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Bioinformatika dříve a nyní 

 Prim{rní datab{ze 
obsahující 

genomick{ a 
proteomick{ data 

Způsob 
fungov{ní na 

úrovni molekuly, 
buňky a 

organismu 

Sekund{rní 
datab{ze obsahující 
agregované znalosti 

z datab{zí 
prim{rních 

Způsob 
fungov{ní 

jednotlivých genů 
a proteinů 

90 léta 
n

y
n

í 



Centr{lní dogma 
molekul{rní biologie 

ID   AB000263 standard; RNA; PRI; 368 BP. 
XX 
AC   AB000263; 
XX 
DE   Homo sapiens mRNA for prepro cortistatin like peptide, complete cds. 
XX 
SQ   Sequence 368 BP; 
     acaagatgcc attgtccccc ggcctcctgc tgctgctgct ctccggggcc acggccaccg        60 
     ctgccctgcc cctggagggt ggccccaccg gccgagacag cgagcatatg caggaagcgg       120 
     caggaataag gaaaagcagc ctcctgactt tcctcgcttg gtggtttgag tggacctccc       180 
     aggccagtgc cgggcccctc ataggagagg aagctcggga ggtggccagg cggcaggaag       240 
     gcgcaccccc ccagcaatcc gcgcgccggg acagaatgcc ctgcaggaac ttcttctgga       300 
     agaccttctc ctcctgcaaa taaaacctca cccatgaatg ctcacgcaag tttaattaca       360 
     gacctgaa                                                                368 
// 

struktura sekvence 
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Sekvenční Bioinformatika 
• Sekvenování genomu 

o Human Genom Project (HGP) 

 

• Identifikace proteinové sekvence 
o Hmotnostní spektormetrie 

 

• Analýza DNA/RNA sekvence 
o Hledání genů 

o Hledání opakujících se motivů 

o Hledání strukturních motivů 

 

• Fylogenetika 
o Kreslení “stromu života” 

 

• … 
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Strukturní bioinformatika 
• Strukturně podobné molekuly mají podobnou 

biologickou funkci 

 

• Identifikace funkce RNA a proteinů  

 
o Výzkum podobnosti proteinových a RNA struktur 
o Výzkum interakcí protein-protein 

o Výzkum interakcí protein-ligand 

 

• Predikce proteinové struktury 

 

• Molekulární modelování 

 

• … 
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2 pohledy na 
bioinformatiku 

 

 

• Bioinformatik – biolog/uživatel 
o Uživatel bioinformatických algoritmů a 

nástrojů, tj. hledání v databázích, identifikace 

podobných struktur, … 

 

 

• Bioinformatik – informatik/vývojář 
o Vývoj bioinformatických algoritmů a nástrojů 
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Podobnost proteinových 
struktur 

• Motivace 
o Funkční analýza proteinů 

o Predikce proteinové struktury 

 

 

• Algoritmus 
 

o Extrakce vlastností 

o Zarovnání 

o 3D superpozice 

o Aplikace vzdálenostní funkce 
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Podobnost proteinových 
struktur 
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Extrakce vlastností 

<11;29;23;19;16> 
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Cheminformatika 
• Vědní disciplína úzce spjatá s vývojem léčiv pomocí 

počítačových metod 
o relativně uzavřená disciplína 

 

• Cena nového léku je v průměru $100,000,000 

 

• Oblasti 
o Vytěžování znalostí z chemických databází 

o Generování virtuálních knihoven 

o Virtuální screening 

o … 
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Hled{ní cesty v 
chemickém prostoru 

• Motivace pro procházení 
chemického prostoru 
o hledání nových léčiv s předpokládanými 

vlastnostmi 

o virtual screening 

 

• Algoritmus 
o Procházení prostoru s přibližováním se k cíli 

 

• Výzvy 
o Procházení prostoru 

• “morfovací” operátory 

o Vzdálenost mezi molekulami 

• otisky molekul 

o Vizualizace prostoru 

o Dimenze prostoru 

• Sloučenin o velikosti až 13 s atomů C, 
N, O, S, Cl je ~ 970 milionů 

• Paralelizace 



Hled{ní cest v chemickém 
prostoru 

morfovací operátory 

MS 

MT 

příklad cesty v prostoru 



Veřejně přístupné bioinformatické 

aplikace vyvynuté na KSI MFF UK 

 

• Strukturní podobnost na 

úrovni proteinů a RNA 
o http://siret.cz/p3s/ 

o http://siret.cz/setter/ 

 

• Identifikace 

proteinových sekvencí 
o http://siret.cz/simtandem 
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Ot{zky? 
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