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1 Johdanto

Tieto- ja viestintatekniikan monipuolisten kéyttétaitojen soveltaminen on keskeisena
periaatteena lukion opetussuunnitelman perusteiden (2003) tavoitteissa. Kemian opetuksessa
oppilaita tulee ohjata soveltamaan tiedonalalle luonteenomaista tiedon ja taidon hankkimis- ja
tuottamistapoja. Erityisesti opetuksessa painotetaan mallien ja monipuolisten tyGtapojen
kayttoa.

Uusissa lukion opetussuunnitelman perusteissa on kasvatuksessa ja koulutuksessa merkittavia
aihekokonaisuuksia. Niistd kestavé kehitys seka teknologia ja yhteiskunta ovat keskeisimpié
kemian ja biologian opetuksessa. Teknologia ja yhteiskunta — teeman yhtena tavoitteena on,
etta oppilas osaa  kéyttdd luonnontieteiden  tietoa  pohtiessaan  teknologian
kehittdmismahdollisuuksia. ~ Keskeisia  taitoja  teknologian  kehittdmistydssd  ovat
ongelmaratkaisutaitojen ja innovatiivisuuden oppiminen. Opiskelijan tulisi myos osata arvioida

teknologian vaikutusta tyon sisaltoon ja tutustua paikalliseen tydelamaén. (LOPS, 2003)

Biomolekyylit kuuluvat biologian, kemian, kotitalouden ja terveystiedon opetussisaltdihin eri
nakokulmista. Biomolekyyleja on yleensa kasitelty vahédn kemian opetuksessa, vaikka niiden
avulla voidaan opettaa kemiaa ja biomolekyylien kemia auttaa ymmartdmaan elinympariston
tapahtumia. Myd6s biologinen kemia kehittyvéna tieteenalana vaikutti erityisesti proteiinien

valitsemiseen tutkittavaksi kohteeksi.

Kemiallisten ilmididen ymmaértdmiseksi ja selittamiseksi kdytetddn malleja. Tarkeda keino
ymmartdmisen edistamiseksi on hyvien visualisointitapojen kéyttdminen. Oppikirjojen
yksipuoliset ja joskus vaikeaselkoiset kuvat biomolekyylien rakenteesta innostivat uusien
visualisointimenetelmien tutkimiseen. Tietotekniikan yhdistdminen visualisointiin antaa
oppilaille kuvan my6s nykyteknologian hyddyntamisestd tutkimuksessa seka mahdollisuuden

aktiivisesti osallistua oppimistapahtumaan.

Tutkimuksen tavoitteena on tutkimusperustaisesti kehittdd proteiinien kemian visualisointia
niiden  ymmartdmisen  tueksi.  Kehitettdvdn  materiaalin  toivotaan  helpottavan
visualisointiohjelmien kayttoonottoa opetuksessa. Erityisesti uusien visualisointitehtavien

kehittdmisen toivotaan rohkaisevan opettajia uuden ldhestymistavan kayttoon.



Tutkimus koostuu teoreettisesta viitekehyksestd ja tutkimusosasta. Teoreettisessa o0sassa
tarkastellaan erilaisia malleja ja mallien merkitystd kemian oppimisessa (luku 2).
Molekyylimallien tarkeimpi& esitysmuotoja ovat visuaaliset kuvat. Visualisoinnin eri muotoiin
ja visualisoinnin mahdollisuuksiin kemian opetuksessa perehdytd&n luvussa 3. Ulkoisen
visualisoinnin esimerkkitapauksena kasitelladn proteiineja. Proteiinien visualisoinnin taustaksi
hahmotellaan proteiinien rakennetta ja sen kemiallista perustaa. (luku 4). Tutkimusosiossa
(luku 6) esitelldan proteiinien visualisointia kemian ja biologian oppikirjoissa seka Internet —
materiaaleissa. Osiossa tarkastellaan myds visualisointiin soveltuvia tietokoneohjelmia sek&
ohjelmien merkitystd biomolekyylien opetuksessa. Lopuksi tutustutaan Protein Explorer —
ohjelmaan ja kehitetddn tutkimusperustaisesti tehtdvia, joita opettajat voivat kédyttdd suoraan

opetuksessa.

Suurin osa tutkimukseen liitetyistd molekyylimallien kuvista on muokattu Protein Explorer
ohjelmalla. Kuvien viitteeksi on laitettu proteiinin rakennetiedoston Protein Bata Bank —

tietokannan nelimerkkinen koodi.

2 Mallit kemiassa ja sen opetuksessa

2.1 Mita ovat mallit ?

Malli voidaan maaritelld kemiassa esim. tapahtuman, tuotteen, prosessin tai Systeemin
tulkitsemiseksi tai kuvaukseksi (Gilbert, Boulter & Elmer, 2000). Mallintamisella tarkoitetaan
naiden kohteiden esittdamistd (Oversby, 2000). Malli kuvaa kohdetta rajoitetusti ja on

rakenteeltaan kuvaamaansa kohdetta yksinkertaisempi. (Saari, 2000, 25)

Mallia ké&ytetdén tieteellisessd merkityksessd kuvaamaan tuntematonta kohdetta tunnetun
kohteen avulla (Saari, 2000, 4). Malleja kdytetdan abstraktien asioiden havainnollistamiseen,
monimutkaisten ilmididen yksinkertaistamiseen seka ilmididen selittdmiseen ja ennustamiseen.
(Gilbert, Justi & Aksela, 2003) Mallien tarkoituksena on auttaa visuaalisen havainnon (engl.

visual perceptions) tekemisessa eli ilmion ymmartamisessa. (Gilbert, 2005)

Kemiaan ja kemian opetukseen liittyy monia erilaisia malleja (Taulukko 2.1): mentaalimallit,
ilmaistut mallit, konsensusmallit, tieteelliset mallit, opetussuunnitelmamallit, opetusmallit,
hybridimallit, pedagogiset mallit. (Aksela, 2005; Gilbert, Boulter & Elmer 2000).



TAULUKKO 2.1. Erilaiset mallit ja niiden esitystavat ja -tasot (Aksela, 2005; Saari, 2000;

Gilbert et al., 2000; Barnea, 2000)

MALLIT

ESITYSTAVAT

ESITYKSEN TASO

Mentaalimalli
Yksilon henkilokohtainen mielen
kuva asiasta.

Verbaalinen
Verbaalinen malli koostuu
asian suullisesta kuvauksesta ja
iImi6on liittyvien suhteiden
kuvaamisesta.

Makroskooppinen
Havainnoitu ilmi6, joka
voidaan ndhda ja mitata.

lImaistu malli
Yksilon toiminnallisesti,
suullisesti tai kirjallisesti esittama
versio omasta mentaalimallistaan.

Matemaattinen
Symbolinen malli sisaltaa
kemiallisia symboleita,
kaavoja ja matemaattista
esitysta.

Mikroskooppinen
Paatelty esitys
rakenneosasten (atomien,
molekyylien) luonteesta.

Konsensusmalli
Konsensus malli muodostuu
sosiaalisessa ryhmassé, kun ryhma
on hyvaksynyt mallin kdyttoonsa.

Visuaalinen
Visuaaliset mallit ovat kuvien,
kaavioiden ja animaatioiden
avulla esitettyja kuvauksia
asiasta.

Symbolinen
Esitys rakenneosasten
luonteesta sisaltden
kemialliset kaavat ja
yhtélot.

Tieteellinen malli
Kun malli saavuttaa yleisen
hyvaksynnan tieteellisessa
yhteisossé, siita tulee tieteellinen
malli.

IImeet ja eleet
Kehon osien kéyttd ilmion
visualisoimiseen.

Opetussuunnitelmamalli
Konsensusmallin versio, joka
sisdltyy opetussuunnitelman
perusteisiin.

Konkreettinen
Konkreettinen malli on
kolmiulotteinen malli, joka on
tehnyt materiaalista,
esimerkiksi muoviset pallo-
tikkumallit.

Opetusmalli
Opetusta varten suunniteltu malli,
jonka tarkoituksena on edistaa
opetussuunnitelmamallin
oppimista. Opettaja kayttaa
opetusmallia luomaan siltoja
havaitun ilmion ja tieteellisen tai
historiallisen mallin valille

Hybridimalli
Hybridimalli on muodostettu
useista konsensusmalleista ja on
suunnattu opetuskayttoon.

Pedagoginen malli
Pedagoginen malli on opettajan
kayttdma malli opettamisesta.




Mentaalimalli voidaan tuoda muiden tietoisuuteen monella tavalla esittamalla. Mallin
ilmaiseminen on mentaalimallin tulkitsemista. Vanhoja tieteellisia malleja kutsutaan

historiallisiksi malleiksi, esimerkiksi Bohrin atomimalli. Niit4 kdytetd&n paljon opetuksessa.

IImaistuja malleja (engl. expressed model) voidaan luokitella niiden esitystapojen mukaan.
Esitystapoja on viisi (Taulukko 2.1.): konkreettinen, verbaalinen, matemaattinen, visuaalinen,
ilmeiden ja eleiden avulla tapahtuva esittdminen. Kemiallinen malli voi pitdd sisallaan
makroskooppisen, mikroskooppisen tai symbolisen tason esitystd (Taulukko 2.1, Johnstone,
1991). Malleja kaytettdessa ilmaisu voi siséltdd naiden esitystapojen yhdistelmid. Opetuksessa
esiintyvat mallit ovat usein néiden esitystapojen ja -tasojen yhdistelmid. (Gilbert et al., 2000;
Boulter & Buckley, 2000)

Opiskelijoiden on vaikeuksia vaihtaa ajatusmalliaan makroskooppisen, mikroskooppisen ja
symbolisen tason valilla. He tarvitsevat tueksi malleja, analogioita tai tietokonegrafiikkaa.

Opettajalle tdman ajattelutason vaihtaminen on helppoa ja nopeaa. (Barnea, 2000)

2.2 Mallit kemiassa

Kemiallinen tieto on abstraktia. Mikrotasolla tapahtuvia muutoksia aineiden rakenteessa ei
pystytd havainnoimaan, vaan ilmididen havainnollistamiseen on kaytettdvd malleja. Aineen
rakenteen partikkeliluonnetta on vaikea ymmartaa ja kasitella ilman malleja. Mallit ovat tapa
ilmaista ja tuoda esille kemiallista tietoa. (Gilbert et al., 2000) Kemialle on ominaista, etta
samaa ilmiotd kuvataan useilla eri malleilla. Kullakin mallilla on oma kaytt6alueensa ja
rajoituksensa. Eri mallilla voidaan tarkastella saman ilmi6n eri puolia ja tulkita tilannetta eri

nakokulmista.

Mallien kaytté on keskeistd luonnontieteissd. (Justi & Gilbert, 2002; Aksela, 2005)
Kemiallinen tieto on ilmididen ja ideoiden mallintamista, olemassa olevien mallien testaamista
ja uusien mallien luomista. (Gilbert, 1991) Mallien ilmaiseminen ja eri mallien valisten
suhteiden ymmartdminen on tarkea osa kemiallista tietoa. Siksi myds mallien luonteen
ymmartdminen ja mallintamiseen liittyvien asioiden tiedostaminen ovat tarked osa kemian

opetusta ja oppimista.



Biomolekyylien malleja ilmaistaan tavallisesti visuaalisin keinoin, joihin voidaan yhdist&a
verbaalista ja symbolista esitystd. Visuaalisista malleista voidaan erottaa 2D-mallit,

konkreettiset 3D-mallit, niin sanotut pseudo- 3D-mallit sek& muut visuaaliset mallit.

2D-malleja ovat molekyylikaavat ja erilaiset rakennekaavat, kuten viivakaava ja
sahapukkimalli. Talldin viivojen asennolla ja luonteella havainnollistetaan sidoksien
avaruudellista suuntautumista ja sidosviivojen méaaralla sidoksen lujuutta. Usein ndin tarkkoja
malleja kdytetadn vai osasta biomolekyylin rakennetta. Biomolekyylien suuren koon vuoksi
malleja yksinkertaistetaan vield enemman ja biomolekyylit esitetddn erilaisten geometristen
kuvioiden kuten lierididen, monikulmioiden, ympyroiden ja nauhojen avulla. (Nelson & Cox,
2001) Talléin malleissa jokin yksityiskohta on esitetty tarkemman rakennekaavan avulla ja

biomolekyylin muut osat yksinkertaisemmalla tavalla.

Konkreettiset mallit, kuten pallo-tikkumallit ja kalottimallit, ovat biomolekyylien suuren koon
takia harvemmin kaytettyja. Yleisimmin esitetty malli, jossa konkreettinen malli esiintyy, on
kuva DNA kaksoiskierteen mallista. Malleja esimerkiksi proteiinin rakenteesta voidaan myds

rakentaa puuhelmien ja rautalangan avulla.

Biomolekyylejé esittavat mallit ovat kehittyneet teknologian kehittyessa. Tietokoneen avulla
esitettdvat niin sanotut pseudo- 3D-mallit antavat mahdollisuuden molekyylin pydrittdmiseen,
esitystavan vaihtamiseen ja jopa molekyylin rakenteen muokkaamiseen. Pseudo- 3D-malleissa

voidaan kayttaa useita erilaisia esitysmuotoja.

Molekyylien yleistd rakennetta voidaan esittdd tikkumallin, pallo-tikkumallin ja kalottimallin
avulla. (KUVA 1) Pallo-tikkumallin ja tikkumallin k&yttd antaa nopean kasityksen molekyylin
3D-rakenteesta ja kemiallisten ryhmien avaruudellisesta sijoittumisesta. Tikkumallin kaytto voi
kuitenkin olla oppilaista hammentévaa, silla he haluavat nahda atomin ja sidoksen erikseen.
Atomit esitetddn kalottimallissa palloina, jotka toistavat kokeellisesti maaritettyj& atomikokoja.

Néin saadaan tietoa esimerkiksi molekyylin koosta



KUVA 1. Kuvassa on esitetty kysteiiniaminohappo ylhaalla vasemmalla pallo-tikkumallin,

ylh&alla oikealla kalottimallin ja alhaalla vasemmalla tikkumallin avulla.

Muina visuaalisina malleina ovat erilaiset kaaviot ja mittaustulokset biomolekyylien
ominaisuuksista ja rakenteesta sekd animaatiot, joita kaytetddn havainnollistamaan ajan

vaikutusta ilmidon tai rakenteeseen.



2.3 Mallit ja oppiminen

Mallit ovat keskeinen osa kemian opetusta. Malleihin perustuvan opetuksen ja oppimisen malli
perustuu kognitiiviseen psykologiaan ja luonnontieteellisen opetuksen tutkimukseen. (Gobert
& Buckley, 2000) Opetus taas perustuu erilaisten mallien kayttéon opetuksessa ja ajattelun

vélineena.

Oppilaat eivat usein ymmarrd kemian ilmiditd malleina. He pitdvat malleja leikkikaluina tai
todellisuuden yksinkertaistettuina kopioina. Vain harvat oppilaat ymmartavat mallin olevan
tiettya tarkoitusta varten luotu ja sen, ettei malli vastaa tarkalleen mallinnettavaa kohdetta.
(Grosslight, Unger, Jay & Smith, 1991).

Luonnontieteiden luonteen ymmaértdminen mallinnusprosessina perustuu  mallikésitteen
ymmartamiseen. Siksi mallikasitteen opettaminen on térked osa luonnontieteiden opetusta
(Gilbert, 1991). Luonnontieteiden ymmartdminen vaatii tieteellisten mallien kehityksen ja

testaamisen ymmartamisen.

Justi ja Gilbert (2003) esittavat kemian oppimiseen liittyvan kolme perusvaatimusta. Kemian
oppiminen vaatii olemassa olevien kemiallisten mallien tuntemista sek& niihin liittyvien
rajoituksien ja patevyysalueiden tuntemista seka kyvyn luoda kemiallisia malleja ja testata
niiden patevyyttd. (Justi & Gilbert, 2003) Oppilaiden kykyjen parantamiseksi oppilaita tulisi
rohkaista erilaisten mallien kdyttoon samasta ilmidstd. (Harrison, 2000; Ardac & Akaybun,
2004; Barnea, 2000) Kun samaa asiaa havainnollistamaan k&ytetd&n useita opetusmalleja, eivét
oppilaat yhdista kaytettyd mallia liilan sananmukaisesti tutkittuun asiaan. (Saari, 2000)

Oppimisen perustana on oppilaan luoma mentaalimalli opittavasta asiasta. (KAAVIO 1)
Oppimisessa oppilaan mentaalimallit muuttuvat kohti hyvaksyttyja tieteellisid malleja (Saari,
2000, s. 15)
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KAAVIO 1. Kaavio oppilaan mentaalimallin kehittymisesta. (Buckley & Boulter, 2000;
Hodson, 1998)

Oppilaalla on ennakkokasityksia ja kokemuksia opittavasta asiasta. Han vertaa uutta tietoa
vanhaan jo olemassa olevaan tietorakenteeseen. Vertailun tuloksena oppilaan mentaalimalli
muuttuu ja kehittyy vastaamaan paremmin kyseistd asiaa. Aktiivisen tiedon kasittelyn kautta
oppilaan tietorakenne lahenee tieteellistd kasitystd ilmiostd ja oppimista tapahtuu. Uutta
mentaalimallia hyddynnetdan tehtévien ja ongelmien ratkaisemisessa (Buckley & Boulter,
2000)

Mentaalimalli ohjaa oppilasta tekemddn havaintoja ja tulkintoja tutkittavasta ilmidsta.
Mentaalimalli myds ohjaa oppilasta ilmaisemaan havaintonsa ja tulkintansa. Mentaalimallin

merkitys havaintojen tekemisessé ja mallien ilmaisussa (KAAVIO 2):



Mentaalimalli IImaistu malli

Havaintojen
tekeminen

IImid

KAAVIO 2. Kaavio Mentaalimallin, ilmaistun mallin ja ilmion valisesta yhteydesta. (Buckley
& Boulter, 2000)

Oppilas ei ymmarra ilmioén ja mallin valista yhteyttad. Oppilas hdmmentyy yksinkertaistetuista,
epataydellisista ja maarittelemattomistad malleista, joita kdytetddn ilmion selittdamisessa (Boulter
& Bucley, 2000) Jotta oppilaiden tietoa ja ymmarrystd malleista voitaisiin kehittdd, on kemian
opettajien tietoa malleista parannettava. Kemian opettajan tulisi Gilbertin (1997) mukaan

ymmartaa seuraavat viisi malleihin liittyvaa periaatetta.

1. mallin luonne

2. miten oppilaat muodostavat omat mentaalimallinsa ja miten ilmaistuja malleja voidaan
kayttaa edistdmaan oppimista
miten tieteellinen malli esitetdén oppilaille

4. miten kehittdd hyvia opetusmalleja, jotka helpottavat oppilaiden ymmartamista

5. miten ohjata/opastaa mallitustehtavia oppilaille

Jotta oppilas voisi kehittdd mentaalimalliaan kohti tieteellista mallia, on opettajan kéytettava

monipuolisia tydtapoja yhdistéen erilaisia malleja ja esitysmuotoja (Ardac & Akaygun, 2004)

Vaikka kemian opettajilla on ké&sityksia malleista ja niiden kaytOstd, he tarvitsevat lisaa
koulutusta. Opettajat keskittyvat opetuksessaan usein mallien siséllon opettamiseen. Mallien
luonteen ja mallintamisen merkityksen esille tuominen on hyvin vahaista. Erityisesti tata osa-
aluetta tulisi kehittdd. Myos opettajien pedagogista tietoutta nédiden asioiden opettamisesta
tulisi lisata (Harrison, 2000; Justi & Gilbert, 2002). Tietokoneavusteisen koulutuksen avulla



voidaan laajentaa opettajien késitystd mallien luonteesta ja mallintamisesta. (Barnea & Dori,
2000)

Opetuksen kannalta on olennaista opetusmallin  valinta ja mallin selittdminen
tarkoituksenmukaisesti (Gilbert et al., 2000). Opetuksessa kaytettaville malleille Mayer (1989)
on asettanut kuusi kriteerid. Mallin on oltava:
o téydellinen eli malli sisaltaa tutkittavan ilmién oleelliset osat ja niiden suuhteet
siten, ettd oppilaiden on helppo ymmartaa ne
e yhtendinen eli mallin tulee vastata oppilaiden tarpeisiin
e konkreettinen eli mallin tulee olla oppilaiden tasolla
¢ havainnollinen, jotta malli selvésti esitta4 teorian ja ilmion valisen yhteyden
o tasmallinen eli mallin laajuus ja rajoitukset on selvilla
e ymmarrettdva eli mallissa kéytetddn oppilaiden ymmaértamaa kieltd (Gilbert,
Boulter & Rutherford, 2000; Saari, 2000)

Gilbert lisda, ettd hyva opetusmalli sisaltaa riittavasti ja riittdvan tarkkoja yhtalaisyyksia
tarkasteltavana olevan historiallisen mallin kanssa, tuo linkkeja historialliseen malliin, perustuu
sithen, mitd oppilaat tietdvat entuudestaan. Hyv&a opetusmallia voidaan kayttdd yhdessa
muiden opetusmallin kanssa. (Gilbert et al. 2000)
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3 VISUALISOINTI KEMIAN OPETUKSESSA
3.1 Maarittely

Visualisointi-sanaa kaytetadn kolmessa eri merkityksessa. Visualisointi ulkoisena esityksend,
visualisointi sisdisend tulkintana tai kolmiulotteisena hahmottamisen taitona. (Gobert, 2005)
Luonnontieteissé ulkoisella visualisoinnilla (engl. visualization as external representations)
tarkoitetaan nakyvaa informaatiota, joka sisaltda esimerkiksi kuvia, taulukoita, diagrammeja,
malleja tai simulaatioita. (Gobert, 2005) Esitykselle on luonteenomaista sen siséltamélle

esitystavalle tyypillinen symbolien kéyttd, mika tuo oman lisansa esityksien tulkitsemiseen.

Siséisella visualisoinnilla (engl. visualization as internal representations) tarkoitetaan mieleen
rakentuvaa mallia kohteesta tai ilmidsta. (Johnson-Laird, 1985) Talldin voidaan erottaa kolmea
visualisoinnintasoa:
1) visuaalinen havaitseminen, kohteen ymmartaminen, kun se on nahty (engl. visual
perception)
2) visuaaliset mielikuvat, mieleen tuotettu kuva kohteesta, jota ei parhaillaan nahda (engl.
visual /mental imagery)
3) avaruudelliset mielikuvat, mielen kuva kohteesta, joka on toteutettu esimerkiksi

tunnistelemalla, ei ndhtyna (engl. spatial imagery) (Gilbert, 2005)

Kolmanneksi visualisointia kdytetddn kolmiulotteista hahmottamiskykya kuvaavana termind
(engl. visualization as a spatial skill). Tallgin visualisoinnilla tarkoitetaan kykyd muokata ja
muuntaa kuvaa kolmiulotteisesta rakenteesta toiseen tarkastelukulmaan mielessa. Gilbert
(2005) kutsuu kykya avaruudellisen tulkitsemisen kyvyksi. Taito koostuu kolmesta tekijésta:
e Kkyvystd pystya ymmartamaan sujuvasti erilaisten mallien ja esitystasojen valisia
yhteyksié
e kyvysté vaihtaa kolmiulotteisen mallin tarkastelundkdkulmaa
e kyvystd muokata mallia, esimerkiksi tarkastella mallin peilikuvaa mielessaan (Gilbert,
2005; Barnea, 2000)

Avaruudellisen tulkitsemisen kyky vaikuttaa visuaalisen havainnon ja visuaalisten mielikuvien

tuottamiseen ja on siten térked taitoa kemian opiskelussa.
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Tassa tutkimuksessa tarkastellaan teoriassa sisdisen visualisoinnin vaikutusta oppimiseen ja
visualisointitaitojen kehittdmistd, jonka tarke&nd osa-alueena on avaruudellisen tulkitsemisen
kyvyn parantaminen. Taskastelussa on myo6s ulkoisen visualisoinnin keinot, -tavat ja -
mahdollisuudet. Tutkimusosio keskittyy tietokoneavusteisen ulkoisen visualisoinnin

mahdollisuuksiin kemian opetuksessa proteiinien viitekehyksessa.

3.2 Visualisoinnin merkitys kemian opetuksessa

Opetussuunitelman perusteissa kemian opetuksen tavoitteena on antaa opiskelijoille tietoa
kemiasta keskeisend luonnontieteend, joka tutkii ja kehittdd materiaaleja, tuotteita, menetelmia
ja prosesseja kestdvan kehityksen edistdmiseksi. Kemian opetukselle on luonteenomaista
ilmididen tulkitseminen ja selittdminen erilaisten mallien avulla. Kemian tietojen ja taitojen
oppimista ohjataan monipuolisia tydtapoja kayttden. Keskeisid kemian opetuksen tavoitteita
ovat tieto- ja viestintatekniikan mahdollisuuksiin perehtyminen tiedonhankinnan ja
mallintamisen valineend, tutustuminen nykyaikaiseen teknologiaan teollisuudessa seké&

mielenkiintoa kemiaa ja sen opiskelua kohtaan heréttdvien kokemusten antaminen.

Kurssikohtaiset ohjeet syventdvat yleisten ohjeiden sisaltéd. Kurssien tavoitteisiin kuuluu, etta
opiskelija saa kuvan kemian mahdollisuuksista ja merkityksestd sek& kehittdd tietojen
esittdmisessd tarvittavia valmiuksia. Opiskelussa tulee Kkiinnittdd huomiota kemiallisten
yhdisteiden merkitykseen ihmiselle ja elinympdristolle. Keskeisend sisdltond ovat muun
muassa orgaaniset happiyhdisteet ja typpiyhdisteet sekd niiden ominaisuudet ja sovellukset.
Tavoitteisiin  kuuluu myo6s orgaanisten yhdisteiden reaktiotyyppejd ja sovelluksia sek&
reaktionopeuteen ja tasapainoon liittyvid lainalaisuuksia, esimerkiksi tasapaino luonnon
ilmidissa. Tavoitteena mainitaan useassa kohdassa mallien kéyttd tutkittaessa kemiallisia

ilmidita ja aineiden ominaisuuksia.

Opetussuunnitelman perusteissa biologiaa luonnehditaan luonnon rakennetta molekyyli- ja
solutasolta biosfaariin tutkivana luonnontieteend. Biotieteet kehittyvét nopeasti ja sovellukset
yhteiskunnan eri osa-alueille lisaantyvat jatkuvasti. Biologian opetuksen tavoitteena on muun
muassa, ettd opiskelija perehtyy biologisen tutkimuksen menetelmiin sekd tuntee biotieteen,
esimerkiksi bioteknologian ja ladketieteen sovelluksia.
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Proteiineihin liittyvia kurssien keskeisia sisaltdja ja tavoitteita ovat, ettd opiskelija osaa solun
kemiallisen rakenteen ja toiminnan, kuten proteiinisynteesin, periaatteet sekd tuntee solujen
rakenteita. Syventévilla kursseilla tavoitteiksi asetetaan solun hienorakenteen tietojen
syventaminen, elaman keskeisten molekyylien rakenteen ja merkityksen ymmartaminen seka

entsyymien toimintaan ja biotekniikan teolliseen kéyttdéon tutustuminen.

Kaikkien ndiden opetussuunnitelman perusteissa mainittujen tavoitteiden saavuttamista
voidaan edistdd hyodyntamalld visualisointia. Koska kemian opetus ja oppiminen perustuvat
malleihin ja niiden kayttdon, on visualisoinnilla trked merkitys kemian opetuksessa. (kts
kappale 2.3. Mallit ja oppiminen) Oppiakseen kemiaa oppilaiden on pystyttava visualisoimaan
molekyyleja mielesséan ja ymméarrettdva oppikirjojen ja muiden oppimateriaalin visuaalista
informaatiota. Oppilaiden kemian oppimisen edistdmiseksi on heidan visualisointitaitojaan
kehitettava. (Barnea & Dori, 1999)

Oppilailla on havaittu ongelmia tulkita makroskooppisella tasolla esitetty kemiallinen ilmi6
symbolisesti sekd mikrotasolla. Myds symbolitasolla esitettyjen reaktioiden tulkitseminen
mikrotasolla tuottaa vaikeuksia oppilaille. Kolmantena kokonaisuutena ovat opiskelijoiden
vaikeudet vaihtaa ajatusmalliaan mallien esitystapojen ja erityisesti makroskooppisen,

mikroskooppisen ja symbolisen tason valilla. (Gilbert, 2005)

Visualisoinnin kehittdmisen keskeisend osana on avaruudellisen tulkitsemisen kehittdminen,
silla luonnontieteiden oppiminen ja ongelmien ratkaisu vaatii avaruudellisen hahmottamisen
kykya, kykya hahmottaa avaruudellisia muutoksia ja huomioida ajan vaikutus ilmitiden ja
rakenteiden tutkimisessa. (Stieff, Bateman & Uttal, 2005)

Eteenkin kemiassa molekyylien kolmiulotteinen muoto ja sen vaikutus sidoksiin ja
kemialliseen reaktiivisuuteen on monimutkainen prosessi. Varsinkin, kun on kyse suurista ja
monimutkaisista biologisista molekyyleistd kuten proteiineista, joissa jokaisella atomilla on
erilainen vaikutus toisiin atomeihin. Opiskellessaan esimerkiksi entsyymin muodon vaikutusta
entsyymin toimintaan oppilaan on huomioitava useita vaikuttavia tekijoitd — usein
samanaikaisesti. (Stieff et al., 2005) Samoin geenien emésjarjestyksen ja proteiinin rakenteen
valisten suhteiden ymmartdminen ja muutaatioiden vaikutus proteiinien rakenteeseen vaatii

hyvin suunniteltuja ja toteutettuja visualisointitapoja (Takayama, 2005).
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Avaruudellisen rakenteen hahmottaminen kirjojen 2D-mallien pohjalta on vaikeaa. Varsinkin
suurikokoisten  biomolekyylien  yhteydessd molekyylien  kolmiulotteisen  rakenteen
hahmottaminen kaksiulotteisen kuvan perusteella vaatii hyvad avaruudellisen hahmottamisen
kykyja. Luonnontieteiden opetuksessa usein kaytetyt kaksiulotteiset esitykset ovat
yksinkertaistettuja malleja kolmiulotteisesta tapahtumasta. Ne eivat anna riittdva hyvaa kuvaa

kohteesta ja voivat haitata mentaalimallien muodostamista ja oppimista. (Stieff et al., 2005)

Vaikka opettajat ovat tottuneet k&yttdmaan kaksiulotteisia malleja kuvaamaan kolmiulotteisia
molekyylirakenteita, oppilaat harvoin pystyvat tulkitsemaan erilaisia kaksiulotteisia malleja ja
niiden yhteyttd kolmiulotteiseen rakenteeseen. (Kozma, Chin, Russell & Marx, 2000;
Johnstone, 1993; Stieff et al., 2005) Oppilailla on vaikeuksia ymmartédd mallien, diagrammien
ja oikeiden molekyylien vélisia suhteita. (Wu, Krajcik & Soloway, 2001; Stieff et al., 2005)

3.3 Visualisointitaitojen kehittaminen

Visualisointia kéytetddn luonnontieteellisen tiedon l&dhteend opetuksessa ja tiedotusvéalineissa
(Gobert, 2005). Visuaalisesti esitetty informaatio poikkeaa tekstipohjaisesta informaatiosta ja
vaikuttaa tiedon prosessointiin ja oppimiseen. Gobert (2005) tarkastelee, miten visualisointi
eroaa muista tiedon esittdmistavoista, ja miten erot vaikuttavat tiedon jdsentdmiseen ja

oppimiseen.

Tekstipohjainen aineisto esittdd tiedon lineaarisesti, tiedon mééran lisdantyen sykéyksittéin,
kun taas visuaalinen esitys esittad kaiken informaation samanaikaisesti yhtena kokonaisuutena.
Informaation esitystavasta riippuen oppija tarvitsee erilaisia taitoja oleellisen tiedon
havaitsemiseksi ja paatelmien tekemiseksi.  Visuaalisen informaation jasentely riippuu
enemman oppijan kyvyistd, kun taas tekstin rakenne ohjaa tekstitiedon jasentelyssa. (Larkin &
Simon, 1987; Gobert, 2005)

Gobert (2005) on koonnut useiden tutkimusten pohjalta neuvoja, miten oppilaiden kykyé koota
tietoa luonnontieteellistda visualisoinnista voidaan parantaa. Oppilaiden tiedonkerdystaitojen

parantamiseksi
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e oppilaita tulisi ohjata avaruudellisten, dynaamisten ja ajallisten vaikutuksien
hahmottamiseen visuaalisesta informaatiosta

e oppilaita tulisi ohjata paatelmien tekemisesa visuaalisen esityksen pohjalta

e visuaalisten esityksien selkeyteen ja havainnollisuuteen tulisi kiinnittdd huomiota
(Gobert, 2000, 2005)

Tarkedd on opettaa oppilaille, miten eri visualisointitapoja tulkitaan. (Takayama, 2005;
Richardson & Richardson, 2002)

3.3.1 Metavisualisointi

Gilbert (2005) ehdottaa hyvien sisdisten visualisointitaitojen kehittymisen vaativan
metakognitiotaitoja (engl. metacognition). Metakognitiotaidoilla tarkoitetaan taitoa ymmartaa
ja ohjata omaa ajatteluaan, menetelmad, jolla ajattelua tapahtuu. Metakogpnitiivisilla taidoilla,
jotka liittyvat visualisointiin, kdytetddn nimitystd metavisualisointi. (engl. metavisualization).
Metavisualisoinnilla tarkoitetaan vastaavasti kykyd ymmaértdd ja hallita omaa sisdista

visualisointiprosessiaan.

Gilbert (2005) perustelee metavisualisointitaitojen olemassaoloa kolmella teorialla: (1) yleinen
avaruudellisen hahmottamisen alykkyys, (2) yleinen muistin toimintamalli ja (3) visualisoinnin

ja ajattelun yhteys.

Avaruudellinen hahmottamisen &lykkyys siséltad kyvyn havainnoida ymparist6d tarkasti,
muokata ja muuttaa visuaalista havaintoa ja luoda uusia ndkokulmia ilman fysikaalista
havaintoa (Gardner, 1983). Muistin toimintamalli (Nelson & Narens, 1994) selittda
objektitason ja metatason vélisen suhteen. Visuaalinen havainto tuottaa tietoa havainnoitavasta
kohteesta ja havainnon vertaaminen valmiiseen tietorakenteeseen muokkaa tai korjaa olemassa
olevaa tietorakennetta. Metatason kontrolli ohjaa havaintojen tekemistd. Muistin kontrolli ja
havainnointi tapahtuvat samanaikaisesti. Visualisointitaidot vaikuttavat myds ajatteluun
eteenkin paattelyyn, uusien taitojen oppimiseen, sanallisten kuvausten ymmaértdmiseen ja
luovuuteen. (Peterson, 1994; Gilbert, 2005)

Metavisualisointitaitojen kehittyessa oppija tiedostaa tiedon kerdamisen (havaintojen

tekemisen), tiedon séilyttamisen ja palauttamiseen liittyvat tekijat erityisesti kuvallisen
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informaation osalta. Gilbert (2005) lisaa tdhan kyvyn palauttaa mieleen erityisesti nakyva

kuva.

Metavisualisointitaitojen kehittyessé oppija:

e (0saa arvioida, mitd on oppinut ja miten pystyy oppimaan jatkossa, erityisesti millaista
kuvallista informaatiota pystyy muistamaan

e o0saa harjoitella muistiin painamista, erityisesti kuvallisen informaation mieleen
painaminen helpottuu

e tiedostaa muistiin painetun tiedon sailymisen tésmallisend muistissa ja pystyy
palauttamaan sen mieleensd, erityisesti tdsmaéllisen kuvan mieleen palauttaminen
helpottuu

e 0saa tietoisesti muokata mieleen palautettavaa kuvaa erityista tarvetta varten ja luoda
siitd nakyva kuva. (Gilbert, 2005)

Metavisuaalisten taitojen puute vaikeuttaa kemian oppimista. Pystyakseen hallitsemaan omia
sisdisia visualisointitaitojaan oppilaan tulisi tuntea mallien esitystavat ja tasot, joita esitystapa
voi sisaltad. Tarkedd on myos tuntea jokaisen esitystavan laajuus ja rajoitukset eli mita asioita

mallista esitystapa pystyy ja ei pysty esittaméan. (Gilbert, 2005)

3.3.2 Avaruudellisen hahmottamisen tukeminen

Avaruudellinen hahmottaminen sisaltdd kolme eri tasoa. Alin taso on avaruudellinen
visualisointi, seuraavana orientaation hahmottaminen ja ylimpana tasona suhteiden

muuttumisen ymmaértaminen. (Barnea, 2000)

Né&itd hahmottamisen eri osa-alueita voidaan parantaa harjoittelulla. Esimerkiksi mallien,
stereodiagrammien, varjostuksien ja dynaamisten kuvien avulla (Barnea, 2000). Harjoittelun
tavoitteena on oppia muuttamaan mallin tarkastelundkdkulmaa eri mallien valillg, esimerkiksi
kaksi- ja kolmiulotteisten mallien vélilla, kuten luomaan kolmiulotteinen malli pseudo-3D -

mallista ja pain vastoin.
Opetuksen tulisi sisdltdd harjoituksia, joissa keskitytddn saman mallin esittdmiseen eri

esitysmuotojen avulla. Myds mallin tarkastelemista eri nékokulmista ja esimerkiksi peilikuvana
pitéisi harjoitella. (Gilbert, 2005)
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Avaruudellisen hahmottamisen kyvyssa on oppilailla suuria eroja. Barnea (2000) on koonnut
artikkeliinsa aikaisempien tutkimusten havaintoja avaruudelliseen hahmottamisen kykyyn
vaikuttavista tekijoistd. Han mainitsee geneettiset tekijat, oppimistilanteeseen vaikuttavat
kulttuuriset tekijat seka jokapaivaisen ympariston. Lisaksi visuaalinen havainto on valikoiva, ja

myaos siksi yksilollinen. Eroja syntyy mm. tavoitteiden ja pddmaérien eroista.

Visualisointiohjelmat auttavat oppilaita havainnoimaan ja muodostamaan mentaalimalleja
muokkaamalla kolmiulotteisia rakenteita virtuaalimalleissa. Visualisointiohjelmat antavat

paljon tietoa molekyylien muodosta ja rakenteesta.

Tietokoneella néytettdvat mallit auttavat oppilaita yhdistdmadn makroskooppisen,
mikroskooppisen ja symbolisen tason esitysmuodot. (Kozma & Russell, 1997; Dori & Barak,
2001; Barnea, 2000) Tietokoneella ndytettavien mallien kdyttdminen voi parantaa oppilaiden
kemiallisia visualisointitaitoja seka heidan kykyaadn ymmartda mallien luonnetta. (Barnea &
Dori, 1996; Dori & Barak, 2001; Barnea, 2000; Gilbert, Justi & Aksela, 2003). Pseudo 3D-
mallien kayttoé parantaa oppilaiden kykyé hallita 2D ja 3D- kuvien valisia yhteyksia. (Wu,
Krajcik & Soloway, 2001; Savec, Vrtacnik & Gilbert, 2005)

Erityisesti tietokoneella esitetyt kolmiulotteiset kuvat ovat parantaneet oppilaiden
avaruudellista hahmottamiskykya (Barnea & Dori, 1999, 1996). Teknologian hyddyntdminen
mahdollistaa mallin pydrittdmisen kaikkiin suuntiin, nopean vaihtomahdollisuuden 2D- ja 3D-
esityksien valilla seké eri esitysmallien kéyton, jotka parantavat myos asioiden muistamista ja

kemian oppimista. (Barnea, 2000)

“Moreover, we suggest that there (chemistry classroom) the use of visualizations may benefit

students in ways that extend beyond the benefits that have been assumed™ (Stieff et al. 2005)

Nykyddn on monenlaisia visualisointitytkaluja havainnollistamaan abstrakteja asioita ja
helpottamaan avaruudellista hahmottamista. Esimerkiksi oppikirjojen mukana tulevia CD-
levyjd, joissa on lisamateriaalia, kuten animaatioita ja pseudo- 3D-molekyylimalleja (Stieff et
al. 2005) Materiaalien saatavuudesta huolimatta monet opettajat epdonnistuvat materiaalien
tehokkaassa opetuskaytdssa. Syind huonoon kéayttoonottoon ovat riittdvan ohjeistuksen puute,

yksityiskohtaisten kéyttéohjeiden puuttuminen ja yleinen vastahakoisuus ottaa kayttéon uusia
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menetelmid (Butler & Sellbom, 2002). Visualisointiohjelmaan tutustuminen tydpajan avulla
vaikutti positiivisesti osannottajien asenteisiin visualisointiohjelmia kohtaan. (Jose &
Williamson, 2005)

3.3.3 Ulkoinen visualisointi

Oppimisen tukemiseksi esitetddn useita keinoja. Tarkedssé asemassa ovat kemian opettajat ja
oppikirjat. Opetuksessa tulisi kdyttdd mahdollisimman monipuolisesti erilaisia esitystapoja,
analysoida kunkin mallin luomaa kuvaa kuvatusta kohteesta seké kertoa esitystavan puutteista
ja rajoituksista. Myos mallin luomisen perusteita ja mallintamisen vaiheita tulisi sisallyttd

opetukseen.

Havainnoinnin helpottamiseksi esitetddn parannuksia esityksiin. Kéyttamalla saannollisid,
geometrisia muotoja ja nakyvid, selkeitd osiota. Myds valoisuuden, vérien ja kontrastin
huomioiminen esityksissd parantaa oppilaiden havainnointia olennaiseen. (Hearnshaw, 1994;
Gilbert, 2005)

Ongelmaldhtdinen opiskelu tai laboratoriotunti, joka perustuu visualisointiin, auttaa oppilaita
keskittymaén olennaisiin visualisoinnin esittdmiin tietoihin. Opiskelijat ovat silloin aktiivisesti
mukana tiedon prosessoinnissa ja muokkaavat mentaalimalliaan. Oppimisessa tarkeana tekija
on se, ettd oppija padsee itse muokkaamaan interaktiivista mallia ja testaamaan omia
hypoteesejaan. Opiskelija saa itse paattdd, mitd osa-aluetta tutkii oman kiinnostuksen ja

odotusten mukaan. (Rapp, 2005)
Etenkin tietokonemallinnuksen avulla oppilaiden ymmartdmysté voidaan tukea, silla sen avulla

voidaan visualisoida erilaisia malleja samasta ilmiostd. Samalla kehitetddn oppilaiden tvt-

taitoja seka tarjotaan uusia elamyksia kouluopetukseen.
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3.4 Visualisoinnin mahdollisuudet ja rajoitukset opetuksessa

Visualisoinnin ~ kdyttd  monipuolistaa  opetusta. ~ Visualisointi  voidaan toteuttaa
opettajajohtoisesti, mutta myds oppilaskeskeisesti oppilaiden omien tutkimusprojektien kautta.
Molekyylien visualisointia pitdisi sisallyttdd luentoihin eikd pitdd erillisend harjoituksena
(Barnea, 2000). Visualisointi antaa uusia tapoja havainnollistaa ja ymmartdd monimutkaisia
kolmiulotteisia tapahtumia. Nain visualisointi tukee mielek&std oppimista. (Dori & Belcher,
2005) Visualisointi mahdollistaa kontekstuaalisen opetuksen ja antaa kuvan nyKyisista

tutkimusmenetelmista. (Takayama, 2005)

Visualisointi ei ole oikotie vaikeiden asioiden opettamiseen. Huonosti suunniteltu visualisointi
voi enemmin haitata kuin edistdd asian ymmartdmistd. Liian suuri informaation méaaré ja
sekava informaatio voivat johtaa virheellisen mentaalimallin kehittymiseen (Rapp, 2005).
Visualisoinnin sisaltaman liiallisen tiedon vuoksi oppilaat eivét pysty hahmottamaan oleellista
informaatiota, jota visualisoinnin on tarkoitus tuoda. He voivat keskittya epdolennaisuuksiin
(Gobert, 2005). Hairitsevat visualisoinnin osat ja epdolennaiset yksityiskohdat voivat
vaikeuttaa oppimista (Harp & Mayer 1998; Rapp, 2005) Tarkeéé visualisointia suunniteltaessa

on muistaa opetuksen paamaaré ja kohderyhma. (Takayama, 2005; Rapp, 2005)

Tutkimusta visualisoinnin vaikutuksesta oppimiseen olisi kehitettdva. Laadukas tutkimus vaatii
yhteisty6td luonnontieteiden opettajien, psykologien ja teknologian edustajien kesken, jotta
pystyttaisiin  kehittam&an tehokkaita menetelmid ja materiaaleja oppimisen tukemiseen.
Tutkimuksessa huomioitavia tekijoitd ovat ennakkotietojen ja —odotusten vaikutus,
vertailuryhmien kayttd ja sopivuus, tutkimuksen kesto sekd pysyykd visualisoinnin avulla
opittu tieto kauemmin ja paremmin oppilaiden muistissa. (Rapp, 2005) Gobert (2005)
painottaa, ettd menetelmid tiedon havaitsemiseen ja jasentdmiseen monimutkaisista
visualisoinneista, joita luonnontieteisséd kaytetddn, tulisi tutkia ja kehittdd. Tarvitaan lisaa
luotettavaa ja laajamittaista tutkimusta visualisoinnin vaikutuksesta pedagogisiin menetelmiin
(Stieff et al., 2005). My6s koulutukselliset ndkdkohdat tulisi huomioida (Rapp, 2005).

Nicoll (2003) tutki oppilaiden kykyé tulkita ja esittdd formaldehydin rakennetta symbolitasolla

ja  mikroskooppisella  tasolla.  Tutkimuksen osana oppilaat saivat rakentaa

formaldehydimolekyylin erivéristen muovailuvahapalojen ja eripituisten tikkujen avulla.

19



Tutkimuksen tuloksina Nicoll huomioi, etteivat kaikki oppilaat kiinnitd huomiota sidosten
luonteeseen, suuntaan ja pituuteen. Han vertaa vapaata molekyylimallien rakentelua
molekyylimallien rakentelusarjojen malleihin. Valmiiden molekyylimallien rakennussarjat
ohjaavat oppilaita liikaa rakentamaan oikeanlaisia malleja, silld rakennussarjojen palloissa
olevat reiat méaradvat automaattisesti sidosten maarén ja suunnan. Ne eivat kuitenkaan
mahdollista  eripituisten  sidoksien =~ muodostamista.  Esimerkiksi  vapaamuotoisen
molekyylimallien rakentelu antaa laajemmat mahdollisuudet korostaa oppilaiden ajattelua ja

tutkia oppilaiden todellista kasitysta molekyylin rakenteesta.

4 PROTEIINIT JA NIIDEN VISUALISOINTI

Proteiinit ovat aminohappojen polymeerejad. Aminohapot ovat liittyneet toisiinsa kovalenttisella
peptidi-sidoksella. Peptidi-sidos muodostuu, kun kaksi aminohappoa reagoi keskenaan

kondensaatioreaktion mukaisesti.

H O H O H O H O
+ Il + Il + I Il
H3N _L?-_C_D_ + HEN_(I::_C_D_ = HEN _||:_|:_ Prl—IIE—C—D_
Ch H 0 cH, TH H
o PN C
alaniini glysiini H H peptidisidos

KUVA 2. Peptidisidoksen muodostuminen alaniinin ja glysiinin vélille. (KYAL, 2006)

Kahden aminohapon muodostamaa ketjua sanotaan dipeptidiksi ja useampien aminohappojen
liittyesséa yhteen peptidisidoksella muodostuu polypeptideja. Proteiineiksi kutsutaan suuria, yli
50 aminohapon, polypeptidejd, joilla on biologista aktiivisuutta. Proteiini voi koostua vain
sadan tai jopa kymmenidtuhansia aminohappoja sisaltdvasta ketjusta. Suurin osa proteiineista
koostuu alle kahden tuhannen aminohappoyksikén mittaisista ketjuista. Proteiini voi siséltada
my06s niin sanotun prosteettisen ryhman, jolloin proteiiniin on liittynyt jokin kemiallinen
ryhmén, joka ei ole koostunut aminohapoista kuten rasvahappomolekyyli, sokeriketju tai
metalliatomi. (Nelson & Cox, 2000)
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4.1 Proteiinien rakenne ja toiminta

4.1.1 Aminohapot

Proteiinit koostuvat 20 erilaisesta aminohaposta, jotka ovat a-aminohappoja. a-aminohapoissa
sekd aminoryhmd ettd karboksyyliryhma ovat liittyneet samaan hiiliatomiin (a-hiileen) ja
aminohapot eroavat toisistaan vain sivuketjun rakenteen avulla. Aminohapon rakenne voidaan

esittaa yleisesti kuvan 3 esittdméssd muodossa.

COOH

| KUVA 3. Aminohappojen yleinen rakennekaava. Symboli R kuvaa
HzN_(Ij —H sivuketjua. (mm. KYAL, 2006)

R

¢-amunohappo
Aminohapot voidaan nimetd orgaanisen kemian nimeamissaantdjen mukaan, mutta tavallisesti
aminohapoista kaytetdan kreikkalaisperaisia triviaaliniming kuten glysiini ja tyrosiini.
Aminohapoille on kdytossa myos kolmikirjaimiset ja yksikirjaimiset lyhenteet, jotka on esitetty
taulukossa. (mm. Nelson & Cox, 2000)
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TAULUKKO 2. Aminohappojen nimet, lyhenteet ja rakennekaavat. (mm. KYAL, 2006)

Aminohappo Lyhenne Rakenne Aminohappo | Lyhenne Rakenne
: o
L §ue HyN—C—H
Alaniini Ala A | HMN=G=H Isoleusiini lle | oH
CH Ha" CH,
CHa
Lo i
Arginiini Arg R HN—C—H Kysteiini Cys C .
| CHE
CH; [
Coo COOm
+ ] + 1
- M= - HyN—G—H
Asparagiini Asn N CH; Leusiini Leu L CH,
|
Ly CH
HoM™ 0 HiC™ CH,
. — Coo
Aspartaamihappo L §ue +
o HyH—C—H o FN=G—H
asparagiinihappo, Asp D t':H Lysliini Lys K (CHzl4
] e !
aspartaatti Coo EHS
coor -
+ 1 + ?GG
H;N=G—H HyN—C~H
Fenyylialaniini Phe F e Metioniini Met M (CHy )z
|
CH;
cocr
+ |
FN=G—H cod
- CH .. + !
Glutamiini Gln Q 72 Proliini Pro P HM——C—H
ek
JCQ\
HyM™ 0
+ ?OD_ cocr
Glutamiinihappo H3h—=G—H o A= C—H
_ Glu E CH; Seriini Ser S N
glutamaatti CH (Hy
[z OH
coo
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Aminohappo Lyhenne Rakenne Aminohappo | Lyhenne Rakenne
coo- L §Y99
. + ] . HyM—C—H
Glysiini Gly G H;M—=C—H Treoniini Thr T i
H H,e' OH
. 5o i
HsN—C—H 7l
! b
Histidiini His H /J:’HE Tryptofaani Trp W
ﬂNH i
! N
Hi=" H
COG™
+ 1
2 —_—
Tyrosiini Tyr Y Valiini Val V MM EHH
.7 CH,
OH

Kaikki muut aminohapot paitsi glysiini ovat optisesti aktiivisia niiden siséltdiman Kiraalisen

alfahiilen vuoksi. Aminohappojen kiraalisuus esitetddan Fischerin projektion avulla. (mm.

Streitwieser, Heathcock & Kosower, 1998) Proteiineissa esiintyvat aminohapot ovat pééasiassa

L-isomeerid, mikd mahdollistaa pysyvien rakenteiden syntymisen (mm. Nelson & Cox, 2000).
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Aminohapot voidaan luokitella ryhmiin sivuketjun kemiallisten ominaisuuksien perusteella.
Luokkajaot perustuvat sivuketjun polaarisuuteen ja varaukseen normaalissa biologisessa
ymparistossa eli 1ahelld pH arvoa 7. Tdma jako helpottaa ymmartaméan proteiinien rakennetta
ja toimintaa. Aminohapot voidaan jakaa viiteen luokkaan sivuketjun ominaisuuksien mukaan
(Nelson & Cox, 2000):

pooliton, alifaattinen
aromaattinen
poolinen, varaukseton

positiivinen varaus

o b~ w e

negatiivinen varaus

TAULUKKO 3. Aminohappojen luokittelu (mm. Nelson & Cox, 2000)

Aminohappo Lyhenne Aminohappo Lyhenne
Glysiini Gly G Pro P
Alaniini Ala A Ser S
Valiini Val Vv Thr T
Leusiini Leu L Cys C
Metioniini Met M Asn N
Isoleusiini lle | Gin Q

Phe F His H
Trp W Arg R
Tyr Y Lys K
Aspartaamihappo Asp D
Glutamiinihappo Glu E

Merkinnat: Pooliton, alifaattinen;

negatiivinen varaus

4.1.2 Kolmiulotteinen rakenne

Proteiineilla voi teoriassa olla hyvin monia kolmiulotteisia rakenteita eli konformaatiota
olosuhteista riippuen. Kuitenkin  biologisesti toimivat proteiinit omaavat tietyn

termodynaamisesti stabiilin konformaation. Proteiinien rakenteen stabiilisuuteen vaikuttavat
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vuorovaikutukset proteiinin rungon, sivuketjujen seka sivuketjujen ja ympariston vélilla. Naita
vuorovaikutuksia ovat disulfidisidokset, vetysidokset, dipoli-dipoli — sidokset, varausten

hylkimis- tai poistovoima seka dispersiovoimat. (mm. Nelson & Cox, 2000)

Peptidi-sidoksella on kaksoissidosluonnetta, mik& johtuu typen vapaan elektroniparin
delokalisoitumisesta karbonyyliryhmaan. Téaten peptidi-sidos ei pysty kiertyméan, mika
rajoittaa proteiinin korformaatioiden maaraé ja tekee proteiinien rakenteesta selkedmmaén ja
systemaattisemman Peptidi-sidokseen osallistuvat kuusi atomia sijaitsevat samassa tasossa.
(mm. Streitwieser et al., 1998)

Amino
terminus

-

KUVA 4. Peptidisidokseen osallistuvat atomit ovat samassa tasossa (Nelson & Cox, 2000,
162)

Proteiinien rakenteesta voidaan erottaa nelja eri rakennetasoa primaérinen -, sekund&éarinen,
tertidérinen - ja kvartaalirakenne. Primaé&riseksi rakenteeksi kutsutaan toisiinsa peptidi-
sidoksella liittyneiden aminohappojen jarjestystd. Tama peptidisidoksiin osallistuvien atomien

jono muodostaa proteiinin rungon C-C-N-C.

Sekundadriset rakenteet voidaan jakaa kolmeen ryhméén: a—kierteet, - levyt ja muut
rakenteet. o-kierteessa aminohappoketju on kiertynyt spiraalimaiseksi rakenteeksi
kuvitteellisen akselin ympdri siten, ettd sivuketjut ovat suuntautuneet poispdin akselista.
o—kierteen voi muodostaa vain saman konformaation omaavat aminohapot. o—kierre on
oikealle kiertyva, mika on stabiili rakenne L-isomeereille. Myods vasemmalle kiertyva rakenne
on mahdollinen, mutta sitd ei ole proteiineissa havaittu. Yhden kierroksen matkalle mahtuu

keskimaarin 3,6 aminohappoa.
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KUVA 5. Vasemmanpuoleisessa kuvassa o—kierre on esitetty nauhamallina ja eri aminohapot
eri vareilla. Keskimmadiseen kuvaan malliksi on vaihdettu pallo-tikkumalli. Oikeanpuoleisessa
kuvassa kullakin atomilla on oma vérinsa: hiiliatomi on harmaa, happiatomi punainen ja
typpiatomi sininen. o—Kkierrettd stabilisoivia vetysidoksia havainnollistetaan katkoviivoilla

karbonyylihapen ja typen valilla. (MOL, 2006a, muokattu)

o—kierre on stabiili rakenne, silld rakennelmassa muodostuvien vetysidosten maaréd on
mahdollisimman suuri. Kierteen stabiilisuus riippuu myds proteiinin primaarirakenteesta, joka
maarédd aminohappojen jarjestyksen. Sivuketjut voivat joka stabiloida tai labiloida kierteen
rakennetta. Esimerkiksi proliinia esiintyy harvoin kierrerakenteessa, silla sivuketjussa ei ole
typpi-vety sidoksia, jotka mahdollistaisivat vetysidoksen muodostumisen. Proliinin typpi atomi
on jayké&ssa rengasrakenteessa, mika estdd N-C sidoksen kiertymisen (Streitwieser et al., 1998;
Nelson & Cox, 2000)
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B— levysséd aminohappoketjut kulkevat rinnakkain muodostaen polvekkeisen levyrakenteen.

Viereisten Kketjujen runkojen vélille muodostuu vetysidoksia stabiloimaan rakennetta.

Aminohappojen sivuketjut suuntautuvat muodostuvasta levysta poispain.

KUVA 6. Ylemmadassd kuvassa havainnollistetaan p-levyn rakennetta ja alemmassa

aminohappojen sivuketjujen suuntautumista levyn tasosta poispdin. (MOL, 2006b, muokattu)
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Proteiinin rakenteessa voi esiintyd my0ds osia, joita ei voi luokitella ylla oleviin
sekundaarakenteiden luokkiin. Tallaisia osia ovat esimerkiksi erilaiset aminohappoketjun
kaannokset ja silmukat, joissa aminohappoketju vaihtaa kulkusuuntaansa. Ka&&nnokset ja
silmukat ovat rakenteita, jotka yhdistavat kierteit4 ja levyja toisiinsa.

Tertiddrirakenne  syntyy,  kun  sekund&aritason  rakenteet  Kkiertyvat  edelleen
monimutkaisemmaksi rakenteeksi proteiinin laskostuessa. Talléin primaérirakenteessa
kaukanakin sijaitsevat aminohapot voivat tulla l4helle toisiaan ja niiden vélille muodostuu
heikkoja vuorovaikutuksia yllapitdmaan tertiddrirakennetta. My0Os kovalenttisia sidoksia,
rikkisiltoja voi muodostua kysteiiniyksikoiden vélille. Biologisesti aktiivisen proteiinin
tertiddrirakenne maaraytyy taysin proteiinin primaarirakenteen perusteella. Vaikka aktiivinen
proteiini denaturoitaisiin ja sen annettaisiin laskostua uudelleen, kolmiulotteinen rakenne
muodostuisi tdsméalleen samanlaiseksi kuin rakenne oli ennen denaturointia. Denaturoitaessa
proteiinin laskostunut rakenne purkautuu ja se menettdd biologisen aktiivisuutensa.
Kvartaalirakenteella tarkoitetaan useiden polypeptidiketjujen jarjestaytymistd laajemmiksi

kokonaisuuksiksi.

KUVA 7. Hemoglobiinin kvartaalirakenteessa erottuu nelja polypeptidiketjua. (PDB: 1HGA,
2006)
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Proteiinit voidaan luokitella kvartaalirakenteensa perusteella kuitumaisiin (engl. fibrous) ja
pallomaisiin (engl. globular) proteiineihin. Kuitumaiset proteiinit ovat muodostuneet pitkista
ketjuista, jotka ovat pé&&asiassa yhdessa sekund&&rirakenteessa. Kuitumaisissa proteiineissa
esiintyy merkittdvan paljon vain tiettyja aminohappoja, jotka mahdollistavat kuitumaisen
rakenteen syntymisen. Pallomaiset proteiinit koostuvat useista erilaisista sekundaarirakenteista
kiertyneena monimutkaiseksi kvartaalirakenteeksi. Pallomaisia proteiineja on satojatuhansia ja

niiden rakenteet hyvin erilaisia ja mutkikkaita.

Kuitumaisiakin rakenteita proteiineilla esiintyy: esimerkiksi kollageeni muodostaa pitkia

Kiertyneitd, superheliksirakenteita, joissa Kierteiset polypeptidiketjut punoutuvat toistensa

ympérille.

KUVA 8. Kollageeni koostuu kolmen polypeptidiketjun muodostamasta superheliksista. (PDB:
1CAG, 2006)
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4.1.3 Toiminta

Proteiinit ovat mukana hyvin monissa biologisissa toiminnoissa.  Proteiinien tehtdvat
elimistdssa voidaan luokitella esimerkiksi seitseméan: (Buckberry & Teesdale, 2001)

e Rakennusaine: keratiini, kollageeni

e Séaately: hormonit

e Kuljetus: hemoglobiini

e Varastointi: myoglobiini ja kaseiini

e Liikkuminen: aktiini ja myosiini lihasten supistumisessa

e Suojaaminen: esimerkiksi vasta-aineet

e Katalysointi: entsyymit

Esimerkiksi entsyymit ovat proteiineja, jotka osallistuvat kemiallisten reaktioiden
katalysointiin. (Streiwieser et al., 2000)

Proteiinien toimintaa voidaan tarkastella rakenteellisen kahtiajaon perusteella. Kuitumaiset
proteiinit ovat usein veteen liukenemattomia. Tallin proteiinin pinnalla on runsaasti
hydrofobisia aminohappoja eik& vesimolekyylien ja aminohappojen sivuketjujen valille pysty
muodostumaan vetysidoksia. Kuitumaiset toimivat kestdvyyttd ja joustavuutta vaativissa
tehtévissa kuten rakennusaineina. Esimerkiksi hiuksissa esiintyvd o—keratiini tai janteiden

rakennusaine kollageeni ovat kuitumaisia proteiineja.

Pallomaisten proteiinien suuren maarén ja suuren rakenteellisen moninaisuuden vuoksi ne ovat
mukana hyvin monissa elimiston toiminnoissa. Pallomaiset proteiinit toimivat esimerkiksi
erilaisissa  kuljetus- ja saatelytehtdvissd, immunoglobuliineina, entsyymeind seka
lukemattomissa muissa tehtavissa. Pallomaiset proteiinit voi olla sekd veteen liukenevia ettéa
liukenemattomia. Veteen liukenevien proteiinin ulkopuolella on hydrofiilisid sivuketjuja
enemman kuin hydrofobisia, jolloin sivuketjujen ja vesimolekyylien vélille voi muodostua

vetysidoksia.
Proteiinin toiminta on sidoksissa sen rakenteeseen. Proteiineilla, joiden toiminta poikkeaa

toisistaan, on erilainen primdarirakenne. Proteiinin tehtdvat voivat méaaraytya pelkéstdan

aminohapposekvenssin perusteella tai siihen voi vaikuttaa proteiiniin liittynyt kofaktori.
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Kofaktoreina toimivat metalli-ionit tai pienet orgaaniset molekyylit kuten hemoglobiinin
hemiryhma. Jos kofaktori on liittynyt proteiiniin kovalenttisella sidoksella, kaytetdan
kofaktorista nimitystd prosteettinen ryhmd. Hemoglobiinin hemiryhma on esimerkki
prosteettisesta ryhmastd. Hemiryhmd on sitoutunut kovalenttisesti proteiiniin, mutta
happimolekyylit, joita hemoglobiini kuljettaa elimistdssa, sitoutuu hemiryhméan vain
kuljetuksen ajaksi. (Buckberry & Teesdale, 2001) Proteiiniin sitoutunut prosteettinen ryhma

voi olla myds rasvahappo tai sokeriketju, jotka vaikuttavat osaltaan proteiinin ominaisuuksiin.

Proteiinin toimintaan siséltyy usein proteiinin sitoutuminen toisiin molekyyleihin. Proteiinilla
on erityinen aktiivinen kohta, joka on hyvin spesifinen tietylle molekyylille, ligandille.
Aktiivisen kohdan kemialliset ominaisuudet ovat proteiinin kolmiulotteisen rakenteen ja
aktiivisen kohdan sisaltdamien aminohappojen sivuketjujen luomat. Aktiivisen kohdan
sivuketjujen varaus, hydrofobisuus tai hydrofiilisyys vaikuttaa ligandin vastaaviin
ominaisuuksiin. Myés ligandin koko ja muoto ovat yhteen sopivat proteiinin aktiivisen kohdan
kanssa. Proteiinin  konformaation muutokset ovat yleisia proteiinin  ja ligandin
vuorovaikutuksessa ja osoittavat proteiinin rakenteen joustavuuden ja

muuntautumismahdollisuudet.

4.2 Proteiinien visualisointi

Proteiinien monimutkaisen kolmiulotteisen rakenteen vuoksi proteiinien visualisointi on
merkittdvassa asemassa proteiinien rakennetta opiskeltaessa. Visualisoinnilla pyritaan
havainnollistamaan ja yksinkertaistamaan monimutkaisia rakenteita ja toimintoja havittdmatta
oleellista informaatiota. Visualisointi tukee Kirjallista ja sanallista selitystd proteiinien

rakenteesta ja toiminnasta.

Usein proteiinien visualisointi on oppikirjojen tarjoamien materiaalien varassa. Proteiinin
visualisoinnin luonne ja taso vaihtelevat suuresti oppiaineesta ja koulutustasosta riippuen.
Jokaisen oppiaineen nakokulma proteiineihin on erilainen ja jokaisessa oppiaineessa
korostetaan proteiinien niitd ominaisuuksia, jotka kyseiselle oppiaineelle ovat oleellisia. Pit&a
kuitenkin muistaa, ettd pohjimmiltaan on kyse tdysin samoista proteiineista ja perusta
proteiinien omaisuuksille ja toiminnalle on proteiinien rakenteessa ja kemiallisessa

koostumuksessa.
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Proteiinien visualisointiin kuuluu proteiinien rakennetta ja toimintaa kuvaavat kuvat, mallit,
diagrammit ja simulaatiot. Proteiinien rakennetta visualisoidaan erilaisten kuvien ja mallien
avulla. ~ Aminohappojen rakennetta visualisoidaan rakennekaavojen, konkreettisten
pallotikkumallien ja 2D-mallien, esimerkiksi pallotikkumallien, avulla. Aminohappojen
liittymista toisiinsa  peptidisidoksien kuvataan rakennekaavojen kanssa esitetyilla
reaktioyhtaldilla. Taloudellisen tiedotustoimiston Solujen salat — virtuaaliopetusaineistossa
(TAT, 2006) peptidisidoksen ja polypeptidiketjun muodostumista visualisoidaan animaation
avulla. Animaatiossa peptidisidoksen muodostumisesta kaytetddn pallotikkumallia ja
polypeptidiketjussa aminohappoja kuvataan geometrisilla kuvioilla. Sekundaarirakenteiden
muotoa ja proteiinin kolmiulotteista konformaatiota visualisoidaan erilaisten 2D- ja pseudo-

3D-mallien avulla.

Toisena visualisoinnin aiheena on usein proteiinien esiintyminen solutasolla, kuten proteiinien
syntetisoiminen ja toiminta. Talléin kouluopetuksessa proteiineja visualisoidaan Kirjassa
esitettyjen geometristen kuvioiden avulla eika proteiinien hienorakenteeseen usein kiinniteta
huomiota. Yliopistotason biokemian oppikirjassa proteiinien toimintaa visualisoidaan
esimerkiksi  entsyymitoiminnan nopeuttaa kuvaavien diagrammien ja symbolisten
reaktioyhtaldiden kanssa. Niissa visualisoidaan myods yksityiskohtaisempia rakennekaavoin
esitettyjd mekanismeja substraatin ja proteiinin vélisestd vuorovaikutuksesta. Diagrammeja ja

symbolista visualisointia ei yleensa esiinny alempien koulutusasteiden oppikirjoissa.
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5 TUTKIMUKSEN SUORITTAMINEN
5.1 Tutkimuksen tavoitteet ja tutkimuskysymykset

Tutkimuksen paatavoitteena on kehittdd biomolekyylien, erityisesti proteiinien kemian opetusta
ja oppimista visualisoinnin kautta. Kehittdmistutkimus on kolmiosainen. Ensimmaisessa osassa
tavoitteena on Kkartoittaa biomolekyylin visualisointitapoja ja visualisoinnin vaikutusta
oppimiseen. Keskeisend siséltond on opetusmateriaalien ja biomolekyylien visualisoinnin
mahdollistavien ohjelmien tutkiminen. Liséksi tavoitteena on perehtyd Internetista saatavilla
olevaan Protein Explorer -visualisointiohjelmaan ja sen hyddyntamiseen lukion kemian
opetuksessa. Kolmantena tavoitteena on kehittdd valitulla ohjelmalla suoritettavia

biomolekyylien visualisointiin liittyvia harjoituksia, jotka soveltuvat opetuskéayttéon.

Teoreettisen viitekehyksen pohjalta muotoutuivat seuraavat tutkimuskysymykset:

1) Minkalaista  biomolekyylien  visualisointiin  liittyvdd  opetusmateriaalia  ja
visualisointiohjelmia on saatavilla?
i. Miten eri tavoin proteiineja visualisoidaan lukion oppikirjoissa?
ii. Miten proteiineja visualisoidaan Internetissa olevissa
opetusmateriaaleissa?

iii. Mité tietokoneohjelmia on kéytetty proteiinien visualisoimiseen?

2) Mitd uutta visualisointiohjelman kayttd opetuksessa tuo biomolekyylien visualisointiin
ja kemian oppimiseen?

i. Miten visualisointiohjelmien kéyttd on vaikuttanut oppimiseen?
3) Miten Protein Explorer — ohjelmaa voidaan kayttaa biomolekyylien visualisoinnissa?

i. Mitka ovat ohjelman mahdollisuudet ja rajoitukset?

ii. Minkalaisia tehtavia voidaan kayttaa biomolekyylien visualisoinnissa?

33



5.2 Tutkimuksen toteutus

Tutkimus suoritettiin kolmivaiheisena tutkimuksena. Kahta ensimmadistd tutkimuskysymysta
l&hestyttiin tutkimalla kemian ja biologian oppikirjoja, Internetissa julkaistuja oppimateriaaleja
seka tieteellisid julkaisuja ja lehtida. Oppikirjojen kuvia tutkittiin uuden opetussuunnitelman
perusteiden mukaisista lukion kemian ja biologian oppikirjoista. Mukana oli kemian
ensimmdisen ja toisen kurssin kirjoja viidestd eri kirjasarjasta sekd biologian kahden
ensimmaisen kurssin kirjoja kolmesta kirjasarjasta. (LIITE 1)

Kirjasarjat valikoituivat tutkimukseen mukaan niiden saatavuuden perusteella tutkimuksen
suorittamisajankohtana. Kirjojen siséltd kaytiin Iapi kahdesti ja proteiineihin liittyvien kuvien
aiheet, siséltd ja sivunumerot taulukoitiin. Proteiineihin liittyvid kuvia tarkasteltiin ja
luokiteltiin niiden sisaltdmien mallien ja kuvan paaméaran mukaan. Talléin kirjojen sisélto
tutkittiin uudestaan ja ensimmaisesta luokittelusta poisjdaneet kuvat lisattiin taulukkoon.
Luokittelussa huomioitiin ainoastaan kuva ja sen merkkien ja varien selitykset, kuvateksteja ei
huomioitu. Koska oppikirjat ovat yksi tarkeimpid tiedon lahteitd, oppikirjojen kuvat antavat
kasityksen proteiinien visualisoinnin tilasta kemian ja biologian opetuksessa. Ahtinevan (2000)

mukaan jopa 95% opettajista pitdéd oppikirjaa opetuksensa lahteené.

Tutkimuksen toisessa vaiheessa, kolmannen tutkimuskysymyksen ratkaisemiseksi, toteutettiin
kehittdmistutkimus. Tutkimuksen ensimmaéisessa vaiheessa esiin tulleista ohjelmista valittiin
yksi visualisointiohjelma, jonka kayttdon perehdyttiin tarkemmin. Ohjelman kayttoon
tutustuttiin tutkimalla ohjelman valikkoja ja toimintoja esittelyvideon ja pikaohjeiden avulla.
Ohjelman toimivuutta testattiin ohjelman tekijoiden valmiiden tehtédvapohjien avulla
toteuttamalla tehtdvien ratkaisemiseksi annetut ohjeet. Kokemusta ohjelman kaytostd saatiin
myo6s kirjassa (Buckberry & Teesdale, 2001) esitetystd kadyttoohjeesta ja artikkeleissa

julkaistuissa opetuskokeilukuvauksista.

Visualisointitarpeiden pohjalta suunniteltiin  ohjelman tutustumiseen ja kéyttoon seka
biomolekyylien kemiaan liittyvid harjoituksia, jotka voisi toteuttaa kouluopetuksessa.
Harjoitusten tehtavien pohjana kéytettiin ohjelman tekijoiden esittelyvideota seka 1-hour tour-

otsakkeen alla olevia tutustumisharjoituksia.
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Harjoituksia testattiin kemian ja biologian opettajille suunnatussa tydpajamuotoisessa LUMA -
koulutuksessa Helsingin Yliopistolla syksylla 2005. Samansisaltdinen tydpaja jarjestettiin
kaksi kertaa kuukauden vélein. Kumpaankin ty6pajaan osallistuivat eri opettajat. TyOpajassa
tutustuttiin - kolmen tunnin ajan biomolekyylien visualisoinnin perusteisiin  ohjelman
kayttéonotosta ja sen vaatimista toimenpiteista melko monimutkaisiin

visualisointiharjoituksiin.

Ty0Opaja toimi tutkimusosion taustatiedon kartoittamisessa. TyOpajojen avulla haluttiin selvittaa
opettajien suhtautumista ja Kkiinnostusta visualisointiohjelman kayttd6én opetuksessa.
Ty0Opajojen tarkoituksena oli saada tietoa opettajien tavoista visualisoida biomolekyyleja
nykyisessa opetuksessaan sekéd opettajien arvioita visualisointiohjelman kéyttokelpoisuudesta
ja mahdollisuuksista biomolekyylien visualisoinnissa. TyOpajojen avulla kartoitettiin my0s
opettajien toiveita lisdkoulutuksen ja -materiaalien suhteen. Opettajat ovat avainasemassa
uusien opetusmenetelmien kayttdonotossa opetuksessa. Heidén tietonsa ja taitonsa on

huomioitava opetuksen kannalta mielekkaiden harjoitustehtdvien kehittamisessa.

Kyselylomakkeessa kysyttiin esitietoina osallistujien nime&, opetettavia aineita seka
biomolekyylien esiintymisen laajuutta heiddn opetuksessaan. Kysymyksien maard haluttiin
rajata viiteen, jotta vastausaika ei kasvaisi kovin pitkaksi. Kaikki lomakkeen kysymykset olivat
avoimia kysymyksid ja tilaa vastauksille varattu siten, ettd kysymyslomake oli
kokonaisuudessaan yhden A4 arkin kokoinen. Kysymyksissa kerattiin palautetta tydpajan
sisaltoon ja hyddyllisyyteen liittyen. Opettajia pyydettiin - my6s arvioimaan ohjelman
kaytettavyytta lukion kemian ja biologian opetuksessa. Lisaksi kysyttiin, millaista materiaalia,
taitoja tai koulutusta opettajat toivoisivat saavansa jatkossa biomolekyylien visualisointiin
liittyen. (LIITE 2)

Vastauksia saatiin 14 kappaletta. Vastauksia késiteltiin yksi kysymys kerrallaan ja vastauksia

luokiteltiin ryhmiin, joita vastauksista nousi esille. Vastausten analysoinnin perusteella

harjoitustehtévid muokattiin edelleen sopiviksi lukion kemian opetukseen.
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6 TUTKIMUSTULOKSET

6.1 Proteiinien visualisointi opetusmateriaaleissa

6.1.1 Oppikirjat

Oppikirjojen proteiineihin liittyvat kuvat luokiteltiin neljaén luokkaan: proteiinin rakennetasot,

rakenteessa esiintyvét sidokset, proteiinien toiminta sekd muut kuvat.

Rakennetasoja  visualisoiviin ~ kuviin  luokiteltiin ~ proteiinin  primaarirakenteen,
sekundaarirakenteen, tertidérirakenteen ja kvartaalirakenteen kuvat seké kuvat peptisidoksesta.
Rakenteessa esiintyviin sidoksiin liittyvissé kuvissa oli vetysidosta, rikkisiltaa, dispersiovoimia
tai ionisidosta visualisoivia osioita. Proteiinin toimintaan liittyivat kuvat, joissa oli seka
proteiini ettd ligandi mukana. Muut kuvat sisélsivat proteiinien ominaisuuksiin, esiintymiseen

solussa ja proteiinien valmistukseen liittyvia kuvia.

Primaarirakennetta kuvattiin erilaisten helminauhojen, rakennekaavojen ja piirrettyjen
pallotikkumallien avulla. Helminauhamalli toi selvasti esille, ettd proteiinin priméérirakenne
koostuu aminohappojen jarjestyksestd. Helminauhamalleissa ei huomioitu aminohappojen
sitoutumista toisiinsa peptidisidoksin. Peptidisidoksen rakenne oli usein esitetty erikseen
rakennekaavalla. Rakennekaavan ja pallo-tikkumallin avulla esitetyt primé&arirakenteet
korostivat proteiinin rungon koostumusta. Aminohappojen sivuketjut esitettiin pallo-

tikkumallissa samanvaéristen pallojen ja rakennekaavassa symbolilla R.

Sekundéaaritason rakenteita kuvattiin malleilla, joissa oli yhdistetty useita eri esitysmalleja.
Kuvissa esiteltiin sekundadrirakenteina ainoastaan a—Kkierre ja B—laskos. Kuvan selityksissa ei
ollut  mainintaa muista sekundadrirakenteista, vaikka ainakin tertid&rirakennetta
havainnollistavat kuvat niitd sisalsivat. a—kierteen ja p—laskoksen perusmuoto esitettiin
nauhamaisen spiraalin ja laskostuneen nauhan avulla. Nauhan lisaksi kuviin oli lisatty pallo-
tikkumallilla  tai  symbolisella rakennekaavalla  proteiinin  rungon rakenne ja
sekundadrirakennetta stabiloivia vetysidoksia. (KUVA 9) Kahdessa oppikirjassa ei ollut kuvaa
B-laskoksesta (B3 & K5). Sekundadrirakennetta visualisoivat kuvat olivat melko selkeitd ja
niistd oli hahmotettavissa yleinen rakenne ja vetysidosten esiintyminen rakenteissa. Sen sijaan
rakenteen kolmiulotteisuus, kuten sivuketjujen suuntautuminen, ei useimmissa kuvissa tullut

kovin hyvin esille.
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KUVA 9. Proteiinin hienorakenetta visualisoiva kuva, jossa yhdistetty erilaisia esitystapoja

(Lampiselkéd, Sorjonen, Vakkilainen, Aroluoma, Kanerva, Karkela & Makeld, 2005; K6)

Tertidérirakenteiden visualisointi vaihteli huomattavasti. Neljassé kirjassa tertiddrirakennetta
kuvasi sykkyrélle kiertynyt nauha, josta erottui kierteisia ja laskostuneita levymaisia rakenteita.
Kahdessa Kkirjassa (K3 & KG6) tertiddrirakennetta kuvaavaa mallia on selkeytetty eri
sekundadritasoja korostavaksi. Toisessa kirjassa kierteet oli esitetty lieriding, levyt leveina
nauhoina ja muut osat kapeampana nauhana. Toisessa kirjassa kierteet olivat saannollisia
Kierteitd ja levyt yhtendisid laskostuneita levyja. (KUVA 9) Kahden kirjan (B3 & Kb5)
tertiddrirakennetta visualisoivassa kuvassa koko proteiinilla oli Kierteinen sekundéarirakenne,
mikd antaa suppean kasityksen proteiinin rakenteesta. Proteiinin kolmiulotteisen rakenteen
hahmottaminen kaikista kuvista oli hyvin haastavaa. Sekundaéritasot olivat selvésti eri tasoissa,

mutta syvyysvaikutelma jai heikoksi.
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KUVA 10. Proteiinin rakennetasoja visualisoiva kuva, jossa sekund&arirakenteista esitetty vain
o-kierre eikd kvartaarirakennetta ole visualisoitu. (Lahti, Tolonen, Valste, Airamo,

Holopainen, Koivisto, Suominen & Viitanen, 2005; B3)

Kvartaarirakenteinen visualisointi vaihteli kaavamaisesta makrotason mallista selkedsti
alayksikot ja niiden hienorakenteen erottavaan malliin. Makrotason mallissa alayksikoét
erottuivat selvasti, mutta niiden yhteyttd tertiddrirakenteeseen ei ollut ilmaistu selkeasti.
Kahdesta Kirjasarjasta puuttui kvartaarirakennetta visualisoiva kuva. (B3, K8 & K9, KUVA 10)

Kaikissa tutkituissa oppikirjasarjoissa visualisoitiin vetysidoksia sekund&éarirakenteissa.
Vetysidoksia oli yleisesti visualisoitu katko- tai pisteviivoina happiatomin ja typpiatomiin
sitoutuneen vedyn valilla. Kolmesta kirjasarjasta (K2, K5 & B4) l6ytyi malli rikkisilloista
proteiinin rakenteessa, yhdesséa Kirjassa myos tehtévien yhteydestd. Rikkisiltoja visualisoitiin
yhtendisella kapealla viivalla tai lyhyelld hieman paksummalla tikulla. Dispersiovoimia ja
ionisidoksia havainnollistavia malleja oli vain yhdessa oppikirjassa. (K2, KUVA 11) Malleissa
sidoksia muodostavat aminohappojen sivuketjut oli esitetty rakennekaavalla ja sidokset

katkoviivoina.
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KUVA 11. Heikkojen vuorovaikutuksien visualisointia polypeptidiketjussa. (Hannola-Teitto,
Jokela, Leskeld, Nasakkald, Pohjankallio & Rassi, 2005; K2)

Proteiinien toimintaan liittyvi& kuvia oli 1&hinna biologian oppikirjoissa. Muutamassa kemian
Kirjassa oli yksittdinen kuva entsyymin toiminnasta. Entsyymien toimintaa visualisoitiin
paaasiassa kaavamaisella makrotason kuvasarjalla. (KUVA 12) Kuvien tarkoituksena oli
esittdd proteiinissa tapahtuva konformaatiomuutos sen sitoutuessa ligandiin. Muutamissa
Kirjoissa proteiinin ja ligandin vuorovaikutusta esitettiin myds molekyylimallin sisaltdvan
kuvan avulla, joissa proteiini ja ligandi oli esitetty kalottimallina. Kuvissa proteiinin aktiivinen
kohta oli hahmotettavissa, mutta proteiinin ja ligandin vélistd kemiallista vuorovaikutusta ei

ollut visualisoitu.
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KUVA 12. Kaavamainen visualisointi entsyymin toiminnasta. (Leinonen, Nyberg, Tast,
Tyrvéinen & Veistola, 2005; B4)
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Biologian oppikirjoissa proteiinit olivat mukana proteiinisynteesia ja solukalvon rakennetta
visualisoivissa kuvissa. Talléin aminohapot ja proteiinit esitettiin yksinkertaisina geometrisina
kuvioina tai pallukoina, eikd peptidisidoksen muodostumista tai aminohappojen rakennetta
ollut  kasitelty yksityiskohtaisesti. Kuvan ymmarrettdvyyden kannalta téllainen

yksinkertaistaminen selkeytti kuvaa ja keskeinen asia tuli paremmin esille.

6.1.2 Internet

Muihin opetusmateriaaleihin luokiteltiin Internetsivustoja, joilla on valmista materiaalia tai
molekyylimalleja opetukseen. Opetushallituksen tuottaman etalukion kemian opiskeluaineiston
aloitussivu on osoitteessa http://www.oph.fi/etalukio/ke.html (27.6.2006). Kemian www-
aineiston etusivulta voi valita kurssin, jonka aineistoon haluaa tutustua, tai siirtya suoraan
Kirjastoon tai laboratorio-osioon. Kemian 2. kurssin osiossa on esitelty proteiinin rakenteen
tasot ja visualisoitu rakenteita kuvien avulla. Laboratorio-osiossa on erikseen sivu
molekyylimallien tarkastelemiseen. Sivulla on tausta teoriaa malleista ja mallien kaytosta seka
neuvoja molekyylimallien ndyttdmiseen tarvittavien ohjelmien hankkimiseksi. Biomolekyylien
osalta sivustolle on tuotettu DNA:n rakennetta tutkiva osio. Kuitenkaan kokonaisiin
proteiineihin liittyvia molekyylimalleja ei sivustolta 16ydy. Etdlukioportaalissa on myos
biologian www-aineisto lukion biologian opiskelun tukemiseksi, mutta biologian sivuilla ei ole

molekyylimalleja proteiineista.

Verkko-oppimateriaalia proteiinien opetuksen tueksi on saatavilla esimerkiksi Mirja
Karjalaisen www-sivuilta. Oppimateriaali on tarkoitettu lukion kemian taydentavéksi
materiaaliksi. Oppimateriaali siséltdd perustiedot aminohappojen rakenteesta, peptidien
muodostumisesta ja proteiinien kolmiulotteisesta rakenteesta. Osiossa voi tutustua tarkemmin
entsyymien toimintaan sekd lysotsyymin ja myoglobiinin rakenteisiin. Lysotsyymi ja
myoglobiini on esitelty perusteellisesti proteiinien rakenteen selvittdmisesta lahtien.
Kummastakin proteiinista on tehtdvaosio, jossa proteiinien rakennetta voi tarkastella

molekyylimallin avulla Chime-apuohjelmaa hyddyntaen. (MK, 2006)
Suomenkielistd opetusmateriaalia peptidisidoksen ja polypeptidiketjun rakentumisesta seka

entsyymin toiminnasta on Taloudellisen tiedotustoimiston Solujen salat — biotekniikkaa
virtuaalisesti sivustolla. (TAT, 2006)

40


http://www.oph.fi/etalukio/ke.html

Internetin kautta saatavilla on paljon sivustoja, joilla on valmiina ohjeita biomolekyylien
opetukseen seké koottuja listoja, joissa biomolekyyleja on luokiteltu erilaisiin ryhmiin ja osa-
alueisiin. Sivustoilla on linkkeja muihin biomolekyylien opetukseen ja visualisointiin liittyviin
materiaaleihin, kuten visualisointiohjelmiin, uutisryhmiin, koordinaattitiedostoja sisaltaville
sivustolle, orgaanisten, epdorgaanisten ja biologisten molekyylien visualisointia siséltaville
sivustoille. Tallaisia hyodyllisia sivuja ovat esimerkiksi:

Educational Macromolecular Visualization Tutorials & Resources www.Molviz.org

The World Index of Molecular Visualization Resources (www.molvisindex.org)
Molecular Models for Biochemistry (www.bio.cmu.edu/courses/biochemmols)

The Online Macromolecular Museum (www.clunet.edu/biodev/omm/gallery.htm)

6.1.3 Ohjelmat ja koordinaattitiedostot

Proteiinien visualisointiin on saatavilla kymmeni& ilmaisia ohjelmia. Eric Martz on listannut
Massachusett:n  yliopiston  sivuille  http://www.umass.edu/microbio/rasmol/othersof.htm
ohjelmia, jotka soveltuvat molekyylien visualisoimiseen. Ilmaisia visualisointiin tarkoitettuja
ohjelmia ovat muun muassa Chemscape, Chime, RasMol, MAGE, Swiss-Pdb Viewer, Cn3D,
DS Visualizer (WebLab lite), MolView. Saatavilla on my6s ohjelmia, joilla voi tuottaa
animaatioita molekyylin liikkeistd sekd muokata ja vertailla eri malleja toisiinsa. Useat
ohjelmat ovat ladattavissa vapaasti Internetin kautta. Toisten ohjelmien kéyttdjaksi pitaa
rekisterdityd ennen ohjelman lataamista. Rekisterdintien tarkoituksena on saada tietoa
ohjelman kayttajakunnasta ja mahdollistaa ohjelman kehittdminen kayttdjilleen soveltuvaksi.
Rekisterditymisen kautta ohjelman kayttaja voi saada sahkopostiinsa tietoa ohjelman

péivityksista ja havaituista puutteista.

Ohjelman vaatimat laitteistovaatimukset voivat vaihdella suuresti. Useat ohjelmat toimivat eri
kayttojarjestelmissa, mutta ohjelman soveltuvuus oman koulun laitteistoihin kannattaa tarkistaa
ennen ohjelman hankintapaatoksen tekoa. Soveltuvuuseroja voi olla myds ohjelman eri
versioiden valilla. Apuohjelmana toimivat ohjelmat vaativat sopivan selaimen toimiakseen
kunnolla. Selaimesta ja selaimen versiosta riippuen ohjelmien toimivuudessa voi esiintya
vaihtelua. Ohjelman k&ayttdminen selaimen apuohjelmana vaatii usein selaimen asetusten

muuttamista niin, ettd se osaa tulkita molekyylin koordinaattitiedostoja ohjelman avulla.
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Koulukaytossa helpointa on ladata ohjelma jokaiselle kédytettavalle koneelle erikseen. Tallgin
sen voi kaynnistaad tekstinkasittelyohjelman tavoin eikd opetuksen aikana tarvitse huolehtia
verkon toimivuudesta ja nopeudesta. Ohjelmien kaytettdvyyteen vaikuttaa my0s kaytettavien
tietokoneiden nopeus. Kaytettavyyttd parantaa, jos molekyylimallia pystyy pyorittdméén ja
esitystapaa muokkaamaan ilman suurta viivetta ja tokkimistd. Tarkasteltavan molekyylin
koordinaattitiedosto kannatta myos ladata koneelle valmiiksi mallin tarkastelun sujumiseksi ja
nopeuttamiseksi. Koordinaattitiedoston voi antaa oppilaille opetuksen alkaessa esimerkiksi

CD-levyll4 tai sen voi tallentaa valmiiksi esimerkiksi kurssin projektikansioon.

Ohjelmien asennukseen, kayttoon ja ongelmatilanteisiin on laadittu oppaita, jotka ovat
saatavilla kunkin ohjelman kotisivuilla. Kotisivuilla on usein myds linkkejd ohjelmaan
viittaaviin julkaisuihin ja kayttajien kirjoittamiin kayttd- ja opetusvihjeisiin. Oppaita ei ole
saatavilla suomenkielisind. Ohjeista kannatta laatia suomenkieliset tiivistelmat opetusryhman

kayttoon. Ohjelman kayton opettelu ja kayton sujuva hallitseminen vaatii oman aikansa.
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TAULUKKO 3. Biomolekyylien visualisointiin kéytettavien ohjelmien vaatimuksia

Ohjelma Cn3D * VMD ** RasMol Chime | PE***

Windows X X X X X
Mac OSX 10.1 | x X X X

or higher.
Linux/Unix X X X X X
Koordinaattitiedostot | .mmdb .pdb .pdb XYZ. .pdb

.cn3 jahyvin .mmCIF .pdb

val monet muut monet .mol

.acd muut

prt
Rekisterdityminen ei X e X ei
Kéytto verkon kautta | x X X X X
Kéyttdé omalta X X X X X
koneelta
Esitystavat 5 21 - 8 7
Varit 11 23 - 9 12 + vareja 27
Mallien vertailu X X ei ei ei

X = ohjelmassa on kyseinen ominaisuus, - = ominaisuutta ei tutkittu
Cn3D tulee sanoista See In 3 dimensional ** VMD on lyhenne sanoista Visual Molecular
Dynamics ***PE on Protein Explorer
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6.1.3.1 Cn3D

Cn3D (See in 3D, KUVA 13) on Yhdysvaltojen kansallisen bioteknologian tietokeskuksen
(NCBI, National center for biotechnology information) julkaisema ohjelma kolmiulotteisten
molekyylimallien visualisoimiseen. Cn3D toimii apuohjelmana selaimessa tai ohjelman voi
ladata koneelleen off-line kayttéa varten keskuksen Kkotisivuilta. Ohjelma soveltuu

kaytettavaksi Windows, Macintosh ja useimmissa Unix kayttojarjestelmissé.

KUVA 13. Cn3D ohjelmalla muokattu kuva ihmisen hemoglobiinin molekyylimallista.
Kuvassa sekundéérirakenteet ja ligandi on pyritty esittdmééan selvésti seké vérien etta
esitysmuodon kautta. ( PDB: 2DN3, 2006)

Cn3D soveltuu 3D-mallien interaktiiviseen tarkasteluun, mutta ohjelman avulla voi myos
vertailla proteiinien rakenteita, tarkastella proteiinien sekvenssin ja rakenteen yhteyttd seka
vertailla eri proteiinien sekvensseja toisiinsa. Ohjelma on kéyttokelpoinen tutkijoille, jotka
haluavat vertailla samankaltaisten proteiinien rakennetta ja sekvenssid toisiinsa ja etsid
samankaltaisuuksia ja erovaisuuksia ja niiden vaikutusta proteiinin rakenteeseen.
Visualisointiin ohjelmassa on valittavana useita esitysmuotoja ja varejd. Valmiina olevia,
nimettyj4, esitysmuotojen oletusarvoja voi muokata monipuolisesti esimerkiksi vérien, viivan

paksuuden yms. osalta.
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Proteiinien koordinaattitiedostot ovat vapaasti saatavissa NCBI tietokantakokoelmasta Entrez-
palvelun kautta. Proteiinien 3D-rakenteita sisédltavat tietokanta on nimeltddn MMDB
(Molecular Modeling DataBase) ja suurin osa tietokannassa olevista rakenteista on saatu
PDB:sta. Kokoelmaan on koottu omaksi tietokannakseen kaikkien MMDB siséltavien
proteiinien sekvenssien ja rakenteiden vertailutiedot. Tdman tietokanta mahdollistaa proteiinien
vertailun niin 3D-mallien kuin sekvenssien osalta. Entrez siséltdd linkkeja tieteellisiin
julkaisuihin, joista voi tarvittaessa hakea alkuperdisen artikkelin, jossa proteiinin rakenne on
ensimmaista kertaa julkaistu. (Wang, Geer, Chappey, Kans & Bryant, 2000; Wang, Address,
Geer, Madej, Marchler-Bauer, Zimmerman & Bryant, 2000; NCBI, 2006)

6.1.3.2 VMD

VMD lyhenne tulee sanoista Visual Molecular Dynamics. Ohjelman on kehittényt teoreettisen
ja laskennallisen biofysiikan tutkimusryhma Illinoisin yliopistolta. Ohjelmalla voi visualisoida
pienid muutamasta atomista koostuvia molekyylejd sekd suuria proteiinikomplekseja
tietokoneen suorituskyvysta riippuen. (KUVA 14) Padasiassa VMD soveltuu biomolekyylien
visualisoimiseen ja animaatioiden tekemiseen. Pienid molekyyleja tarkasteltaessa héiritsevana

tekijana voi olla se, ettd ohjelma ei ndyta kaksois- tai kolmoissidoksia.

VMD pitdd toimiakseen asentaa koneelle. Ohjelma kotisivulla on ohjeita, joiden avulla
VMD:ta voi halutessaan kayttdd Chimen tapaan apuohjelmana selaimessa. VMD toimii
Windows, Mac ja Unix kayttojarjestelmissé ja lataus- ja kdyttoohjeita on saatavilla ohjelman
kotisivulla. (VMD, 2006) VMD:n erityisominaisuus on, ettd ohjelman lahdekoodi on vapaasti
saatavilla, joten kayttajat voivat osallistua ohjelman kehittdmiseen. Ohjelmaa tukee monia
koordinaattitiedostoformaatteja muun muassa Protein Data Bank-tiedostoja (Humphrey, Dalke
& Schulten, 1996; VMD, 2006)

Ohjelma k&ynnistyessa avautuu kolme ikkunaa: grafiikkaikkuna, infoikkuna ja ohjelman
hallintaikkuna. Grafiikkaikkunassa ndkyy molekyylimalli, hallintaikkunan kautta ladataan
molekyyleja ja muokataan molekyylimallia. Ohjelmassa on paljon erilaisia mallien
esitysmuotoja ja varivaihtoehtoja, joita valitaan Graphics-valikon kautta. Mallin muokkaus on
kolmivaiheinen: ensin valitaan se molekyylin osa, johon muokkaus kohdistuu ja sitten valitaan

varitys- ja esitystapa.

45



Selected Molecule

[1: 2DN3.pdb |

Create Rep Delete Rep
Style Color Selection
Cartoon Structure all
Lines Element resname HEM
Lines Chain betasheet
4 [

Selected Atoms

fai

Draw style‘ Selecti0n5| Trajeclory| Periodic‘
Coloring Method Material
|Slructure ﬂ ‘ Opaque ﬂ

Drawing Method

Cartoon v Default
Beta Sheet Thickness #|4] 5  }| W

Helix/Coll Radius #|4] 21 }|W
File Molecule Graphics Display Mouse Extensions Help |
Helix/Coil Resolution 4|4 12 }|#
ID T A D F Molecule Atoms Frames Vol
1 TAD 2DN3pdb 2494 1 0 Apply Changes
= ‘Aulomalically Apply

KUVA 14. Kuvassa on esitelty VMD ohjelman valikoita sek& ihmisen hemoglobiinin

molekyylimalli cartoon- esitystavalla. (PDB: 2DN3, 2006)

6.1.3.3 MDL Chime
MDL (Molecular Design Limited) Chime on Tim Maflett:n ja Bryan van Vliet:in kehittdméa
ohjelma molekyylimallien tarkasteluun. Chime on monipuolinen ohjelma, joka soveltuu niin

opetukseen kuin tutkimuksenkin tueksi.

Chime tarvitsee toimiakseen selaimen, jossa se toimii apuohjelmana kemiallisen tiedon
tulkitsijana. Chime tulkitsee atomien koordinaattitiedoston tai tiedoston, jossa atomien paikat
suhteessa toisiinsa on muulla tavoin maariteltynd. Suositeltavia selaimia ovat
kayttojarjestelmastd (Windows tai Macintosh) riippuen Internet Explorer, Netscape
Communicator tai Mozilla Firefox. Chimen avulla voi molekyylimalleja liittda tietokoneella
naytettaviin esityksiin, ohjeisiin ja julkaisuihin. My6s interaktiivisten molekyylien luominen
nettisivuille on mahdollista. (Chime, 2006 a; Chime, 2006 b)

Chime néyttdd molekyylin joko 2D- tai 3D-mallina. (KUVA 15) Mallin esitystapaa ja kokoa
voi helposti ohjata nappéimiston ja hiiren avulla. Hiiren oikealla painikkeella saa esiin valikon,
josta erilaisia visualisointitapoja on valittavissa. Chime mahdollistaa atomien indentifioinnin,
atomien vélisten etéisyyksien ja kulmien mittaamisen. Chimelld voi muodostaa molekyyleille

erilaisia pintoja, kuten elektrostaattisen potentiaalipinnan, jotka ovat kayttokelpoisia vélineita

46



opetuksessa. Chimen Select valikon avulla isosta molekyylistd voi eristdd pienen osan, jota
haluaa tarkastella. (Chime, 2006 c)

KUVA 15. Chimelld muokattu hemoglobiinin molekyylimaalli, jossa o—Kkierteet ja
hemirakenteet nédkyvat selvasti. ( PDB: 2DN3, 2006)

6.1.3.4 RasMol

RasMol (Raster Molecules) on kehittanyt Roger Sayle opiskellessaan Edinburghin yliopistossa.
Ohjelma nayttad molekyylien koordinaattitiedostojen pohjalta molekyylien 3D-kuvia. RasMol
toimii Windows, Macintosh ja Unix ymparistoissd ja on vapaasti ladattavissa omalle koneelle
RasMol:n kotisivuilta (RasMol, 2006). RasMol toimii itsendinen ohjelma, joka on ladattava ja
asennettava koneelle tai sitd voi kayttdd molekyylimallien katseluun suoraan internetista
selaimen apuohjelmana. Ohjelma tukee monia erilaisia koordinaattitiedostomuotoja PDB ja
mmCIF mukaan lukien.

RasMolissa molekyylimallia voi pyorittaa ja tarkastella eri etaisyyksilta keskittyen esimerkiksi
proteiinin aktiiviseen kohtaan. Mallin esitystapaa voi muuttaa helposti alasiedettavista
valikoista, mutta monipuolisemman muokkausmahdollisuuden ohjelma tarjoaa kaskyjen avulla
toteutettavan muokkauksen. (Werner, Cerpovicz, Dixon, Harden, Hobbs & Gosnell, 2000;
Sanchez-Ferrer, Nunes-Delicado & Bru, 1995) Mallia on helppo muokata oman valintansa

mukaan helpottamaan rakenteen ja toiminnan vélistd yhteyttd tai erottamaan proteiinin
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rakenteen eri tasot toisistaan. (Sayle & Milne-White, 1995) Ohjelma voi kéyttdd myds 2D
kuvien luomiseen esityksia ja julisteita varten. Ohjelmaa on kehitetty jatkuvasti siséltden yha
erilaisempia ja vaativampia visualisointimahdollisuuksia. Ohjelmasta on saatavilla myds
avoimen l&hdekoodin versio, jotta ohjelman ké&yttdjat voivat kehittdd ohjelmaa edelleen
(Bernstein, 2000).

6.1.3.5 Protein Data Bank

Protein Data Bank (PDB) on perustettu vuonna 1971 arkistoksi biologisten makromolekyylien
rakennetiedostoille. Arkisto on kasvanut vahitellen tutkimusmenetelmien kehittyessa. Vuoden
2006 kesadkuussa arkisto sisdlsi yli 37 000 tiedostoa biomolekyylien rakenteista. Arkistoa
yllapitdd Research Collaboratory for Structural Bioinformatics (RCSB), jolla on tarkat sdaannot
ja testit tiedostojen julkaisukelpoisuuden tarkistamiseksi. Nykyaan PDB tiedostoja kayttavat
monien alojen tutkijat, opettajat seka opiskelijat ympari maailmaa. (Berman, Westbrook, Feng,
Gilliland, Bhat, Weissig, Sindyalov & Bourne, 2000; PDB, 2006)

Vuonna 1999 noin 82 % PDB:n siséltdmistd rakenteista oli  madritetty
rontgendiffraktioanalyysilla, 16 % maarityksistd perustui NMR spektroskopiaan ja 2 %
rakenteista oli selvitetty molekyylimallinnuksen avulla. Roéntgendiffraktiolla saaduissa
rakenteissa ei ole tietoa vetyatomien sijainnista molekyylissd, mutta joskus ne lisatdan
mallintamalla. Visualisointiohjelmista ainakin Chimess&d on toiminto, jonka avulla vedyt
voidaan lisatd proteiinin molekyylimalliin. NMR spektroskopialla saadut tiedot sisédltavat
vetyatomien paikat, mutta tutkittavan molekyylin koko tulee olla noin 30 kD, jotta menetelma
soveltuu molekyylin rakenteen maédrittdmiseen. Mallintamalla saadut rakenteet ovat yleensa
epatarkempia kuin kokeellisilla menetelmilld saadut rakenteet, koska mallinnuksessa joudutaan

tekemaan approksimaatioita. (PDB, 2006)

Kaikilla PDB:in tallennetuilla rakenteilla on nelimerkkinen koodi, joka helpottaa tiedostojen
kayttod. Yksi koodi vastaa tdsmalleen yhtd koordinaattitiedostoa. PDB:sta voi etsia proteiinien
rakenteita monella tavalla. (KUVA 16) Rakenteen etsintd voi perustua proteiinin nimeen,
sekvenssin osaan tai proteiinin kiinnittyneen ligandin perusteella. Arkisto voi my0s selailla tai
voi keskittya uusimpien julkaisujen selaamiseen. Helpoiten etsimansd rakenteen 10ytaa, jos

tietdd rakenteen koodin etukédteen lukemansa artikkelin tai oppimateriaalin perusteella. Kun
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rakennetiedoston ja sen koodin on ldytanyt, kolmiulotteista rakennetta voi katsella
visualisointiohjelmalla. Koneelle tallennettavan koordinaattitiedoston tyypin voi valita

useammasta mahdollisuudesta.
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KUVA 16. Protein Data Bank:n aloitussivu 8.8.2006

6.2 Visualisointiohjelman kaytté biomolekyylien opetuksessa

Visualisointiohjelmien kayt6ll4 on vaikuttanut merkittavasti biokemian oppimiseen. Canning ja
Cox (2001) raportin mukaan 100 opiskelijasta 85% oli sitd mieltd, ettd visualisointiohjelmien
kayttd on parantanut heidén kasitystdadn biologisten molekyylien rakenteesta ja heikkojen
vuorovaikutuksien merkityksesta proteiinien rakenteessa. Samoin Ray ja Cook (2005) saivat
91% kylla vastauksia kysyessaan, auttoiko visualisointia siséltdnyt projekti opiskelijaa
ymmartdmaan proteiinin rakennetta ja toimintaa. Honey ja Cox (2003) ké&yttivat Protein
Explorer:ia proteiinin sisaltdmien heikkojen vuorovaikutusten opettamiseen. Opetukseen
osallistuneet opiskelijat pitivat tietokoneella tehtyd visualisointia paljon tehokkaampana

oppimisvalineend kuin oppikirjojen staattiset kuvat.

Visualisointiohjelmien kayttd opetuksen tukena motivoi opiskelijoita biokemian opiskeluun
(Bateman, Booth, Sirochman, Richardson & Richardson, 2002). Cox (2000) tutkimuksessa
82 % projektiin osallistuneista 50 opiskelijasta kiinnostui projektin ansiosta enemmaén

biokemiasta. Visualisointiohjelman kayttd tuo vaihtelua tyotapoihin ja saa tekeméll& oppijat
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mukaan opetukseen. Suurin osa (64 %) Rayn ja Cook:n (2005) tutkimuspohjaiseen, proteiinien
visualisointia sisdltdneeseen, projektiin osallistuneista opiskelijoista piti opiskelutapaa
mielekkddnd. 76 % 80:std biokemian kursseille osallistuneesta opiskelijasta oli kayttanyt
RasMol tai Mage ohjelmia opetuksen ulkopuolella (Weiner, Cerpovicz, Dixon, Harden, Hobbs
& Gosnell, 2000).

Tyo6skentely visualisointiohjelman kanssa syvensi proteiinien kolmiulotteisen rakenteen,
eteenkin kvartaalirakenteen ymmarrystd. (Bateman, et al. 2002) Terti&aritason ja kvartaalitason
visualisointi ohjelman avulla auttoi opiskelijoita ymmartaméan proteiinin kolmiulotteisen
rakenteen ja proteiinin toiminnan vélisen yhteyden. Erityisesti itsendisesti tapahtuva 3D-mallin
pyorittely ja mahdollisuus tarkastella mallia eri nékdkulmista paransivat opiskelijoiden
ymmarrysta proteiinien rakenteesta (Ray & Cook, 2005; White, Kim, Sherman & Weber, 2001;
Weiner et al., 2000).

Proteiinin  rakenteen ja heikkojen vuorovaikutuksien valisen yhteyden oppimista
visualisointiohjelmien avulla ovat tutkineet muun muassa Cox (2000) sek& Honey ja Cox
(2003). Cox (2000) raportoi projektista, jossa 50 opiskelijaa tutki heikkojen vuorovaikutuksien
merkitysta proteiinin rakenteeseen. Opiskelijoiden piti etsida esimerkkejd aminohapoista, jotka
stabiloivat proteiinin rakennetta heikon vuorovaikutuksen avulla. Tutkimukseensa opiskelijat
kayttivat ilmaisia visualisointiohjelmia RasMol, Swiss-PDBviewer ja Protein Explorer.
Opiskelijat esittivat tutkimuksensa tulokset muulle ryhmalle ja ryhmé keskusteli tuloksista ja
niiden luotettavuudesta. Esityksissé opiskelijat toivat esille sekundaérirakenteita stabiloivia
vetysidoksia, ionisidoksia happamien ja emaéksisten aminohappojen valille seka
dispersiovoimia esimerkiksi aromaattisten aminohapposivuketjujen vélille. Projektin ansiosta
opiskelijat ymmarsivat paremmin heikkojen vuorovaikutuksien stabiloivan vaikutuksen

proteiinien rakenteeseen.

Honey ja Cox (2003) ké&yttivat Protein Exploreria (PE) opettaessaan heikkojen
vuorovaikutuksien merkitystd proteiinien rakenteessa. Opiskelijat tutustuivat PE:n kéyttoon ja
harjoittelivat mallin muokkausta ennen ryhmissa suoritettavan tutkimusprojektin aloittamista.
Projekti koostui visualisointiin  perustuvista tehtdvistd, joita ohjattiin  kysymys- ja
tehtdvakaavakkeen avulla. Suurin osa projektiin osallistuneista opiskelijoista uskoi PE:n
kayton helpottaneen makromolekyylien rakenteen oppimista, erityisesti heikkojen

vuorovaikutuksien visualisointi osalta.
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Visualisointiohjelman kayttd tukee tutkivaa ja aktiivista oppimista. Useissa tutkimuksissa
opiskelijoiden oli molekyylimallia muokkaamalla tutkittava proteiinien tai muiden
makromolekyylien rakennetta ja rakenteen erityispiirteitd. (Honey & Cox, 2003; Ray & Cook,
2005; Canning & Cox, 2001, Weiner et. al., 2000) Opiskelijoiden tehtdvana oli esimerkiksi
etsid proteiinin rakennetta stabiloivia heikkoja vuorovaikutuksia (Honey & Cox, 2003;
Peterson & Cox, 2001) seka tutkia proteiinien sekund&arirakenteita seka tertidari- ja
kvaterndérirakennetta (Bateman et al., 2002; Weiner et al., 2000; Ray & Cook, 2005) Tarke&a
on opiskelijoiden aktiivinen osallistuminen proteiinin rakenteen tutkimiseen. (Honey & Cox,
2003)

Tutkimuksen lisaksi useimpiin projekteihin  kuului tutkimustulosten raportointi joko
Kirjallisesti tai suullisesti muulle ryhmélle sekd keskustelua esityksien pohjalta. (Weiner et al.,
2000; Bateman et al., 2002; Canning & Cox, 2001; Richardson & Richardson, 2001)
Visualisointiohjelmalla suoritettujen tehtdvien raportointi ohjaa oppilaita tiedon Kkriittiseen
arviointiin ja oleellisuuksien I0ytdmiseen. (Canning & Cox, 2001, Richardson & Richardson,
2002; Feig & Jabri, 2002) Projektitoiden esittelyssé opiskelijat saavat kokemusta yleison
edessa puhumisesta ja esiintymisesta seké tietotekniikan hyddyntamisestd esityksen tukena.
(Weiner et al., 2000).

Laajempien projektien kéayttd opetuksessa lisdd oppilaiden kykyd hyodyntdd tvt-valineitd
monipuolisesti. Esimerkiksi Gosnell on laatinut kotitehtdvid, jossa oppilaiden tuli etsia tietoa
valitusta proteiineista ja proteiinin PDB-tiedosto (Weiner et al., 2000). Samantyyppistd, eri
tietolahteiden monipuolista hyodyntdmistd, sisaltyi Bateman et al. (2002) kuvailemaan
biokemian opiskeluprojektiin. Hakemalla tietoa monista l&hteisté ja kokoamalla tiedoista esitys
opiskelija aktiivisesti tydstdd omaa tietorakennettaan. (Bateman et al., 2002) Projektiluonteinen
usein ryhmisséd tapahtuva proteiinien 3D-rakenteen tutkiminen opettaa opiskelijoille

ryhmatyoskentelyn taitoja (Honey & Cox, 2003) seka pitkdjanteista tydskentelya.

White et al. (2001) toteavat, ettd tehokkaaseen proteiinien kemian oppimiseen tarvitaan
visualisoinnin hyodyntdmistd sekd luentojen ettd harjoitustdiden yhteydessd. Tutkimuksen
luennoissa keskityttiin proteiinien rakenteen perusperiaatteisiin, kuten aminohappojarjestyksen
merkitykseen proteiinien rakenteessa. Harjoitustissd lahtokohtana oli  proteiinien

kolmiulotteisen rakenteen seka proteiinin ja ligandin vélisen vuorovaikutuksen tutkiminen.
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Kun oppilaat ovat tutustuneet visualisointiohjelman kayttoon ja osaavat tulkita 3D-malleja,
visualisointiohjelmaa on helpompi kayttdd jatkossa luentojen, esityksien ja ohjeiden
laatimisessa niin opettajan kuin oppilaidenkin taholta. (Richardson & Richardson, 2002;
Canning & Cox, 2001) Kun opiskelijat oppivat lataamaan ja asentamaan ohjelman seka
tarvittavat koordinaattitiedostot, opiskelijoiden on mahdollista kdyttada ohjelmaa jatkossa oman
Kiinnostuksensa mukaan ilman opiskeluihin liittyvaa velvoitetta (Richardson & Richardson,
2002). Biomolekyylien visualisointia sisaltdneen projektin jalkeisissé haastatteluissa opiskelijat
uskoivat biomolekyylien visualisointitaitojen olevan hyodyllisia myohemmin tydeldmassa ja
jatko-opinnoissa. (Bateman et al., 2002; Honey & Cox, 2003) Visualisointiohjelman kéytté
opetuksessa antaa opiskelijoille nakdkulman nykyaikaisiin proteiinien tutkimusmenetelmiin.
(Ray & Cook, 2005; Freig & Jabri, 2002)

Suurimpana vaikeutena visualisointiohjelmien kaytdssd on ohjelman kaytdn opetteluun ja
harjoitustdiden tekemiseen kuluva aika. Tutkimusten mukaan opiskelijat haluaisivat enemman
aikaa visualisointiohjelman kayton hallitsemiseen sekd omien tutkimustensa tekemiseen ja
viimeistelyyn. (Weiner et al., 2000; Bateman et al., 2002; Honey & Cox, 2003) Myds Ray ja
Cook (2005) saivat negatiivista palautetta ajan riittdmattdmyydestd oman opetusjaksonsa
paatteeksi. Ajanpuutteen vuoksi he lyhensivat ohjelman esittelyyn ja kdyton opastukseen
kuluvaa aikaa keskittyen harjoitustehtdvien kannalta olennaisiin osioihin. Mygs tutkittavien
proteiinien maaréa vahennettiin, jotta harjoitustehtavat voitiin suorittaa perusteellisemmin

suunnitellussa ajassa.

Bateman et al. (2002) pitavat vaikeutena opiskelijoiden erilaista kiinnostusta uuden ohjelman
kayton oppimista kohtaan. 3D-mallien hahmottaminen voi olla joillekin oppilaille vaikeaa.
Oppilaille pitdd opettaa, miten 3D-kuvia tulkitaan. Oppilaat tarvitsevat tilaa ja aikaa

tydskennelld itsendisesti visualisointiohjelman parissa. (Richardson & Richardson, 2002)

Parslow (2002) esittéa kritiikkié tietokoneavusteista visualisointia kohtaa. Han painottaa, etta
monet kolmiulotteisen hahmottamisen periaatteet on opittu aikaisemmin ennen tietokoneita.
Richardson ja Richardson (2001) mielestd visualisointiohjelmien kayton vaikutuksesta 3D-
mallien oppimiseen on vahan tutkimustietoa. He kaipasivat lis&a tietoa ohjelmien tehokkaasta
kaytostd opetuksessa. Honey ja Cox (2003) tukevat Parslow:in ja Richardsonien ajatusta siita,

ettd tarvitaan lisad tutkimusta visualisoinnin vaikutuksesta oppimiseen biokemian alueella.
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6.3 Protein Explorer biomolekyylien visualisoinnissa

6.3.1 Ohjelman taustaa

Protein Explorer on helposti saatavilla oleva, ilmainen ohjelma biomolekyylien visualisointiin.
Ohjelma on helppokéyttdinen ja nopeasti omaksuttava. Sen kéytté on helppo aloittaa
havainnollistavien esittelyvideoiden kautta. Ohjelman kayttoliittyma on melko selked ja
kokeilemalla ja tutkimalla ohjelman eri osiota pystyy ohjelmaan k&ytt6on tutustumaan ilman
kayttboppaiden lukemista. Valikoiden ja ohjeiden englanninkieliset termit tulevat nopeasti
tutuiksi niitd kaytettdessd. Yksi ohjelman merkittdvistd eduista on sen monipuolisuus.
Yksinkertaisia perusasioita voi suorittaa helposti, mutta vaativammalle kayttédjélle 16ytyy myds

tarjontaa.

Protein Explorerin (PE) on kehittdnyt professori Eric Martz, joka toimii Massachusetts:n
yliopiston mikrobiologian laitoksella. Protein Explorer perustuu Chimeen ja toimii Chimen
tapaan selaimessa apuohjelmana. Ohjelma toimii tavallisissa Windows ja Macintosh
kayttojarjestelmissa. Selaimiksi soveltuvat Mozilla Firefox, Internet Explorer ja Netscape.
Proteiinien rakenteita voi tarkastella suoraan Internetin kautta tai ohjelman voi ladata

koneelleen kaytettavaksi ilman suoraa internet yhteytta.

Ohjelma on kehitetty helpottamaan biomolekyylien visualisointia eteenkin niiden 3D-rakenteen
ja toiminnan vélistd yhteyttd. Ohjelmalla voidaan visualisoida proteiinien rakenteita, DNA ja
RNA molekyyleja sekéd ndiden sitoutumista ligandeihin Lahtokohtana on ollut visualisoinnin
tekeminen helpoksi ilman pitkid ohjelman kayttoon perehdyttdvia koulutuksia. Siksi ohjelma
on myos kayttokelpoinen lukion kemian ja biologian opetukseen. Ohjelman peruskéyton
opiskelu vie aikaa muutamia oppitunteja, mutta proteiinien rakenteen tutkiminen onnistuu
tdman jalkeen hyvien ohjeiden avulla. Ohjelman toimintojen ja termien merkityksien tutkimus
kokeilemalla on mahdollista, sill& Iahtotilanteeseen pddse palaamaan Reset view -toiminnon
avulla. Ainoana visualisoimisen vaatimuksena on, ettd rakenteen koordinaattitiedosto on

saatavilla PDB-formaatissa.

Koska Chime pohjautuu osittain RasMol:in myods RasMol-ohjelmassa kaytettdvia komentoja
voi hyodyntdd mallin esitystapojen muokkaamisessa. Ohjelma on siten kaytettdvissa myos
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aikaisemmin RasMol:n kanssa tydskennelleille. Protein Explorer sisaltdd kehittyneempia
osioita, jotka tekevdat ohjelmasta kayttokelpoisen proteiinien rakenteiden parissa
tyoskenteleville alan asiantuntijoille. (Martz, 2002; PE, 2006)

6.3.2 Mahdollisuudet ja rajoitukset

Ohjelmasta tekee helppokayttdisen Quick Views-o0sio, jossa visualisointitapaa on helppo
muuttaa alasvedettdvien valikoiden avulla. (KUVA 17) Quick Views -valikossa proteiinin
visualisointi on ohjattu kolmivaiheisesti. Ensin Select-valikosta valitaan, minkd mallin osan
visualisointitapaa halutaan muuttaa. Sitten Display-valikosta valitaan, mitd visualisointitapaa
halutaan k&yttdd. Kolmantena vaiheena on valita esitystapaan sopiva véritys. Kolmivaiheisen

menettelyn avulla vaikeammatkin visualisointikohteet ovat nopeasti ja helposti saatavilla.

Quick Views-osion lisaksi ohjelman kéytettdvyytta parantavat pikandppéaimet, automaattiset
ohjeet ja selitykset seké kattavat Frequently Asked Questions ja Help/Index/Glossary — osiot.
Pikandppédimien tavoitteena on helpottaa visualisointiin  liittyvia perustoimintoja.
Pikandppéimien avulla voidaan esimerkiksi muuttaa kuvan taustavérid, piilottaa tai tuoda esiin
ligandi tai vesimolekyylien hapet, hallita mallin pyorimist4 ja saada yhdelld klikkauksella
nékyviin proteiinien sekund&arirakenne. Pikandppdimend on myo6s Undo-toiminto, jolla
voidaan peruuttaa viimeksi valitun esitysmallin muokkaustoiminnon. Undo -nappainta ei ollut
viela tyOpajojen aikana mukana ohjelmassa, mika hankaloitti yhdessd etenevda opetusta.
Esimerkiksi useita perdkkéisia muokkauksia siséltanyt tehtavé oli aloitettava alusta, jos valiin

sattui yksi vaard muokkausvalinta.

QuickViews: 1d66.pdb

ProteinExplorer.Org © 2005 by Eric Martz

* SELECT * DISPLAY COLOR
1. Protein v | 2|DISPLAY v | 3. COLCR hd

[ Spin ][ Zoom+ ]D[ Bkg ][ Water ][ Ligand ][ 2 ]
[ Center... ][ Stereo ][ Slab ][ Undo ]
Beyond QuickViews: PE Site Map

KUVA 17. Protein Explorer —ohjelman Quick Views —osion alasvedettavat valikot ja
pikanappaimet.
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Koska molekyylimalli esitetddn Chimeen perustuen, myds Chimen toimintojen avulla voidaan
mallin esitystapoja vaihtaa. Chimen toimintoja voi hytdynt&4 tilanteissa, joihin PE:n Quick
Views — osiosta ei 10ydy sopivaa visualisointitapaa. Esimerkiksi proteiinin visualisoiminen
niin, ettd kullakin aminohapolla on oma vérinsd, on mahdollista ainoastaan Chimen valikon
kautta. Hiirtd ja nappaimistod kayttden mallia voi pyorittaa ja siirtdd kuvaruudulla sekd kuvaa

voi suurentaa jonkin yksityiskohdan tarkastelemiseksi.

Keskittymalla molekyylimallien visualisointiin PE:ssa on rajoituksia verrattuna muihin
ohjelmiin. PE:lla ei voi tehdd molekyylimallinnusta, vaan ainoastaan visualisoida valmiita
molekyylimalleja, jonka koordinaattitiedot on saatavilla PDB formaatissa. Ohjelma ei
mydsk&én pysty visualisoimaan proteiinin kolmiulotteista rakennetta, jos tiedetddn pelké&staéan
proteiinin aminohapposekvenssi. Molekyylien rakenteen muokkaus esimerkiksi lisdédmalla
aminohappoja tai vaihtamalla sidostyyppia ja siten muokkauksen vaikutuksen tarkasteleminen
ei ole mahdollista PE:lla. Naiden ominaisuuksien puuttuminen tekee kayttoliittymasta

selkedmman.

Ohjelman opetuskayttda eniten hankaloittavat tekijat liittyvat kaksois- ja kolmoissidosten seké
vetyatomien visualisointiin. Kaksois- ja kolmoissidokset eivat ndy useampikertaisina viivoina,
mik& voi olla oppilaiden kannalta h&mmentdvad. Useimmat PE:lla esitettdvat mallit eivat
sisdlld tietoa vetyatomien paikoista, mutta Chimen avulla ne voidaan lisatd vain proteiinien
molekyylimalleihin, ei DNA:n rakenteisiin. Koordinaattitiedostojen virheiden takia malli voi
sisdltdd muitakin epétarkkuuksia, kuten virheitd kovalenttisten sidosten kuvaamisessa. (Martz,
2002; PE, 2006)

6.3.3 Tehtavien kehittaminen

6.3.3.1 Tausta

LUMA-keskuksen jarjestamissa biomolekyylien visualisointi -tyGpajoissa Protein Explorerin
tausta ja laitteistovaatimuksia esiteltiin lyhyesti luentona. Atk-luokan koneisiin oli etukateen
asennettu Chime apuohjelma ja sen toimivuutta oli testattu, jotta tydpajassa paastaisiin suoraan
kayttdmaan ohjelmaa. TyOpajan ohjelma oli jaettu kahteen osaan. Ensimmaéisessa o0sassa
kaytiin 1&pi Protein Explorerin perusteisiin liittyvid asioita tyOpajan ohjaajien johdolla.
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Toisessa osassa osallistujat tutkivat itse ohjelman kiinnostavia osa-alueita, esittivat kysymyksia

ja suorittivat harjoitustehtavié.

Ensimmaéisen osion ensimmaisend harjoituksena oli Protein Explorer -etusivuun tutustuminen.
(KUVA 18) Protein Explorer -etusivulla on osioita, jotka ovat hyddyllisia ohjelman
kaytettdvyyden kannalta. Sivun alaosassa on linkkeja tietokantoihin, joista voi etsia
visualisoitavia molekyyleja ja niiden koordinaattitiedostoja. Atlas of Makromolecules -
sivustolla  on molekyylien koordinaattitiedostoja valmiiksi ryhmiteltynd. Esimerkiksi
entsyymit, vesiliukoiset proteiinit ja kalsiumia sitovat proteiinit ovat omana osionaan. Find
Any Molecules -osiossa on linkkeja hakukoneisiin, joista voi monipuolisesti etsia proteiinien
pdb-tiedostoja. Oikeassa alalaidassa on kattava linkisto ohjelman ohjeisiin  seké
taustamateriaaleihin ja — tietoihin. Etusivun yl&osasta pé&see katsomaan ohjelman
esittelyvideota, voi kaynnistdd ohjelman esittelymolekyylin tarkastelemiseksi ja tutustua

ohjeisiin, joiden avulla ohjelman kéytto tulee tutuksi.

) Protein Explorer I rantloor - Mozilla T refox = O R
Tiedosto Muokkaa MEyts  Sirry  Kirjsnmerkit Tyskalut  Ohje Q
@ - IZ> - %‘ @ [ fle:4//C: fProgram®%20Fies Protein®20Explorer %202, 75%30Aloha/protexpl/frntdoor htm v| © siny [[CL

[} mainen Hotmail-tii [} Mukauta linkkrivi [} Windows Media [ Windows

What Is Protein Explorer? What's new?

Beginners start here:

1. Watch the Protein Explorer Demo.
Relax while an interactive Flash movie shows you how to get the most out of Protein Explorer.
2. Quick-Start Protein Explorer

to explore DNA complexed with a protein
(yeast Gal4 transcriptional regulator, PDB identification code 1d66).

3. Do the 1-Hour Tour

for an introduction to Protein Explorer.

Quick-Start molecules work off-line because they are built into your downloaded Protein Explorer installation.

Can't get PE to work? Here is Troubleshooting help!

More Quick-Start Molecules in Protein Find Any Molecule About Protein Explorer
Explorer
STl GG a + Find Any Molecule's PDB ID code . .-_Néw.'/; Introducing MolSlides!.
mall, or modem: L
) ) + Enter any PDB Identification Code here: ¢ e Presentations in PE. new
* s(pH:!t DDmaln:PeCt];t:Il(e (;g;:l?)lex ¢ Snapshots of PE in Action!
Toto-oncogene LA, } (or for 2 codes, use Comparator, ¢ Demo Movies, 1-Hour Tour, FAQ, Hel p/Index/Glossary,
¢ Lac Repressor:DNA Complex : == - OnTes, —Ofr O R S e
ith hydrogens, NMR (3 models, 1icd) erenterplecules (L) e
c c . g.
+ Create hyperlinks that prespecify molecules T
Larger, slow for modem: ¢ Lesson Plans and Assessment.

+ Dowaload PDB Files + What's New in version 2.75 Alpha?

Valmis

KUVA 18. Protein Explorer —ohjelman etusivu.

Ensimmadisen osion toinen harjoitus suoritettiin  tutkimalla etusivun tarjoamaa

pikakaynnistysmahdollisuutta ja tarkastelemalla First View — ikkunan rakennetta (KUVA 19)
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ja informaatiota. Pikakaynnistys kéynnisti ohjelman lataamalla vehnan transkription séatelyyn

osallistuvan Gal4 proteiini-DNA kompleksin (PDB: 1d66) molekyylimallin.

Protein Explorer -tydskentelyikkuna jakautuu kolmeen osioon. Oikea puoli ikkunasta on
varattu molekyylimallille, vasemmalla puolella on ohjelman hallintaan ja visualisoinnin
ohjaamiseen tarkoitetut valikot sekd tietoikkuna. Kuvaikkunan alalaidassa nakyy mallin
sisdltdmien atomien méaara. Molekyylimallissa proteiini on esitetty backbone -mallilla ja
ligandit kalottimallilla. Kuvassa nékyvat myos tiedoston sisaltdmien vesimolekyylien
happiatomit. Hallintaikkunassa on pikandppdimid kuvan ja mallin muokkaamiseen seka
linkkeja selityksiin ja ohjelman muihin osioihin. Tietoikkunaan tulee tekstind tietoa

visualisoinnin tilasta. Tietoa on esimerkiksi siitd, kuinka monta atomia on valittuna, mita

varitystapaa kéaytetdén tai mitd atomia viimeksi on klikattu.

) file:// - 1d66 #02 in Protein Explorer from LOCAL DISK (# = Session ID Number) - Mozilla Firefox
Tiedosto Muockksa Maytd Siry  Kirjanmerkit Tyckalut  Ohje (*]

FirstView: 1d66.pdb

Protein Explorer © 2005 by Eric Martz

+ Rotate the molecule by dragging on it with the

mouse. Print the 1-Hour Tour.
Toggle ngmn§ Hide/Show Water

+ Chains: Each chain of protein, DNA, or RNA is shownina
different color as a backbone trace

¢ Ligands: When present, ligands, metals,
carbohydrate, water, etc. ("hetero atoms") are Water
spheres colored to identify the elements:

O N More elements
+ Disulfide bonds. when present, are ?
shown between backbone traces, 4
§-5 Bond

+ Identify any atom by clicking on it, noting the report in the
window below.
« Explore More at Features
L-Hour Tour - Help/Index/Glossarv
Record Your Observations!
Nature of 3D Structural Data
QuickViews PE Site Map  Quit

B3 IES

|#Cnmmands May Be Entered Here ‘@(‘
Back Fwd Messages: Clear Control Options

% spintoggle-from-button -~
spin off

#r Show water (bleck end) g
1762 atoms selected!
select all
spacefill

51 atoms selected!
select water

#r Show water (block begin) 2

(DL

Chime scriot comoleted.

KUVA 19. Protein Explorer:in First View —ikkuna.

Ensimmaéisen osion kolmas harjoitus keskittyi mallin muokkaamiseen harjoitteluun. Mallia
muokattiin 1ahinnd Chimen valikon ja Protein Explorerin Quick Views -valikon avulla, silla ne
olivat helppokéyttdisia ja nopeita omaksua. Ensin harjoiteltiin mallin pyorittamistd, siirtdmista
ja kuvan zoomausta. Sitten tutustuttiin eri esitysmuotoihin ja varikoodien termeihin sek& niiden

tuomaan informaatioon proteiinin rakenteesta.
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Neljannessd osassa tutustuttiin tarkemmin ohjelman siséltdmiin osioihin ja mahdollisuuksiin
biomolekyylien visualisoimisessa. Tassé osiossa sovellettiin Martzin laatimaa 1-Hour Tour -

opastusta ohjelman kaytostd (MHT, 2005)

Tarkeimpid tutustumiskohteita olivat PE Site Map, Seq 3D, Explore More at Features — osiot.
Huomionarvoinen toiminto ovat Reset Session -nappdin, jonka avulla voi mallin tarkastelun
aloittaa alusta. (KUVA 20)

Fg ) file:ss - Seq3D - Mozilla Firefox
Tiedosto Muokksa Mayts  Sirry  Kijanmerkit Tyskalut Ohje
Features of 1d66.pdb 2 - [Ofx] CLOSE
provided by its authors in the PDB file header Protein Explorer Site Map i
ProteinExplorer.Org © 2005 by Eric Martz M
@He] p/Index/Glossary
About This Molecule FirstView © Residue(s) clicked: show & select.
Reliabilitv of this Model Reset Session i
Substructures of Interest New Molecule Help/Index/Glossary:
About This Molecule (top) Features of the n Alfboted i of
Title not found by PE (why?) QuickViews + Where to Find it
Compound(s): GAL4 (RESIDUES 1 - 65) COMPLEX WITH NMR Models/As + How to Do it
19MER DNA Advanced Explor + Definitions
Taxonomic source(s): (SACCHAROMYCES SCEREVISIAE) + Cross-References
OVEREXPRESSED IN (ESCHERICHIA SCOLI) Sequences
Classification: TRANSCRIPTION REGULATION Seg3D
Author(s): R MARMORSTEIN, S HARRISON External Resources
Primary citation/Abstract View. Quit Session
Kevwords not found by PE (whv?) Close

Related Entries  not found by PE (why?
Deposition date: 6-MAR-92

Reliability of This Model (top)
Resolution: 2.7 ANGSTROMS.
Method not found by PE (why?

R value: 0.230

Free R not found by PE (why?

Substructures of Interest (top)

Sites not found by PE (why?)

Go to ligands

Disulfide bridges not found by PE (why7)

Peptides in cis conformation not found by PE (why?)
Hydrogen atoms: None present

Valmis

Valmis

Valmis

KUVA 20. Kuvassa Protein Explorerin kolme osiota. Vasemmalla on Features -ikkuna, jossa
on térkeitd tietoja koordinaattitiedoston ja mallin ominaisuuksista. Keskelld ohjelman
sivukartta ja oikealla Seq 3D -ikkuna, jonka avulla voi valita yksittéisia aminohappoja

priméérirakenteesta visualisoitavaksi.
Ty0Opajan toisessa osassa tydpajaan osallistuville opettajille annettiin seuraava harjoitustehtava:
Harjoitus 2: Proteiinin yleinen rakenne ja rakenteen tasot Myoglobiinissa, 1IMBO

Proteiinien kvaternaari-, tertiddri-, sekundaéri-, priméérirakenteisiin tutustuminen ja niihin
liittyvien kemian ilmididen havainnollistaminen.

e Kuinka monesta alayksikosta proteiini koostuu?
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Tarkastele yht& alayksikkoa erikseen.

Millaisia sekundaarirakenteita yksikssa esiintyy?

Kuinka monta kutakin sekundé&arirakennetta on?

Millaisilla sidoksia sekundé&arirakenteissa on?

e Minka atomien valille sidokset ovat muodostuneet, miten ne ovat sijoittuneet?

e Ovatko sidoksia muodostavat aminohapot l&hella toisiaan proteiinin
priméérirakenteessa?

o Mité merkitysté tall& on proteiinin kemialliselle luonteelle?

Tutki proteiinin priméarirakennetta.

e Miten proteiinin "runko” on muodostunut?

e Miten sivuketjut ovat suhteessa runkoon?

¢ Kuinka monta aminohappoa proteiinissa on?

¢ Kuinka monta atomia proteiinissa on?

Onko proteiiniin sitoutunut ligandia?

Miten pooliset ja poolittomat aminohapot ovat sijoittuneet proteiinissa?
Poikkeaako niiden sijoittuminen toisistaan?

Mitd aminohappojen sijoittumisesta voidaan paatella kemian kannalta?

Viimeiseksi harjoitustehtavéksi oli suunniteltu heikkojen vuorovaikutuksien tutkimista, mutta
aikaa sen toteuttamiseen ei ollut. Harjoitusten kysymykset olivat suuntaa-antavia kehitettdessa

opetukseen suoraan soveltuvia tehtévia.

Harjoitus 4: Proteiinissa esiintyvia ei-kovalenttisia sidoksia

Mitkd aminohapot voivat muodostaa rikkisiltoja?

Kuinka monta rikkisiltaa proteiinissa on?

Mitk& aminohapot muodostavat kyseisen proteiinin rikkisillat?

Ovatko nd&ma aminohapot lahekk&in primaarirakenteessa?

Tutki annettujen aminohappojen sivuketjujen rakennetta ja sijaintia proteiinissa seka
suhteessa toisiinsa.

e Minkalaisia sidoksia aminohapot voivat rakenteensa perusteella muodostaa?

e Mika olisi mahdollinen sidostyyppi aminohappojen valilla tutkittavassa proteiinissa?
e Etsi muita mahdollisia kohtia, joissa voisi esiintyd samanlaisia sidoksia.

TyOpajaan osallistuneista opettajista kuusi opetti biologiaa, seitsemén kemiaa ja yhdella

osallistujalla opetettavana aineena oli seka biologia ettd kemia.

Biomolekyylien esiintyminen osanottajien opetuksessa vaihteli suuresti. Biologiaa opettavat
toivat biomolekyyleja opetuksessaan esille runsaasti, useilla kursseilla. Esimerkiksi DNA:n ja
RNA:n rakenne, proteiinien rakenne seké entsyymin toiminta mainittiin esimerkkeina. Kemiaa

opettavilla opettajilla  biomolekyylien esiintuominen nykyisessé opetuksessaan oli

59



vaihtelevampaa. Kahdella vastaajalla biomolekyyleja oli opetuksessa véhan ja kolmella jonkin
verran, ldhinnd yhden kurssin aikana. Kolme vastaajista mainitsi tuovansa biomolekyyleja
esille useammalla kurssilla. Kolme vastaajaa mainitsi tuovansa biomolekyyleja esille enemmén
koulukohtaisella orgaanisen kemian jatkokurssilla. Kaksi vastanneista kertoi k&yttdvansa

staattisia (2D) kuvia tarpeen vaatiessa.

Tehtdvien laatimisen perusajatuksena oli tuottaa lukion kemian ja biologian opetuksen
kayttoon soveltuvia tehtavia. Tehtévien kehittdmisessa huomioitiin tyopajaan osallistuneiden
opettajien nédkdkulmia ja toiveita PE:n kaytostd. Opettajat voivat siten hyodyntdad laadittuja

tehtdvia suoraan omassa opetuksessaan tarpeen mukaan.

Kyselyyn vastanneet opettajat kokivat PE:n mahdollistavan makromolekyylien muodon,
DNA:n ja proteiinien rakenteen havainnollistamisen. Vastauksissa mainittiin ohjelman
kéayttoalueina myds proteiinien rakenteiden vertailu, proteiinin aktiivisen kohdan
visualisoiminen sekd ligandin ja proteiinin sitoutumisen havainnollistaminen. Neljassa

vastauksessa mainittiin ohjelman soveltuvan sidosten visualisointiin.

Useimmat vastaajat saivat tydpajassa mielestddn hyvin tietoa ohjelman perusteista ja ideoita
sen kayttamiseen. Tosin opettajien mielestd ohjelman kayttoa pitdisi harjoitella lis&a, jotta sen
kayttdminen sujuisi opetustilanteessa. Osallistujat toivoivat saavansa lisaa koulutusta ohjelman
kaytosta, perusteellista opasta ohjelman kayttdmisesta seka valmista materiaalia helpottamaan
ohjelman kayttod opetuksessa. Toivomuksina oli myds oppilaille tutumpien molekyylien
esittelyd sek& jonkin selvdn mallitapauksen esiintuomista, jotta tyOpajasta jéisi kéteen jotain

konkreettista.

Richardson ja Richardson (2002) esittavat, ettd oppilaiden tulisi tydskennelld
visualisointiohjelman kanssa my6s kotona. Kotitehtdvien ohjeistukseksi he esittavat
kyselylomaketta. Kyselylomakkeen tulisi olla sitd yksityiskohtaisempi ja selkedmpi mita
nuoremmista ja aloittelevimmista opiskelijoista on kyse. Uuden, vaikean asian kanssa
tyoskenneltdesséd on tdrked saada selked p&&dmadrd tai kohde, johon keskittyd. Helppojen
alkukysymysten jalkeen voivat loppuosan kysymykset olla vaikeampia ja monimutkaisempia.
Kysymyksid laatiessa on hyva myds huomioida tehtévien tekemiseen kuluva aika ja menetelma

vastausten tarkistamiseen ja arviointiin.
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Ty0Opajan aikana tutkija havainnoi tyopajan sujuvuutta ja osallistujien suhtautumista ohjelmaan
ja sen kayttoon. Opettajat vaikuttivat innostuneilta aiheesta ja halusivat oppia muokkaamaan
mallia itsendisesti. Osanottajilla oli kuitenkin monentasoisia taitoja tietotekniikan k&ytdssé,
mik& osaltaan vaikutti tyopajan kulkuun. Huomioitavia asioita uuden visualisointiohjelman
esittelyssé ovat etenemisen rauhallisuus ja selkeys, esitettdvan tiedon maaréd ja kohdeyleiso.
Né&in huomioidaan kaikki osallistujat ja he pystyvédt seuraamaan opetusta ja toistamaan

mallinmuokkaustoiminnot omalla koneellaan.

6.3.3.2 Tehtava 1: Ohjelman esittely

TyOpajoissa ohjelman esittelyyn kéytettiin paljon aikaa, koska tydpajan haluttiin antavan
osallistujille hyvat pohjatiedot ohjelmasta sek& innostaa osallistujia jatkamaan ohjelman
kayttoa tyodpajan jalkeen omassa opetuksessaan. Kouluopetuksessa néain perusteellinen
ohjelman esittely ei ole tarpeen, vaan esittelyssa voi keskittyd harjoitusten kannalta tarpeellisiin
osioihin. Ohjelman esittelyd ja ohjelman tarjoamia mahdollisuuksia voi sisallyttda seuraaviin
opetuskertoihin. Esittely on hyva suorittaa opettajajohtoisesti, silla ilman mink&&nlaista
opastusta ohjelman kayton aloittaminen ja sen toimintoihin tutustuminen on tyolasta. Cox ja
White ovat pitdneet luentomaisia esittelyitd visualisointiohjelman kaytostd ennen
harjoitustdiden aloittamista. (Cox, 2003; GBHP, 2006)

Tehtdviin valittiin tarkasteltavaksi kohteeksi proteiini-ligandikompleksi, jossa fosfolipaasi A; -
proteiiniin on liittynyt aspiriinimolekyyli. (Singh, Ethayathulla, Jabeen, Sharma, Kaur &
Singh, 2005) Kompleksin nelimerkkinen koodi PDB:ssa on 10XR. Tehtdviin haluttiin valita
proteiini, joka olisi luonteva liittdd mukaan kemian opetukseen. Esimerkiksi aspiriinin synteesi
on lukio-opetukseen soveltuva orgaanisen kemian synteesi. Synteesin yhteydessa olisi
mahdollista ottaa esille aspiriinin mahdollinen vaikutusmekanismi ja havainnollistaa sité
Protein Explorerin avulla. Havainnollistamisen yhteydessa tulisi kerrattua moni tarkeitd kemian

osa-alueita ja tuotua esille uusia kemian mahdollisuuksia.

Kehitetyt tehtévét soveltuvat proteiinin rakenteen, heikkojen vuorovaikutuksien seké ligandin
ja proteiinin vélisen vuorovaikutuksen havainnollistamiseen. Tehtdvien avulla halutaan
parantaa biologisen ja kemiallisen tiedon yhteyttd, erityisesti heikkojen vuorovaikutuksien

merkityksen ymmartamistd, seké tuoda uusia opetusmenetelmid kemian opetukseen.
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6.3.3.3 Tehtava 2: Proteiinin rakenne ja rakenteen tasot

Tehtévan tavoitteena on havainnollistaa proteiinin muotoa ja rakenteen tasoja.

Kvaternaarirakenne:

Kuinka monesta polypeptidiketjusta proteiinin koostuu?

Sekundéaarirakenne:

Millaisia sekundaarirakenteita proteiinissa on? Kuinka monta?

Tertidérirakenne:
Tarkastele sekundaarirakenteiden kiertymisté toistensa ympérille ja tee huomioita

molekyylin rakenteesta ja muodosta.

Primadrirakenne:
Kuinka monta aminohappoa on proteiinin polypeptidiketjussa?
Mika on ensimmaéinen ja viimeinen aminohappo?
Miten polypeptidiketjun runko on muodostunut?
Miten aminohappojen sivuketjut ovat sijoittuneet suhteessa polypeptidiketjun runkoon?

Onko proteiiniin sitoutunut ligandeja? Mita ligandeja?

Ohjeet harjoituksen tekemiseen ja kuvat harjoituksen etenemisesta ovat liitteessé 3. (LIITE 3)

62



6.3.3.4 Tehtava 3: Heikot vuorovaikutukset proteiinissa
Tehtavén tavoitteena on havainnollistaa erilaisia proteiinissa olevia heikkoja

vuorovaikutuksia.

Vetysidokset:
Miten vetysidokset sijaitsevat a—kierteissa entd p—levyissa?

Minké atomien vélille vetysidokset muodostuvat?

Rikkisillat:
Mitka aminohapot voivat muodostaa rikkisiltoja? Miksi?
Kuinka monta rikkisiltaa proteiinissa on?
Minka aminohappojen vélille ne ovat muodostuneet?
Miten ndma aminohapot sijaitsevat suhteessa  toisiinsa  proteiinin
priméaarirakenteessa ja tertiadrirakenteessa?

Mit& merkitysté edellisell& on proteiinin rakenteelle?

Muut sidokset:
Minkélainen sidos voi muodostua arginiinin (Arg R 17) ja aspartaamihapon
(Asp D 108) vélille? Miksi?
Minkélainen sidos voi muodostua lysiinin (Lys K 6) ja tryptofaanin (Trp W 19)

vilille? Miksi?

Ohjeet harjoituksen tekemiseen ja kuvat harjoituksen etenemisesté ovat liitteessa 4. (LIITE 4)

63



6.3.3.5 Tehtava 4: Ligandin ja proteiinin vuorovaikutus

Kolmannessa tehtévassa tutkitaan proteiinin ja ligandin vélist4 vuorovaikutusta.

Proteiinin aktiivinen kohta:

Miten ligandi on sijoittunut suhteessa proteiinin aktiiviseen kohtaan?

Proteiinin ja ligandin vuorovaikutus:
Minkaélaisia mahdollisia sidoksia voi muodostua aspiriinimolekyylin ja proteiinin vélille?

Mitka aminohapot muodostavat néité sidoksia?

Ohjeet harjoituksen tekemiseen ja kuvat harjoituksen etenemisesté ovat liitteessa 5. (LIITE 5)
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7 Johtopaatokset ja pohdinta

Tassa  tutkimuksessa tutkittiin - biomolekyylien  visualisointiin  saatavilla  olevaa
opetusmateriaalia ja visualisoinnin merkitysta kemian oppimiseen. Tutkimuksen kohteina
olivat kemian ja biologian oppikirjat, Internetmateriaalit sek& visualisointiohjelmat.
Tutkimuksen kehittdmisosiossa tarveanalyysin pohjalta kehitettiin lukiotasolle suunnattuja
proteiinien visualisointitehtavid, jotka voi toteuttaa Protein Explorer -visualisointiohjelmalla.
Tutkimuksen Kirjallisuuskatsauksen pohjalta on koottu kirjallisuudessa esitettyja tuloksia

visualisointiohjelmien kéaytosta opetuksessa, eteenkin sen vaikutuksesta oppimiseen.

Tutkimuksessa ilmeni, ettd biomolekyylien visualisointiin on tarjolla paljon erilaista
materiaalia. Oppikirjat, jotka toimivat opetuksen perustana, havainnollistavat biomolekyyleja
monin tavoin. Useissa kirjoissa biomolekyylien kuvat ovat havainnollisia ja proteiinien
rakennetta selkeyttavid, muutamissa melko epé&havainnollisia ja jopa harhaanjohtavia.
Oppikirjojen kuvien analysointi antoi viitteita siitd, ettd kuvien selkeydelld ja varityksella on
merkitysta kuvan antamaan informaatioon. Kuvan siséltdmén informaation mééra ja laatu,
esimerkiksi liiallinen pelkistdminen, voivat vaikeuttaa oleellisen tiedon hahmottamista tai antaa
jopa virheellisen késityksen havainnollistettavasta asiasta. Saman suuntaisia ajatuksia ovat
esittdneet Rapp (2005) ja Gobert (2005).

Visualisoinnin keinoin esitetddn yha enemman informaatiota. Visualisoinnin suuren maarén
takia visuaalisen informaation esittdmiseen ja tulkitsemisen opettamiseen tulisi Kiinnittaa
laajempaa huomiota. Oppilaiden tulisi oppia tulkitsemaan visuaalista informaatiota ja
kerddmadan informaatiosta oleellinen mentaalimallinsa muokkaamiseksi kohti tieteellista mallia.
(Gilbert, 2005; Takayama, 2005; Richardson & Richardson, 2002)

Oppilaita tulisi opettaa visuaalisen havainnoinnin ja visuaalisen tiedon muistamisen hallinnassa
ja ohjaamisessa eli niin sanotuissa metavisualisointitaidoissa. Oppilaan
metavisualisointitaitojen kehittyessd oppilas osaa ohjata paremmin havaintojensa tekoa
visuaalisista tietol&hteistd. H&n my06s muistaa ja osaa prosessoida kuvallista tietoa paremmin.
(Gilbert, 2005)
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Biomolekyylien visualisointiohjelmat antavat mahdollisuuden tarkastella biomolekyylien
molekyylimalleja monipuolisesti eri mallien ja esitystapojen avulla useista eri ndkokulmista.
Tutkimuksien mukaan (Honey & Cox, 2003; Canning & Cox, 2001; Ray & Cook, 2005; White
et al., 2001; Weiner et al., 2000) tdm& edistdd proteiinien kolmiulotteisen rakenteen ja
heikkojen vuorovaikutuksien merkityksen ymmértamistd. Niiden mukaan  materiaalin
monipuolinen kéytto ja siten erilaisten mallien tuominen opetukseen edistad mallien luonteen
oppimista ja siten luonnontieteellisen tiedon oppimista. (Harrison, 2000; Ardac & Akaybun,
2004; Justi & Gilbert, 2003) Varsinkin kemiassa, jossa erilaiset mallit ja niiden esitystavat ja
tasot ovat keskeisessd asemassa. Oppilaiden tukemisen kannalla térkedssd asemassa ovat
kemian opettajien omat tiedot malleista ja niiden merkityksesta kemiassa. Opettajien kasityksié
malleista avoidaan parantaa tietokoneavusteisen koulutuksen avulla (Barnea & Dori, 2000;
Harrison, 2000; Justi & Gilbert, 2002)

Visualisointiohjelmista on saatavilla ilmaisia, helppokayttdisia versioita koulukayttoon, joista
opettaja voi valita itselleen ja opetusryhmélleen sopivimman vaihtoehdon. Ohjelmat toimivat
monissa kayttojarjestelmissa eivatkd vaadi toimiakseen uusia, kalliita laitteita. Useista
ohjelmavaihtoehdoista Protein Explorer osoittautui kaytettdvyydeltddn ja ohjeistukseltaan
soveltuvaksi opetuskayttéon. Protein Explorer:issa on paljon mahdollisuuksia erilaisten
visualisointien toteuttamiseen, joista opettajan on koottava mielekés kokonaisuus oppimisen

tukemiseen.

Tehtavien kehittdmistd varten tehty tarveanalyysi osoitti, ettd opettajat pitivat proteiinien
visualisointia Protein Explorerilla mielenkiintoisena aihealueena ja saivat ideoita ohjelman
hyodyntdmisestd opetuksessa. He kaipasivat kuitenkin lisdmateriaalia ja —koulutusta,
esimerkiksi konkreettisia esimerkkeja kouluk&yttdon soveltuvista tehtdvistd. Vastaavan
lisamateriaalin ja —koulutuksen tarpeesta on raportoitu aiemmissa tutkimuksissa, (Richardson
& Richardson, 2002; Honey & Cox, 2003) joissa painotetaan erityisesti visualisointiohjelmien

tehokkaasta, oppimista tukevaa, kaytt6d opetuksessa.

Ty0Opajojen aikana tutkija havainnoi, miten paljon aikaa uuteen ohjelmaan tutustuminen ja sen
kayton oppiminen vie aikaa. Ajan riittdvyys visualisointiohjelmalla suoritettavien tehtévien
tekemiseen on tullut esille useissa tutkimuksissa (Weiner et al., 2000; Bateman et al., 2002;
Honey & Cox, 2003; Cook, 2005) Opetuksessa tulee kiinnittdd huomiota informaation méaéraan

seka esityksen selkeyteen ja kiirettdmyyteen. Oppilaille tulee antaa aikaa tehda ja toteuttaa itse
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molekyylimallin muokkaustoimintoja. Kirjallisuudessa visuaalisen esityksen suunnittelussa
ohjeistetaan kiinnittdm&an huomiota visuaalisen esityksen selkeyteen ja kohderyhmaan, jolle

visualisointi on suunnattu. (Takayama, 2005; Rapp, 2005)

Tutkimuksen tuloksena kehitettyja tehtdvia olisi mielenkiintoista testata kaytanndssa
esimerkiksi biomolekyylien jatkotytpajassa lukion kemian ja biologian opettajien parissa.
Opettajilta voisi kerata palautetta ja ehdotuksia Protein Explorerin kéytostd sekd pohdintoja
ohjelman hyddyllisyydestd, jotta kehitettyja tehtdvid voisi kehittdd edelleen. Té&man
kehitysvaiheen jalkeen tehtdvid voisi kokeilla suoraan opiskelijoiden kanssa lukion kemian

kursseilla.

Biomolekyylien visualisointia visualisointiohjelmien avulla, kuten Protein Explorerilla,
voidaan edistéa laatimalla suomenkielisid ké&yttdohjeita ja opetusvinkkeja ohjelman k&yttoon.
Kéyttokelpoisia olisivat myds valmiit opetuspaketit, joista opettajat voisivat valita omaan
opetukseensa sopivia osioita. Talldinen materiaalien helppo saatavuus ja suora soveltuvuus

opetukseen liséisivat varmasti ohjelmien k&yttoonottoa opetukseen.

Tutkimus  osoitti, ettd proteiinien visualisoinnin  opetuskayton kehittdmiseen ja
visualisointimahdollisuuksien lisadmiseen on tarvetta. Tahdn Protein Explorer tarjoaa hyvat
mahdollisuudet. Tutkimuksen toivotaan toimivan sysdyksend uusien oppimateriaalien
kayttoonotossa ja kehittdmisessd seka kehitettyjen tehtdvien toivotaan parantavan proteiinien

rakenteen, toiminnan ja kemian ymmartamista.
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LIITE 2: Tybpajojen kyselylomake
Biomolekyylien visualisointi -tyépaja 18.10.2005

Nimi:

Opetettavat aineet:

Kuinka paljon ja milla tavalla tuot biomolekyyleja esille opetuksessasi?

Miten kayttaisit Protein Explorer:a opetuksessasi? Aiotko kéyttad PE:a opetuksessasi?

Minka asioiden visualisoimiseen PE mielestasi sopii?

Millaista materiaalia, koulutusta tai taitoja haluaisit itsellesi biomolekyylien visualisoinnin osalta?

Millaisia odotuksia sinulla oli ty6pajaan tullessasi ja vastasiko tydpaja odotuksiasi?

Kiitos vastauksistasi!
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LIITE 3: Ohjeet tehtavaan 2

Tehtava 2: Proteiinin rakenne ja rakenteen tasot

Lataa Protein Explorer -ohjelmaan proteiinin koordinaattitiedosto 10XR.

Voit poistaa ligandin ja vesimolekyylin hapen nakyvista pikanappéaimien avulla.

Select> Protein Display> Spacefill Color> Chain

Proteiini koostuu vain yhdesté alayksikostd, koska koko proteiini on kuvattu samalla varilla.

Select> Protein Display> Cartoons Color> Structure
Proteiini koostuu kuudesta o—Kkierteestd ja kahdesta p—levystd. Ndiden rakenteiden valilla on

polypeptidiketjua, joka ei muodosta séanndllistd sekundaarirakennetta.

Pydrittelemalld mallia voi tarkastella, millainen on proteiinin tertid&rirakenne. Huomioita voi tehda

sekundéaarirakenteiden jarjestaytymisesta kolmiulotteiseksi kokonaisuudeksi.
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Select> Protein Display> Backbone Color> N->C Rainbow

Klikkaamalla punaista ketjun p&&ta tietoikkunaan tulee tiedot ketjun viimeisestd aminohaposta.
Tassé proteiinissa on 120 aminohappoa ja niista viimeinen on asparagiini ASN. Klikkaamalla
sinistéd ketjun pééatéa tulee tietoikkunaan ensimmadisen aminohapon tiedot eli tassé asparagiini ASN 1.
Myo6s Chimen valikkoa kayttamélla Color> Amino acid voi havainnollistaa, mit4 eri aminohappoja
peptidiketju sisaltaa.

Tiedosto Muokkaa N&ytd Sirry  Kirjanmerkit Tydkalut Ohje @

Color by N-=>C Rainbow (Group) traces

,  the sequence of each chain from the
Amino/5' end (mnemonic = blue/nitrogen =
cold = old = first synthesized) to the
Carboxy/3' end (mnemonic = red/oxygen =
hot = new = last synthesized). The 5' end
of nucleic acids is the phosphoryl end, and
the 3' end is the hydroxy end.

Cow ok

I‘W Carboxy/3"'
If some chains are shorter than others, they

will be colored with only part of the
spectrum. The rambow/spectral sequence of colors is scaled to fit
the range of residues present in all chains. Onlv one mapping of
colors to residue numbers is made.

If vou watch the message box. you'll see that coror: N-=C b
Rainbow uses the command color group, but precedes it with the
obscure command set hetero off. Without this, high residue
numbers often assigned to non-chain groups (typically water) grab
the red end of the spectrum. leaving the chains mostly blue.

b
~
# Commands May Ee Entered Here |®Cnmnunds: T
Back Frd Messages: Clear Contral Options
Atom: ”~
Elenent: C alpha E]
Serial number: 907 M
Residue:
Identifier: RN
Sequence number: 120
Chain: A -
(Avom: CA 907 Group: ASN 120 Chain: &)
BTom: v [CL

MolSlide Maker & Molecular View Recorder Help.
Save This View.. Reset View.. Import Views.. History.. ~

Atnm: CA 807 Groun: ASM 120 Chain: A
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Select> Protein Display> Stick Color> Element (CPK)

Select> Sidehain Color> Green

Sivuketjut nakyvat nyt vihreind ja proteiinin runkoa, -C-C-N-C-C-N- ketjun toistumista, voi
tarkastella eri kulmista pyorittelemalla mallia. (Peptidisidoksen muodostavat atomit ovat samassa

tasossa ja sivuketjut ovat suuntautuneet pois tastd tasosta.)

Select> Protein Display> Backbone Color> Chain

Select> Ligand Display> Ball+Stick Color> Element (CPK)

Proteiini esitetddn runkomallina ja ligandit pallo-tikkumallina. Klikkaamalla ligandin atomeja
saadaan selville, ettd yksittdinen, tummanharmaa, atomi on kalsiumioni. Toisen ligandin voi
varmistaa aspiriiniksi Features of the Molecules osiosta kohdasta Ligands, jos sitd ei rakenteen

perusteella tunnista aspiriiniksi.
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LIITE 4: Ohjeet tehtavéaan 3

Tehtéava 3: Heikot vuorovaikutukset proteiinissa

Malliin saa lisattya vedyt Chimen valikon avulla. Options> Sprout Hydrogen.

Kierteessé esiintyvid vetysidoksia on helpompi tarkastella, kun eristetddn yksi o—kierre muusta
proteiinin rakenteesta. Valitsemalla Select> Clicked keskimmaiseen ikkunaan tulee lisd4 ohjeita,
miten tiettyjd aminohappoja voidaan valita tarkasteltavaksi. Yhden kierteen muodostavat
aminohapot voidaan valita klikkaamalla niitd. (one residue per click) Valitse esimerkiksi seuraavat
aminohapot 39-56. Valinta on helpompaa, kun esittdd proteiinin cartoons esitystavalla. Select>
Protein Display> Cartoon

Select> Clicked > re-select 146 atoms previously selected by clicking Display> Hide*> Non-
selected atoms and bonds

Ainoastaan valitut aminohapot jadvat nakyviin. Display> hbonds* Draw hydrogen bonds between
accepted and donor atom. Vetysidokset tulevat kuvaan. Vetysidoksien paksuutta voi muuttaa
kirjoittamalla komentokenttdan hbonds 0.15.
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Muuttamalla véritystd siten, ettd kullakin aminohapolla on oma vérinsd, voi vetysidosten
sijoittumista kierteessa tarkastella paremmin. Display> Stick Chimen valikosta Color> Amino Acid
Kierteessa vetysidokset ovat muodostuneet tasaisin vélein 3-4 aminohapon valein, peptidirungon
typpiatomiin sitoutuneen vedyn ja peptidirungon hapen valille. Jos aminohappojen sivuketjut
héiritsevat kuvan tulkintaa, ne voi poistaa kuvasta. Select> Sidechain Display> Hide* > Selected

Select> Clicked Re-select 146 atoms previously selected by clicking Color> Element(CPK)

Vetysidokset muodostuvat proteiinin rungon happiatomin ja typpiatomin vlille.

Vetysidoksien esiintymistd levyissé voi tarkastella kierteiden tarkastelua vastaavalla tavalla. Koska
proteiinissa on vain kaksi levymaisté rakennetasoa, niita voi tarkastella samanaikaisesti.

Select> Strands Display> Hide* Hide non-selected atoms and bonds Display> Stick Color>
Amino Acid (Color> Element) Display> hbonds* Draw hydrogen bonds between accepted and
donor atom. Vetysidokset tulevat kuvaan. Vetysidokset ovat muodostuneet Glu71-Thr78 ja Trh73-
Thr76 peptidirungon typpiatomiin sitoutuneen vedyn ja hapen vdlille ja toisessa levyssé Cys 29-Tyr

25 yksikoiden valille.
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Proteiini kannattaa palauttaa perustilaan ennen seuraavan sidostyypin tarkastelun aloittamista
Select> Protein Display> Ball & Stick Color> Element (CPK)

Rikkisiltoja voivat muodostaa ne aminohapot, joissa on rikkiatomi. Kysteiinin ja metioniinin
sivuketjuissa on rikkiatomi.

Select> Protein Display> ssBonds* ohje valikosta valitse Draw disulfide bonds between cystine
sulphur atoms (Rikkisiltojen paksuutta mallissa voi vaihtaa kirjoittamalla komentoriville ssbonds
0.15)

Rikkisiltoja on yhteensa seitsemén kysteiinien rikkiatomien vélilla. Klikkaamalla rikkiatomeja
viesti-ikkunassa nédkyy Kkyseinen aminohappo ja sen jarjestysnumero primadrirakenteessa.
Aminohapot voivat olla hyvinkin kaukana toisistaan primaarirakenteessa, mutta tertiddrirakenteessa

niiden on oltava lahell toisiaan (alle 3A pAassa toisistaan), jotta rikkisilta voisi muodostua.

Cys11-Cys 72 Cys 27 -Cys 119
Cys 29 - Cys 45 Cys 44 - Cys 100
Cys 51 -Cys 93 Cys 61 - Cys 86
Cys 79 - Cys 91
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Jos kysteiinejé halutaan visualisoida tarkemmin, ne saa ndkyviin seuraavan menettelyn avulla:
Select> Protein Display> Cartoon Color> Structure
PE Site Map> Seq 3D> Show cliked residues in: Ball&Stick, Element (CPK). Valitse myds

Residue(s) clicked:show & select.

Klikkaamalla ikkunan alaosassa olevasta aminohappojarjestyksesta kaikkia C-kirjaimia kysteiinit
tulevat kuvaan pallo-tikku mallina. Display> SSBonds* Draw disulfide bonds between cystine
sulfur atoms. Rikkisillat stabiloivat proteiinin tertiddrirakennetta. Esimerkiksi kaksi pitkaa

o—Kierrettd ovat rinnakkain ja niiden valilla on kolme rikkisiltaa.
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Select> Protein Display> Backbone Color> Blue

PE Site Map > Seq3D > Show cliked residues in: Ball&Stick, Element, Residue(s) clicked:show &
select. Klikkaamalla aminohappoja R-17 ja D-108 nakyviin tulevat kyseiset aminohapot pallo-
tikkumallina. Sivuketjujen rakenteesta voi paatelld, ettd sivuketjujen valille voi muodostua
ionisidos. Arginiinissa on negatiivisesti varautunut happiatomi ja aspartaamihapon sivuketjussa
positiivisesti varautunut typpi-atomi. Klikkaamalla K-6 ja W-19 lysiini ja tryptofaani aminohapot

nékyvét pallo-tikkumallina. Koska sivuketjut koostuvat hiiliketjuista, niiden valille muodostuu

dispersiovoimia.
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LIITE 5: Ohjeet tehtdvaén 4.

Tehtava 4: Ligandin ja proteiinin vuorovaikutus

Select> Protein Display> Surface
Ohjelma muodostaa proteiinille ”pinnan”, joka voi olla vuorovaikutuksessa liuottimen kanssa. Pinta
on 1,4 A padssd niiden atomien van der Waals pinnasta, jotka voivat muodostaa sidoksen

vesimolekyylin kanssa.

Ligandin esitysmuotoja vaihtelemalla hahmottaa ligandin rakenteen ja toisaalta sen laheisyyden
proteiiniin. Select> Ligand Display> Spacefill, Ball & Stick, Stick

Aspiriini molekyyli sijaitsee l&he kokonaan proteiinin "taskussa”. Kalottimallissa ligandi on
kosketuksissa proteiinin pinnan kanssa, mikda tuo mielenkiintoa tutkia tarkemmin mahdollisia

vuorovaikutuksia ligandin ja proteiinin vélilla.

Ohjelmalla voi visualisoida niit4 proteiinin atomeja, jotka ovat riittdvan lahellda ligandia
muodostaakseen heikkoja sidoksia ligandin kanssa. Toiminto on hyvin ohjeistettu ja mallintamisen

vaiheet on selitetty selkedsti.
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(Select> Ligand Tama toiminto valitsee myds Ca’ atomin) Select > Cliked toiminnolla
tarkasteltavaksi voi valita pelk&stédan aspiriinin. (Menettely samoin kuin yhta o—Kkierretté valittaessa
tehtdvasséd 3) Display > Contacts* Decorate surface > Step by step —toiminto ohjaa ja selittda

yksityiskohtaisesti, miten visualisointi toteutetaan.

Keskimmaisessd ikkunassa on selityksid pinnasta ja nékyvistda atomeista sekd mahdollisuus
muokata mallia ja pintaa. Aspiriinin O1 happi vuorovaikutuksessa Ca’ ioniin sekd muodostaa
vetysidoksen vesimolekyylin hapen (65) kanssa. Glysiinin typpi ja happiatomi ovat alle 3A:n paassa
aspiriinin O1 atomista ja voivat muodostaa vetysidoksia. O2 happi muodostaa vetysidoksen
tyrosiinin(64) hydroksyyliryhméan kanssa. Dispersiovoimia muodostuu muun muassa glysiinin (30)

fenyylialaniinien (5, 22) ja leusiinin (2) seka aspiriinin vélille. (Singh et al., 2005)
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