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alphafoldserver.com

| dag har vi strukturforudsigelser
for 200+ mio. proteiner
| UniProt-databasen
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3dproteinimaging.com
Hvor mange af jer benytter jer af 3D visualisering
af molekyler 1 undervisningen?

Hvilke udfordringer oplever I ved at undervise i
3D?

Kotransskriptionelt capping-maskineri fra SARS-CoV-2 (7EGQ)



HVORFOR 3D-VISUALISERING?

Naturen er kompleks og svcer at reprcesentere
pd& en figur i en boag.

Primary protein structure
S sequence of a chain of amino acids

Pleated sheet Alpha helix

« 3D-visudlisering giver en intuitiv forstdelse for
komplekse sammenhcenge. =
B

* Interaktivitet (dreje, forstarre, cendre) giver
mulighed for at udforske og besvare spargsmdal.

~~_ Pleated sheet

Tertiary protein structure

occurs when cartain attractions are presant
batwean alpha halices and pleatad sheets

d— Alpha helix

* Understotter forskellige lceringsstile udover at
lcese og forstd figurer.

Quaternary protein structure
IS a protein consist ng of more than one
amino acid chain
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BIOMOLEKYLAR STRUKTUR OG FUNKTION

o Kursus p& 2. ér for studerende |
molekylcerbiologi og molekylcer medicin.

« Grundig gennemgang af alle livets
molekyler
DNA/RNA, proteiner, lipider, sukkerstoffer

» Fokus pd strukturbiologi, baseret p& at den
tredimensionelle struktur kan lcere os noget
om funktionen.

 Mange hands-on-elementer ved brug af
visualiserings-software.
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KURSUSKATALOG

Biomolekylcer struktur og funktion

Efterarssemester 2023

ECTS UNDERVISNINGSFORMER >

10 Forelcesning m.

Kursusindhold

Indhold

EKSAMENSFORM >

Skriftlig Tilsynspreve(Assign)

* Proteiner og nukleinsyrers sammenscetning og struktur

* Proteindomcaener og oligomere former

*  Komplekse strukturer of DNA og RNA

*  Protein-protein og protein-ligand interaktioner

* Enzymkatalyse, -requlering og -kinetik

*  Evolution of sekvens og struktur
*  Enzymmekanismer

* Kooperativitet og allosteri

* Post-translationel modifikation og -regulering

*  Kulhydrater og glycosylering af proteiner

* Modning af proteiner og trafficking

*  Strukturel analyse og struktur-funktionsstudier

Metoder til makromolekylcer strukturbestemmelse

* Lipider og cellemembraner
= Motorer, pumper og transportere

*  Signaltransduktion

*  Immun- og sansesystememes strukturbiologi

*  Molekylcere maskiner og store enzymkomplekser
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Gem kursus m

UNDERVISNINGSSPROG NIVEAU STED

Dansk

Bachelor Aarhus

ECTS
10

NIVEAY
Bachelor

SEMESTER
Efterar

UNDERVISNINGSSPROG
Dansk

TIMER - UGE - PERIODE

Forelcasning:
2 x 1 timer/uge i 14 uger

Holdundervisning:

1 x 2 timer/uge i 14 uger

Praktisk:
2 x 6timer/ugei 1 uger

KURSUSTYPE
Ordincer, Udveksling

PRIMAR UDDANNELSE
Bacheloruddannelsen i molekylcerbiologi

RELATEREDE UDDANNELSER
Bacheloruddannelsen i medicinalkemi, Bacheloruddannelsen i

nanoscience, Bacheloruddannelsen i molekylcer medicin,
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PYMOL

PyMOL er et bruger-sposoreret molekylcert
visualiseringssystem baseret p& open-
source, vedligeholdt og distribueret af
Schrodinger.

surface

Kan hentes fra pymol.org og gratis licens
fés til undervisere og studerende.

Pcedagoqiske fordele:
« Styrker rumlig forst&else af biomolekyler.

« [Kan vaekke interesse for bioinformatik
og er en “ufarlig” vej ind |
programmering.

« Fremmer teknologiforst&else.
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VISUALISERINGSOVELSE

! Tegn et eller to vandmolekyler
med sa mange eller sa fa detaljer,
som du synes og maske
sa det viser nogle af vands
egenskaber.

https://en.wikipedia.org/wiki/Water
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REPRASENTATIONEN ER VIGTIG FOR
FORSTAELSEN

B. stearothermophilus adenylate kinase with bound ApsA, Mg?+ (1Z10)
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B. stearothermophilus adenylate kinase with bound ApsA, Mg?+ (1Z10)
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PDB OG PYMOL DEMONSTRATION

pmp—— ) PDB-databasen: www.rcsb.org

SPDB frooe SNAKB [§r== Orosiu i6vooin

Script til PyMOL:

< B1ZI0 pdb_00001zio

PHOSPHOTRANSF»E‘RA,‘SEM — fetC h -| Z i O

PDB DO it/

Classification: TRANSFERASE
Organismis): Gecbacius stearothormogt

s remove solvent

Deposited: 1996.05-07 Released: 1997-07-07
Deposition Author(sk: Berry, M.B., Pritips Je. G A

Experimental Data Snapshot wwPDB Validation © €30 Repont Pl Aeport

P spectrum count, rainbow, elem C

Resolution: 1.96 A Clashscoee S ]
R-Value Free:

0.228 (Deposton @ Ramacha

e e select active_site, resi 36+88+127+160+13+15+175

0.181 (Deposton @ B Pt s 3ty e of st et

© Explore in 30: Siructure | Sequence Annotaton

This s version 1.4 of the entry. See complate history
Giobal Symmetry: Asymene!

st o 10 show sticks, active_site

.
Biological assembly 1 assigned by authors.
Crystal structures of Bacillus stearothermophilus adenylate kinase with bound ApSA, Mg2+ Ap5A, and Mn2+ l I I . C I I C
ApS5A reveal an intermediate lid position and six coordinate octahedral geometry for bound Mg2+ and Mn2+.

Macromolecule Content

select none

* Modelled Residue Cou 1
« Deposited Residue Count: 217 O
+ Unique protein chains: 1
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AU EDU-IT PROJEKT (2021)
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Institut for Molekylcerbiologi og Genetik

Forskning v Uddannelse ~ Samarbejde v v Om instituttet v Kontakt v
? %R bioscjgne 5

Aktuelt Undervisere gar sammen med studerende om at o,
> Nyheder . . . . . the’eo,’: Uters by, @

5% integrere programmering i undervisningen o My e

lz“"cﬁcnv P "yMoLn?n"‘"h rh:fif

fearnjng Daym areq . 10 a “"del

» Arrangementer

Rl encetaiy En gruppe undervisere fra Institut for Molekylcerbiologi og Genetik gar sammen med tidligere
Ced repe, '€ ady, in|
omp, an;‘;_t,‘:mon, Adz:rc’id runc,,:,s 74 TRk

studerende om at udvikle undervisningen i strukturbiologi. Resultatet er en hel ny made at
a 50 ¢
Prodyce % "Iroducr,bn to'g ing Path o1 ety

» Ledige stillinger
undervise i computerfcerdigheder, og den bliver godt modtaget af nye studerende.
Sugy
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PROJEKTETS FORMAL

Mal 1:
Videreudvikling af teoretiske avelser til 22 klassesessioner for at sikre
progression af de studerendes evne til at udvikle PyMOL-scripts.

Mal 2:
Kobling til Python-programmeringsfcerdigheder fra programmeringskursus
til strukturkursus.

Brug af tidligere studerende pd kurset ger undervisningen mere relevant og
tidssvarende.
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DIDAKTISK PROGRESSION | PYMOL

|ﬁ| f Programmeringsbaseret
Mission

impossible

Overlejring

ript- ret
Mdling af afstande Script-basere

Farver og orientering
Indlces struktur og selektioner
Strukturanalyse med forudindstillet
session .
Sessionsbaseret
Introduktion til grafisk brugerflade
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RESULTATER

Preparation time
per week
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Percentage of students
N
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12345
Hours per week

56789+
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Exercises support structural
analysistoa __ extent

40 -

30+

Kjaergaard, M., et al., and Brodersen, D. E. (2022), The Biophysicist 3, 106-114.
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C The difficulty and progression
is appropriate to a degree
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RESULTATER

Q1: Overall structure Q2: Show ions Q3: Show residues

Q4: Measure distance

Q7: Map B-factor

Q5: Select nelghbors Q6: Align Q8: Electrostatics

Kjaergaard, M., et al., and Brodersen, D. E. (2022), The Biophysicist 3, 106-114.
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1 Q2 Q3 Q4 QS Q6 Q7 Q8

Analysis | Map |
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GUIDE TIL UNDERVISERE OG STUDERENDE

Af min gode underviserkollega,

Ebbe Sloth Andersen
o Iomole Sk
queret ole | . | O kyl UGIISI//S- 5
“Biomolecular Visualiation with PyMOL” | Deme Mg meg
‘ en gas, 2€0nin PyMOL 9

Lars Skjcerven, Uni. Bergen, 2017
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HVOR ER VI PA VEJ HEN?

« “Computational thinking” i undervisningen:
Python-programmering i alle fag via Jupyter notebooks

Ny uddannelse i "molekylcer biologi og molekylcer medicin” starter |
2025.

« ”"Alliteracy” i strukturbiologi
Hvordan Icerer vi at bruge Al-forudsagte strukturer pa en fornuftig made?

* Inddragelse af tidligere studerende i undervisningsplanicegning
De kan huske hvad der er sveert ved at lcere netop det pensum.

/ AARHUS DITLEV E. BRODERSEN
¥ UNIVERSITET 3. APRIL 2025 PROFESSOR
INSTITUT FOR MOLEKYLARBIOLOGI OG GENETIK



OPLAG TIL DISKUSSION

* Hvordan kan 3D-visualisering bruges i undervisningen?
Kunne eleverne undersage effekten af specifikke mutationer?
Analysere forskelle mellem proteiner?

« Hvad ville der vcere af barrierer for brug pa forskellige
niveauer?
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