Указания
Поиск записи PDB
Зайдите на http://www.rcsb.org/pdb/ и введите в окно поиска слово myoglobin. Ограничьте поиск человеческими белками, щёлкнув по гиперссылке Homo sapiens в столбце Organism. Просмотрите описания полученных записей и выберите ту, которая действительно описывает миоглобин.

Загрузка записи в Jmol
В меню File выберите Get PDB и введите код.

Читайте мануал Jmol :
http://jmol.sourceforge.net/docs/JmolUserGuide/ 
и наш мини-мануал по RasMol (там почти все команды такие же):
 https://kodomo.fbb.msu.ru/wiki/Main/RasMol .
Изображения молекулы белка

Чтобы создать нужное вам изображение, имеет смысл прежде всего выполнить команду 
restrict none
чтобы стереть всё из графического окна. Далее “select protein” и одну из трёх команд spacefill, backbone (лучше “backbone 50” или даже “backbone 80”) или wireframe (лучше “wireframe 40”, впрочем, дело вкуса).
Контактирующие атомы

Чтобы найти (к примеру) атомы гема, связанные с белком водородными связями, нужно выполнить команду
select hem and within(3.7,protein and (oxygen,nitrogen))
здесь 3.7 — порог на расстояние в ангстрёмах, запятая равносильна оператору or, то есть объединению. Потом выделенные атомы надо визуализировать командой (например) “cpk 100”. Чтобы узнать, что это за атомы, щелкните по ним — их описание появится в консоли. 
Выделить целиком остатки, включающие атомы из множества set, можно командой
select within(group,set)
в качестве set может выступать любое выражение, включающее, например, within, and, or и т.п. в любых количествах; “group” здесь — ключевое слово, например:
select within(group,protein and within(3.7,hem))
Водородные связи между остовными атомами в элементах вторичной структуры

Выполните “restrict backbone” (чтобы боковые цепи не мешали изображению). Наладьте изображение (например, “backbone off”, “wireframe 40”, “cpk 100”). Выполните команду:
calculate hbonds
и водородные связи между остовными атомами будут вычислены и визуализированы (далее их изображение можно убирать/восстанавливать командами “hbonds off”, “hbonds”). 

Биологическая единица

При скачивании в Jmol через Get PDB откроется так называемая «Ассиметрическая единица», которая не так уж редко представляет собой лишь часть структуры, тогда как оставшиеся части должны быть восстановлены по симметрии. Если анализировать лишь асимметрическую единицу, то можно потерять существенную информацию (о контактах между атомами, положение одного из которых ещё должно быть восстановлено). Чтобы скачать так называемую  «Биологическую единицу», надо открыть страницу записи на сайте PDB и проследовать по ссылкам «Download files» → «Bilogical assembly» (на той же странице можно посмотреть изображение как асимметрической, так и биологической единицы и открыть каждую их них в Jmol –applet). Каждая из связанных преобразованиями симметрии частей биологической единицы оформлена как отдельная «модель», то есть имеет те же имена цепей, номера остатков и др., но разные номера «моделей». Номера моделей задаются в Jmol косой чертой (например, 50-53/2 – это все атомы остатков с 50 по 53 второй модели). 
Выражение within(3.7, set) выдаст только атомы, находящиеся на расстоянии менее заданного от атомов из set в той же модели. Чтобы снять это ограничение (например выделить атомы одной модели, контактирующие с атомами другой модели), надо вставить между аргументами within ещё слово TRUE, например:
select within(3.7,TRUE,hem and */2)
Структуры, решённые методом ЯМР

Как правило, структуры, решённые методом ядерного магнитного резонанса, имеют в своём составе несколько моделей. В данном случае это не части, связанные симметрией, а альтернативные структуры. Тем не менее они оформлены в PDB так же, как «модели» биологических единиц и в Jmol к ним можно обращаться, используя косую черту.

Пространственное выравнивание и совмещение

Имеется огромное количество программ, выполняющих пространственное выравнивание и совмещение структур белков (см. http://en.wikipedia.org/wiki/Structural_alignment_software ). Пожалуй, наиболее удобной в использовании является SSM (она же PDBeFold):
http://www.ebi.ac.uk/msd-srv/ssm/ssmstart.html .

По умолчанию она ищет сходные с заданной структуры в банке. Для выравнивания двух структур надо отметить “PDB entry” в обоих разделах Query и Target, указать PDB код и (если запись содержит более одной цепи белка) идентификатор цепи (окошко Chains, обязательно заглавной буквой). Чтобы посмотреть выравнивание, совмещение и т.д., щёлкните по цифре в левой колонке таблицы.
