软物质物理基础实验
	引入：观看视频

	必做实验

	题目一：蛋白质与核酸三维结构数据库的检索与数据分析
[bookmark: OLE_LINK3]要求：
1. 浏览蛋白质结构数据库(https://www.rcsb.org/)与核酸结构数据库(https://www.nakb.org/)，了解两大数据库基本概况。
>PDB:learn-guide to PDB data
>NAKB:Tools-Custom Charts
2. 掌握PDB与NAKB数据库的基本检索方法，尝试PDB ID 精准检索、筛选等多种搜索模式。
PDB:
>pdb id 搜索：6FG7
>筛选：search-sequence Similarity search-PDB-6FG7
NAKB:
>pdb id 搜索： 7VNV
>筛选：Tools-Explore Annotations:tree view
3. 了解数据库中存储的蛋白质和核酸结构的基本信息类型。
>PDB: learn-guide to PDB data-Protein Hierarchical Structure
>NAKB: Education-introduction to Nucleic

	实验记录：




















小组签名：


	题目二：使用Pymol对蛋白质与核酸三维静态结构进行可视化
要求：
1. 掌握PyMOL基本操作，展示蛋白质与核酸三维结构。
>File-open-6FG7
>直接拖拽7VNV
2. 并用不同的显示模式展示结构并着色。
结构：
>show-lines/hide-lines
> show-sticks/hide-sticks
> show-ribbon/hide-cartoon/show-cartoon
>尝试：spheres/surface
着色：
>color-by chain/by element/by ss
>尝试在不同结构下，进行着色
3. 掌握分别从序列、残基与原子层次选中目标结构。
> 序列：Display-sequnence-鼠标选取/ select chA, chain A
> 残基：鼠标直接在展示结构点击/ select A30, chain A and resi 30
> 原子：select backbone1, name CA+C+N+O

	实验记录：























小组签名：


	[bookmark: OLE_LINK4]题目三：使用VMD软件对分子动力学模拟的轨迹进行可视化
要求：
1. 掌握VMD基本操作，加载分子动力学轨迹文件，动态展示体系结构变化；
>File-Newmolecule-browse-/home/zhaolab9/VMD/TCBGTUTORIAL_VMD/ubiquitin.psf- File-load data into molecule-
Browse- pulling.dcd-点击VMD Main右下角箭头进行播放（加载路径不能包含中文）
2. 使用不同显示模式（如线框、球棍、表面渲染等）及着色方案（按原子类型、电势、温度因子等）突出关键特征。
> Graphics → Representations- Create Rep-drawing method-line/bonds/cartoon/cpk
>coloring method-name/resname/secondary structure

	实验记录：































小组签名：



软物质物理基础实验
	选做实验(3选2)

	[bookmark: OLE_LINK6]题目一：使用SWISS-MODEL对蛋白质序列进行同源建模
要求：
1. 掌握SWISS-MODEL(https://swissmodel.expasy.org/)操作流程，提交目标序列进行同源建模，合理选择模板，评估模型质量，优化并输出三维结构。
>start modeling-sequnence-single target example-search for templates
-根据coverage/GMQE/Identity/method选择模板
>选择1，2为例（勾选sort）-build models-download files-pdb format(下载两个模型)
2. 比较所建模结构与天然结构的差别，评估选择不同模板对同源建模输出质量的影响。
>Pymol打开下载文件-在pdb数据库下载2EF0导入pymol-在命令行键入：align model_02,2EF0-进行第二个例子比较
>同样步骤进行第一个模型的比较

	实验记录：




























小组签名：


	题目二：RNA分子单体结构预测（该预测耗时较长，选做建议先做）
要求：
1. 从PDB数据库中下载一个RNA分子的FASTA格式文件，保存其中包含的RNA序列信息。
>pdb-7vnv-download files-FASTA Sequnence/Biological assembly 1(pdb-gz)
2. 将RNA序列信息输入到trRosettaRNA服务器中进行RNA单体结构预测，下载预测的RNA单体结构，
>选择文件下载的fasta文件-submit-download the predicted structure in pdb format
3. 在pymol中可视化，比较预测的结果与从PDB数据库中下载的天然态结构。
[bookmark: _GoBack]>加载预测pdb结构-解压下载的Biological assembly 1并加载- align model1,7vnv
网址: https://yanglab.qd.sdu.edu.cn/trRosettaRNA

	实验记录：































小组签名：


	题目三：基于Python的贪吃蛇游戏开发与实现
要求：
1. 利用Anaconda环境下的Jupyter Notebook平台，采用python代码设计并实现贪吃蛇游戏。
>鼠标右击桌面-在终端打开-输入Jupyter Notebook-New-python3-复制粘贴:/home/zhaolab9/桌面/soft贪吃蛇.txt-run

	实验记录：

































小组签名：


	讨论选题

	实验记录：








































小组签名：




