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Что такое nglview?
Виджет IPython/Jupyter для интерактивного просмотра молекулярных структур и траекторий. 
Использует встраиваемый NGL Viewer для рендеринга. Поддерживает отображение данных из 
файлов, RCSB PDB, simpletraj и объектов библиотек анализа (MDTraj, PyTraj, MDAnalysis, ParmEd, 
RDKit, ASE, HTMD, biopython, cctbx, pyrosetta, schrodinger.structure).

Ссылки на репозиторий, документацию и полезное:

● https://github.com/nglviewer/nglview
● http://nglviewer.org/ngl/gallery/index.html
● http://nglviewer.org/nglview/release/v0.6.2.3/index.html#
● https://europepmc.org/article/PMC/6031024

Ссылка на Jupyter Notebook этого туториала:

● https://github.com/eva-smorodina/structural_bioinformatics
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С чего начать работу с nglview?
Работает с Python 3.

● Установка с помощью conda: 

conda install nglview -c conda-forge (может понадобиться jupyter-nbextension enable nglview 
--py --sys-prefix)

● Установка с помощью pip:

pip install nglview

jupyter-nbextension enable nglview --py --sys-prefix

● Обновление установленного nglview:

conda upgrade nglview --force
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С чего начать работу с nglview?
Для работы с nglview в Jupyter Lab потребуется установить правильное расширение: 

● jupyter labextension install nglview-js-widgets 
(https://github.com/arose/nglview/blob/master/devtools/nglview-jupyterlab.sh)

Подробнее об установке написано здесь:

● https://github.com/nglviewer/nglview

4



Первые шаги
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В nv.datafiles.PDB лежит тестовая  
PDB-структура для освоения 
возможностей NGLview. Также в 
nv.datafiles можно найти другие данные 
(аланиновые трипептид, GRO-файл, 
траектория, ...)



Первые шаги
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Изменение способа отображения
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Изменение способа отображения
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Рендеринг для получения изображения
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Рендеринг для получения изображения
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Ориентация объекта в пространстве
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Ориентация объекта в пространстве
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Работа с электронной плотностью
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Можно загрузить PDB скаченного файла с 
помощью nv.show_structure_file. После этого 
нужно добавить новый компонент, в котором 
будет электронная плотность (в данном 
случае типа 2fofc)
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Для отображения электронной плотности 
нужно вызвать компонент 1 (т. к. 
электронную плотность мы загрузили в него) 
и добавить отображение в виде surface
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Работа с электронной плотностью
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Параметр wireframe отвечает за 
тип отображения поверхности: 
сетка или монолит
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Параметр wireframe отвечает за 
тип отображения поверхности: 
сетка или монолит



Визуализация траекторий
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Добавление объектов и траекторий
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Добавление объектов и траекторий
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Примеры визуализации с nglview
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