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Bioinformatika drive a nyni

Primarni databaze
obsahujici
genomicka a
proteomicka data

Zpusob
fungovani
jednotlivych genti
a proteint
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Sekundarni
databaze obsahujici
agregovaneé znalosti

z databazi

primarnich

Zpusob
fungovani na
urovni molekuly,
bunky a
organismu
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sekvence
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 attgtccece ggectectge tgetgetget cteeggggec acggecaceg 60
ctgeectgee cetggagggt ggecccaccg gecgagacag cgageatatg caggaagegg 120
caggaataag gaaaagcagc ctcctgactt tectcgettg gtgetttgag tggacctcec 180
aggccagtge cgggececcte ataggagage aagctcggga ggtggecagg cggeaggaag 240
gcgeacccee ccagcaatce gegegeeggg acagaatgec ctgeaggaac ttettctgga 300
agaccttctc ctcctgeaaa taaaacctca cccatgaatg ctcacgcaag tttaattaca 360
gacctgaa
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Sekvencni Bioinformatika

« Sekvenovdani genomu
o Human Genom Project (HGP)

« |dentifikace proteinoveé sekvence
o Hmotnostni spektormetrie

« Analyza DNA/RNA sekvence

o Hleddni genu
o Hleddni opakujicich se motivU
o Hleddni strukturnich motivu

* Fylogenetika

o Kresleni “stromu zivota”
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Sekvencni Bioinformatika

« Sekvenovdani genomu
o Human Genom Project (HGP)
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o Kresleni “stromu zivota”
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Sekvencni Bioinformatika

« Sekvenovdani genomu
o Human Genom Project (HGP)

|dentifikace proteinovée sekvence
o Hmotnostni spektormetrie

Analyza DNA/RNA sekvence

o Hleddni genu

o Hleddni opakujicich se motivU
o Hleddni strukturnich motiv0

Fylogenetika

o Kresleni “stromu zivota”

Side-striped jackal

Black-backed jackal g
Golden jackal .

I~|_oo': Northern elephant seal
100 Walrus
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Strukturni bioinformatika

« Strukturné podobné molekuly maji podobnou
biologickou funkci

|dentifikace funkce RNA a proteinu

o Vyzkum interakci protein-protein
o Vyzkum interakci protein-ligand

Predikce proteinoveée struktury

Molekuldarni modelovani
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2 pohledy na

bioinformatiku

» Bioinformatik — biolog/uzivatel

o Uzivatel bioinformatickych algoritmU @
ndstroju, 1j. hleddni v databdzich, identifikace
podobnych struktur, ...

« Bioinformatik — informatik/vyvojar
o Vyvoj bioinformatickych algoritmd a ndstroju
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Podobnost proteinovych
struktur

e Moftivace

o Funkcéni analyza proteind
o Predikce proteinoveée struktury

« Algoritmus

Extrakce vlastnosti
Zarovnani
3D superpozice

O
O
O
o Aplikace vzddlenostni funkce
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Podobnost proteinovych
struktur
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Extrakce vlastnosti
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Cheminformatika

« Veédni disciplina Uzce spjata s vyvojem IECiv pomoci
pocitaCovych metod

o relativné uzaviend disciplina
« Cena nového léku je v pruméru $100,000,000

 Oblasti

o Vytézovani znalosti z chemickych databdzi
o Generovani virtudlnich knihoven

o Virtudlni screening
O

® Jeden den s Informatikou 29.9.2011 @



Hledani cesty v
chemickem prostoru

« Moftivace pro prochdzeni o
chemického prostoru
o hleddninovych é¢iv s pfedpokiddanymi 4 »ch;CR ADME space
vlastnostmi Protesse k., ¢9
o Vvirtfual screening (- : U <>
Kinase ! a
« Algoritmus 7 - -

o Prochdzeni prostoru s priblizovanimse k cili - ............ S RS _

¢ Vyzvy
o Prochdzeni prostoru
« “morfovaci” operatory
o Vzddlenost mezi molekulami
» ofisky molekul
o Vizualizace prostoru
Dimenze prostoru

« Sloucenin o velikosti az 13 s atomU C,
N, O, S, Clje ~ 970 milion{

 Paralelizace




Hledani cest v chemickem
prostoru

morfovaci operatory
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Verejne pristupne bioinformaticke
aplikace vyvynute na KSI MFF UK

RNA SEcondary sTructure-based
TERtiary Structure Similarity Algorithm

Strukturni podobnost no
Urovni proteinu a RNA

o hitp://siret.cz/p3s/
o hitp://siret.cz/setter/

ldentifikace

poroteinovych sekvenci
o hitp://siret.cz/simtandem
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SimTandem.org

‘General settings

Search title @ My search
Dalabase @ wissP
Protein sequences digestion enzyme €@ Trypsin ~

Max. missed cleavage sites @

Medifications &

Max. medifications per spectrum @
Dala file @
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¥ Advanced database seftings
¥ Advanced query seftings

P Report seftings

Search Demo search o

m is a tool for protein and peptide from tanderm tra based on similarity search in the

imTans
protein sequence database. SimTandem works with spectra in Mascot Generic Format (* mgf). You can dewnload sample files

SimTandem is free for non-commercial use. If you use SimTandem in your work, pleass cite us using the following publication:
J.Novak, T .Skepal, D.Hoksza, J.LekoZ: Improving the Similarity Search of Tandem Mass Spectra using Meiric Access
Methods, SISAP 2010, Istanbul, Turkey. ISBN 978-1-4503-0420-7, pp. B5-92
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