Практикум 6

В каталоге Practices заведите подкаталог Practice6, в нем файл Protocol.doc, протокол начать с даты. Скопируйте файл 1gzx.pdb в свою директорию.

1. Создайте и сохраните в файле 1gzx.gif  изображение гемоглобина  из структуры 1gzx.pdb, иллюстрирующее положение молекул гема, атом железа и связанные с ним кислороды в каждой из субъединиц белка.
     Внесите в протокол:  
          - PDB-код и полное название структуры 
          - состав комплекса  (см. образец в конце файла hints.doc)
          - заключение о том, какой гемоглобин (окси- или дезокси-) в данной структуре

2. Создайте скрипт 1gzx.def, в котором определены следующие объекты:
-  proximalHis  — остатки гистидинов, координирующие атом железа (самые близкие к атомам железа)
-  distalHis — остатки гистидинов, координирующие атомы  кислорода и железа (подходящие к гему со стороны кислорода).
- oxy –– кослороды, связанные с железом. 
     Проверьте его работу. Для этого исполните скрипт, и оставьте в изображении только гемы, атмы железа, связанные с ними кислороды (с помощью скрипта  названные oxy), дистальные и проксимальные гистидины (proximalHis  и distalHis); проксимальные гистидины в проволочной модели зеленого цвета, а дистальные — желтого. Изображение сохраните в файле 1gzx_iron_coord.gif.
 

3. Создайте скрипт 1gzx.spt, демонстрирующий координационные связи железа  в гемоглобине. 
4. Внесите в протокол: 
- имена файлов с составленными вами скриптами
- ваши наблюдения и эмоции по поводу заданий (если таковые имеются и вам хочется их выразить!)

Творческий подход к выполнению заданий (например, подбор цветов объектов, толщины линий и способов изображения и т.п.) приветствуется! При этом, конечно, изображение  должно демонстрировать то, что указано в задании.. 
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Замечание.  Это задание — модель основной части зачетного задания. Разница в том, что в зачетном задании вы будете работать со своим белком.  Надеюсь, подробные инструкции  (hints.doc), а также консультации преподавателей по этому заданию,  помогут вам справиться как с ним, так и, главное, с зачетным. ААл

