Studienrichtung Bioinformatik

Prof. Burkhard Morgenstern

Abt. Bioinformatik
Institut fir Mikrobiologie und Genetik (IMG)

January 14, 2020



Bioinformatik - was ist das?
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Die Fachgruppe Bioinformatik (FaBl)
http://bioinformatik.de/




Die Fachgruppe far Biolnformatik (FaBl) hat folgende Definition von Biolnformatik als Grundlage Ihrer Arbeit
definlert:

"Die ilk Ist eine e Unter Bioinformatlik versiehen wir die Erforschung,
g und g P g zur Bea ing und
Vischer Frag gen. Im Fokus stehen Modelle und Algorithmen fir Daten auf molekularer und
g Ebene, e far
® Genome und Gene,
® @en- und Pi T und -reg
L] e und reg e Pfade und Netzwerke,
* Sirukturen von Blomakromolekiien, insb. DNA, RNA und Proleine,
® molekuiare Inferaklionen Bio 1 unter und zwischen Blomakromolektlen und
welteren Subsianzen wie beispleiswelse Subsiraten, Transmiitern, Botenstoffen und inhibltoren sowie
* dle molekuiare Ci ung von O men."

Definition der Bioinformatik durch die FaBl
http://bioinformatik.de/
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Die Fachgruppe far Biolnformatik (FaBl) hat folgende Definition von Blolnformatik als Grundlage Ihrer Arbeit

definlert:
"Die ilk Ist eine e Unter Bioinformatlik versiehen wir die Erforschung,
und nputerg zur Bea ing und
Frag . Im Fokus stehen Modeile und Algorithmen fir Daten auf molekularer und
Ebene, far

® Genome und Gene,

® @en- und Pi T und -reg

L] e und reg e Pfade und Netzwerke,
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Bioinformatik - was ist das?

Arbeitsfelder:
@ Grundlagenforschung:
Algorithmen, Modelle, Software

@ Angewandte Bioinformatik:
Biologische Datenanalyse

@ Datenbanken, Infrastruktur



Arbeitsmdglichkeiten:

@ Universitaten, Forschungsinstitute
@ Bioinformatik- und Biotechfirmen

@ Pharmaindustrie
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Bioinformatik - was ist das?

Arbeitsméglichkeiten:

@ Universitaten, Forschungsinstitute
@ Bioinformatik- und Biotechfirmen

@ Pharmaindustrie

Job-Aussichten: Ausgezeichnet!
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Bioinformatik-AGs in Géttingen

@ Theoretische Informatik (Institut fir Informatik), Prof. S. Waack

@ Bioinformatik (Biologische Fakultat), Prof. B. Morgenstern

@ Biostatistik/Bioinformatik (UMG), Prof. T. BeiBBbarth

@ Transkriptomanalyselabor (UMG), Dr. G. Salinas

@ MPI fur Biophysikalische Chemie, Dr. J. Séding

@ Zichtungsinformatik (Agrarwissenschaften), Prof. A. Schmitt

@ Angewandte Bioinformatik (Biologische Fakultat), Prof. J. de Vries
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Bioinformatik-AGs in Géttingen

AuBerdem: Stark wachsender Bedarf an Bioinformatikern in

@ Molekularbiologischen AGs

@ Core Facilities

Z.B.: Goéttingen Genome Laboratory (GoL):




Schwerpunkt in Abt. Bioinformatik (Biologie): Sequenzanalyse

Erbinformation im Genom (https://www.nanalyze.com/)

or9Dac



ENA’CDUIT‘IQ sequence
r 1

DNA MRS

Promoter — Terminator
Transcription

[ Poly(a) tail
P Exan Intron Exen  Intron  Exon oWt

Pre-mRNA aasaaT
Leadet Trailer

RMA processing
intrans removed

Pr’utein—cadjng sequence
l Translation

Polypeptide @

Ubersetzung DNA — mRNA — Protein

mRNA AnALAT
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Protein-Struktur
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Abt. Bioinformatik, Biologische Fakultat

seql WTYIVMREAQYESRA ADQ
seqg?2 RCLVMREAQETW

seq3 YIMRDVQQERA

seq4 ALWIAMREVQYESHA
Arbeitsschwerpunk:

Algorithmen zum Vergleich von DNA- und Protein-Sequenzen
(A) Sequenz-Alignment
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Abt. Bioinformatik, Biologische Fakultat

seql WTYIVMREAQYESRA ADQ
seqg?2 - RCLVMREAQ -EW - -
seq3 - -YI-MRDVOQQETRA -
seq4 ALWIAMREVQYZESA A-
Arbeitsschwerpunk:

Algorithmen zum Vergleich von DNA- und Protein-Sequenzen
(A) Sequenz-Alignment



Rekonstruktion phylogenetischer Baume:

http://universe-review.ca
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Abt. Bioinformatik, Biologische Fakultat

Rekonstruktion phylogenetischer Baume:

7Tt A¥n e

SINGLECELED
uroTEs €

LAST UNIVERSAL COMMON ANCESTOR (1A

http://universe-review.ca

Ansatz: Fir Matrix mit paarweisen Distanzen zwischen Objekten, finde
passenden Baum mit Objekten an den Bléttern G J
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Abt. Bioinformatik, Biologische Fakultat
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Distanzen aus Alignments geschatzt.
Problem: Berechnung von Alignments zeitaufwéndig!



(B) Alignment-freier Sequenz-Vergleich
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Abt. Bioinformatik, Biologische Fakultat

(B) Alignment-freier Sequenz-Vergleich

@ Fir festes pattern P, z.B. ‘110100071’
(‘Match Positionen’ und ‘Don’t-care’ Positionen)



Abt. Bioinformatik, Biologische Fakultat
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@ Finde alle Spaced-Word-Matche bzgl. P



Abt. Bioinformatik, Biologische Fakultat

(B) Alignment-freier Sequenz-Vergleich
@ Fir festes pattern P, z.B. ‘110100071’
(‘Match Positionen’ und ‘Don’t-care’ Positionen)
@ Finde alle Spaced-Word-Matche bzgl. P

Example (Spaced-Word-Match bzgl. ‘P = 11010001°)

0 0 1

1 1
G CY M Q
L S K

oo
~On =

0
Si R
S: R

D WY
> R WV

o0

S L I RV
cY A G C




Abt. Bioinformatik, Biologische Fakultat

(B) Alignment-freier Sequenz-Vergleich

@ Fir festes pattern P, z.B. ‘110100071’
(‘Match Positionen’ und ‘Don’t-care’ Positionen)

@ Finde alle Spaced-Word-Matche bzgl. P

Example (Spaced-Word-Match bzgl. ‘P = 11010001°)
0 0 1

S;
S

D WY
> R WV

o0

I RV
A G C

0 0
M R
C R
0 1

or~ -~

1
Y
K
0

- OO0
or-Q

M

Q




Abt. Bioinformatik, Biologische Fakultat

(B) Alignment-freier Sequenz-Vergleich

@ Fir festes pattern P, z.B. ‘110100071’
(‘Match Positionen’ und ‘Don’t-care’ Positionen)

@ Finde alle Spaced-Word-Matche bzgl. P

Example (Spaced-Word-Match bzgl. ‘P = 11010001°)

Si ..C Y MS RC I R
So ..C Y L S K C L R
i1 01 0 0 O 1




Abt. Bioinformatik, Biologische Fakultat

(B) Alignment-freier Sequenz-Vergleich

@ Fur festes pattern P, z.B. ‘11010001’
(‘Match Positionen’ und ‘Don’t-care’ Positionen)

@ Finde alle Spaced-Word-Matche bzgl. P

Example (Spaced-Word-Match bzgl. ‘P = 11010001°)

Si ..C Y MS RC I R
So ..C Y L S K CL R
i1 0 1 0 0 0 1

Nehme don’t-care Positionen, um Sequenzahlichkeit zu messen G J
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Abt. Bioinformatik, Biologische Fakultat

(B) Alignment-freier Sequenz-Vergleich

@ Fur festes pattern P, z.B. ‘11010001’
(‘Match Positionen’ und ‘Don’t-care’ Positionen)

@ Finde alle Spaced-Word-Matche bzgl. P

Example (Spaced-Word-Match bzgl. ‘P = 11010001°)
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Abt. Bioinformatik, Biologische Fakultat

(B) Alignment-freier Sequenz-Vergleich
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Abt. Bioinformatik, Biologische Fakultat

Internationale Kollaboration um Alignment-freie Methoden zu
vergleichen / evaluieren

A Q o 0 =

Welcome




Performanz der evaluierten Methoden

FKS--spearman
AFKS--squared_chord
alfpy--angle_cos_diss
alfpy--angle_cos_evol
raycurtis

alfpy--canberra,
alfpy--chebyshev

alfpy--eucid_nor
alfpy--euclid_squared
alfpy--google
alfpy-jsd

alfpy-

alfpy-icc
alfpy--manhattan
y--minkowski
alfpy-wmetric

ndi

cafe-—c
cafe--d2shepp

[D2Stat--D2st
kmacs

K
KkSNP3
KwiP
tzw-kernel
lzw-ncd

mash
multi-SpaM
phylonium
rtd-phylogeny

spaced
UnderlyingApproach

R
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Abt. Bioinformatik, Biologische Fakultat

Vol 30 no. 14 2014, 1991-1999
OR I G’NAL P AP E R N abr?;}ﬂ 1093/br'oiﬁf§:;m’cslb!u1 77

Sequence analysis Advance Access publication April 3, 2014

Fast alignment-free sequence comparison using
spaced-word frequencies

*

Chris-Andre Leimeister'”
Burkhard Morgenstern'-
'Department of Bicinformatics, University of Gottingen, Institute of Microbiclogy and Genetics, 37073 Goéttingen,

Germany and “Université o' Ewy Val d'Essonne, Laboratoire Statistigue et Génome, UMR CNRS 8071, USC INRA,
91037 Ewry, France

Associate Editor: John Hancock:

, Marcus Boden', Sebastian Horwege', Sebastian Lindner' and

Publikationen von MSc- und BSc-Studierenden (Info oder Bio)
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Abt. Bioinformatik, Biologische Fakultat

Published online 14 May 2014 Nucleic Acids Research, 2014, Vol. 42, Web Server issue  W7-WI11
doi: 10.1093/narlgku398

Spaced words and kmacs: fast alignment-free
sequence comparison based on inexact word matches

Sebastian Horwege'’, Sebastian Lindner!, Marcus Boden', Klas Hatje?, Martin Kolimar?,
Chris-André Leimeister' and Burkhard Morgenstern'?

University of Géttingen, Institute of Microbiology and Genetics, Department of Bioinformatics, GoldschmidtstraBe 1,
37073 Géttingen, Germany, 2Max-Planck-Institute for Biophysical Chemistry, Department of NMR-based Structural
Biology, Group Systems Biology of Motor Proteins, Am Fassberg 11, 37077 Géttingen, Germany and ®Université
d’Evry Val d’Essonne, Laboratoire Statistique et Génome, UMR CNRS 8071, USC INRA, 23 Boulevard de France,
91037 Evry, France

Publikationen von MSc- und BSc-Studierenden (Info oder Bio)




Abt. Bioinformatik, Biologische Fakultat

B PLOS | sapuiamona

rasbhari: Optimizing Spaced Seeds for
Database Searching, Read Mapping and
Alignment-Free Sequence Comparison

Lars Hahn'*, Chris-André Leimeister', Rachid Ounit?, Stefano Lonardi?,
Burkhard Morgenstern'

Publikationen von MSc- und BSc-Studierenden (Info oder Bio)
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Mepacarg 0 A0 TaS Algorithms for
Molecular Biology
RESEARCH Open Access

Phylogeny reconstruction based on the @

length distribution of k-mismatch common
substrings

Burkhard Morgenstern ®, Svenja Schobel and Chris-André Leimeister

Publikationen von MSc- und BSc-Studierenden (Info oder Bio)
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GigaScience, 8, 2019, 1-14
(GlgA?" doi: 10,1093/gigascience/giy148
o - Advance Access Publication Date: 7 December 2018
OXFORD
CIEN.E Researn

RESEARCH
Prot-SpaM: fast alignment-free phylogeny
reconstruction based on whole-proteome sequences

Chris-Andre Leimeister ®1"', Jendrik Schellhorn ©1', svenja Dérrer ©1,
Michael Gerth ®?2, Christoph Bleidorn ®3* and Burkhard Morgenstern ©%>

Publikationen von MSc- und BSc-Studierenden (Info oder Bio)
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Zielezinski et al. Genome Biology (2019) 20:144

https://doi.org/10.1186/513059-019-1755-7 Genome BIOlOgy

RESEARCH Open Access

Benchmarking of alignment-free sequence
comparison methods

Andrzej Zielezinski', Hani Z. Girgis?, Guillaume Bemard®, Chris-Andre Leimeister’, Kujin Tang®, Thomas Dencker”,
Anna Katharina Lau®, Sophie R{jhlmg", Jae Jin Choi®”’, Michael S. Waterman™®, Matteo Comin®, Sung-Hou Kim®”’,
Susana \/lngam‘”, Jonas S. Almeida'?, Cheong Xin Chan'?, Benjamin T. James?, Fengzhu sun”®,

Burkhard Morgenstern® and Wojciech M. Karlowski"'®

‘Check for
pdates

Publikationen von MSc- und BSc-Studierenden (Info oder Bio)
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Arbeitsschwerpunkt: Maschinelles Lernen in der Bioinformatik
(Dr. Peter Meinicke)
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1.
Semester
2.
Semester

3.
Semester

4.
Semester

5.
Semester

6.
Semester

Bioinformatik

B.Bio-NF.102 Ringvorlesung 11 (VL) ‘;WCS’ 6 -
B.Bio-NF.117.Mp Genomanalyse gv‘fs /4 i.llr;gil5ﬂl Algorithmen der Bioinformatik I (VL
optional: B.Bio-NF119.1 Kognitive | 3 ¢ /5 | pinf.1502 Molekularbiologische Datenbanken
Neurowissenschaften (VL) et
alternativim 5. Semester
optional: B.Bio-NF.119.4 Biologische | (4 ¢ | 5
Psycholagie I (VL) s
alternativim 5. Semester
. 5 optional: B.inf.1503: Proseminar Bioinformatik
B.Bio-NF.129 Genetik und (|6 C / 4 %
mikrobielle Zellbiolgie sws ,‘:322 5‘:’:" ::g’r j,;;z’;'t'er’]’f’egf werden, .Wird
option, B.Bio-NF119.2 optional; B.nf1811 Vertiefte Angewandte
7 i “c/3 ik im
L) SWs) Praktikum
alternativ im 6. Semester (kann ab dem 3. Sem. belegt werden, wird
jedes semester angeboten)
optional: B.Bio-NF.119.3 Neuro- und Bc/2
Verhaltensbiologie (VL) sy
alternativim 6. Semester
opllonal: SK.Bi0-305 Blostatistk MIt | (3 ¢ /2| BInf1504 Maschinelles Lernen in  der
Block in der vorlesungsfreien zeit | SWS) | Bioinformatik (VL + UE)
optional: B.INF.1810 Angewandte Informatik im
-~ forschungsbezogenem Praktikum
(kann ab dem 3. Sem. belegt werden, wird
jedes Semester angeboten)
20-34 C

5C /4
Sws
5C 193
Sws
5C /2
Sws
(aoc/1
SWs)
5C / 4
SWs
(5C/05
SwWs)
20-35C
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BSc Projekt in Bioinformatik:
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BSc Projekt in Bioinformatik:

@ Implementierung oder Modifizierung neuer Ansatze
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Bachelor mit Schwerpunkt Bioinformatik

BSc Projekt in Bioinformatik:

@ Implementierung oder Modifizierung neuer Anséatze

@ Anwendung auf biol. Daten, in Kooperationen
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@ Evaluieren von neu entwickelten Methoden
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@ Tiefe Biologie-Kenntnisse i.d.R. nicht erforderlich
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Biologie (‘Anwendungsorientierte Systementwicklung’)

T

e



Bachelor mit Schwerpunkt Bioinformatik

BSc Projekt in Bioinformatik:

@ Implementierung oder Modifizierung neuer Anséatze
@ Anwendung auf biol. Daten, in Kooperationen
@ Evaluieren von neu entwickelten Methoden

@ Tiefe Biologie-Kenntnisse i.d.R. nicht erforderlich

Schwerpunkt in Bioinformatik auch méglich ohne Anwendungsfach
Biologie (‘Anwendungsorientierte Systementwicklung’)

T

e



Far BSc Projekt in Bioinformatik in Abt. Morgenstern:
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Bachelor mit Schwerpunkt Bioinformatik

Fir BSc Projekt in Bioinformatik in Abt. Morgenstern:

@ Voraussetzung: Modul Algorithmen der Bioinformatik |



Bachelor mit Schwerpunkt Bioinformatik

Fir BSc Projekt in Bioinformatik in Abt. Morgenstern:

@ Voraussetzung: Modul Algorithmen der Bioinformatik |

@ Winschenswert: Modul Genomanalyse



Kontakt:

Prof. Burkhard Morgenstern
bmorgen@gwdg.de
(Sequenzanalyse)

Dr. Peter Meinicke
pmeinic@gwdg.de
(Maschinelles Lernen)



