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Kryteria zaliczenia

o Cwiczenia
e 100% obecno $¢ na éwiczeniach
e Zaliczone kolokwium
e Zaliczony skrypt

e Egzamin

Plany i terminy

o Wyktady
e 5 x 90min (wtorki 17:00)

o Cwiczenia
e 7 x 2h15min (poniedziatki, wtorki)

e Egzamin
e Listopad/grudzien (?)
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Bioinformatyka

Podrecznik do analizy gendw i biatek

Bioinformatyka Bl()ChCﬂ]i‘.l

i ewolucja molekularna

Bioinformatyka

dyscyplina nauk biologicznych  wywodz gca sie z
biotechnologii (genetyki), zajmuj gca sie stosowaniem
narz edzi matematycznych i informatycznych do

rozwi gzywania problem 6w biologii (g townie biologii
molekularnej) i zagadnie n biotechnologicznych.
Podstawowymi poddziedzinami bioinformatyki s a:
genomika, proteomika, transkryptomika i

metabolomika.

invivo — badania przyzyciowe; mato mozliwosci manipulacji

in situ  — w tkance; ograniczone mozliwos$ci manipulacji

in vitro — w szkle; najwigksze ,naturalne” mozliwosci manipulacji

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

Biotechnologia a bioinformatyka
hiotechnologia
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Bazy danych

e BAZA DANYCH jest to uporz agdkowany zbi 6r danych
o okre $lonej strukturze, kt Ory zarz gdzany jest przez
system DBMS.

e DBSM - DataBase Management System

serwer siociowy

Struktura bazy danych

Sl anstes e
[ LTI
tabele

Tabela - jest podstawowym obiektem bazy danych
stanowi gca zbiér informacji przedstawiona zwykle
jako uktad poziomych wierszy (rekord 6w) i kolumn

(pol).
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kwerendy

Kwerenda to obiekt bazy danych zawierajacych grupe
rekord 6w po selekcji . Jest to zadanie okazania okre slonego
zbioru danych . Kwerenda jest narzedziem, ktéra zbiera dane
z réznych tabel aby odpowiedzie ¢ na pytanie zadane przez
uzytkownika . Jest podstawowym narzedziem analizy w bazie
danych .

formularze

Formularz - jestto obiekt w ktérym umieszczamy
formanty umo zliwiaj gce wprowadzanie , wy$wietlanie

i edycj e danych .
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raporty

Raporty - zawieraj g dane z tabel lub kwerend
uporz gdkowane w zadany przez u zytkownika
spos 6b.
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Rekord, pola i klucz

Rekord - zestaw informacji o pojedynczym elemencie
tabeli bazy danych . W rekordzie powinno znalezé¢ sie
pole, ktére umozliwia jednoznacznie
zidentyfikowanie rekordu , czyli klucz .

BN 7 Jagecy, nling i touckanki pryporinga wall|

pela rekerey

Klucz - atrubut natozony na pole, zwykle w celu
unikni ecia duplikowania sie warto $ci. Kluczem
identyfikuj acym moze by¢€ kilka pol.
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Rekord NCBI i pole rekordu

NCBI - EBI - DDBJ
z’!MM

(£ DDBJ

'DNA Data Bank of Japan

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

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

e GenBank -» There are approximately 85,759,586,764 bases in
82,853,685 sequence records in the traditional GenBank divisions and
108,635,736,141 bases in 27,439,206 sequence records in the WGS
division as of February 2008.

Generating constant water flow in a molecular dynamics simulation

:Coretralfy terminal st 3. Flow induces conformation change

Modelowanie dynamiki
molekularnej

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

Modelowanie homologiczne




Protein Folding

Modelowanie
ab initio
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Projektowanie lekow - CADD

Struktura molekut

Struktury drugorzedowe

e Helisy
e prawoskretna
e lewoskretna
e 3-turn helix (3/10 helix). Min length 3 residues (G)
.
.

4-turn helix (alpha helix). Min length 4 residues (H)
5-turn helix (pi helix). Min length 5 residues (1)
e Beta-kartki (E)
e rownolegte
e anty-rownolegte
e PSl-loop

e Zwroty (spinki) _stabilizowane wigzaniami wodorowymi (3, 4 W"?’I _
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Model struktury pierwszorzedowej

biatka
Plik w formacie FASTA

Kryteria formatu FASTA:
Tylko sekwencja lub sekwencja z opisem

Model struktury
drugorzedowej biatka

SPADKTI ERMFLSFP:

Sequence and secondary structure for 1HBS chain A
1 VLSPADKTIY RARVGKVGAH ACEYGAEALE RUFLSFPITK TYFFHFDLSH
HIEENE HFRRHTTTT HHMMHTEEH HEERHSTITG GG TTS 8T

51 GSAQVEGHSK KVADALTHAY AHVDDMPHAL SALSDLHARK LRVDEVNFKL
T HHFHNEHH HEFRFHEHH T TTSHHEHT HEFREHTTT T  GGOHHH

101 LSHCLLVILA AHLPAEFTPA VHASLDKFLA SYSTYLTSEY R
HHFRHHHEHE TT TIT5 HH HHFRHHHEHH HEERHHHHT

Modele struktur trzecio- i
czwartorzedowych biatek
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Opis danej sekwencji w oddzielnej linijce (pow: Zej) i poprzedzony znakiem ,,>"
P ) ) ) linijce (powy ) 1 popl y
Sekwencja TYLKO z dozwolonych znak 6w dowolnej wielko $ci
Kazda linijka sekwencji maksymalnie do 80 znak 6w
1z
Struktura plikow formatu PDB
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Podstawowe elementy w wizualizacji
molekularne;j

RV | linie (cruty)

Podstawowe typy wizualizacji
molekularnej

wireframe
obraz szkieletowy)




Podstawowe elementy w wizualizacji
molekularnej

Kule i prety (stomki, rurki)
(balls and sticks)

Podstawowe typy wizualizaciji
molekularne;j

ball and sticks
(kulki i pr ety — atomy i
wigzania)

Podstawowe kolory w wizualizaciji

molekularnej
atomy
000 Q0
c 0O NP 3

Podstawowe typy wizualizaciji

backbone molekularnej
(kregoslup)

Podstawowe typy wizualizaciji
sticks  molekularnej
(prgtyi rurki -wiazania -
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Podstawowe elementy w wizualizacji
molekularnej

Wstgzki i nici
(ribbons and coils)
™y




Podstawowe typy wizualizacji

molekularnej
A
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Podstawowe typy wizualizacji
molekularne;j

wstazki

Podstawowe elementy w wizualizacji
molekularne;j

Sfery i powierzchnie
(spheres and surfaces)

Podstawowe elementy w wizualizacji
molekularnej

Sfery i powierzchnie
(spheres and surfaces)

Podstawowe elementy w wizualizacji
molekularne;j

Podstawowe kolory w wizualizacji
molekularnej

tadunki
(charges)




Podstawowe typy wizualizacji
molekularnej

; ~ spacefill
(kule / sfery oddzia tywaé sit |-
Van der Waalsa - VDW)

2p orbials

35 obital

Podstawowe typy wizualizacji
molekularnej

sfery VDW

Molecular vs. Accessible
area

molecular surface
(powierzchnia molekularna)
accessible surface area
(powierzchnia dost epu)

Molecular
surface

Podstawowe typy wizualizacji
molekularnej

(powierzchnia moIek_qJ_ﬁrna) 1
accessible surface ar
(powierzchnia d?_
electrostatic su
ared

(powierzchF'gi_a
elektrostatyczna)

Programy do wizualizacji, renderingu i
modelowania




Programy do wizualizacji i renderingu

PyMOL

Programy do wizualizacji, renderingu i
modelowania

=1

YFPHFOLSHES

Programy do wizualizacji, renderingu i
modelowania

VMD

. Elementy grafiki komputerowej
Piksel (ang. pixel = picture+element ) jest to najmniejszy element
obrazu bitmapowego . Jeden piksel to bardzo ma ty kwadrat o
przeci etnym boku 0,28mm (rzadziej: prostok  at) widzialny z
odleg tosci u zytkowej jako wype tniony jednolitym kolorem. Piksel
stanowi tak ze najmniejszy element obrazu wy $wietlanego na
monitorze komputera. Tryb
pracy monitora, a konkretnie
jego rozdzielczo $¢ to wtasnie
liczba pikseli jakie zawiera on
w pionie i poziomie.
Wikipedia

Elementy, grafiki komputerowe;

R 256 — 8 bitow
G 256 — 8 bitow
B 256 — 8 bitéw

1 piksel zajmuje.
3 bajty = 24 bity




e Grafika wektorowa
e Grafika rastrowa

Obrazeh weltarowy Obrazes strowy

Pordwnanie jakosci obrazkéw wektorowych |
i rastrowych podezas skalowania

Rendering
Jest to generowanie obrazu
dwuwymiarowego wysokiej jako  $ci z
modelu/sceny

Grafika wektorowa (obiektowa)

Opisanie obrazu za pomoc g prostych figur
geometrycznych - prymityw 6w; polega na generowaniu
obrazu na podstawie jego matematycznego opisu,

ktory okre $la pozycj e, dtugo$¢ i kierunek
prowadzonych linii. Obrazy wektorowe s g kolekcjami

wektor 6w, a nie punkt 6w, jak w wypadku grafiki
rastrowej.

Emraa iz

Grafika rastrowa

Metoda tworzenia grafiki komputerowej traktuj  gca obraz jako

zbiér bardzo ma tych niezale znych od siebie punkt 6w tej samej
wielko $ci (pikseli) u tozonych r 6wno w wierszach i kolumnach.
Rastrem nazywa si ¢ siatk ¢ takich punkt 6w. Pliki rastrowe nazywa
sie réwnie z plikami bitmapowymi . Typowe formaty plik 6w
rastrowych to BMP, TIFF, GIF i JPEG.
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lue: 88% blue

Rendering

OpenGL, Direct3D (DirectX)

sa to biblioteki programistyczne
sktadajgce sie z zestaw 6w funkciji
instalowanych na odpowiednich
platformach systemowych s tuzace do
obstugi grafiki (lub g téwnie grafiki).

Rendering

Ray tracing ($ledzenia promienia) — jedna z
technik renderingu

PIKSEL

OBSERWATOR

10



Programy do wizualizacji i renderingu

Wizualizacja wektorowa

Wizualizacja renderowana (OpenGL)
4 /|

Wizualizacja renderowana (ray-tracing)

Atoms

o C carbon

Q H hydrogen
° O oxygen
‘ N nitrogen
o P phosphor
O S sulfur

Coloring Legend
Simple carbohydrates

" Fucose SlcA
1
GalNAc
%alactose

Mannose

NeuNAc
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Sialic Acid (NeuNAc) (Glea) 0

acid DGl acid a-L-Fucose (Fuc) PO S0z
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Carbohydrates of PO protein

Glycosylated PO protein
BA2 OPPEI

Asn93

o &
e W

Asn93 - g®

The myelin PO protein is glycosylated at a single si  te, Asparagine 9, within its only
immunoglobulin (1g)-like domain. PO behaves like ad  hesion molecule forming P0:P0 pair.
For adhesion to take place, both PO molecules inth e homophilic pair must be glycosylated

GP3

GP4

GP5

PO with carbohydrate PO as a homophilic
anchored in membrane adhesion molecule
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PO CRAC motifs

Cholesterol recognition amino-acid consensus

CRAC motifs: overlaping (orange) Asn93 (brown)
(62-74) Isftwryqgpeggr (blue) (171-180) lallifylir (yellow -orange )
(142-149) vtlyvfek (green) (177-186) lirycwlrr (orange-red)

Asn—GIcNAc N-linked glycosylation site

AsparagingAsn)

s
Sens
b

B-D-N-Acetylglucosamine
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