-The Revision-



Uberblick

* Fazit des Projektseminars
* Ausblick in die Zukunft
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Intention

* Unterstutzt Biologen & Bioinformatiker bei:

- Visualisierung von Zellmembranen
- Erstellung von Prasentationen
- Konkreten Forschungen
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Analyse des alten Editors

* " CELLmicrocosmos MembraneEditor

« Generelle Probleme:
Schlechte Bedienbarkeit

Grafisch wenig ansprechend

Generate New ‘ | Z00m in | | Reset Zoom | | Zoom out |

Ziemlich unubersichtlich

Fehlen nutzlicher Features
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PDB Database
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Protein Preview

DZW. undaokumentierten

Features

Keine Zoomfunktion
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Toggle Axes

Toggle Lipidmembrane

Toggle Secondary Structure
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Membrane Preview

r
* " CELLmicrocosmos MembraneEditor
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- ,Funky-Disco-Modus"

Zoom out |
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Statistics

[ PDB Database |
The circle-diagram shows the ratio of the components in
comparison to the lipids on the surface of the membrane.

Leend

1: CNG 2%

2: Chloride der Memp
3 LXR 7Th

4: Acid Binding Memp
5: Lb-FABP 14

7: Lipide 51%
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Properties

| PDB Database |

| Membrane Preview Statistics r Properties |

iAcid binding
| Name:
| Description:

| Percent:

| YTranslation:
| PDBCode
!Date

Name:
Description:

Percent:

YTranslation:
PDBCode
Date

I Rotationmatrix:

Rotationmatrix:

1ZRY
NMR STRUCTURAL ANALYSIS OF APO CHICKEN LIVER EILE ACID
BINDING PROTEIN
6%
[ [0.5496153 -0.218B4163  -0.B063629]
[0.61035347 0.7640445 0.20906195]
[0.5704339 -0.60706943 0.55324125]]
0.0
1ZRY
23-MAY-05

2FT9
CRYSTAL STRUCTURE OF AXOLOTL (AMBYSTOMA MEXICANUM) LIVER
BILE ACID-BINDING PROTEIN BOUND TO CHOLIC ACID
8%
[ [0.91879404 0.03193043 -0.39344856]
[0.3422115 0.5612406 -0.7535933]
[-0.19675647 0.8270385 0.5265902] ]
0.0
2FT9
24-JAN-06

Cell Microcosmos v2.1 -The Revision-




Anforderungen an CM v2.1

- PDB-Integration
- GUI/IMol/XML
- Dokumentation
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Membran-Berechnung

Einbindung relevanter Membranlipide
Verbesserung der Lipid-/Proteindarstellung

Membranberechnung aufgrund geometrischer und
physikalischer Eigenschaften

2-seitige Darstellung der Membran

Verbesserung der Benutzerfreundlichkeit in der
+~Membrane Preview"
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PDB-Integration

Fehlerkorrektur der PDB-Parser Probleme

Ubergabe zuséatzlicher Informationen aus den PDB-
Dateien an den Editor

LF160: Import aus anderen Quellen der PDB?

Berechnung der Protein-/ Lipidausdehnung

Kompatibilitatssteigerung zu anderen Editoren
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GUI / JMol / XML

Modularer Aufbau des Programms
Verbesserung der Benutzerfreundlichkeit

Grundlegende Uberarbeitung der Visualisierung von
Statistiken und PDB-Informationen

Erweiterung des JMol-Packages

Integration einer neuen XML-Struktur
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Dokumentation

- Programmtests und Bug-Reporting

- Erstellung einer ausfuhrlichen HTML-Hilfe
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Tadaaaaa!

ellMICrocosmos V<.

Live-Prasentation
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Fazit der Gruppenarbeit

RCSB

* Einige kleinere Probleme, aber ansonsten ein:

 Herzliches Dankeschdn an unseren lieben
Seminarleiter und an alle Teammitglieder!™
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Ausblick

- PDB-Baumstruktur/Wizard verworfen

* Detailliertere und genauere Berechnung der
Membran erfolgt im Rahmen der Diplomarbeit von

Sebastian
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Fragen???

Viel Erfolg und Spass bel den

zukunftigen CM-Projekten!




