.2) como CellBlender (Versién 1.0).

* Blender: (Version 2.7)
* Todos los SO: http://www.blender.org/download/

e Python: (Version 3.4 preferiblemente, al menos 2.7).
* Mac: https://www.python.org/downloads/mac-osx/
* Windows: https://www.python.org/downloads/windows/
* Linux: 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/

Modelizacién de Sistemas Bioldgicos

Introduccion

* Instalacion del software
* Breve introduccion a Blender
* Ejemplo de modelado sencillo de una reaccidén
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Instalacion
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Instalacion de MCell

* Descarga del cédigo (dependiente de plataforma):
* https://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

12

Contraer

'@‘.‘ Administrar [
Anclar a Inicio
& TortoiseSVN v

wres del sistema & informacidn de depuracian

Corfiguracian...

Varables de entomo. ..

Aceptar Cancelar Aplicar

de &4 bi

Manusc

sajo del l
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Windows_NT
C:\Python 34y C:\Python 34\Scripts; C:HP...
PATHEXT .COM; .EXE; .BAT;.CMD;.VBS;.VBE;.J5;....
PROCESSOR_A... AMD&4 v
Mueva... Eliminar
Cancelar

Abrir en una ventana nueva WURRORUUF
Conectar a unidad de red...
Edic

Desconectar unidad de red...

Agregar una ubicacién de red

Eliminar »

Propiedades

'S,'l' Administrador de dispositivos

'S,'l' Configuracién de Acceso
remoto

4 Proteccion del sistema

'&i' Configuracion avanzada del Siste
sistema

Incluir la ruta donde esté el
ejecutable mcell.exe

u.n

separadas por “;



https://www.mcell.psc.edu/download.html
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Instalacion de MCell

* Descarga del cédigo (dependiente de plataforma):
* https://www.mcell.psc.edu/download.html

Linux / MacOS X

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

Si tienes permisos
de administracion.
En caso contrario,

hay que poner la

ruta en el PATH.

' export BATH-SEATH /home/pepe/bin



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

Welcome to the Blender 2.72b
Setup Wizard

Instalacion de Blender

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

* Descargar el codigo (dependiendo de la E
plataforma): O

e http://www.blender.org/download/
e Para Windows: Instalador o ZIPy en 32 / 64
bits -
* Darle a continuar ha,Sta el fln.al /'@blender cl::z:m-himhamressofﬁlender2.?}‘byouwantminsiall.
* Para MacOS X: ZIP so6lo 64 bits

* Aplicaciones.
* Para Gnu/Linux: Fichero .tar.bz Seect compnents o et

Add Start Menu Shortcuts

* Instalar en una ruta tipo /usr/local (si sois admin), S
sino en ruta local y editar el PATH.

Blender 2.72b Installer

This will install Blender 2.72b on your computer.

Description

Space required: 245.3MB Position your mouse owver a component to see jts
description,

Blender Foundation | htkpsffvaww, blender. arg

14 < Back Mext = Cancel


http://www.blender.org/download/
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Instalacion de CellBlender

* Descarga del cédigo (dependiente de plataforma):
* https://www.mcell.psc.edu/download.html

i New

fi Open...

Ctd N

Ctd O

[ﬁ Open Recent... Shift Ctrl O

hay- |
—

(- _ 1
¥ Recover Last Session
~"' Recover Auto Save...
" Save

. Save As...

EBE coun fomm

w4 Save Copy...

(4]

)

% Save Startup File

P E“ Load Factory Settings

Ctrl 5
Shift Ctdl S

Ctrl Al S

@ - o Blender User Preferences

Interface

Import-Export
Material
Mesh

Alo ol o~
[ 25E=

i

Editing

Seleccionar el fichero
cellblender_v1.0 RC3.zip
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NOTA: Si os da problema
la instalacion o activacion
del plugin probad a re-
arrancar Blender como
Administrador.

System



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

|ﬂSta|aCléﬂ de Ce||B|eﬂder del plugin probad a re-

arrancar Blender como
Administrador. y

* Quedaria la activacion del plugin:

Import-Export
Material

Mesh

B
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Instalacion de Python

* Para usuarios de Windows:

* Descargar desde: https://www.python.org/downloads/release/python-342/
* |Instalable de 32 o 64 bits.

* Para usuarios de MacOS X:
e Descargar desde: https://www.python.org/downloads/release/python-342/
* Instalacion del .PKG correspondiente a 32 o 64 bits.

* Posible problema con las instalaciones de IDLE y tkinter con Tcl/Tk:
https://www.python.org/download/mac/tcltk

 Para usuarios de GNU/Linux: <Depende de la distribucién>

17


https://www.python.org/downloads/release/python-342/
https://www.python.org/downloads/release/python-342/
https://www.python.org/download/mac/tcltk

Introduccion a MCell

Introduccion a Blender

18
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iQué es Blender?

* Herramienta
profesional de

modelado 3D: . e
 Modelado, |
texturizado,

rigging, ...
* Animaciones.
e Renderizado.

* Motor 3D (de
juegos u otras
aplicaciones).

............

19
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Barra de
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Panel de Propiedades

21
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RN

Modos de los Objetos

Modelizacién de Sistemas Bioldgicos

# Texture Paint
* Weight Paint
.'H"" Vertex Paint
Sculpt Mode

Edit Mode
o Object Mode

0 bject Mode
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Controles de Manipulacion

Global

23
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Moviéndose por la Escena

Botdn central: Rotacion de la Escena
MAYS + Botdn central: Desplazamiento de la Escena
Rueda: Zoom

Botdn derecho: Seleccion de objetos.
MAYS + Botdn derecho: Seleccion

Botdn Izquierdo: multiple.

Posicionamiento del cursor 3D
(Usado en rotaciones o pivotajes)

También se puede selecciona desde la
jerarquia de escena

24



Introduccion a MCell

Ejemplo de Simulacion Bioldgica

25
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Ejemplo de Simulacion

e Geometria:

* El ejemplo que vamos a simular es relativamente sencillo desde el punto de vista
geometrico.

* Una geometria mas detallada o realista es una cuestion de habilidad con Ia
herramienta de modelado 3D o de tener imagenes segmentadas de microscopia.

* Moléculas y reacciones:
* A este nivel vamos a ver modelos diferentes de movimiento de las moléculas.
* Asi como los tipos de reacciones y modificadores mas usados.

e Parametros de la simulacion:

e Las simulaciones son altamente parametrizables, y jugaremos con varios de esos
parametros asi como con los numeros de simulaciones.

* Este ejemplo es muy parecido al del tutorial:
* https://www.mcell.psc.edu/tutorials/getting started.html

26
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Ejemplo: Arrancamos Blender

;. B A 5

Comprobad que el médulo de CellBlender :

se ha cargado y aparecen estas opciones.

Modelizacidn de Sistemas Bioldgicos
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Ejemplo: Configuracion del Entorno

Do not run with emrors

il isaac64.0
' logging.o

' macromolecule.n 84 K

' Makefile

o i
'rnu:EII

[
' midllex.o

] mdlparse.c
' rmidlparse.h

Se configura la ruta de los ejecutables de MCell y de
Python.
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Se generaran al correr MCell

Ejemplo: Fichero de Trabajo

Modelizacién de Sistemas Bioldgicos

* Se debe guardar el fichero de trabajo (haced un directorio propio para

meterlo):

En ese directorio se guardaran:

.+ Elfichero .blend

* Un directorio con el mismo nombre que el fichero mas

{ “ files”

e Dentro de él un directorio “mcell” con este contenido:
* Son los ficheros de configuracion .mdl de Mcell.
* Incluyen la geometria, las moléculasy las

reacciones.

I”

[EIENC

16

Inicio Compartir Wista

@ - T | . XA\Prueba Blender\prueba_files\mecell

i Favoritos
3 Descargas
BN Exzcritorio
| Sitios recientes
%# Dropbox

L Google Drive

@ Wnelrive

-~

ombre

. react_data

. viz_data
Scene.geometry.mdl
Sceneinitialization.mdl
Scene.main.mdl
Scenemolecules.mdl
Scene.parameters.mdl
Scenereactions.mdl

—
—
—
—
—
—
—

Scenernn_output.mdl

H lose Maria Pefia

kl_' Scenewiz_output.mdl
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Ejemplo: Definicion de Regiones

Seleccionar el cubo y luego en el Panel de Propiedades pulsad el botén de Objeto.

Bajar hasta CellBlender — Define Surface Regions. Le cambiamos el nombre a “top”. En la propiedad
Con el botdn “+” se crea una nueva superficie que Region Name.
le da el nombre de “Region_0".

30
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Ejemplo: Asignacion de las Regiones

" Texture Paint
# Weight Paint
i/ Vertex Paint
Sculpt Mode

¥ Edit Mode
| @ Object Mode

®© Object Mode

i Y o

Selecciona el cubo y activa el modo
de objeto Edit Mode.

Activa la triangulacion de las caras:

e Pulsando CTRL +t

* Mesh > Faces > Triangulate Faces




Modelizacidn de Sistemas Bioldgicos

Ejemplo: Asignacion de las Regiones

Debajo del panel CellBlender - Define Surface
Regions pulsa el botdn Assign.

Activa el modo de seleccidn Selecciona Uunicamente los
de caras: dos triangulos de la parte

* CTRL+ TAB superior presionando MAYS
 Selecciona Face en el + BOTON DERECHO.

botdn de Face Select.

¥ Region Info for Selected Faces

Ahora esas dos caras estan etiquetadas como
lltop”

32
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Ejemplo: Afadir a |la Lista de Objetos del Modelo

Recordad volver al modo Object Mode

En la seccion CellBlender —
Model Objects y con el cubo
aun seleccionado pulsar el
botén “+”. Lo cual incluira al
cubo en la lista de objetos que
utilizara el MCell para simular.
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Ejemplo: Parametros de Simulacion

Dentro de la seccién CellBlender - Selecciona cada uno de ellos y en
General Parameter, crea 6 el campo Name cambia el nombre
parametros dando 6 veces al “+”. y en Expression ve introduciendo
Se crearan “P1”, “P2”, ...,y “P6” los siguientes valores:

En |la secciéon CellBlender — Model
Initialization asignadle a los
parametros Iterations y Time Step,
respectivamente las variables
“iters” y “dt”.

34
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Ejemplo: Definicion de las Mo

Dentro de la seccion CellBlender —
Define Molecules, crea 3 moléculas
dando 3 veces al “+”. Se crearan
“Molecule_1", “Molecule_2" y
“Molecule_3"

Surface Molecule

Cambia el Molecule Name de las
dos primeras a “vol1” y “vol2” y
asignalas la Diffusion Constant
“dc1” y el tipo Volume Molecule.

Volume Molecule

Modelizacidn de Sistemas Bioldgicos

eculas

A la qgue queda ponle como
Molecule Name “surf1” y la
Diffusion Constant “dc2”. A ésta le
asignaremos el tipo Surface
Molecule.

Surface Molecule
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Ejemplo: Definicion de las Reacciones

Dentro de la seccidn CellBlender —

1
Define Reactions, declarar la siguiente | > voll' + Surfl: 9 Su rfl, + VO|2;
reaccion:
Cambiar Reactants y Products. Las comas (,) y los apdstrofes (‘) denotan la direccionalidad de las
Indicad como Forward Rate “fwd_rc”. reacciones. Estan relacionadas a lo que son las moléculas de

superficie: Si ambos valores estan alineados las moléculas reaccionan
por |la parte SUPERIOR, si son diferentes reaccionan por la parte
INFERIOR.

Las reacciones estan limitadas a 1 o 2 reactivos y cualquier numero de
productos. Hay una documentacion detallada de los modelos de
reacciones:

http://mcell.psc.edu/download/files/MCell3 rxns 06 18 2007.pdf

Las direcionalidades son relativas, de forma que la expresién de
arriba también se puede poner como:

voll, + surfl' = surfl' + vol2'


http://mcell.psc.edu/download/files/MCell3_rxns_06_18_2007.pdf
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Ejemplo: Puntos de Liberacion de Moléculas

Dentro de la seccién CellBlender — A la primera le asignamos como Site Seleccionamos como Molecule “vol1”
Molecule Release/Placement, Name “vol1_rel”

creamos dos lugares dando dos veces

al botdon “+”.

Seleccionamos como Release Shape

“Object/Region”
Ponemos como Object/Region el
objeto “Cube” y como Quantity to
Release el valor de “num_rel”

Spherical Shell

4

Constant Number ' Spherical Constant Number
i Cubic i

- Cubic "
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Ejemplo: Puntos de Liberacion de Moléculas

Declaramos un segundo punto de liberacién con los Comprobad que aparece un “E&” en la parte de las listas de
parametros: — puntos de liberacion para aseguraros que todos estan
* Site Name con valor “surf1_rel”. correctos.

* Molecule con valor “surf1”.
* Release Shape con valor “Object/Region”.
— o Object/Region con valor “Cube[top]”.
* Quantity to Release con valor también “ num_rel’”.

\4
La notacion “Cube[top]” indica dentro del objeto “Cube” |a Ton Front
superficie del objeto declarada como “top” Object/Region

Constant Murnber

38
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Ejemplo: Salidas de la Simulacion

Dentro de la seccion CellBlender —
Reaction Output Settings, crea 3
salidas dando 3 veces al “+”.

Reaction

Separate Page foreach ... ¢ v Combine Seeds

Legend with...c Placemen ;

A la primera de ellas le asignas la De forma analoga, a las otras dos

molécula “surf1” en el campo salidas se les asignaran las

Molecule. moléculas “vol1” y “vol2”,
respectivamente.

Reaction Reaction

Separate Page fo Separate Page foreach ... ¥ v Combine Seeds

Legend with...c P Legend with...c Placemen 'y



Modelizacidn de Sistemas Bioldgicos

Ejemplo: Salidas para Visualizacion

Dentro de la seccion CellBlender — Visualization Output Settings, marca la
opcion Export All.

v Ex port All

.-’ . .-’ .
¥ Al lterations ~ Al lterations

40
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41

Ejemplo: Ejecucion de la Simulacion

Send to File
Send to Console

Append to Previous Diata

Send to File

Send to Console

Append to Previous Data

En |la seccidon CellBlender — Run Simulation, hay dos marcadores con las
semillas de simulacion Start Seed y End Seed. Modificar la segunda para que
sea “2”. Al dar a Run Simulation se lanzaran dos ejecuciones del simulador.

En cuanto se lance una simulacion aparecera una entrada en los conjuntos de
procesos (Sets of MCell Processes):

El proceso esta en ejecucion.

El proceso se ha ejecutado correctamente.

En el caso de que de algun error es posible ver que mandato se ha
ejecutado y cual ha sido el error que MCell ha devuelto. Para ello
habilitar la opcidn del Menu de Blender: Window > Toggle System
Console.

I!l
C_A Defau

Duplicate Window Ctrl Alt W

E“ Toggle Fullscreen AltF11

shiot Ctrl F3

cast AltF3




Modelizacidn de Sistemas Bioldgicos

Ejemplo: Visualizacion de Resultados

Volver al botdn de Escena:

En primer lugar debemos modificar las propiedades _

de visualizacién del objeto Cube. Seleccionar el
objeto y en el editor de propiedades seleccionar el

botdn de Objeto.

Y en la seccion CellBlender — Visualize Simulation
Results dar al boto Read Viz Data.

El la seccidon Display cambiar la propiedad Maximum
Draw Type a “Wire”.
Lista de

simulaciones

Lista de escenas
por simulacién

42
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Ejemplo: Visualizacion de Resultados

Para modificar la visualizacion de las
moléculas, se puede modificar sus
propiedades en la Jerarquia de
Objetos.

Expandir la lista de moléculas dandole
H o, n H “ 4
al signo “+” asociado a “molecules”  g; 5o expande una de ellas (e.g.

“mol_surf1l”) veremos que aparece otro
objeto llamado “mol_surfl_shape”, que
son los simbolos de representacion de
cada molécula.

-

All Scenes

CONCRNCRNCAN N CING
JEFEFENERENE)

43
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Ejemplo: Visualizacion de Resultados

Las moléculas son dificiles de ver, para incrementar el tamafo seleccionar en la Jerarquia de Escena el objeto
“mol_surfl_shape”, mover el ratdn de nuevo a la Vista 3D y dar a la tecla “s” y luego “3” y ENTER. Eso incrementa x3 el
tamano de las moléculas, luego en el boton de Material de las Propiedades de Objeto, si vais a la seccion hay una opcion
de modificar el tipo de forma “Set Molecule Shape”.

Repetirlo para “mol_vol1l_shape” y “mol_vol2_shape”.
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Referencias

* MCell home page: http://www.mcell.org
e Tutoriales: http://www.mcell.org/tutorials/
* Documentacion: http://www.mcell.org/documentation/

* Blender: http://www.blender.org/

e Tutoriales: http://www.blender.org/support/tutorials/
* Introduccidn al interfaz y el de principiantes.
* Video: http://cgcookie.com/blender/cgc-courses/blender-basics-introduction-for-beginners/

* Documentacion: http://wiki.blender.org/index.php/Doc:2.6/Manual

e CellBlender:
* Tutoriales: https://www.youtube.com/watch?v=2C0yCp64eS8

* Python:
* Tutoriales: https://docs.python.org/release/3.1.5/tutorial/index.html
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