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Organizace:
Každý student: 1 gen/protein

Zápočet: domácí úkoly: vyhledávání informací o konkrétním genu/proteinu

(kontrolováno průběžně nebo odevzdat v celku na konci semestru)

účast: 8/10 lekcí (+ další pouze s omluvenkou)

Zkouška: „písemná“ u počítače – soubor úkolů (2x5)

Online 1 – DU1
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ZK? 
termín pro ZK mezi 13.4.-30.4.



Bioinformatika

Shromažďování, zpracování a analýza dat o sekvencích a struktuře biologických makromolekul

in silico práce či simulace na počítači (in vitro, in vivo)

Bioinformatika může během pár hodin, ušetřit měsíce práce, dříve strávené v laboratoři.

Není třeba nakupovat a instalovat programy, vše 
běží v rámci internetového prohlížeče (+Java).

= vědní disciplína zabývající se rozsáhlými soubory biologických dat.



Vyhledávání a získávání  sekvencí z databází (nukleotidových (nt)-DNA / aminokyselinových (AA)-protein)

Výpočet vlastností: nt/AA složení, molekulová hmotnost, isoelektrický bod

Výpočet hydrofobicity/hydrofilicity proteinů, předpověď antigenních oblastí 

Predikce transmembránových úseků

Identifikace restrikčních míst, tvorba restrikčních map

Návrh primerů pro polymerázovou řetězovou reakci (PCR)

„Otevírání“ čtecích rámců - open reading frames (ORFs)

Predikce DNA/proteinových sekundárních struktur 

Vyhledání 3-D struktury proteinu a organizace domén

Vyhledání podobných sekvencí, klasifikace do rodin 

Určení evolučních vztahů mezi proteiny, kreslení evolučních stromů

Výpočet optimálního párového/mnohonásobného porovnání

Vyhledání genových polymorfismů (single nucleotide polymorphisms, SNPs)

Vyhledávání hladin expresí jednotlivých genů



Moodle (1) 



Základy praktické bioinformatiky

Téma 2/10

Proteinová bioinformatika I

Cíle:

Student bude schopen vyhledat  a stáhnout požadovanou  sekvenci 
proteinu. Na základě sekvence bude schopen určit (nalézt nebo spočítat) 
fyzikálně-biochemické vlastnosti proteinu.



Rešeršní projekt: NQO1
Vyhledejte dostupné informace o NQO1, získejte co nejvíce literárních, sekvenčních, případně i 
strukturních a dalších údajů o tomto genu/proteinu.

Nalezněte podobné sekvence a porovnejte je na proteinové úrovni.

• NAD(P)H:chinonoxidoreduktasa / reference



Identifikujte správně váš gen/protein
HUGO database



Identifikujte správně váš gen/protein
HUGO database



„Proteinová bioinformatika I“
Vyhledávání AMK sekvencí

Analýza vlastností sekvencí (aminokyselinové složení, molekulová hmotnost, isoelektrický bod…)

Štěpení proteasami

Analýza hydrofobních segmentů, transmembránových úseků

Predikce sekundární struktury

3D-struktura, vizualizace

Vyhledání a porovnání podobných sekvencí

Evoluční příbuznost sekvencí

…



Proteiny

SEKVENCE➪STRUKTURA➪FUNKCE

(Frederick Sanger-1958 Nobelova cena za sekvenování insulinu)

20 Aminokyselin  – primární struktura:

Sekundární struktura
Terciární struktura
Kvartérní struktura



Proteiny

N-konec → C-konec 

20 Aminokyselin  – primární struktura:

J Xle Isoleucine/Leucine
O Pyl Pyrrolysine
U Sec Selenocysteine
X Xaa Any residue



Databáze
PRIMÁRNÍ  

Ukládání primárních dat  
(sekvence, struktury…)

Přímé vkládání 

Genbank, DDBJ, ENA

Protein Data Bank

GEO…

SEKUNDÁRNÍ

Shromažďování, analýza a 
propojování dat

Primární databáze, literatura             
(po analýze a interpretaci 

primárních dat)

SwissProt, InterPro, Ensembl, 
OMIM, STRING…





vyzkoušejte
Ve kterých tkáních je protein exprimován?

Jaká je jeho subcelulární lokalizace?

…



Proteinové  databáze: UniProt

http://www.expasy.org/



Možnosti databáze  UniProt
Vyhledávání sekvencí, vlastnosti sekvencí

Funkce proteinů, interakce, dráhy

Propojení s nemocemi, mutace

Propojení do dalších databází

http://www.uniprot.org/



http://www.uniprot.org/
Proteinové  databáze: UniProt



http://www.uniprot.org/
Proteinové  databáze: UniProt



http://www.uniprot.org/
Proteinové  databáze: UniProt



Proteinové  databáze: UniProt

odkazy do Rhea databáze biochemických reakcí



Proteinové  databáze: UniProt



Proteinové  databáze: UniProt



UNIPROT / subcelulární lokalizace 



Proteinové  databáze: UniProt



PHARMGKB



Proteinové  databáze: UniProt



Gene Expression Atlas

tkáně

různé experimenty

lze filtrovat



Proteinové  databáze: UniProt



STRING: protein-protein interakce

lze filtrovat (např vynechat „textmining“)



Proteinové  databáze: UniProt



Proteinové  databáze: UniProt



FASTA (a RAW) formát
název odvozen:

FASTA = populární program pro porovnávání sekvencí a prohledávání databází 

W.R. Pearson a D.J. Lipman 1988

následující formát sekvence:

1. „definiční“ řádek (hlavička) začíná > a obsahuje unikátní identifikátor, následovaný krátkým popisem 
(nemusí být). 

2. řádek – vlastní sekvence (DNA/protein- v jedno-písmenném kódování) až po další symbol >, určující 
začátek další sekvence.

>NQO1_homo
MVGRRALIVLAHSERTSFNYAMKEAAAAA

LKKKGWEVVESDLYAMNFNPIISRKDITG

KLKDPANFQYPA

MVGRRALIVLAHSERTSFNYAMKEAAAAA

LKKKGWEVVESDLYAMNFNPIISRKDITG

KLKDPANFQYPA



Proteinové  databáze: UniProt

Možnost stažení sekvence hned na začátku



Možnost stažení sekvence hned na začátku

Proteinové  databáze: UniProt



Praktické procvičování
Vyzkoušejte si UniProt proteinovou databázi

Najděte sekvenci lidské GSTP1:

o jaké má přístupové číslo? (entry)

o jak dlouhý protein to je?

o jedná se o enzym? 

o kde je lokalizován?

o V jakých tkáních je exprimován?

o Má nějaké isoformy?



Procvičování v UniProt
Najděte přístupový kód lidského cytochromu P450 isoformy 3A4 (CYP3A4)

Jakou má funkci a kde je lokalizován enzym Q9C0B1?

Jakou má funkci enzym O95251 a kolik má isoforem?



Procvičování v UniProt
Najděte přístupový kód lidského cytochromu P450 isoformy 3A4 (CYP3A4)

P08684

Jakou má funkci a kde je lokalizován enzym Q9C0B1?

Alpha-ketoglutarate-dependent dioxygenase FTO

Jakou má funkci enzym O95251 a kolik má isoforem?

Histone acetyltransferase KAT7, 5 isoforem



Najděte si „svou vlastní“ sekvenci

-podívejte se na: lokalizaci, počet isoforem…

- uložte si FASTA formát

Procvičování v UniProt / DU



Proteinové  databáze: NCBI



Proteinové  databáze: NCBI



Proteinové  databáze: NCBI



Proteinové  databáze: NCBI



Proteinové  databáze: NCBI



Proteinové  databáze: NCBI



Proteinové  databáze: NCBI

[organismus]



Proteinové  databáze: NCBI



Proteinové  databáze: NCBI



Proteinové  databáze: NCBI

Přístupový kód (accession number)

Délka sekvence

Referenční sekvence začínají NP_



Proteinové  databáze: NCBI



Proteinové  databáze: NCBI

FASTA



Proteinové  databáze: NCBI



Proteinové  databáze: NCBI



Proteinové  databáze: NCBI → My NCBI



Proteinové  databáze: NCBI

Graphic



Proteinové  databáze: NCBI



Proteinové  databáze: UNIPROT →NCBI
Sequence & Isoforms - posunout se níže na:



Vyzkoušejte si NCBI proteinovou 
databázi

Najděte si „svou vlastní“ sekvenci

-vyzkoušejte hledat „přímo“ v NCBI
-vyzkoušejte „projít“ skrz „Sequence databases“ a „Refseq“ v Uniprot databázi



čas ?



„Proteinová bioinformatika“
Vyhledávání AMK sekvencí

Analýza vlastností sekvencí (aminokyselinové složení, molekulová hmotnost, isoelektrický bod…)

Štěpení proteasami

Analýza hydrofobních segmentů, transmembránových úseků

Predikce sekundární struktury

3D-struktura, vizualizace

Vyhledání a porovnání podobných sekvencí

Evoluční příbuznost sekvencí

…



Analýza vlastností proteinu/sekvence
Molekulární hmotnost

Isoelektrický bod

Složení AMK



Analýza vlastností proteinu/sekvence

https://sites.ualberta.ca/~stothard/javascript/index.html

Filter Protein

Isoelektrický bod

Molekulová hmotnost

Statistika Proteinu

Range Extractor Protein



Analýza vlastností proteinu/sekvence

možná testová otázka:

Přepište tento neznámý protein do fasta formátu:
1 MEKVNEERDA VFEDHIGDRR RSVRSLLEEA FADEMEKTSY 

41 DVEVADTPQP HIPIRFRHPP IAGPVHDVFG DAIHDIFQKM 
81 MKRGQAVDFC HWVSHLIATE IDEKFSEVAF RDVQYNPDIY 
121 VTDSTTEAKK LFNDKIWPAI DKILQQNAET CPILSEKWSG 
161 IHVSGDQLKG QRHKQEDRFL AYPNGQYMDR GEDPISVLAV 
201 FDGHGGHECS QYAAGHLWET WLEVRKSRDP SDSLEDQLRK 



Analýza vlastností proteinu/sekvence

možná testová otázka:

a Identifikujte počet cysteinů



Analýza vlastností proteinu/sekvence



Analýza vlastností proteinu/sekvence

POZOR: Při vkládání sekvence ve FASTA 
formátu je lepší za názvem vložit „enter“.
Někdy nerozpozná program nový řádek.

10..50

POZOR: Při vkládání sekvence a 
požadovaného rozsahu sekvence (..) je 
nutné zmáčknout „submit“ ne „enter“.



Vyzkoušejte si SMS suite

Analyzujte si „svou vlastní“ 
sekvenci

- kolik má váš protein prolinů?
- identifikujte 100. aminokyselinu
- jaká bude molekulová hmotnost vašeho proteinu s histidinovou kotvou (6xHis)?



„Proteinová bioinformatika“
Vyhledávání AMK sekvencí

Analýza vlastností sekvencí (aminokyselinové složení, molekulová hmotnost, isoelektrický bod…)

Štěpení proteasami

Analýza hydrofobních segmentů, transmembránových úseků

Predikce sekundární struktury

3D-struktura, vizualizace

Vyhledání a porovnání podobných sekvencí

Evoluční příbuznost sekvencí

…



čas ?



Štěpení proteasami

http://web.expasy.org/peptide_cutter/

Peptide Cutter



Štěpení proteasami

Vkládat „čistou“sekvenci
(ne fasta formát)



Štěpení proteasami



Štěpení proteasami-PeptideCutter

„defaultní“ nastavení



Štěpení proteasami-PeptideCutter

Konkrétní enzym 

Co štěpí přesně jednou?



Štěpení proteasami-PeptideCutter



Štěpení proteasami-PeptideCutter

Hledání nejdelšího peptidu po štěpení jedním enzymem



Štěpení proteasami-PeptideCutter

Hledání nejdelšího peptidu po štěpení

největší číslo



Vyzkoušejte si PeptideCutter

Analyzujte si „svou vlastní“ 
sekvenci

• Štěpí nějaký enzym pouze jedenkrát? (-vyzkoušejte štěpení všemi (default nastavení)
(nebo: Vyberte pouze enzym, který štěpí jedenkrát.)

• Jak dlouhý je nejdelší vzniklý peptid po štěpení trypsinem? (omezte štěpení pouze na Trypsin, 
zaškrtněte si tabulku s „počtem aminokyselin“)



„Proteinová bioinformatika“
Vyhledávání AMK sekvencí

Analýza vlastností sekvencí (aminokyselinové složení, molekulová hmotnost, isoelektrický bod…)

Štěpení proteasami

Analýza hydrofobních segmentů, transmembránových úseků

Predikce sekundární struktury

3D-struktura, vizualizace

Vyhledání a porovnání podobných sekvencí

Evoluční příbuznost sekvencí

…



shrnutí I - Rešeršní projekt: NQO1
Vyhledejte dostupné informace o NQO1, získejte co nejvíce literárních, sekvenčních, případně i 
strukturních a dalších údajů o tomto genu/proteinu.

Nalezněte podobné sekvence a porovnejte je na proteinové úrovni.

• NAD(P)H:chinonoxidoreduktasa / reference

• Protein: NP_000894, P15559 / 274 AMK; 30,8 kDa; trypsin štěpí 33x (59AMK nejdelší peptid)… 



DÚ2: Vyhledávání proteinů
Pracujte s „vaším“ genem/proteinem/enzymem (př. NQO1)

1) Vyhledejte „referenční“ NCBI a UniProt přístupové kódy 

2) Najděte a uložte si „FASTA“ formát sekvence a uložte si ji (jako text-ne jako výstřižek)

3) Vyberte část proteinu od 10. do 50. aminokyseliny

4) Spočítejte molekulovou hmotnost tohoto úseku proteinu

5) Zjistěte kolikrát bude vaše celá sekvence štěpena trypsinem

➢vše zpracujte do bloku OneNote, Word, Pdf



Literární rešerše: DÚ2-příklad řešení

Nebo stačí takhle:
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