 МиниКР. Все действия выполять в JalView.                                                       Вариант 5.                                      
Дан код доступа банка Pfam : PF01291  и PDB код представителя семейства: 1LKI
Результат работы должен быть представлен в файле  XXXXXXX.jar   - “проект JalView”  (XXXXXXX - ваша фамилия латинскими буквами) в директории H:\Term4\Block3\Credits

1. Откройте выравнивание полного (full) набора последовательностей  семейства. Сохраните в протоколе число последовательностей.

2. Уберите последовательности со сходством выше определенного порога. Должно остаться около 20 последовательностей, не менее 15и, не более 30и. 

3. Установите  раскраску ClustalX, подберите порог  консервативности.

4. Отредактируйте строки разметки (снизу). Должны остаться:
- строка Conservation
- строка Secondary structure
- строка gaps для разметки позиций, содержащих гэпы
5. Удалите пустые колонки.  Разметьте позиции и/или   участки, содержащие гэпы (разметка Gaps). 

6. Ассоциируйте PDB код с одной из последовательностей. Поставьте эту последовательность  первой

7.  Откройте  3D структуру в окне Jmol.  

8. Проверьте достаточно ли сходство последовательности из PDB c выбранной последовательностью (Jmol=>File=>Map). Если нет, то стоит выбрать другую последовательность.

9. Оставьте только 1ю модель (вызовите Jmol консоль, в консоли:  restrict   */1).

10. Отредактируйте выравнивание:

a. удалите  фрагменты, т.е.  последовательности  с потерянными  N- или C- концевыми участками (должно остаться не менее 10 последовательностей)
b. если последовательность из PDB выходит за границы выравнивания домена, то удалите выступающие края

c. сверяясь со структурой,  проверьте разметку Secondary structure, полученную из Pfam (или  разметьте сами альфа-спирали и бета-тяжи)  перед, на фоне и после гэповых участков

d. поправьте выравнивание на гэповом участке если  считаете, что это необходимо га основании сравнения со структурой 

e. удалить пустые колонки, если они появились

11. Разбейте последовательности на две группы по сходству и раскрасьте каждую группу по отдельности (ClustalX) с одним и тем же процентом консервативности:

a. Постройте филогенетическое дерево 

b. Найдите хорошо  выделяющуюся кладу и выделите соответсвующие последовательности (щелкая по узлам дерева)

c. Создайте две группы:  из выделения и из всех остальных последовательностей

d. Раскрасьте каждую из групп  ClustalX, по консервативности – подобрав порог
12. Сохраните результат 
13. (* дополнительное)  Сравните разметки Gaps, Secondary structure и 3D структуру и  опишите (в файле XXXXXXX.doc)  на каких участках вторичной структуры  встречаются делеции и вставки.
