Практикум 2
Результаты  работы представьте на html странице.
Обязательные

1.  (из практикума 1)  С помощью PyMol постройте карту электронной плотности вокруг трех остатков своего белка. Подберите примеры когда остаток хорошо вписан в электронную плотность; плохо вписан в электронную плотность. 
 Для своей структуры.
2.  Определите группу симметрии (ее название, какого порядка оси симметрии)  и форму кристаллографической ячейки (длины сторон параллелепипеда и углы между ними). 
3.  Создайте изображение окружения белковой молекулы соседями по кристаллической решетке.  Определите со сколькими белковыми молекулами контактирует исходный белок (критерий контакта – расстояние менее 5 ангстрем)

4. Скачайте файл структурных факторов, содержащий результаты рентгеноструктурного эксперимента.  Определите, столько структурных факторов было получено в эксперименте, максимальную и минимальную измеренные амплитуды рефлекса. 

Дополнительные
Для своей структуры или любых на ваш выбор. 

5. Сделайте дополнительнае изображения к заданию 2 такими, чтобы были видны симметрии кристаллической решетки. Наверное, для этого стоит изобразить много молекул и сделать их маленькими. Иногда получается очень красиво и понятно! 
6. Исследуйте  контакты молекул белка с соседями: число контактирующих остатков, площадь контакта (Propein-protein interaction server) или что придумаете. Все для того, чтобы предсказать: контакт этих субъединиц встречается в природе или артефакт кристаллизации. 
7. Найдите несколько  pdb файлов с некристаллографической симметрией ( первый подскажу: капсиды вирусов, см. VIPER DB)

 Как скачать файл с электронной плотностью:

EDS (http://eds.bmc.uu.se/eds/) 

=> указать нужный  код XXXX 

=> “Download: Maps”

=> Выбрать карту 2 Fobserved – F calculated  (2mFo-DFc) и формат O
=> Разархивировать файл 

В Pymol:
- открыть PDB-файл

- загрузить карту электронной плотности:  load    xxxx.omap, <имя карты>    (например,  map1)
- выделить что-нибудь, вокруг чего строить электронную плотность, например,

Select  aaa,  chain A
- построить карту электронной плотности, пользуясь командами isomesh или isodot:



isomesh msh2,map1,1.0,(aaa),3.0  
Изобразить поверхность, выделенную из карты map1, с уровнем подрезки  1.0 (в сигмах!) в прямоугольном параллелепипеде, окружающем выборку  aaa плюс  3.0 ангстрема вокруг этого параллелипипеда
- Сохраните полученные картинки.
 
 Как построить кусочек кристалла для своего PDB-файла. 
 Загрузите PDB файл. Пусть полученный объект Pymol  имеет имя ZZZZ.
Выполните команду  

symexp  <базовое имя новых объектов>, ZZZZ, (<имя выборки>), X

Отберутся те соседние ячейки, в которых есть молекулы на расстоянии ближе чем X ангстрем от указанной выборки в структуре ZZZ.  Пример:

symexp  neib, ZZZZ, (ZZZ), 20.0
 Где взять файл структурных факторов. 
PDB (http://www.rcsb.org/pdb/), на странице структуры 
<Download files> => <Structure file txt>

Как узнать какая группа симметрии и какова форма кристаллографической ячейки.
См. аннотацию из PDB  файла и лекцию Лунина.
