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Kryteria zaliczeniaKryteria zaliczenia

�� ĆĆwiczeniawiczenia
�� 100% obecno100% obecno śćść na na ććwiczeniachwiczeniach
�� Zaliczone kolokwiumZaliczone kolokwium

�� Zaliczony skryptZaliczony skrypt

�� EgzaminEgzamin

PodrPodręęcznikiczniki

Plany i terminyPlany i terminy

�� WykWykłładyady
�� 5 5 ×× 90min (wtorki 17:00)90min (wtorki 17:00)

�� ĆĆwiczeniawiczenia
�� 7 7 ×× 2h15min (poniedzia2h15min (poniedziałłki, wtorki)ki, wtorki)

�� EgzaminEgzamin
�� Listopad/grudzieListopad/grudzieńń (?)(?)

BioinformatykaBioinformatyka

dyscyplina nauk biologicznychdyscyplina nauk biologicznych wywodzwywodz ąąca sica si ęę z z 
biotechnologii (genetyki), zajmujbiotechnologii (genetyki), zajmuj ąąca sica si ęę stosowaniem stosowaniem 
narznarzęędzi matematycznych i informatycznych do dzi matematycznych i informatycznych do 
rozwirozwi ąązywania problemzywania problem óów biologii (gw biologii (g łłóównie biologii wnie biologii 
molekularnej) i zagadniemolekularnej) i zagadnie ńń biotechnologicznych. biotechnologicznych. 
Podstawowymi Podstawowymi poddziedzinamipoddziedzinami bioinformatyki sbioinformatyki s ąą: : 
genomika, proteomika, transkryptomika i genomika, proteomika, transkryptomika i 
metabolomika.metabolomika.

in vivo  in vivo  –– badania przybadania przyżżyciowe; mayciowe; małło moo możżliwoliwośści manipulacjici manipulacji
in situ in situ –– w tkance; ograniczone mow tkance; ograniczone możżliwoliwośści manipulacjici manipulacji
in vitro in vitro –– w szkle; najwiw szkle; najwięększe ksze „„naturalnenaturalne”” momożżliwoliwośści manipulacjici manipulacji
in silico in silico –– w komputerze; mow komputerze; możżliwoliwośćść analizowania wszelkich, analizowania wszelkich, 

nawet pozornie niemonawet pozornie niemożżliwych ukliwych ukłładadóóww

Biotechnologia a bioinformatykaBiotechnologia a bioinformatyka
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BioinformatykaBioinformatyka
Bazy danychBazy danych

�� BAZA DANYCH jest to uporzBAZA DANYCH jest to uporz ąądkowany zbidkowany zbi óór danych r danych 
o okreo okre śślonej strukturze, ktlonej strukturze, kt óóry zarzry zarz ąądzany jest przez dzany jest przez 
system DBMS.system DBMS.

�� DBSM DBSM -- DataBaseDataBase ManagementManagement SystemSystem

Struktura bazy danychStruktura bazy danych

tabeletabele
TabelaTabela -- jest jest podstawowympodstawowym obiektemobiektem bazybazy danychdanych

stanowistanowi ąącaca zbizbi óórr informacjiinformacji przedstawionaprzedstawiona zwyklezwykle
jakojako ukuk łładad poziomychpoziomych wierszywierszy ((rekordrekord óóww) i ) i kolumnkolumn
((ppóóll). ). 

kwerendykwerendy
KwerendaKwerenda to to obiektobiekt bazybazy danychdanych zawierajzawieraj ąącychcych grupgrup ęę

rekordrekord óóww popo selekcjiselekcji . Jest to . Jest to żążądaniedanie okazaniaokazania okreokre śślonegolonego
zbioruzbioru danychdanych .. KwerendaKwerenda jest jest narznarzęędziemdziem , , ktkt óórara zbierazbiera danedane
z z rróóżżnychnych tabeltabel abyaby odpowiedzieodpowiedzie ćć nana pytaniepytanie zadanezadane przezprzez
uużżytkownikaytkownika . Jest . Jest podstawowympodstawowym narznarzęędziemdziem analizyanalizy ww baziebazie
danychdanych . . 

formularzeformularze

FormularzFormularz -- jest to jest to obiektobiekt w w ktkt óórymrym umieszczamyumieszczamy
formantyformanty umoumo żżliwiajliwiaj ąącece wprowadzaniewprowadzanie , , wywyśświetlaniewietlanie

ii edycjedycj ęę danychdanych ..
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raportyraporty
Raporty Raporty -- zawierajzawieraj ąą dane z dane z tabeltabel lub lub kwerend kwerend 

uporzuporz ąądkowane w dkowane w żążądany przez udany przez u żżytkownika ytkownika 
sposspos óób. b. 

Rekord, pola i kluczRekord, pola i klucz
RekordRekord -- zestawzestaw informacjiinformacji oo pojedynczympojedynczym elemencieelemencie

tabelitabeli bazybazy danychdanych . W. W rekordzierekordzie powinnopowinno znaleznaleźćźć sisięę
pole, pole, ktkt óórere umoumo żżliwialiwia jednoznaczniejednoznacznie
zidentyfikowaniezidentyfikowanie rekordurekordu , , czyliczyli kluczklucz . . 

KluczKlucz -- atrubutatrubut nanałłoożżonyony nana pole, pole, zwyklezwykle ww celucelu
unikniunikni ęęciacia duplikowaniaduplikowania sisięę wartowarto śścici . . KluczemKluczem
identyfikujidentyfikuj ąącymcym momo żżee bybyćć kilkakilka ppóóll . . 

Rekord NCBI i pole rekorduRekord NCBI i pole rekordu

NCBI NCBI -- EBI EBI -- DDBJDDBJ

�� GenBankGenBank �������� ThereThere areare approximatelyapproximately 85,759,586,764 85,759,586,764 basesbases in in 
82,853,685 82,853,685 sequencesequence recordsrecords in in thethe traditionaltraditional GenBankGenBank divisionsdivisions andand
108,635,736,141 108,635,736,141 basesbases in 27,439,206 in 27,439,206 sequencesequence recordsrecords in in thethe WGS WGS 
divisiondivision as as ofof FebruaryFebruary 2008. 2008. 

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
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Modelowanie homologiczneModelowanie homologiczne

Target

Template
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Modelowanie Modelowanie 
abab initioinitio Projektowanie lekProjektowanie lekóów w -- CADDCADD wizualizacjawizualizacja

Struktura molekuStruktura molekułł Struktury drugorzStruktury drugorzęędowedowe

�� HelisyHelisy
�� prawoskrprawoskręętnatna

�� lewoskrlewoskręętnatna

�� 33--turn turn helixhelix ((3/10 3/10 helixhelix). Min ). Min lengthlength 3 3 residuesresidues (G)(G)

�� 44--turn turn helixhelix ((alphaalpha helixhelix). Min ). Min lengthlength 4 4 residuesresidues (H)(H)

�� 55--turn turn helixhelix ((pi pi helixhelix). Min ). Min lengthlength 5 5 residuesresidues (I)(I)

�� BetaBeta --kartkikartki (E)(E)
�� rróównolegwnoległłee

�� antyanty--rróównolegwnoległłee

�� PSIPSI--looploop

�� Zwroty (spinki)Zwroty (spinki) stabilizowane wistabilizowane wiąązaniami wodorowymi (3, 4 lub 5 zaniami wodorowymi (3, 4 lub 5 turnturn) (T)) (T)

�� NitkaNitka –– struktura dowolna, nieokrestruktura dowolna, nieokreśślona (C)lona (C)

Struktura molekuStruktura molekułł
WiWiąązanie zanie 

peptydowepeptydowe KKąąty torsyjnety torsyjne

Dozwolone kDozwolone k ąąty i ty i RamachandranRamachandran PlotPlot
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Model struktury pierwszorzModel struktury pierwszorzęędowej dowej 
biabiałłkaka

Plik w formacie FASTAPlik w formacie FASTA
>gi|5524211|gb|AAD44166.1| cytochrome b [Elephas maximus maximus] 
LCLYTHIGRNIYYGSYLYSETWNTGIMLLLITMATAFMGYVLPWGQMSFWGATVITNLFSAIPYIGTNLV 
EWIWGGFSVDKATLNRFFAFHFILPFTMVALAGVHLTFLHETGSNNPLGLTSDSDKIPFHPYYTIKDFLG 
LLILILLLLLLALLSPDMLGDPDNHMPADPLNTPLHIKPEWYFLFAYAILRSVPNKLGGVLALFLSIVIL 
GLMPFLHTSKHRSMMLRPLSQALFWTLTMDLLTLTWIGSQPVEYPYTIIGQMASILYFSIILAFLPIAGX 
IENY

>nazwa_sekwencji_1
sekWENCJAdanEGObiaLKAlubniCInukLEOTYDOWEJ
>nazwa_sekwencji_2
kolEJNAsekWENCJAdowOLNEGOwybRANEGOBIALKAlubniciDNA
>kolejna
itd

Kryteria formatu FASTA:Kryteria formatu FASTA:
-- Tylko sekwencja lub sekwencja z opisemTylko sekwencja lub sekwencja z opisem
-- Opis danej sekwencji w oddzielnej linijce (powyOpis danej sekwencji w oddzielnej linijce (powy żżej) i poprzedzony znakiem ej) i poprzedzony znakiem „„ >>””
-- Sekwencja TYLKO z dozwolonych znakSekwencja TYLKO z dozwolonych znak óów dowolnej wielkow dowolnej wielko śścici
-- KaKażżda linijka sekwencji maksymalnie do 80 znakda linijka sekwencji maksymalnie do 80 znak óóww

Model struktury Model struktury 
drugorzdrugorzęędowej biadowej białłkaka

>plik FASTA sekwencji i struktury drugorzedowej fragmentu hemoglobiny

SSNYCNQMMKSRNLTKDRCKPVNTFVHESLADVQAVCSQKNVACKNGQTN
CCCHHHHHHHHCPCCCCCCCCEEEEECCCHHHHHHHHHCEEECCCCPCCC

Modele struktur trzecioModele struktur trzecio-- i i 
czwartorzczwartorzęędowych biadowych białłekek

Struktura plikStruktura plikóów formatu PDBw formatu PDB

PDB ID i nazwy 
modeli:

3INS.pdb
1OCC.pdb
1HBB.pdb
1HBS_B.pdb

Podstawowe elementy w wizualizacji Podstawowe elementy w wizualizacji 
molekularnejmolekularnej

Punkty i linie (druty)Punkty i linie (druty)
(points and wires)(points and wires)

Podstawowe typy wizualizacji Podstawowe typy wizualizacji 
molekularnejmolekularnej

wirewireframeframe
(obraz szkieletowy)(obraz szkieletowy)
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Podstawowe elementy w wizualizacji Podstawowe elementy w wizualizacji 
molekularnejmolekularnej

Kule i prKule i pręęty (sty (słłomki, rurki)omki, rurki)
(balls and sticks)(balls and sticks)

Podstawowe typy wizualizacji Podstawowe typy wizualizacji 
molekularnejmolekularnej

ballball andand stickssticks
(kulki i pr(kulki i pr ęęty ty –– atomy i atomy i 

wiwiąązania)zania)

Podstawowe kolory w wizualizacji Podstawowe kolory w wizualizacji 
molekularnejmolekularnej

atomyatomy

Podstawowe typy wizualizacji Podstawowe typy wizualizacji 
molekularnejmolekularnejbackbonebackbone

(kr(kręęgosgos łłup)up)

Podstawowe typy wizualizacji Podstawowe typy wizualizacji 
molekularnejmolekularnejstickssticks

(pr(pręęty, rurki ty, rurki --wiwiąązania zania 
chemiczne)chemiczne)

Podstawowe elementy w wizualizacji Podstawowe elementy w wizualizacji 
molekularnejmolekularnej

WstWstążążki i niciki i nici
(ribbons and coils)(ribbons and coils)
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Podstawowe typy wizualizacji Podstawowe typy wizualizacji 
molekularnejmolekularnej

ribbonsribbons i i cartooncartoon
(wst(wst ążążki ki –– wzajemne uwzajemne u łłoożżenie powierzchni enie powierzchni 

wiwiąązazańń peptydowych)peptydowych)

Podstawowe typy wizualizacji Podstawowe typy wizualizacji 
molekularnejmolekularnej

wstwstążążkiki

Podstawowe elementy w wizualizacji Podstawowe elementy w wizualizacji 
molekularnejmolekularnej

Sfery i powierzchnieSfery i powierzchnie
(spheres and surfaces)(spheres and surfaces)

Podstawowe elementy w wizualizacji Podstawowe elementy w wizualizacji 
molekularnejmolekularnej

Sfery i powierzchnieSfery i powierzchnie
(spheres and surfaces)(spheres and surfaces)

Podstawowe elementy w wizualizacji Podstawowe elementy w wizualizacji 
molekularnejmolekularnej

Podstawowe kolory w wizualizacji Podstawowe kolory w wizualizacji 
molekularnejmolekularnej

ŁŁadunkiadunki
(charges)(charges)
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Podstawowe typy wizualizacji Podstawowe typy wizualizacji 
molekularnejmolekularnej

spacefillspacefill
(kule / sfery oddzia(kule / sfery oddzia łływaywaćć sisi łł

VanVan der der WaalsaWaalsa -- VDW)VDW)

sfery VDWsfery VDW

Podstawowe typy wizualizacji Podstawowe typy wizualizacji 
molekularnejmolekularnej

molecular surfacemolecular surface
(powierzchnia molekularna)(powierzchnia molekularna)

accessible surface areaaccessible surface area
(powierzchnia dost(powierzchnia dost ęępu)pu)

Molecular vs. AccessibleMolecular vs. Accessible
areaarea

molecularmolecular surfacesurface
(powierzchnia molekularna)(powierzchnia molekularna)

accessibleaccessible surfacesurface areaarea
(powierzchnia dost(powierzchnia dost ęępu)pu)

electrostaticelectrostatic surfacesurface
areaarea

(powierzchnia (powierzchnia 
elektrostatyczna)elektrostatyczna)

Podstawowe typy wizualizacji Podstawowe typy wizualizacji 
molekularnejmolekularnej

Programy do wizualizacji, renderingu i Programy do wizualizacji, renderingu i 
modelowaniamodelowania

RasMolRasMol
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Programy do wizualizacji i renderinguProgramy do wizualizacji i renderingu

SPDBVSPDBV

Programy do wizualizacji, renderingu i Programy do wizualizacji, renderingu i 
modelowaniamodelowania

VMDVMD

Programy do wizualizacji, renderingu i Programy do wizualizacji, renderingu i 
modelowaniamodelowania

Elementy grafiki komputerowejElementy grafiki komputerowej
Piksel Piksel (ang. (ang. pixelpixel = = picture+elementpicture+element ) jest to najmniejszy element ) jest to najmniejszy element 

obrazu obrazu bitmapowegobitmapowego . Jeden piksel to bardzo ma. Jeden piksel to bardzo ma łły kwadrat o y kwadrat o 
przeciprzeci ęętnym boku 0,28mm (rzadziej: prostoktnym boku 0,28mm (rzadziej: prostok ąąt) widzialny z t) widzialny z 
odlegodleg łłoośści uci u żżytkowej jako wypeytkowej jako wype łłniony jednolitym kolorem. Piksel niony jednolitym kolorem. Piksel 
stanowi takstanowi tak żże najmniejszy element obrazu wye najmniejszy element obrazu wy śświetlanego na wietlanego na 
monitorze komputera. Tryb monitorze komputera. Tryb 
pracy monitora, a konkretnie pracy monitora, a konkretnie 
jego rozdzielczojego rozdzielczo śćść to wto w łłaaśśnie nie 
liczba pikseli jakie zawiera on liczba pikseli jakie zawiera on 
w pionie i poziomie.w pionie i poziomie.

WikipediaWikipedia

Przestrzenie barwPrzestrzenie barwElementy grafiki komputerowejElementy grafiki komputerowej

CMYK

RGB
R 256 – 8 bitów
G 256 – 8 bitów
B 256 – 8 bitów

1 piksel zajmuje
3 bajty = 24 bity

RGB/CMYKRGB/CMYK
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�� Grafika wektorowaGrafika wektorowa
�� Grafika rastrowaGrafika rastrowa

Grafika wektorowa (obiektowa)Grafika wektorowa (obiektowa)
Opisanie obrazu za pomocOpisanie obrazu za pomoc ąą prostych figur prostych figur 
geometrycznych geometrycznych -- prymitywprymityw óów; polega na generowaniu w; polega na generowaniu 
obrazu na podstawie jego matematycznego opisu, obrazu na podstawie jego matematycznego opisu, 
ktkt óóry okrery okre śśla pozycjla pozycj ęę, d, dłługougo śćść i kierunek i kierunek 
prowadzonych linii. Obrazy wektorowe sprowadzonych linii. Obrazy wektorowe s ąą kolekcjami kolekcjami 
wektorwektor óów, a nie punktw, a nie punkt óów, jak w wypadku grafiki w, jak w wypadku grafiki 
rastrowej. rastrowej. 

Grafika rastrowaGrafika rastrowa
Metoda tworzenia grafiki komputerowej traktujMetoda tworzenia grafiki komputerowej traktuj ąąca obraz jako ca obraz jako 
zbizbi óór bardzo mar bardzo ma łłych niezaleych niezale żżnych od siebie punktnych od siebie punkt óów tej samej w tej samej 
wielkowielko śści (pikseli) uci (pikseli) u łłoożżonych ronych r óówno w wierszach i kolumnach. wno w wierszach i kolumnach. 
Rastrem nazywa siRastrem nazywa si ęę siatksiatk ęę takich punkttakich punkt óów. Pliki rastrowe nazywa w. Pliki rastrowe nazywa 
sisięę rróówniewnie żż plikami plikami bitmapowymibitmapowymi . Typowe formaty plik. Typowe formaty plik óów w 
rastrowych to BMP, TIFF, GIF i JPEG. rastrowych to BMP, TIFF, GIF i JPEG. 

RenderingRendering
Jest to generowanie obrazu Jest to generowanie obrazu 
dwuwymiarowego wysokiej jakodwuwymiarowego wysokiej jako śści z ci z 
modelu/scenymodelu/sceny

RenderingRendering
OpenGLOpenGL, Direct3D (, Direct3D (DirectXDirectX))

ssąą to biblioteki programistyczne to biblioteki programistyczne 
sksk łładajadająące sice si ęę z zestawz zestaw óów funkcji w funkcji 
instalowanych na odpowiednich instalowanych na odpowiednich 
platformach systemowych splatformach systemowych s łłuużążące do ce do 
obsobs łługi grafiki (lub gugi grafiki (lub g łłóównie grafiki).wnie grafiki).

RenderingRendering
RayRay tracingtracing ((śśledzenia promienia)ledzenia promienia) –– jedna z jedna z 

technik renderingutechnik renderingu
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Programy do wizualizacji i renderinguProgramy do wizualizacji i renderingu

PovRayPovRay
Wizualizacja wektorowaWizualizacja wektorowa Wizualizacja Wizualizacja renderowanarenderowana ((OpenGLOpenGL))

Wizualizacja Wizualizacja renderowanarenderowana ((rayray--tracingtracing))
RayRay--tracingtracing

Coloring Legend
Atoms Simple carbohydrates

C carbon

H hydrogen

O oxygen

N nitrogen

P phosphor

S sulfur

Mannose

Fucose

Galactose

GalNAc

GlcA

NeuNAc
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αααα-N-Acetylneuraminic acid
Sialic Acid (NeuNAc)

ββββ-D-Glucuronic acid
(GlcA)

αααα-L-Fucose (Fuc) PO4
3- SO4

2-

MW 339.29 194.13 164.15 94.97 96.06

Carbohydrates of P0 protein

BA2 GP3 GP4

GP5 OPPEI

Asn93

The myelin P0 protein is glycosylated at a single si te, Asparagine 93, within its only 
immunoglobulin (Ig)-like domain. P0 behaves like ad hesion molecule forming P0:P0 pair. 
For adhesion to take place, both P0 molecules in th e homophilic pair must be glycosylated

Glycosylated P0 protein 

Asn93

BA2 OPPEI
GP3 GP4 GP5

P0 with carbohydrate

anchored in membrane

P0 as a homophilic 

adhesion molecule

membrane

membrane
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P0 CRAC motifs
Cholesterol recognition amino-acid consensus

CRAC motifs: 
(62-74) lsftwryqpeggr (blue)
(142-149) vtlyvfek (green)

overlaping (orange)
(171-180) lalllfylir ((yellowyellow --orange ))
(177-186) lirycwlrr (orange-red)

Asn93 (brown)

O
CH3

NH

O H
HH

H

OH
OH

H
NH

OH
O

O

NH2

OH

Asparagine (Asn)

β-D-N-Acetylglucosamine

Asn—GlcNAc N-linked glycosylation site


