Trabajo Practico Computacional N 1. Interacciones intermoleculares
Objetivo: Estudiar distintas interacciones moleculares en proteínas cristalizadas usando programas de visualización molecular y análisis de datos.

Todas las prácticas se llevan a cabo usando el programa WebLab Lite. Este programa sirve para visualizar estructuras de macromoléculas, como proteínas y ácidos nucleicos. Como input el programa usa archivos que contienen las coordenadas xyz de los átomos que componen la macromolécula. Su uso es bastante intuitivo. Los archivos se abren usando el menú File. Las opciones más importantes para la visualización se encuentran en el menú View. Ahí podemos encontrar distintas formas para ver los átomos, la macromolécula (DNA o proteínas) y en algunos casos superficies. En las distintas prácticas se destacan algunos comandos especiales requeridos para un objetivo determinado.

1. Calculo de la distancia promedio de un puente de hidrógeno. 

Para esto se usará la proteína UDP-N-acetiltransferasa de Escherichia coli (Codigo PDB 1lxa). Para visualizar los puentes de hidrógeno, lo primero que hay que hacer es agregar los átomos de hidrógeno a la molécula, cosa que se hace desde el menú Tools. Una vez hecho esto, en el mismo menú ir a Monitors/HBond. 
Explorar la estructura y usando el zoom centrar un grupo de residuos entre los cuales exista un puente de hidrógeno. Seleccionar el hidrógeno y el átomo aceptor usando la tecla SHIFT. Ir a Monitors/Distance para que el programa calcule la distancia. 

Repita esta operación 10 veces con distintos grupos atómicos y calcule el promedio de la distancia

2.  Identificación de interacciones π-π
Para esto usamos la proteína miohemeritrina (codigo PDB 1a7e). Una vez que la proteína se cargo, usando el menú Display, ponga la visualización de Atomos en OFF y de proteína en Schematic. En el menú Edit seleccione residuos aromáticos como la Phe, Trp y Tyr. Vaya a Display y ahora sí ponga la visualizacion de Atomos en stick. Explore la proteína hasta encontrar ejemplos de interacciones π-π. Una vez identificadas mida la distancia entre los átomos de uno y de otro aminoácido.
3. Identificación de interacciones π-catión
Usando las estructuras 1a7e y la 1ej1 y los protocolos descriptos en la práctica anterior, explore la proteína en busca de  interacciones π-catión. Una vez identificadas mida la distancia entre los grupos intervinientes.
4. Estudio de interacciónes iónicas en proteínas de bacterias mesófilas y termófilas.

Para esta práctica vamos a usar una región de la proteína lumazina-sintaza de las bacterias Bacillus subtilis (bacteria mesófila, temperatura óptima entre 20 y 50 C), Aquifex aeolicus (bacteria hipertermófila, temperatura óptima entre 80 y 120 C) y Lactobacillus plantarum (bacteria psicrófila, temperatura óptima entre 0 y 20˚C). Las estructuras correspondientes son 1rvv, 1hqk y model.ent. En estos archivos solo se muestran 3 subunidades sobre un total de las 60 que componen la proteína nativa. Además vamos a usar un archivo denominado superficies.xls (formato excel).
a. En el archivo superficies.xls se encuentra en columnas la secuencia de cada proteína más la superficie accesible a solvente(SAS) para cada residuo. Usando el programa excel, clasifique los aminoácidos en cargados o no y calcule el porcentaje de SAS para los aminoácidos cargados, no cargados polares e hidrofóbicos para cada una de las proteínas. ¿Que conclusiones puede sacar de esta comparación?

b. Usando las estructuras cristalinas mencionadas anteriormente y el programa Web LAb vamos a estudiar la distribución de los aminoácidos cargados y no cargados en ambas proteínas. Usando las herramientas de Selección, del menú Edit, podemos colorear selectivamente los residuos con cargas positivas, negativas y neutros. Estudie que distribución y densidad poseen ambas proteínas.
