Протокол по практикуму 13. Выполнен Смирновой Викторией.
1. Идентификаторы остатков, контактирующие (находящиеся на расстоянии ближе 5Å) с лигандом – ионом цинка: 
CYS A 101

THR A 102

CYS A 103

TYR A 115
HIS A 118

CYS A 119

ARG A 132
Причем кроме трех остатков Cys, взаимодействующих с лигандом, в молекуле белка нет серосодержащих остатков.
Изображение взаимного расположения остатка и лиганда:
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2. Остовная модель белка, раскрашенная по типу вторичной структуры:
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                                     малиновый - α-спирали

желтый -  β-слои
Как видно из рисунка, в молекуле белка есть участки обоих типов вторичной структуры, преобладают α-спирали.

3. В качестве исследуемого элемента вторичной структуры выбрана α-спираль (остатки 261-277). Написан скрипт sselem.def, задающий следующие множества (в скобках – выводящиеся в командное окно при использовании скрипта сообщения, в них указано название множества):
· Все атомы, относящиеся к остаткам данного элемента вторичной структуры  (The chosen alpha-helix is defined as "ahelix").
· Все атомы кислорода и азота остатков данного элемента  (The array of oxygen and nitrogen atoms from ahelix is defined as "nitrox").

· Все атомы углерода и серы из боковых цепей остатков данного элемента (The array of side-chain carbon and sulphur atoms not from ahelix is defined as "carbsulph").                                                                              

· Все атомы кислорода и азота из остатков белка вне данного элемента (The array of oxygen and nitrogen atoms not from ahelix is defined as "othnitrox").               

· Все атомы углерода и серы из боковых цепей остатков белка вне данного элемента (The array of side-chain carbon and sulphur atoms not from ahelix is defined as "othcarbsulph").

· Все атомы кислорода и азота остатков данного элемента, образующие водородные связи с атомами кислорода или азота остатков вне данного элемента (The array of atoms not from ahelix connected with ahelix with hydrogen bonds defined as "hydbonds").

· Все атомы остатков данного элемента, участвующие в гидрофобных контактах с остатками вне данного элемента (The array of atoms not from ahelix connected with ahelix with hydrophobic bonds defined as "hydrophob").
4. 
