Отчет по практикуму 11. Выполнен Смирновой Викторией.
1. 
HEADER    STRUCTURAL GENOMICS, UNKNOWN FUNCTION   18-FEB-03   1NZJ  

TITLE     CRYSTAL STRUCTURE AND ACTIVITY STUDIES OF ESCHERICHIA COLI

TITLE    2 YADB ORF  
В поле HEADER находится основная информация о белке -  класс (структурные белки), идентификатор (1NZJ), дата добавления файла в базу; поле TITLE, вероятно, содержит суть исследований E.coli, связанных с белком (изучение структуры и активности(?)), название кодирующего белок гена (YADB).                                               
COMPND    MOL_ID: 1;                           

COMPND   2 MOLECULE: HYPOTHETICAL PROTEIN YADB;

COMPND   3 CHAIN: A;                           

COMPND   4 ENGINEERED: YES
В поле COMPND написано, что белок, вероятно, кодируется геном yadB, расположенном на цепи A (а так же информация  о том, что получен путем хим. синтеза). Эти данные совпадают с описанием белка (но описание содержит более подробную информацию: белок – предпологаемый энзим, аминоаксил-тРНК-синтетаза; в то же время в описании нет идентификаторов молекулы и цепи).

Последовательность, приведенная в поле SEQRES совпадает с последовательностью белка (все 298 остатков).
HET     ZN  A 700       1                                                       

HETNAM      ZN ZINC ION                                                         

FORMUL   2   ZN    ZN 2+                                                        

FORMUL   3  HOH   *358(H2 O)
Из этих строк следует, что в молекуле есть 1 атом Zn  (ион Zn+2), находящийся в позиции A 700, и 358 молекул воды
2. Если поводить по графическому окну мышью:

удерживая левую кнопку мыши – молекула вращается

затем правую кнопку мыши – молекула передвигается по полю

удерживая одновременно клавишу <Shift> и одну из кнопок -   изображение увеличивается/уменьшается
4.
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 Из рисунка видно, что вторичная структура белка – несколько 

α-спиралей и несколько β-слоев. При этом белок не имеет структуры, типичной для узнаваемых белков – мембранных например – и предсказать его функцию по вторичной структуре нельзя.
