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« Sprawy organizacyjne

« Definicje bioinformatyki

* Miejsce i dziedziny bioinformatyki
* Projekty bioinformatyczne
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Od jakiego putapu startujemy?

Zaktadamy, ze te pojecia sg w matym
palcu:

* DNA, RNA - struktura, funkcje, rodzaje

* Genom

« Biatka — struktury, funkcje, rodzaje,
wigzania peptydowe
* Rownanie, funkcja, algorytm

Synteza przedmiotéw: chemia, fizyka,
biologia, matematyka, informatyka,

Dr Jan Pawel Jastiz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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matematyka

Matematyka (z tac. mathematicus, od gr. ua@nuaTikég
mathématikés, od pabnuar-, pabnua mathémat-, mathéma,
.hauka, lekcja, poznanie”, od pavBavelv manthanein, ,uczyc sie,
dowiedzie¢”; prawd. spokr. z goc. mundon, ,baczy¢, uwazac”) —
nauka dostarczajgca narzedzi do otrzymywania scistych
wnioskéw z przyjetych zalozen.

Encyklopedia PWN. [26 lutego 2011]

Dr Jan Pawet Jastrz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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informatyka

Wyktad inauguracyjny
Prof. dr. hab. inz. Mariana Adamskiego

Dr Jan Pawel Jastiz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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Skale czasowe

* matematyka

« biologia (w tym szczegdlnie biologia Molekularna i genetyka)

« cybernetyka / informatyka

« bioinformatyka

* nauka (epokowe wydarzenia z kazdej dziedziny nauki
od poczatkéw jej historii, np. wynalezienie papieru,
prochu strzelniczego, czcionka, lot balonem itp.)

« religia (np. Egipt i wrézenie z gwiazd, okres Zycia Jezusa,
$mierc ostatniego apostota, | sobér w Nicei, Luter itp.)

« wydarzenia historyczne (wojny, postaci historyczne,
odkrycie Ameryki)

4000r.p.n.e 327r.p.n.e 1205r 2011r
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multimedia

« Human genome sequencing-Animated
tutorial

* DNA - The Human Race (i pozostate 4
odcinki)

* DNA - The Search For Adam
« THE REAL EVE

Dr Jan Pawet Jastrz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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Do poczytania

 http://www.ornl.gov/sci/techresources/Human_Geno
me/home.shtml

 http://www.sanger.ac.uk/about/history/hgp/

 http://www.ncbi.nlm.nih.gov/
 http://www.ebi.ac.uk/
 http://www.ddbj.nig.ac.jp/
 http://www.insdc.org/
 http://www.barcodeoflife.org/

« http://www.staff.amu.edu.pl/~ewas/

- .

Dr Jan Pawet Jastrz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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Bioinformatyka
¢ Jest to dziedzina biologiczna _ wywodz gca sie z
biotechnologii

¢ Aby zrozumie € bioinformatyk e
biolog/biotechnolog musi pozna ¢ kilka wzgl ednie
prostych zasad matematyki i umie € obstugiwa €
komputer (nie koniecznie programowa  ¢€)

¢ Aby zrozumie € bioinformatyk e
informatyk/matematyk musi pozna ¢ i dogt ebnie
zrozumie € wiekszo $¢€ zasad i praw biologii
(gtéwnie molekularnej)

. .
Dr Jan Pawel Jastiz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
uwm Wyklad 2/9




Bioinformatyka wg NCBI

.Dziedzina nauki, w ktorej biologia,
informatyka i technologia informacyjna
zostaly scalone w jedn g dyscyplin e.”

Cele:

 opracowanie nowych algorytméw i statystyki

 analiza i interpretacje réznych typow danych
(m.in. nukleotydowych i aminokwasowych
sekwencji, domen i struktur biatkowych)

+ opracowanie i wdrozenie narzedzi, ktore
umozliwig efektywne zarzgdzanie dostepem i
réznych rodzajéw informaciji.

Przetozyt: Adam Szlaski

Dr Jan Pawet Jastrz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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Bioinformatyka wg EBI

.Bioinformatyka stanowi multidyscyplinarne pole
naukowe b edace interfejsem pomi edzy biologi a
a informatyk a.”

Cele:

« odkrycie bogactwa biologicznej informacji ukrytej w
ogromnej ilosci danych

« otrzymanie jasniejszego wgladu w w fundamenty
biologiczne organizmu

Przetozyt: Adam Szlaski

Dr Jan Pawel Jastiz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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Bioinformatyka wg BISTIC

Badania naukowe, rozwdj lub aplikacje
bedace narzedziami obliczeniowymi
umozliwiajgcymi poszerzanie mozliwosci
wykorzystania danych biologicznych,
medycznych, behawioralnych lub
zdrowotnych w celu pozyskiwania,
przechowywania, organizowania,
archiwizacji lub wizualizacji tych danych

17 lipca 2000 — komitet powotany przez The Biomedical Information Science
and Technology Initiative Consortium (www.bisti.nih.gov )

Przelozyt: Adam Szlaski

Dr Jan Pawel Jastiz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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Bioinformatyka

"The mathematical, statistical and computing
methods that aim to solve biological
problems using DNA and amino acid
sequences and related information."

Fredj Tekaia (UMSC Paryz)

Bioinformatyka jest to dyscyplina nauk
biologicznych zajmujaca sie stosowaniem
narzedzi matematycznych i informatycznych
do rozwigzywania problemoéw biologii
(gtownie biologii molekularnej) i zagadnien
biotechnologicznych.

JP Jastrzebski

Dr Jan Pawet Jastrz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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Bioinformatyka

dyscyplina nauk biologicznych  wywodz gca sie z
biotechnologii (genetyki), zajmuj gca si e stosowaniem
narzedzi matematycznych i informatycznych do

rozwi gzywania probleméw biologii (gtéwnie biologii
molekularnej) i zagadnie n biotechnologicznych.
Podstawowymi poddziedzinami bioinformatyki s a:
genomika, proteomika, transkryptomika i metabolomik a.

invivo — badania przyzyciowe; mato mozliwosci manipulacji

insitu — w tkance; ograniczone mozliwosci manipulaciji

in vitro — w szkle; najwigksze ,naturalne” mozliwosci

manipulacji

in silico — w komputerze; mozliwo$¢ analizowania wszelkich,
nawet pozornie niemozliwych uktadéw

Dr Jan Pawel Jastiz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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Biotechnologia a bioinformatyka

bioteehnalogi

gEneuia ... [DEEIITR) [Anakoloyia

-

Wle  Vamphmle oeomle e
Inetaholomik

hioihformatykel
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Dygresja - Obalanie dogmatéw!!!

1 sekwencja DNA
- 1 sekwencja cDNA
- 1 sekwencja mRNA

500000000 ~ Lckwenciaaa (st lz)

- 1 struktura ll-rz edowa

Transcription - 1 struktura 3D
|
Translation
¥
protein Zrédio:
http://encephalon.ca/
Dr Jan Pawel Jastrz gbski KFIBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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Historyczne podio ze bioinformatyki

Lata 80’ — United States Department of Energy  tworzy GenBank

1.X.1990 — Human Genom Project (plan uko nczenia 2005)

United States Department of Energy , National Institutes of
ealth) - Dr. Francis Collins

1996 — zsekwencjonowanie genomu dro  zdzy (13 milionéw par zasad i 6
275 gendw)

1997 — zsekwencjonowanie genomu  Caenorhabditis elegans (13500

genow)
1IV-V.1998 — debaty publiczne w Europie; dr Craig Venter i NIH w USA

11 2001 — publikacie W Nature | SCIENCE |ttt

http//:www.genom.gov/

tional Human Genome Research Institute:

s

Highlights

Create Your Family Health History
Thanksglving

Dr Jan Pawel Jastiz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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genomika

dziedzina biologii molekularnej i biologii teoremej (pokrewna
genetyce kcisle zwigzana z bioinformatyk) zajmupca s¢ analiz
genomu organizmoéw. Gléwnym celem genomiki jest poie
sekwencji oraz mapowanie genomu ale rowmoiereslenie wszelkich
zaleznaosci i interakcji wewntrz genomu.

W odr&@nieniu od genetyki genomika obejmuje ogét zjawisk
genetycznych cafgiowo i przy pomocy biologii teoretycznej
(gtéwnie bioinformatyki) stara siokreslic¢ i opisa wszystkie
zaleznasci tych zjawisk oraz wpisaje w ogot procesow
metabolicznyctzywego organizmu.

« genomika funkcjonalna (poznanie funkcji wszystkich genéw w
genomie)

« genomika strukturalna (poznanie sekwenciji i jej wstepny opis)

« genomika teoretyczna (ogolne prawa rzgdzgce genomami)

» genomika poréwnawcza (ewolucja genoméw)

» genomika indywidualnych réznic (zmienno$¢ miedzyosobnicza
genomow tego samego gatunku)

Dr Jan Pawel Jastiz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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proteomika

gahz nauki zajmujca s¢ badaniem biatek - ich struktury, sprawowanych przez
nie funkciji i zalenosci miedzy nimi.

Proteomika obejmuje anatizatychproteoméw (zestaw wszystkich biatek w
komoérce, liniach komérkowych, tkankach lub calycaizmach).

Proteomika jest dziedzig znacznie szersga bardziej ziaong niz genomika,
poniewa liczba genéw koducych biatka jest znacznie mniejsza hczba biatek
w komérce (gendw w komorce cztowieka jest okotay&tce, natomiast biatek
mniej wiecej 400 tysicy) . (Wikipedia)

Biatka s polimerami 20 typéw monomeréw (aminokwasy), DNA (AT CG)

« proteomika funkcjonalna (analiza funkcji wszystkich biatek w proteomie)

« proteomika strukturalna (poznanie struktury przestrzennej biatek)

« proteomika teoretyczna (ogélne prawa rzgdzgce proteomem)

« proteomika poréwnawcza (ewolucja biatek i analiza miejsc zmiennosci
genetycznej)

« proteomika indywidualnych réznic (zmienno$¢ miedzyosobnicza proteoméw
1 poszczegodlnych biatek tego samego gatunku)

Dr Jan Pawet Jastrz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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Transkryptomika i metabolomika

Transkryptomika - jest to dziedzina, za pomocg ktérej
okreslane jest miejsce i czas aktywnosci genéw poprzez
badanie transkryptomu, czyli og6tu czasteczek mRNA
znajdujgcych sie w danym momencie w komorce.

Metabolomika - dziedzina nauki zajmujgca si¢ badaniem zestawu
wszystkich metabolitéw obecnych w organizmie, tkance czy
komérce - metabolomu. Jest zaliczana obok genomiki,
transkryptomiki i proteomiki do biologii systemowe;j.

Biologia systemowa jest dziedzing nauki zajmujaca sie badaniem
ztozonych oddziatywan wystepujacych w systemach
biologicznych. Biologia systemowa tgczy informacje zdobywane
przez dziedziny nauki takie jak: genomika, transkryptomika,
proteomika i metabolomika.

Dr Jan Pawel Jastiz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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Wszystko...omika

Koto Naukowe przy Katedrze i Zaktadzie Biofarmacji i Farmakodynamiki
Akademii Medycznej w Gda nsku
http://lwww.sbs.farmacja.amg.gda.pl/biofarmacja/

Dr Jan Pawel Jastiz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
Wyklad 2/21




Miejsce bioinformatyki w nn

biologia

DNA — eBNA — RMNA — bialke — enzym

[—— | ; -

enetykd biochemia
| genetykey I | plochemia
~—‘-genom|ka+—» { transkryptomika —‘r' [ proteomiku‘

T =
biologia biol. molekularna  biochemia biochemia kwantowa
biofizyka biofizyka mol.  biofizyka mol. fizyka kwantowa

biologia srodowiskowa | - biotechnologia biochemia przemiany | nauki
i — energetyczne |  kwantowe
' bioinformatyka '

Dr Jan Pawel Jastrz gbski KFiBR

Podstawy bioinformatyki
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Bioinformatyka
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P
/ J
(> pDBJ
"DNA Dt Bank ofTapan

NCBI — GenBank (http://www.ncbi.nlm.nih.gov/Genbank/index.html)
EBI - EMBL (http://www.ebi.ac.uk/embl/)
DDBJ - DDBJ (http://www.ddbj.nig.ac.jp/index-e.html)

DDBJ/EBI/NCBI — International Nucleotide Sequence Datab _ase
Collaboration

* GenBank -» There are approximately 85,759,586,764 bases in
82,853,685 sequence records in the traditional GenBank d ivisions and
108,635,736,141 bases in 27,439,206 sequence records i nthe WGS
division as of February 2008.
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Serwis NCBI
Center for Biotechnology Information

e National

<> NCBI o pry o M Nt Instsutes of Healin
P

PubMed

» What does NCBI do?

Established in 1988 as a national resource for ¥ Assembly Archive
molecular biology information, NCBI creates

public databases, conducts researchin ¥ Clusters of
computational biology, develops software tools orthelagous groups
for analyzing genome data, and disseminates
biomedical information - all for the better
understanding of molecular processes
affecting human health and disease . Ivlore

| - - -

[ e Catrenio Ao ies
The NCBI Whole Genome Association (1GA) resource
provides researchers with access 1o genotype and
associated phenotype information that will help » Entrez Tools
elucidate the link between genes and disease. For

¥ Coffee Break,
Genes & Dissase,
NCEBI Handbook

» Electronic PCR

more information, click here o see the the WGA P Gene expression
resource page and click here to read the press armnibus (GEO)
release.

Dr Jan Pawet Jastrz gbski KFiBR, Wydziat Biologii Podstawy bioinformatyki
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3 NCBI Site Map
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g Entre —
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Podstawy bioinformatyki

Inne zadania bioinforamtyki
* molekularne
Dr Jan Pawel Jastrz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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Generating constant water flow in a molecular dynamics simulation

1.Constrain terminal atoms

. Flow induces conformation change

S

Modelowanie dynamiki
molekularnej

57A flow direction

2.Push water molecules near the left edge
of the water box to generate flow.

Dr Jan Pawel Jastiz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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wizualizacja

Dr Jan Pawet Jastrz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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Modelowanie ab __ Protein Folding
initio i

Dr Jan Pawel Jastiz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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Modelowanie homologiczne

Dr Jan Pawel Jastiz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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Projektowanie lekéw - CADD

i & ! LK

Corporate databases  Mcrobial
& b

oo
Random screening it i
E of protein-ligand
Complex @
Synests
(,
et tesd componnd e (g T —
I
Wpromising
[ ——— b
st i fov wecmeal 3
undred (housand compounds o Tvom desgn. n th latie case, wals " I
e L e |

‘and hullding, or any combination of the three. Due to the Iipertections
R

on alead, i Cliical
affinity. Verification of the structire of the protein-lead complex
is essential. New rounds of structure-hased design arc then performed

i

until a promising compound shows up for pre—clinical studies. At ( K¢ 4
i
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* Globalne / $Srodowiskowe
Dr Jan Pawel Jastrz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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mitochondrialna Ewa

A. Nuclear DNA is inherited B. Mitochondrial DNA is
from all ancestors, inherited from a single lineage. -

TR o

EXPANSION TIMES (YEARS AGO)
Africa 120,000- 150,000

Q
Out of Africa 55,000 75,000 : v
Asia ano00. 70000 Family Tree DNA
AustralialPNG 40,000 60,000 mtDNA Migrations Map
urope 35,000- 50,000
Americas 15,000- 35,000
Na-Dene/Esk/Aleuts 8,000- 10,000
Dr Jan Pawel Jastiz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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DNA barcoding

‘ DNA Barcoding: The Analytical Chain ”” H V

Collection Data | i ‘Web-Accessible Specimen Data
and DNA Barcode ”l ‘l

—

o, [
ﬁ Extract . PCR Amplify s
DNA >

i
il
il
Il

i
) | I

, _Sequence
DNA Barcode " DNABarcode

B

Dr Jan Pawet Jastrz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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Przewidywanie struktury 2D

SSTMProt
The algorithm of prediction of the Secondary Structure
of TransMembrane Protein

Protein name (optional)

Enter your sequence in FASTA format

hydrophobicity/hydrophilicity profile

Select scale:
"~ Kyte & Doolittle
 Hoop & Woods
' Lesser &Rose

Dr Jan Pawel Jastiz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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Baza metaBiol

Metabolomiczna baza danych BIOL

2Zwiazki
Szukaj : -phosphate
i ° Shosphate
Reakcje
Zadaj Pytanie M
S [Wyezi] o

Dr Jan Pawel Jastiz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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kasty

Dr Jan Pawet Jastrz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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Model PO

.
Dr Jan Pawel Jastiz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
uwm
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.

PO with carbohydrate
anchored in membrane

KFiBR, Wydzial

PO as a homophilic
adhesion molecule

membrane

Podstawy bioinformatyki
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membrane

.
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Asn—GIcNAc N-linked glycosylation site

AsparagingAsn)

Dr Jan Pawet Jastrz gbski

Model bakterii

. .
Dr Jan Pawel Jastiz gbski KFiBR, Wydzial Biologii Podstawy bioinformatyki
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