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Motivation

» Entwicklung in der Medizin

» Kenntnisse der Stoffwechselwege

» Kenntnisse aus der Chemie

» Kenntnisse aus der Genomforschung
» Kenntnisse aus der Zellbiologie

» Medikamentenentwicklung

* Humanitare Aspekte
» Hohe Investitionskosten

+ Wirkung aul3erer Faktoren auf die Zelle
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Genotyp
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Abbildung: Prof. Dr. R. Hofestadt, Medizinische Wissensverarbeitung CELLmicrocosmos3.0



ldee

% Modellierung einer virtuellen Zelle
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Zlel des Projekts

9 Modellierung eines ZellEditors

Funktionen
> 3D-Visualisierung emner Zelle

> Navigation durch die Zelle
» Nachtriagliche Modifikation des Zellmodells
» Speichern des angelegten Projekts fiir weitere Arbeit

CELLmicrocosmos3.0




Umsetzung

+ System

» Programmiersprache: Java

» Zellkomponenten: VRML

» Membrandaten: PDB

* Projektdateien: XML/VRML
» Zelltypen

» Eukariotische Zellen
» Prokariotische Zellen
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Umsetzung

» Zellkomponenten
» Komponentenauswahl benutzerdefiniert
» Komponentenanzahl benutzerdefiniert
» Komponentenverteilung zufallig

» Kollisionabfrage

[ %]

Nachtragliches Laden von Komponenten
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Umsetzung

> Visualisierung
> Import von VRML/XML Dateien

> 3D Visualisierung

> Navigation(Drehung/Transposition/Zoom fur
einzelne Objekte oder die gesamte Zelle)

> Export als VRML/XML Dateien
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Cell Editor
Fil= Extras Help

il Mlew Project @ Open #ML-file Saveas XML Saveasl..

Cell wall

& Cell membrane

i Rough ER

& Mucleus

& Muclealus
Golgi apparatus
Yacuole

& Mitochondrium
Smooth ER
Secretory vesicles
Peroxisorme
Lysosome
Chloroplast

Ribosome

choose
pdb-File

Here you see the components of the Cellkype
af your chaice

Eirst: check the Box of the component you
want to create
Second: in the open dialog choose the File Far
this component
Third: the guantity is set on 1 by defaulk but
wou can key in any okher quantity
Fourth: vou can also choose to open a PDE-file
far the choosen component

&.d. if you wank ko create a Gram
pos. bacterium
you can not choose the component for a outer
Membrane
otherwise you will create a Gram neg.
biactetium

For Cell membrane opening: C:\Dokumente und EinstellungentcliviDesktop)workspacel 3t Cellcompanent simod_cellmembransz ~
For Rough ER opening: C:iDokumente und EinstellungentclivtDeskioptWorksparet Cm3i Cellcomponentsimod_granular_e_r WRL
For Nucleus opening: C:\0okumente und Einstellungen! civtDeskiophworkspace CmaCellcomponentsiymod_nucleus, WRL
For Mucleolus opening: C:\Dokumente und Einstelungen'cliulDeskoptWorkspace) Cm3Zellcomponentsimod _nucleolus. WAL
For Mitochondrium opening: C:Dokumente und EinstellungentcliuiDeskbop) Workspacel Cm3t Celloomponentsimod _mitachondrium.
»
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Kollisionsabfrage
Membran
Innenraumberechnung
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Komponenten

Boundsfestlegung
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Komponentenplatzierung
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Aushahme
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Ausblick

» CELLExplorer
> Membran-Mapping
 CELLMicrocosmos3.1

» Erweiterung der Bedienfunktionen

> Modifizierung der GUI

» 3D-Visualisierung

» Optimierung der Komponentenverteilung

CELLmicrocosmos3.0



Vielen Dank fur die
Aufmerksamkeit!!!
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