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Die Antibiotikakrise
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e Verantwortlich fiir 1,27 Mio. Todesfalle global in 2019
e Beigetragen zu 4,95 Mio. Todesfallen

Alle Lander weltweit sind betroffen!



Die Antibiotikakrise - Ursachen

® i 53]
Ubernutzung von Antibiotika Fehlende Forschung
e Haufiger Einsatz bei Mensch e Wenig Anreiz fir
und Tier Pharmaindustrie
e Falsche Verschreibung oder e Hohe Kosten, geringe Rendite
e e Reserveantibiotika werden
— Flhrt zu multiresistenten Keimen kaum entwickelt



Resistenzmechanismen

Zellwandsynthesehemmung

Proteinbiosynthese-
hemmung

DNA-Replikationshemmung



Was ist Bioinformatik?

Biologie + Informatik = Bioinformatik

«ﬁ“ - nl

Biologie Informatik  Bioinformatik
DNA, Proteine, Zellen, Algorithmen, Analyse groBer
Evolution Datenstrukturen, Kl Datenmengen, neue

Erkenntnisse,
Entwicklung neuer
Methoden

Biologische Probleme werden mit Methoden der Informatik gelost.



Klassische Aufgaben der Bioinformatik

Sequenzanalyse

Systembiologie Strukturaufklarung




Sequenzanalyse — Was und warum?

DNA als String:

ACGTACTGA
ACG-ACTGA

(- = Gap fiir bestes Alignment)
Zentrale Fragen:

e Similarity: Wie dhnlich sind zwei Sequenzen?

e Distanz: Wie viele Anderungen braucht man, um A in B
umzuwandeln?

e Lokal vs. global: Finde das beste Matching in ganzen Sequenzen

oder in Teilbereichen.

Anwendungen:
e Genannotation e Resistenzgene finden e Evolution nachvollziehen



Warum ist Sequenzanalyse teuer?

Globale Alignments: Problem bei vielen Sequenzen:
e Klassisch per dynamischer e Komplexitat wachst
Programmierung exponentiell: O(n*)

e Laufzeit: O(n- m) fiir zwei o Beispiel: 10 Sequenzen a 4,6

Sequenzen Mio. Basenpaare

® Speicher: O(n-m) 4,6 x 1019 Vergleiche

praktisch unmdglich

— Deshalb nutzen wir Heuristiken und Approximationen
(z. B. BLAST).



Kiinstliche Intelligenz in der Bioinformatik

Kl verandert die Bioinformatik

o S| <
Proteinstruktur Wirkstoffsuche Beispiel Halicin
AlphaFold revolutioniert ML-Modelle Neues Antibiotikum,

die durchsuchen Millionen entdeckt 2020 durch Kl
3D-Strukturvorhersage Molekule

Die Suche nach neuen Medikamenten wird vereinfacht.
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Was kann Bioinformatik konkret machen?

Von Daten zu neuen Medikamenten

o2 k

Neue Wirkstoffe Resistenz verstehen
Analyse von Resistenzgenen und

entdecken )
. : -mechanismen
Deep Learning auf chemischen Tracking im Mikrobi
Bibliotheken racking im Mikrobiom
Kl-gestiitzte Suche nach Molekiilen A
& Wirkstoffdesign

e e . Strukturbasiertes Design und
Antibiotika identifizieren L .
. Optimierung bestehender Wirkstoffe
Sequenzanalyse findet

Biosynthese-Gencluster (BGCs) 1



Warum Bioinformatik spannend fiir Entwickler ist

- nl a2
Algorithmen Datenplattformen Kl trainieren
entwickeln bauen
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Die Antibiotikakrise ist real —

aber wir haben die Werkzeuge, sie zu

bekampfen.
2 #
Globale Bioinformatik als
Herausforderung Schliissel

Multiresistente Keime bedrohen Datengetriebene Methoden helfen,
Medizin weltweit neue Losungen zu finden

— Informatiker*innen konnen auch entscheidend

dazu beitragen!
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Vielen Dank fur lhre

Aufmerksamkeit!

Let’s connect! 14
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Edit-Distanz als Rekurrenz

Definition:

0, si=t
8(si,tj) = ’
L si#t

D(0,i) = D(i,0) =i
D(i—1,j)+1
D(i,j) = min{ D(i,j—1)+1
D(i—1,j— 1)+ d(si, t7)

Berechnet die minimale Anzahl von Edit-Operationen (Insertion,
Deletion, Substitution).
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