Правила сдачи зачета за второй блок 1-го семестра
Положите в  папку  Term1\Credit2\ следующие файлы.
1. Файл aminoacid.doc (протокол занятия по ChemSketch)

2. Файл xxxx_3D.doc, где  xxxx – идентификатор PDB исследованной Вами  3D-структуры;
в файле –   сводный протокол занятий №№6-9,  подробнее см.ниже.

3. Файл xxxx.spt –  сводный скрипт,  позволяющий воспроизвести основные этапы Вашей работы,  подробнее см.ниже.

4. Файлы с картинками в формате GIF, список см.ниже (можно положить позднее).
5. Файл credit_work2.doc – протокол зачетного задания.

6. Файл credit2.scr, скрипт для воспроизведения зачетного задания.
7. *Файл Add.doc – отредактированный вариант протокола xxxx_3D.doc, включены материалы дополнительных исследований структуры заданного белка.
В директории должны быть эти и только эти файлы, названия должны быть именно такими, преподаватель не должен искать, где Вы спрятали свои результаты!

Сроки сдачи

· Файлы aminoacid.doc,  xxxx_3D.doc, xxxx.spt нужно выложить до 13.11 (16.11) 

· Файлы credit_work2.doc и  credit2.scr нужно выложить к концу зачетного занятия.

· Файл  Add.doc может появиться в зачетной директории не позднее  20.11 (23.11)
Что в файле Add.doc?
Содержимое этого файла – протокол xxxx_3D.doc  с дополнениями и исправлениями.
Этот файл не является обязательным!
· Студентам, которым интересно исследовать пространственные структуры белков,

мы предлагаем провести дополнительные исследования (см. keen.doc) и дополнить свой протокол (скопированные картинки без комментариев не в счет)

· Студенты, пропустившие зачетное занятие, выполняют его «дома»,  вносят результаты в протокол, а затем на доп. занятии выполняют другое зачетное задание.
· Студенты, не довольные качеством сданного xxxx_3D.doc, могут его подредактировать и внести исправления.  
Схема оценки работы
	
	Работа выполнена
	Баллы за высокое качество
	Баллы за выполнение дополнительных упражнений
	 Мин
	Макс

	Протокол aminoacid.doc
	3
	2
	1
	3
	5

	Протокол xxxx_3D.doc
	10
	3
	7
	10
	20

	Скрипт xxxx.spt
	3
	
	2
	3
	5

	Зачетное задание
	3
	2
	
	3
	5

	Дополнительное исследование (Add.doc)
	
	
	5
	
	5

	Всего 
	
	
	
	19
	40


Зачет будет поставлен, если набрано не менее 20 баллов.
Протокол
Наши требования к протоколу

1. Не задавайте загадки проверяющему, все картинки и таблицы должны быть подписаны,  читатель не должен догадываться, что за числа в таблице, или какой фрагмент изображен на картинке.

2. Картинки должны наилучшим возможным способом иллюстрировать то, что задано,  т.е. картинки, на которых ничего нельзя разглядеть, кроме облака атомов, засчитываться не будут.

3. Высоко ценятся все разумные рассуждения и комментарии.
Совет
Создайте файл протокола xxxx_3D.doc  и скопируйте в него предлагаемый ниже шаблон
Заполните шаблон материалами из рабочих протоколов (просто копируйте, но только то, что нужно)
Отредактируйте протокол

Шаблон сводного протокола 
(пронумерованы обязательные пункты, * - дополнительные задания)
	Заголовок «Исследование структуры  0XXX»
1. Заголовок «Общее описание структуры……..»

1.1. Табл. «Компоненты структуры, описанной в документе PDB 0XXX» из протокола к занятию 6.
*Картинка «Компоненты структуры» к упр. 5 с пояснениями

*Оценка размеров глобулы, протокол к упр.7 занятия 6

2. Заголовок «Торсионные углы в полипептидной цепи…..»

2.1. Таблица «. Измерение торсионных углов остатка ……. в белке ……………, цепь А» см протокол к  занятию 7 

2.2. Картинка с подписью к упр.2  занятия №7.  

2.3. Карты Рамачандрана и комментарии к ним, см. протокол к упр.3 занятия №7.  

3. Заголовок «Исследование элементов вторичной структуры.»

3.1. Подзаголовок «Исследование альфа-спирали ……(№№ позиций)»

3.1.1. Картинки 2.5а, 2.5b, 2.5c из протокола к упр.2 занятия 8

3.1.2. Описание параметров спирали, см. протокол к упр.2.1-2.4 занятия 8

*Ответы на доп. вопросы, см упр.2.6 занятия 8

3.2. Подзаголовок «Исследование антипараллельной бета-структуры……(№№ позиций)» 

3.2.1. Картинки 3.2 и 3.4 из протокола к занятию 8 

*Протокол к упр.3.1, 3.3 занятия 8

3.3. Подзаголовок «Исследование параллельной бета-структуры……(№№ позиций)» 

3.3.1. Картинки 4.2 и 4.4 из протокола к занятию 8 

*Протокол к упр.4.1, 4.3 занятия 8

*Протокол доп.упр. 5-6  занятия 8

4. Заголовок «Исследование контактов между аминокислотными остатками»

4.1. Табл. «Контакты альфа-спирали с остальной частью цепи А белка….»
*Ответ на доп. вопрос к упр.1 занятия 9

4.2. Ответы на вопросы упр.2 занятия 8.

4.3. Картинка к упр.3 занятия 8,  комментарии к картинке  

*Доп.картинка к упр.3 занятия 8 +комментарий

*Протокол доп. Упр.4 занятия 8..




Скрипт
Создайте текстовой файл xxxx.spt . Скопируйте в него текст шаблона.

Вставьте в шаблон команды из рабочих скриптов.

На каждом этапе проверяйте,  что скрипт работает! 
Шаблон скрипта (     #-------- - это место для Ваших команд)
Пронумерованы обязательные пункты, * - дополнительные задания.

	# 1. загрузка файла со структурой

#--------

#2. вся структура в шариковой модели с раскраской по цепям

echo  Full structure
#--------
pause
#3. все белковые цепи в проволочной модели с раскраской по цепям           
#--------                                                                                                        
pause                                                                                                              
#4. команды скрипта exercise5.spt. для воспроизведения картинки к упр. 5 занятия 

#--------     
echo  All components
pause
#*. команды для сохранения в файле карт Рамачандрана 

echo  Ramachandran plot for all glycine residues in my protein

#--------     
pause

echo  Ramachandran plot for all residues except glycine

#--------     
pause
#5 команда для получения изображения в ленточной модели выбранного Вами элемента вторичной

# структуры – спирали №-№ или пары бета-тяжей №-№ (что было в Вашем  белке)

echo  Helix 43-53 (или beta strands 1-8 + 12-16)  обязательно укажите номера позиций!!!
#--------     
pause
#6  команды для создания изображения выбранного элемента с водородными связями, т.е. одно из #изображений. 2.5b, 3.2, 4.2  в задании 8
echo Hydrogen bonds
#--------     
pause
#7 команды для создания изображения выбранного элемента с С(, т.е. одно из изображений. 2.5с, 3.4,

#   4.4  в задании 8

echo arrangement of Cbeta atoms 

#--------     

pause
#8 команды для создания изображения hsc.gif , см. упр.3 занятия 9

echo hydrogen bond between OG serine № …. and ………(atom name)

#--------     

pause
#*. команды для создания изображения ions.gif , см. упр. 4 занятия 9

echo contact between ??????????? and ????????????

#--------     

pause



Картинки
В принципе , это те же картинки, которые вы вставляли в протоколы, но только в отдельных файлах.

6_5.gif, картинка к упр.5 занятия 6

*6_7.gif, картинка к упр.7 занятия 6

8_1.gif, картинка к занятию 8, упр.1    //только для своего белка
8_25a.gif, картинка к упр. 2.5а занятия 8
8_25b.gif  аналогично
8_25c.gif  -“-
8_32c.gif  -“-
8_34c.gif  -“-

8_42c.gif -“-

8_44c.gif -“-
hsc.gif – картинка к упр.3 занятия 9
*ions.gif– картинка к упр.4 занятия 9
