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A kurzus menete

Hol talalkozunk bioinformatikaval
Mi a bioinformatika

Miert van bioinformatika

A szamitogepekrol

A bioinformatika szerepe es jovoje
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Mivel foglalkozik a bioinformatika
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A kurzus menete §

> 13 eloadasbol all a kurzus
> A télev 14. heten elorehozott szobeli vizsga
» Az el0adasokhoz feladatok kapcsolodnak

> Aki 10, ill. 7 feladatra ertekelheto megoldast
kiild — megajanlott jegyet kap

> Mail: cserzo.miklos@med.semmelweis-
univ.hu

> Az eloadas anyagok letolthetok:
SE > Elettan > Oktatas > PhD kurzusok > ... Jelszo: eti3_403
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A kurzus el0adasai
1. Bevezetés s. Szekvencia elemzes —
2. Biologiai adatbazisok elmelet
3. Szekvencia illesztés 9. Szekvencia elemzes —
s, Tobbszoros gyakorlat (5)

szekvencia illesztés 10. Korrelacio,
= TCansde klaszterezes
adatbazisokban 1. Nagy ateresztesu
6. Integralt bioldgiai technikak
adatbazisok 12. Rendszerbiologia
7. Biologiai modellek 13. Molekula-modellezés
alapjai (-)
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Hol talalkozhatunk bioinformatikaval?

> Orvosbiologiai kutatas

> Napi rutin

> Bizonyos teriiletek elképzelhetetlenek nélkiile
> Kiemelt korhazak kiillonleges reszlegei

> Bizonyos betegsegek eseten

> Diagnosztikaban

> Terapiaban

> Korzeti orvosok, sarki gyogyszereszek?
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Find out what

your DNA says
about you

and your family.
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Mi a bioinformatika @

Biologiai vonatkozasu a

datok
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Biologiai rendszerek viselkedéseének

At

> Szamitogepes modellezese
> Tudomanyos elOrejelzese (joslasa)

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1.



The Data Centre. The Institute's computer systems can store up to 4 petabytes of data [Credit: Genome Research Limited] close or Esc Key

Image 3 of 31 < Prev Next >
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The Centre has a total of 4 petabytes of data storage capacity [Credit: Genome Research Limited]

Image S of 21 < Prev Next:
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Air cooling system in the Data Centre [Credit: Genome Research Limited] close or Esc Key
Image 6 of 31 < Prev Next > —
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Paulien Hogeweg velemenve:

It seemed to us that one of the defimn s
, ) , , 5 Propelled by the exponential increase of
properties of hfe was nformation process- _ ) , .. _
sequence data, the term biommformatics

I I I by Fe I b b ‘ i c | ' . -
ng i its various forms, e.g., information became mainstream in the late 1980s.

accumulation durnng E‘-.[]]_lﬂl[]]]. informa- coming to mean the development and use
tion transmission from DNA to intra- and of computational methods for data man-
mreollilar fraeeceee - . T reta. ,
intercellular processes, and the interpreta agement and data analysis of sequence

tion of such information at multiple levels. data, protein structure determination,

At a mumimum, we felt that that informa- homology-based function prediction, and

tion processing could serve as a useful phylogeny. But the rich insights obtained

metaphor for understanding living sys- from the massive sequencing projects, and

tems. We therefore thought that in the related biommformatc analvsis to un-

addition to hiophysics and biochemustry,
it was useful to distinguish bioinformatics
as a research field (or what we termed a
“work concept™).

ravel function and evolution, 15 not really
the “‘roots of biomformatics™, but rather
the ““trunk of hioinformatics™, and not the
subject of this article.
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l isopropanol
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Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1.

Escherichia
Acetobacter

l

Acetic acid

NADH

NAD*




Semmelweis Eqyetem / Elettani Intézet / Budapest g"é (e %

pearsoN  LabBench Activity

Observing Behaviors: Fruit Fly Mating Behavior

There are hundreds of species of fruit flies — so how do members of the same species find
each other and signal willingness to mate? Each species has evolved a complex series of
LabBanch Contents beh_a\.'lors that appear to_ be genetically programmed. m this activity, you _observe the
mating dance of Drosophils melfanogaster and then design your own experiment to
Animal Behavior investigate some aspect of mating behavior.

Introduction

Key Concepts
Concept 1: Observing
Behaviors: Fruit Fly
Mating Behavior
Concept 2: Observing
Behaviors: Pillbug
Behavior

Concept 3: Scientific
Sketching

Concept 4: Response
to the Environment

Analysis of Results

Design of the
Experiment

R D Male licking E Copulation F Rejection
Sample Size, Results,

and Replication X X
_ § Above are sketches of some behaviors you may see. Print the sketches, take them to the
Dther Considerations X X
- laboratory with you, and refer to them as you observe your own flies. After you place your
Lab Quiz flies in a common vial it will take a few minutes for them to acclimate to their new
environment, so be patient and quiet as you wait for the dance to begin. Record your
observations.

In the next section, you will observe the behavior of another organism, the pillbug.

Copyright © Pearson Education, Inc. or its affiliates. All Rights Reserved.

About Pearson Tech Support Product Information

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1.




Semmelweis Eqyetem / Elettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1.




Semmelweis Eqyetem / Elettani Intézet / Budapest

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1. 15



Semmelweis Eqyetem / Elettani Intézet / Budapest

Midta ,igazi” tudomany a ...

> Fizika: Newton ota , komoly” tudomany,
Einstein jelentOsen atformalta, de nem torolte

el az alapokat (XVII szazad)

> Kemia: nehéz egy nevhez vagy esemenyhez
kotni — (,,flogiszton”, ,eleterd”, vegyertek,
periodusos rendszer) (XIX szazad vége)

> Biologia: meg nehezebb tigy — (Darwin,
Mendel, Watson — Crick) (1953)

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1. 16
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A
A matematika és a biologia @2 s

> 1978 — , érdekel a természettudomany, de a matekot
inkabb elkertilom - bioldgus leszek”

Heavy use of equations impedes communication
among biologists

Tim W. Fawcett' and Andrew D. Higginson

School of Biological Sciences, University of Bristol, Bristol B58 1UG, United Kingdom

Edited” by Robert M. May, University of Oxford, Oxford, United Kingdom, and approved June 6, 2012 (received for review April 4, 2012)
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Mennyire hasznalja Mire jut vele
> Fizikus: ,, gyenge > A hidrogen atom teljesen
matematikus” leirhato — minden masra

kozelitd megoldas van:

> Homogen

> Vegyész: , képzetlen

fizikus” > Keves komponenst

> Egyensulyi

. > Az elo rendszer:
> Biologus: ,tanulatlan

o > Inhomogén
vegyesz

> Sok komponenst

> Nem egyensulyi

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1.
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Mieért van bioinformatika? !@

Az €10 rendszer lenyegebol fakadoan komplex

> A matematika hagyomanyos formaja nem
alkalmas a biologiai rendszerekre

> Helyette van az informatika (alkalmazott
matematika, numerikus modszerek, kaosz
elmelet)

> A matematika beeptilese a tudomanyba
termeszetes folyamat, ez teszi hatekonnya a
tudomanyt

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1. 19
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ecent advances in DNA microar-
ray hybridization technology
make it possible to record the
molecular biological signals, e.g.,
mRNA expression levels and proteins’
DNA-binding occupancy levels, that guide
the progression of cellular processes on
genomic scales (1, 2). Biology and medi-
cine today may be at a point similar to
where physics was after the advent of the
telescope (3). The rapidly growing num-
ber of DNA microarray data sets holds
the key to the discovery of previously un-
known molecular biological principles, just
as the astronomical tables compiled by
Galileo and Brahe (Fig. 14) enabled accu-
rate predictions of planetary motions and,
later, the discovery of universal gravita-
tion. Just as Kepler and Newton made
these predictions and discoveries by using
mathematical frameworks to describe
trends in astronomical data (Fig. 1B), so
future predictive power, discovery, and
control in biology and medicine will come
from the mathematical modeling of DNA
microarray data, where the mathematical
variables and operations represent biologi-
cal reality: The variables, patterns uncov-
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Kepler’s discovery of his first law of planetary motion from mathematical modeling of Brahe's
astronomical data. (A) Astronomical table of positions of the sun, Earth, and Mars at different times. (B)
Geometrical reconstruction of the orbit of Mars from these data reveals an ellipse with the sun located at
one focus. [Images from ref. 3 (reproduced by permission of the Harry Ransom Humanities Research Center
of the University of Texas, Austin, TX).]
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ElO rendszerek komplexitasa W N,

> Hany 6 Kb hosszu
DNS fragmens

lehetseges?
Legyen mind a 4 bazis
egyenlo meértekben:

6000! / (1500! )4 =
5.0 x 103606

> Metabolikus halozat

Minden részlete fontos,
de az egesz egytitt is.

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1. 21
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Komplex rendszerek vizsgalata v/

> A reszleteken keresztiil ertjiik meg
> A reszek csak egytitt adjak ki a teljes kepet

> Pl.: a geologia hasznalja a mikroszkopot €s a
teleszkopot is

> Az optikai elv azonos, a vizsgalhato targy
merete elter

> A bioinformatika a biologia teleszkopja

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1. 22
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Computer — ,adatfeldolgozo-gep”

144

gep

,adatfeldolgozo-

ACGTTAGACT
GGTATCTGTA
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. 4 7 &\ s
Miben j0 .... @

Az ember A gep
> Vizudlis tipus, képekben  » Minden informaciot
gondolkodik szamokka alakit
Konnyt feladat — egy Konnyt feladat
ember: > Jegyezziink meg 20 millio
> Eltero arckifejezes telefonszamot
> Mas szog > Kildjiink szet 50 millio e-
> Mas eletkor mail-t

» Szamoljuk ki a 7t erteket
5000 milliard szamjegyre

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1. 24
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Szamitogepet akkor hasznalunk, ha..

> Sok adatunk van

> Ismerjuk a feldolgozas eszkozeit

> Tudunk ilyet irni

> Ertelmezni tudjuk az eredményt

> Figyelembe vessziik a lehetOsegeket

Perc/masodperc — remek

Orak —jo

Napok —nem problema
Hetek/honapok — megoldhato
Tobb kene??? — akkor bajban vagy

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1. 25
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S e
A problemak nehézsége — “Skalazas”

Van egy:
> Adott problémam
> Egy lehetseges modszer a megoldasra

> Szamitogepem hozza
Megkapom a megoldast ¢ id0 alatt.

> Ketszer bonyolultabb problemahoz mennyi
ido kell?

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1. 26
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A bioinformatikus feladata k‘?}_

> A biologia problemait ujratfogalmazza a gep
szamara kezelheto formaban

> Az eredmenyeket értelmezni tudja a biologiai
Osszefiiggeseikben

> Meg tudja itelni a problémak
megoldhatosagat

> Szot tud érteni fizikusokkal,
matematikusokkal eés informatikusokkal

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1. 27
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&
A bioinformatika jovoje r- /4

Lincoln D Stein (2008):

Ontario Institute for Cancer Research, Toronto, ON, M5G 0A3, Canada.
Cold Spring Harbor Laboratory, NY 11724, USA.

Abstract

Bioinformatics has become too central to biology to be left to specialist bioinformaticians. Biologists

are all bioinformaticians now.

So here is my revised prognosis for the next five years:

Bioinformaticians: gone by 2012. Bioinformatics: stronger

than ever.

A kurzus célja a kiserletes biologusok felkészitese
erre a szerepre, nem célja specialistak kepzése.

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1. 28
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A bioinformatika tipikus alkalmazasai

> Szekvencia analizis s> Osszehasonlitd

> Genomi annotaci genomika

> Evolﬁcié-biolégia > Rendszerbiologia

> Adatbanyaszat > Biologiai

> Génregulécié képfeldolgozas
analizise > Terszerkezeti

> SNP analizis bioinformatika

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1. 30
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Szekvencia analizis

> A leggyakrabban hasznalt bioinformatikai
modszer

Alkalmazzak:

> DNS-re, RNS-re es feheérjere

> Egy genomon beliil

> Tobb genom Osszehasonlitasara

> Adatbazis keresések motorja

> Kiserleti eredmeények kiertékelesénél

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1. 31
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A szekvencia elemzes celja r-vZ

> A DNS tartalmazza a sejt mtuikodésehez
sziikseges informacio donto tobbséget

> Sok genomot ismeriink — megsem értjik
teljesen az €lo rendszereket

> A genomi informacio tobb rétegti

> Az eltero informacios szintek kapcsolatban
allnak egymassal

> A szekvencia elemzes kodfejtes

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1. 32
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Alkalmazott eljarasok
> Genpredikcio > Szekvenciaillesztés
> Feherje kodolo > Egy fajon belil
> RNS-gen > Fajok kozt
> Szabalyozo regiok > Keresés adatbazisban
> CpG szigetek > Lokalis hasonlosag
> TF-kotohelyek > Globalis hasonlosag
> Szerkezeti > Genom rekonstrukcio
motivumok (NGS kiserletek)

> Repetitiv elemek
kereséese

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1. 33
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Genomi annotacio 1 S

A genom szekvenalas

TTG AT ) GAGCGGAGGAAGGGAAC
AGGTTAAAGAAAACAAGAAACACAATCAGACCACAGAAAAGCCAGGCAGAAAAGGGTTCG

4 /4 JJ
> Ol C S O ( C el : 1 O O O $ - O S ACGGGCAAAMANGAATGTGGCTGTCCAGATAAAGAATGTCTGTCCCGGCCCCGGCCTGTGC
“ TGCAAGTGGCAACTCACCTAGCCGCCTGCCACCCAGGCTCCCGCCCACCGCGCAGCCCCE
genom)

GCCT CGC TAGGAGCATCGGCTGTTTC

° ° ° V4 V4 - -
A Z 1 g a Z l klhl V a S a Z AGGACCTGGAGAAAGGCCCCCAGCTCTACCCTGAGAGGACGTGCTCCTCCACGCTCCTCC

GCAAATGCTGTCCCTCTTCCCCAGCCCAGGGCCCGGCTCITCGGTGTGTCTGGGCCATTC

CAACCCCCGTCTCCCCACCTCTCCGCATGGCCCTCGCGCCTTGAGACTGGGCAGGGCAGG

/4 /4
ad atOk ertelmeze Se : CTGATGGAGGGGCCGGGAGGGGTGGCGGTTGCCCAGGCTAACGTGTCCGTCG GTG! GT
CTTCGCAGAGGTGTAAGGACAAGTTGARCGCTTTGGCCATCTCGGTGATGAR

CCAGTGGCCAGGAGTGAAACTGCGGGTGACCGAGGGCTGGGACGAAGATGGCCACCACTC
AGAGGAGTCTCTGCACTACGAGGGCCGCGCAGTGGACATCACCACGTCTGACCGCGACCG

I t inf Tals
> Ismert informacio oot e e

TC e GGCTT(

hozzaadasa az 1j
genomhoz
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Amazing Year End Next-Gen Se... x|

en.bmetrack.com/c/v7e= A54F86&c=0AD428&I=5CCBE7SE&email=dCHjGabmM49zxKHWHExv34KdvYKIUAS Bl | G orphan genes

® 00
VALID BEFORE END OF THIS YEAR

Payment before X-mas,

get extra bonus!

FLEEG I s 2D Plant & Animal Whole

Sequencing Genome Resequencing

$1200/ sample $1 600 for 100 GB high quality

What's included: Library preparation, data

sequencing (30X)
& comprehensive data analysis
(SNP/InDel/SV/
CNV and somatic SV/InDel/SV/CNV)

Highly experienced in plant
and animal WGS, GBS,
and de novo sequencing!

WEB PAGE CONTACT US

WEB PAGE CONTACT US
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Az annotalt genom x4

Integralt adatbazis, minden ismert
informaciot tartalmaz

> Kiserletes adatokat rokon fajokbol

> Altalanos érvényii szabalyokbdl ereds
kovetkezteteseket

> Predikciokat elfogadott modellek alapjan

Figyelem! Eukariotakra és prokariotakra mas
szabalyok vonatkoznak.

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1. 36
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Evolucio-biologia v 4

> Az evolucio genetikai nyomait keresi
> Egyes gének szintjén
> Teljes genomok O0sszehasonlitasaval

> Az evolucio folyamatanak modellezese a
populacio szintjen

Orvosbiologiai vonatkozas:

> MegtelO biologiai modell kivalasztasa pl.
kutya, gomba

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1. 37
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Exome sequencing of lymphomas from
three dog breeds reveals somatic mutation
patterns reflecting genetic background

Ingegerd Elvers!, Jason Turner-MaierZ, Ross SwoffordZ,

Michele KoltookianZ, Jeremy Johnson2, Chip Stewart?2,
Cheng-Zhong Zhang3, Steven E Schumacher3, Rameen Beroukhim3,
Mara Rosenberg?, Rachael Thomas#, Evan Maucelid, Gad Getz®,
Federica di Palma’, Jaime F Modianof, Matthew Breen?,

Kerstin Lindblad-Toh!:10 and Jessica Alfoldi2

Author Affiliations
1" Corresponding author; email: kersli@broadinstitute.org

Abstract

Lymphoma is the most common hematological malignancy in developed
countries. Qutcome is strongly determined by molecular subtype, reflecting a
need for new and improved treatment options. Dogs spontaneously develop
lymphoma, and the predisposition of certain breeds indicates genetic risk factors.
Using the dog breed structure, we selected three lymphoma predisposed breeds
developing primarily T-cell (boxer), primarily B-cell (cocker spaniel), and with
equal distribution of B and T-cell lymphoma (golden retriever), respectively. We
investigated the somatic mutations in B- and T-cell lymphomas from these
breeds by exome sequencing of tumor and normal pairs. Strong similarities were
evident between B-cell lymphomas from golden retrievers and cocker spaniels,
with recurrent mutations in TRAF3-MAP3K14 (28% of all cases), FEXW7 (25%), and
POT1 (17%). The FBXW7 mutations recurrently occur in a specific codon; the
corresponding codon is recurrently mutated in human cancer. In contrast, T-cell
lymphomas from the predisposed breeds, boxers and golden retrievers, show
little overlap in their mutation pattern, sharing only one of their 15 most
recurrently mutated genes. Boxers, which develop aggressive T-cell lymphomas,
are typically mutated in the PTEN-mTOR pathway. T-cell lymphomas in golden
retrievers are often less aggressive and their tumors typically showed mutations
in genes involved in cellular metabolism. We identify genes with known
involvement in human lymphoma and leukemia, genes implicated in other human
cancers, as well as novel genes that could allow new therapeutic options.

Received May 13, 2015.
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Adatbanyaszat |

> A kiserletes adatok elsOsorban
kozlemenyekben jelennek meg szoveges
formaban

> Tul sok az ujsag, tal sok a cikk
> Lehetetlen elovasni minden érdekeset
» Automatizalni kellene a cikkek olvasasat:

> Kulonleges statisztikai modszerek

> ,szamitogepes nyelveszet”
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=
Mesterseges szovegertelmezes @

A bioinformatika legfiatalabb tertilete
> Roviditesek felismerese

> Kifejezesek felismerese

> Osszefiiggések értelmezése

> ,A” gén elnyomja ,, B” geén expressziojat

> ,B” gén expresszioja csokken ,A” gén hatasara
> Eltéro kisérleti tehcnikak kezelese
> Konfliktusok kezelese
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Genregulacio analizise 24

> A genek expresszioja idoben nem feltetlentl
alland6

> Egyes genek
> Allanddan be vannak kapcsova (,,housekeeping
genes” )
> Igény szerint kapcsolnak ki es be
> Ciklikusan kapcsolnak ki-be
> Egyszer bekapcsolnak es tigy maradnak
> Egyszer kikapcsolnak es tigy maradnak
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A génszabalyozas jelentosege v/

Koros allapotban, bizonyos szovetekben,

> olyan genek mukodnek, amelyeknek nem
kene

> mas genek meg nem mukodnek, pedig kéne

Ezert a génszabalyozas megertésének oriasi a
jelentosége diagnosztikai es terapias
szempontbol is.

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1. 42



Semmelweis Eqyetem / Elettani Intézet / Budapest

A genszbalyozas modellje k—?}

> Az eltogadott modell:
> Feherje-DNS kolcsonhatason alapul

> A transzkripcio inditasahoz kiilonleges fehérjek
kellenek (transzkripcios faktorok)

> Ezek a megfelelo kotOhelyeken keresztiil ismerik
fel a megfelelo gént a kromoszoman

> A konkurens modell:
> DNS-RNS-feheérje kolcsonhatason alapul
> A felismerést az RNS-DNS kolcsonhatas biztositja
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Alkalmazott moszerek
> mMRINS szekvenalas > Tobb modszer
> BST szekvenalds esetében is sziikseg
» RNA-Seq van informatikara
mar az adatgytijtés

> RT-PCR , .

| szakaszaban is
> DNy > A nyers adatok
> Feherje-chip zajosak. A
> Tandem-MS kiertékeleshez

kifinomult statisztikai
modszerek kellenek.
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SNP analizis

> Cel: a pontmutaciok felterkepezése és
elemzese

> Egy faj ket egyede kozti elteresek jelentos
reszben SNP-kre vezethetok vissza

> Gyogyaszati jelentoségiik:
> Kapcsolatba hozhatok-e valamilyen betegséggel

> Esetleg valamilyen betegseggel szembeni
vedettseggel
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Az SNP-k tipusai

> A legtobb SNP-nek ket allelje van
> Eshetnek kodolo szakaszra vagy azon kiviilre

> A kodolo szakaszra esO polimorfizmus nem
feltétlen eredmeényez eltéro feheérjet (silent
mutation)

> SNP okozhatja a feherje lerovidiileset (korai
stop-kodon

> A nem-kodolo szakaszokra esO SNP-k
szintén fontosak
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Osszehasonlito genomika ’%?}

> Teljes genomok 0sszehasonlitasaval
foglalkozik

> Nagy leptekt valtozasok elemzesevel allit fel
evolucios modelleket

> Inkabb az alapkutatas szempontjabdl fontos

> Igen valtozatos es kifinomult statisztikai
modszereket alkalmaz
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Rendszerbiologia

> Viszonylag uj tertilete a bioinformatikanak

> Hogeweg eredeti elkepzelesehez all kozel

> Tavlati cel: egy sejt minden mukodeset
modellezni

> Vegso cel: egy tobbsejtes eloleny teljes
modellezése
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Alkalmazott megkozelites &

> Az eloleny mukodeset halozatok hierarchiaja
alapjan irja le

> Metabolikus hal6zat
> Viszonylag ismert

> Szignalizacios halozat
> Kevesbé ismert, de intenziven kutatott

> Génszabalyozasi haldzat

> Meég kevesbe ismert, de meg intenzivebben
kutatott
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Biologiai kepfeldolgozas 7

> A vizualis infromacio kitiintetetten fontos a
biologiaban
> A kepi informaciok feldolgozasa
> Idoigényes
> Nagy gyakorlatot igenyel
> Nehez szamszerusiteni az eredmeényt
> Folyamatok kovetése igen korilmeényes

> A kepfeldolgozas automatizalasa ezert fontos
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Alkalmazasi teruletek S

> Nagy sebessegii, nagy pontossagu sub-
cellularis lokalizacio analizise

> Morfometria
> Klinikai kepfeldolgozas és vizualizalas

> Kisérleti allatok viselkedésenek kovetése
automatikusan kiértékelt video-telvetelek
segitsegevel

> Meéresek kiertekelése — gen-chip tehcnologia
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E=
Terszerkezeti bioinformatika @ £

> Megtigyelés: a terszerkezet es funkcio
szorosan Osszefligg

> Ez all fehérjekre es RNS-ekre is

> A molekulak terszerkezete
> Meérésekkel meghatarozhat6
> Modellezheto

> Vannak térszerkezettel nem rendelkezo
feherjek is
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Feherjek térszerkezete k—?}

> Meresi modszerek:
> Rontgen-kristallogratia
> Nagy felbontasu NMR
> Az adatok feldolgozasa szamitogepet igenyel

> Korlatai:
> A fehérjet kristalyositani kell — , fekete magia”
> A kristalyos forma biologiai relevanciaja kerdéses

> Transzmembran fehérjeket egyik modszer sem
kezel
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Szerkezet becslése

> Szerkezeti hierarchia:
> Elsodleges — a szekvencia maga
> Masodlagos — térszerkezeti elemek

> Harmadlagos — a masodlagos elemek egymashoz
viszonyitott helyzete

> Negyedleges — fehérje komplexek szerkezete

A hierarchia szintjei egyre tobb informaciot
tartalmaznak es egyre nehezebb feladat
megbizhato becslest adni rajuk
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Alkalmazott mddszerek

> Motivumok, modulok azonositasa

> Masodlagos szerkezet szintjen mukodik

> Homologia modellezes
> Harmadlagos szerkezet szintjén
> Nagyfoku homologiat igenyel
> Ab initio modszerek
> Molekula mechanika
> Molekula dinamika

Bioinformatika és genomanalizis az orvostudomanyban - 1. 55



Semmelweis Eqyetem / Elettani Intézet / Budapest

Tovabbi modszerek k—;}

> Dokkolas, drog tervezes
> Negyedleges szerkezet szintjén

> ,threading” technika

> Harmadlagos szerkezet szintjén

> RNS terszerkezet predikcio
> Osszefiigg a stabilitassal és funkcidval
> Egyszertinek latszik, de nagyon nehez

> A lehetOsegek szama rendkiviil nagy
(kombinatorikai robbanas)
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K6szonet nyilvanitas:

Dr Miklos Istvan

Prof. Hunyady Laszlo, Prof. Falus Andras
Prof. Patthy Laszlo, Prof. Simon Istvan
Dr Szalai Csaba

Wikipedia, Google
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Mit varsz a kurzustol, mi érdekel a
leginkabb, mi legfontosabb szamodra a
bioinformatikaban, mit tudtal eddig a
bioinformatikarol?

A megoldast e-mail-ben kérem a kovetkezo
eloadas elott.
Targymezo: ‘Kurzus — Feladat 1.
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