Strukturelle Bioinformatik Pflichtmodul 6 CP
Structural Bioinformatics

Inhalte:
Rechnergestiitzte Methoden und Anwendungen der Bioinformatik in der Strukturbiologie.

Theorie, Algorithmen und Anwendungen der Molekiildynamiksimulation: Kraftfelder fiir Molekiildynamiksimulatio-
nen von biologischen Makromolekiilen (Proteinen, Nukleinsduren). Behandlung des Losungsmittels (Wasser). Metho-
den zur Effizienzsteigerung von Molekiildynamiksimulationen. Simulated Annealing. Anwendung von
Molekiilduynamiksimulationen in der Proteinstrukturbestimmung, fiir Ligandendocking und allgemein in der Struk-
turbiologie.

Proteinstrukturmodellierung und Proteinstrukturvorhersage: Homologiemodellierung, Threading, ab initio Protein-
strukturvorhersage. Algorithmen, Anwendungsbereiche, Voraussetzungen und Grenzen der rechnergestiitzten Model-
lierungs- und Vorhersagemethoden. Kritische Evaluation von Proteinstrukturmodellen in Blindversuchen (Critical
Assessment of Protein Structure Prediction; CASP).

Qualifikationsziele und Kompetenzen:

VL: Dieses Modul dient der Hinfithrung der Studentinnen und Studenten zu selbststandiger wissenschaftlicher Arbeit
in den an der Goethe-Universitét vertretenen Forschungsschwerpunkten im Bereich der Strukturellen Bioinformatik.
Das Modul reprasentiert den aktuellen Stand der Forschung in diesem Gebiet. Es wird die Kenntnis der grundlegenden
Algorithmen und Methoden der Strukturellen Bioinformatik und die Fahigkeit, diese einzuschédtzen und anzuwenden,
vermittelt.

U: Die Ubungen vermitteln praktische Erfahrung am Computer mit Molekiildynamiksimulationen bzw. Strukturmo-
dellierung von Proteinen sowie der Analyse von MD Trajektorien und dreidimensionalen Strukturen.

Angebotszyklus : jahrlich im Sommersemester
Dauer des Moduls: ein Semester

Voraussetzung fiir die Teilnahme am Modul: keine

(ggt.) Lehr- und Priifungssprache: Deutsch / Englisch
Studiennachweise: U: Teilnahme
Modulpriifung sowie Priifungstorm: VL: Klausur (120-180 Min)

Voraussetzungen fiir die Vergabe der CP:
Bestehen der Abschlusspriifung

Herkunft des Moduls sofern nicht aus diesem Studiengang: Bioinformatik M.Sc.
Verwendbarkeit des Moduls in anderen Studiengangen: Bioinformatik M.Sc.
Lehrveranstaltungen Typ [SWS | Semester / CP

1 2 3 4
Strukturelle Modellierung VL 3 4,5
Ubungen zur VL Strukturelle Modellierung U 1 1,5
Studentische Arbeitsbelastung (in Zeitstunden): Kontaktzeit [Selbststudium
Strukturelle Modellierung 35 100
Ubungen zur VL Strukturelle Modellierung 15 30
Gesamt 180
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