软物质物理基础实验
	引入：观看视频

	必做实验

	题目一：使用pymol对HIV-1蛋白酶与抑制剂 (MK1) 互作结构 (PDB ID: 1HSG) 进行计算与可视化
[bookmark: OLE_LINK3]要求：
1.加载1HSG结构 
2.删除溶剂 remove solvent 
3.展示配体结合位点: 
· [bookmark: OLE_LINK1]选择并突出配体 select ligand, resn MK1 → show sticks, ligand → color red, ligand
· [bookmark: OLE_LINK2]显示蛋白结合口袋 color gray, polymer.protein
· [bookmark: OLE_LINK5]展示结合区域 zoom ligand
· 可视化分子间相互作用 
1 氢键 (3.5Å) 
→ select hbonds, (ligand) around 3.5 and polymer.protein 
→ distance hbonds, ligand, polymer.protein, 3.5
→ color cyan, hbonds
2 疏水相互作用 (5.0Å) 
→ select hydrophobic_residues, (resn LEU+VAL+ILE+MET+PHE+TRP+TYR) and (ligand around 5.0)
→ show sticks, hydrophobic_residues
→ color yellow, hydrophobic_residues
4.美化与导出
· [bookmark: OLE_LINK7]调整视角 orient
· [bookmark: OLE_LINK8]展示配体 zoom ligand
· 导出图片 File → Export Image As → PNG

	实验记录：


























































小组签名：


	题目二：运用python进行随机网络的构造与可视化
要求：
1. 使用anaconda中的jupyter notebook进行编程，构造一个简单的随机网络并进行可视化。要求所构造的网络节点数量为n (n∈[20,50])，边数量随机且不超过n*(n-1)/3。
>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/网络.txt-run
2. 观察并了解python代码的基本逻辑和可视化的随机网络结构，之后增大随机网络的节点与边数量的范围，观察随机网络结构的变化。
>修改n = random.randint(20, 50) 和
max_edges = n * (n - 1) // 3
min_edges = n - 1
m = random.randint(min_edges, max_edges)

	实验记录：
































小组签名：


	[bookmark: OLE_LINK4]题目三： 使用openFold3进行蛋白质结构预测
要求：
  1.掌握 openFold3 网页版的基本操作流程，提交目标RNA列进行三维结构预测，查看预测结果，评估模型置信度（pLDDT）并下载预测结构。 
>add molecule-RNA-PDB下载7VNV序列-复制粘贴-删去N-submit job-输入自己qq邮箱-输入验证码
>Color mode-plddt-poses-download pose
  深蓝：pLDDT ≥90 极高置信，结构可靠 
  浅蓝：70–90 高置信 
  黄色：50–70 中等置信 
  红色：＜50 低置信，预测不可信
  2.将预测结构与PDB数据库中的天然结构进行比较，分析两者空间构象的异同，评价 openFold3 的结构预测性能
    >加载预测的结构-上传pdb下载结构-align OpenFold3_Analysis_prediction_rank01, 7vnv
网页：Use OpenFold-3 Online | ProteinIQ

	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：蛋白质-蛋白质分子对接
要求：
1． 利用HDock服务器进行蛋白质-小分子分子对接任务。下载HDock提供的受体与配体分子example的PDB格式文件，使用HDock服务器提供的example文件进行输入并提交任务。
>点击example下载receptor.pdb-选择下载文件
>点击example下载ligand.pdb -选择下载文件
>submit-选择排名最高的模型进行下载
2．在pymol中可视化对接产生的结构与所下载的example结构，使用cartoon、surface表示结构，比较对接结构与example结构的差别，评估对接结构的合理性。
>将下载的文件加载到pymol-加载之前下载的receptor.pdb和ligand.pdb
>命令行输入：align model_1_0001, receptor
>命令行输入：align lig_1.pdb, ligand
[bookmark: _GoBack]>选择model_1_0001-S-surface-setting- Transparency-60%
>同样操作lig_1.pdb
网址: http://hdock.phys.hust.edu.cn/

	实验记录：






















小组签名：


	题目二：使用VR眼镜对生物分子三维结构进行可视化与评估
要求：
1. 使用VR眼镜可视化蛋白质、核酸与小分子静态结构，评估蛋白质分子的二级结构，比较小分子与蛋白质、核酸静态结构的大小差异。
2. 可视化并评估蛋白质-核酸复合物的动态结构。

	实验记录：




































小组签名：


	题目三：3D打印
要求：利用3D打印机打印一个口哨。
1，清理喷头
2.  x,y,z轴回零
3.  预热至喷头205℃，热床50℃。
4.  点击 打印 → SD卡 → koushao.g

	实验记录：




































小组签名：

	讨论选题

	实验记录：







































小组签名：




