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Ekstramateriale til artiklen:
Biologisk kodebrydning - Kunstig intelligens fik has pa proteinfoldningsproblemet

Prav selv! AlphaFold2 med ColabFold

Forudsaetninger:
Computer, Google-konto, internetforbindelse.

ColabFold er en online-version af AlphaFold. Med ColabFold kan enhver bruge AlphaFold uden at installere
hele AlphaFold-programmet pa egen computer.

Trin 1)
Klik pa dette link, der tager dig til ColabFold:
https://colab.research.google.com/github/sokrypton/ColabFold/blob/main/AlphaFold2.ipynb

Trin 2)

Klik pa ‘Fil’ i gverste venstre hjgrne og derefter tryk ‘Gem en kopi i Drev’. Dette laver en kopi af notesbogen
pa din egen Google-konto, sa du kan gemme dine resultater. Du kan trygt lukke den fane, der popper op
med ‘Produktbemaerkninger’.

Trin 3)
@verst ser du et felt der hedder ‘query_sequence:’. Her kan du indseette din egen proteinsekvens, eller blot
preve med den sekvens der allerede star i feltet. Du kan fx. prave med nogle af de falgende:

Haemoglobin subunit alfa fra Homo sapiens (menneske):
MVLSPADKTNVKAAWGKVGAHAGEYGAEALERMFLSFPTTKTYFPHFDLSHGSAQVKGHGKKVADALTNAVAHVDDMP-
NALSALSDLHAHKLRVDPVNFKLLSHCLLVTLAAHLPAEFTPAVHASLDKFLASVSTVLTSKYR

Haemoglobin subunit alfa fra Physeter macrocephalus (kaskelothval):
VLSPADKTNVKAAWAKVGNHAADFGAEALERMFMSFPSTKTYFSHFDLGHNSTQVKGHGKKVADALTKAVGHLDTLP-
DALSDLSDLHAHKLRVDPVNFKLLSHCLLVTLAAHLPGDFTPSVHASLDKFLASVSTVLTSKYR

Alpha synuclein fra Homo sapiens (et protein involveret i Parkinsons sygdom):
MDVFMKGLSKAKEGVVAAAEKTKQGVAEAAGKTKEGVLYVGSKTKEGVVHGVATVAEKTKEQVTNVGGAVVTGV-
TAVAQKTVEGAGSIAAATGFVKKDQLGKNEEGAPQEGILEDMPVDPDNEAYEMPSEEGYQDYEPEA

Trin 4)
Nar du har indsat den sekvens du gerne vil forudsige strukturen af, skal du trykke oppe gverst pa fanen
‘Karselstid’ og sa veelge ‘Ker alle’.

Du kan falge med laengere nede pa siden hvor der efter lidt tid vil dukke nogle strukturer op. Efter et par
minutter vil du kunne se en feerdig struktur under fanen ‘Display 3D structure’. Du kan tage fat i strukturen
med din mus og dreje den rundt.

Strukturen er farvet efter dens ‘pLDDT score’, som beskriver hvor sikker AlphaFold er pa dens egen struktur-
forudsigelse. Hvis du praver bade med heemoglobin og med alpha synuclein, vil du bemeerke, at haemoglo-
bin er helt mgrkebla: AlphaFold er meget sikker pa, at denne struktur er den rigtige.

Alpha-synuclein er derimod farvet rgd, gul, og gran. Det er fordi, det er et ‘uordnet protein’, som AlphaFold
ikke kan forudsige. Dem kan du leese lidt mere om i artiklen.
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