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KURSPROGRAMM

MONTAG, 18. APRIL 2011

Eigenschaften von Aminosduren, Sequenzdatenbanken und Informati-
onssuche im Internet

Mittagspause

Sekunddrstrukturanalyse, Sequenzeigenschaften und -alignment, Se-
quenzanalysetools

DIENSTAG, 19. APRIL 2011

Einfiihrung in Kraftfeldverfahren, Geometrieoptimierungs- und Kon-
formationsanalysetechniken

Mittagspause

Molekiildynamik-Simulationen, Durchfiihrung und Auswertung exem-
plarischer Rechnungen

MITTWOCH, 20. APRIL 2011

Homologiemodellierung von Proteinstrukturen, Auswertung von MD-
Simulationen

Mittagspause

Visualisierung und Manipulation von Proteinstrukturen: Mutationen,
Schleifen und Rotamere

DONNERSTAG, 21. APRIL 2011

Homologiemodellierung in der Praxis, Software- und Literaturiiber-
blick

Mittagspause

Einfluss des Sequenzalignments auf Strukturmodelle, alternative
Software zur Strukturvisualisierung und -manipulation

Die Sessions gliedern sich in einen theoretischen und einen prakti-
schen Teil, wobei grundlegende Techniken zunachst Hands-on vorge-
fiihrt und danach selbstdandig angewandt werden kdnnen. Fiir jeden
Teilnehmer steht ein eigener Arbeitsplatz zur Verfiigung.

(Anderungen vorbehalten)

HINWEISE FUR TEILNEHMER

VERANSTALTUNGSORT

Der Kurs findet am Computer-Chemie-Centrum der Universitat Erlan-
gen-Niirnberg, Nagelsbachstrafie 25, 91052 Erlangen, statt.

KURSABLAUF
Beginn: Montag, 18.04.2011, 09:00 Uhr
Ende: Donnerstag, 21.04.2011, 16:00 Uhr

Es besteht die Moglichkeit zum Mittagessen in nahegelegenen Re-
staurants und Cafes.

ANMELDUNG

Sie konnen sich online, mit dem Anmeldeformular oder formlos per
E-Mail anmelden:

DECHEMA e.V.
Weiterbildung

Postfach 150104

D-60061 Frankfurt am Main

Tel.: +49 69 7564-253/202
Fax: +49 69 7564—414

E-Mail gruss@dechema.de
E-Mail:  weber-heun@dechema.de

Internet: http://kwi.dechema.de/kurse

Aufgrund der umfangreichen Vorbereitungen ist eine Anmeldung bis
spatestens 28. Mdrz 2011 erwiinscht.

KURSGEBUHR

1.005,- €

990,- € (personliche DECHEMA-Mitglieder)
(inkl. Kursunterlagen und Pausengetrinken)

Die Teilnehmerzahl ist begrenzt.
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MODELLIERUNG VON PROTEINSTRUKTUREN

Im Hinblick auf steigende Kosten sowie experimentellen Aufwand ge-
winnt der Einsatz theoretischer Verfahren besonders in der pharma-
zeutischen und medizinisch-technischen Chemie zunehmend an
Bedeutung. Aufgrund der Fiille der mittlerweile zur Verfiigung stehen-
den Software fiir die verschiedensten Einsatzgebiete ist eine Speziali-
sierung auf Teilbereiche fast unumganglich. Dabei kann zwischen
makroskopischen Systemen (z.B. Proteine oder DNS) sowie kleinen
Molekiilen (organische und anorganische Verbindungen) unterschie-
den werden.

Den Teilnehmern dieses Kurses wird ein Uberblick tiber aktuell in der
Forschung verwendete theoretische Konzepte und Losungsoptionen
zur Beschreibung biologischer Makromolekiile gegeben. Dabei wird
der Schwerpunkt auf die Behandlung von Proteinstrukturen gelegt.
Ausgehend von einer gegebenen Aminosduresequenz fiir ein Peptid
oder Protein sollen Informationen tber familidare Zusammenhdnge,
mogliche Sekundarstrukturen bis hin zur dreidimensionalen Geome-
trie analysiert oder neu berechnet werden. Hierfiir werden Methoden
des Auffindens und Vergleichens homologer Sequenzabschnitte, des
Sequenzalignments und der Strukturmodellierung auf Grundlage be-
kannter Geometrien homologer Systeme vorgestellt und diskutiert.
Speziell fiir Proteine wird auf Verfahren wie Geometrieoptimierungen
sowie zeitabhdngige Untersuchungen via Molekiildynamik-Simulatio-
nen und deren Analysemdglichkeiten eingegangen. Besonderer Wert
wird auf die Visualisierung von Proteinstrukturen und deren Eigen-
schaften gelegt. Der Einfluss des Alignments auf die resultierenden
Strukturmodelle wird an praktischen Beispielen demonstriert.

LERNZIEL

Nach Abschluss des Kurses sollen die Teilnehmer in der Lage sein

» sich Informationen rund um eine gegebene Aminosduresequenz
aus dem Internet beschaffen zu kénnen

» eine Sequenz auf ihre physikalisch-chemischen Eigenschaften so-
wie Sekundarstrukturtendenzen hin zu analysieren

» die dreidimensionale Struktur eines Peptids oder Proteins durch
Homologie-Modellierung zu erstellen

» Proteinstrukturen gezielt durch Mutationen, Insertionen bzw. Dele-
tionen zu manipulieren

» die erstellten Geometrien durch Optimierung und Molekiildyna-
mik-Simulationen auf ihre Eigenschaften hin untersuchen zu kon-
nen

» ein Strukturmodell durch Modifikation des zugrunde liegenden Se-
quenzalignments kontrolliert zu manipulieren

» das erworbene Wissen selbstandig und gezielt zu erweitern sowie
auf eigene Fragestellungen anzuwenden.

STOFFVERMITTLUNG

Der Stoff wird in Vortragen mit der Moglichkeit zur Diskussion vermit-
telt. Es werden praktische Ubungen an persénlichen Arbeitsplatzrech-
nern durchgefiihrt, wobei die Teilnehmer die vorgestellten Methoden
und ausgewahlte Programme zundchst unter Anleitung anwenden und
dann, falls gewiinscht, einfache Aufgaben selbstdndig losen.

ZIELGRUPPE

Naturwissenschaftler, Chemiker, Biologen, Mediziner, Biotechnolo-
gen und Pharmazeuten in Forschung und Entwicklung.

Abgesehen von Computergrundlagen und elementarsten Grundlagen
iber biologische Makromolekiile sind keine besonderen Vorkenntnis-
se erforderlich.

KURSUNTERLAGEN

Jeder Kursteilnehmer erhdlt zu Beginn der Veranstaltung einen Ordner
mit den Folien der Vortrage sowie zusatzlichen Materialien zu den De-
monstrationen und Ubungsaufgaben.

KURSLEITUNG

Dr. Harald Lanig

Computer-Chemie-Centrum

Universitat Erlangen-Niirnberg

E-Mail: harald.lanig@chemie.uni-erlangen.de

VORTRAGENDE

Dr. Harald Lanig

N. N.
RAHMENPROGRAMM

Am Montag gemeinsames Abendessen in einer frankischen Gaststat-
te, zu dem die Teilnehmer eingeladen sind.



Brief-/Fax-Antwort
(Fax-Nr.: +49 69 7564-414)

DECHEMA e.V.
Weiterbildung

Postfach 15 01 04

D-60061 Frankfurt am Main

Anmeldung fiir den DECHEMA-Kurs 3154 vom 18. — 21.04.2011 PM
“Protein Modellierung - von der Sequenz zur Struktur” in Erlangen
Anmeldeschluss:  28.03.2011 Die Anmeldungen werden entsprechend der Reihenfolge des Eingangs beriicksichtigt.

Veranstaltungsteilnehmer

Frau |:| Herr|:| Titel

Name

Vorname

Firma

Abteilung

StraBe/Postfach

PLZ/Ort

Telefon/Fax E-Mail

Abweichende Rechnungsanschrift

Firma

Abteilung

Strafle/Postfach

PLZ/Ort

Ich bin personliches DECHEMA-Mitglied: |:| ja |:| nein

Die Kursgebiihr betrdgt 1.005,- € / 990,- € (personliche DECHEMA-Mitglieder). Erst nach Zusendung der Rechnung durch die DECHEMA (ca. 3 - 4
Wochen vor Kursbeginn) bitten wir um Uberweisung. Wird eine Anmeldung mindestens zwei Wochen vor Kursbheginn storniert, erfolgt
Erstattung der Teilnehmergebiihr abziiglich 10 % fiir Verwaltungskosten. Bei Stornierung zu einem spateren Termin ist eine Erstattung nicht
mehr moglich. Unsere auf Kostendeckung kalkulierten Teilnehmergebiihren unterliegen nicht der Mehrwertsteuerpflicht (Steuerbefreiung nach
§ 4.22 UStG).

Mit der Anmeldung akzeptieren Sie unsere allgemeinen Geschéaftsbedingungen. Diese finden Sie im Internet unter
http://kwi.dechema.de/agb_kurse oder Sie konnen sie beim Weiterbildungssekretariat der DECHEMA anfordern.

Ort, Datum Unterschrift und Firmenstempel



