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BIOKEMIJSKA INFORMATIKA

Uvod; znanost in računalniki, internet

Podatkovne zbirke, biološki podatki, bibliografske 
podatkovne zbirke

Določanje zaporedij DNA, genomika, analize nukleotidnih 
zaporedij

Določanje primarne zgradbe proteinov, analize zaporedij 
proteinov

Prileganje zaporedij, iskanje zaporedij v podatkovnih 
zbirkah, grupiranje zaporedij

Drugi biološki podatki

Določanje 3D zgradbe proteinov, analize 3D zgradbe



VIRI

• http://web.bf.uni‐lj.si/bi/biokemija/bioinfo/bioinfo.htm

Spletna stran o bioinformatiki (ne preveč osvežena)

• Literatura

Popoln seznam na zgornjih spletnih straneh
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2nd edition. Cold Spring Laboratory Press, Cold Spring Harbor, New 
York.
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OBVEZNOSTI

Predavanja ‐ prof. dr. Gregor Anderluh
2 uri tedensko; 
•pregled področja
•teoretične osnove bioinformatskh orodij
•nekateri primeri iz literature
•prosojnice na spletni učilnici (http://ucilnica.fkkt.uni‐lj.si)

Vaje ‐ dr. Miha Pavšič in Aljaž Gaber, univ. dipl. biokem.
3 ure tedensko;
•praktična uporaba bioinformatskih orodij
•material bo sproti objavljen na spletni učilnici

Obveznosti
•kolokvij iz vaj (praktično – v računalniški učilnici)
•pisni izpit (pogoj za pristop k izpitu je opravljen kolokvij)





Vihinen M (2001) Biomol. Eng. 18:241‐248



BIOKEMIJA, MOLEKULARNA BIOLOGIJA

biokemijski procesi, encimi

OSNOVNI CELIČNI GRADNIKI 
DNA, beljakovine, zgradba beljakovin, zgradba DNA, 
razvoj  molekularne biologije (PRE‐GENOMIKA)
“high‐throughput” biologija, določanje nukleotidnega 
zaporedja DNA genoma (GENOMIKA)

BIOINFORMATIKA
razvoj računalništva, pomoč pri delu biokemika, 
podatkovne zbirke (proteini, DNA, 3D strukture),  programi

POST‐GENOMIKA
strukturna genomika, funkcionalna genomika,  metagenomika, 
okoljska genomika, transkriptom, proteom, interaktom, 
metabolom,  integrirane podatkovne zbirke, specializirani 
strežniki



The proteins are among the most complicated and 
enigmatic substances in Nature and appear to be 
particularly closely related to all that we call Life.

Presentation speech, Nobel prize for Chemistry 
1958



>SLIT_DROME (P24014):
MAAPSRTTLMPPPFRLQLRLLILPILLLLRHDAVHAEPYSGGFGSSAVS
SGGLGSVGIHIPGGGVGVITEARCPRVCSCTGLNVDCSHRGLTSVPRKI
SADVERLELQGNNLTVIYETDFQRLTKLRMLQLTDNQIHTIERNSFQDL
VSLERLDISNNVITTVGRRVFKGAQSLRSLQLDNNQITCLDEHAFKGLV
ELEILTLNNNNLTSLPHNIFGGLGRLRALRLSDNPFACDCHLSWLSRFL
RSATRLAPYTRCQSPSQLKGQNVADLHDQEFKCSGLTEHAPMECGAENS
CPHPCRCADGIVDCREKSLTSVPVTLPDDTTDVRLEQNFITELPPKSFS
SFRRLRRIDLSNNNISRIAHDALSGLKQLTTLVLYGNKIKDLPSGVFKG
LGSLRLLLLNANEISCIRKDAFRDLHSLSLLSLYDNNIQSLANGTFDAM
KSMKTVHLAKNPFICDCNLRWLADYLHKNPIETSGARCESPKRMHRRRI
ESLREEKFKCSWGELRMKLSGECRMDSDCPAMCHCEGTTVDCTGRRLKE
IPRDIPLHTTELLLNDNELGRISSDGLFGRLPHLVKLELKRNQLTGIEP
NAFEGASHIQELQLGENKIKEISNKMFLGLHQLKTLNLYDNQISCVMPG
SFEHLNSLTSLNLASNPFNCNCHLAWFAECVRKKSLNGGAARCGAPSKV
RDVQIKDLPHSEFKCSSENSEGCLGDGYCPPSCTCTGTVVACSRNQLKE
IPRGIPAETSELYLESNEIEQIHYERIRHLRSLTRLDLSNNQITILSNY
TFANLTKLSTLIISYNKLQCLQRHALSGLNNLRVVSLHGNRISMLPEGS
FEDLKSLTHIALGSNPLYCDCGLKWFSDWIKLDYVEPGIARCAEPEQMK
DKLILSTPSSSFVCRGRVRNDILAKCNACFEQPCQNQAQCVALPQREYQ
CLCQPGYHGKHCEFMIDACYGNPCRNNATCTVLEEGRFSCQCAPGYTGA
RCETNIDDCLGEIKCQNNATCIDGVESYKCECQPGFSGEFCDTKIQFCS
PEFNPCANGAKCMDHFTHYSCDCQAGFHGTNCTDNIDDCQNHMCQNGGT
CVDGINDYQCRCPDDYTGKYCEGHNMISMMYPQTSPCQNHECKHGVCFQ
PNAQGSDYLCRCHPGYTGKWCEYLTSISFVHNNSFVELEPLRTRPEANV
TIVFSSAEQNGILMYDGQDAHLAVELFNGRIRVSYDVGNHPVSTMYSFE
MVADGKYHAVELLAIKKNFTLRVDRGLARSIINEGSNDYLKLTTPMFLG
GLPVDPAQQAYKNWQIRNLTSFKGCMKEVWINHKLVDFGNAQRQQKITP
GCALLEGEQQEEEDDEQDFMDETPHIKEEPVDPCLENKCRRGSRCVPNS
NARDGYQCKCKHGQRGRYCDQGEGSTEPPTVTAASTCRKEQVREYYTEN
DCRSRQPLKYAKCVGGCGNQCCAAKIVRRRKVRMVCSNNRKYIKNLDIV
RKCGCTKKCY



Struktura ‐heliksa in ‐ploskev

Pauling and Corey (1951) Proc. Natl. Acad. Sci. USA 27, 205‐211; Proc. Natl. Acad. Sci. 
USA 37, 729‐740

1951



The Nobel Prize in Chemistry 1954

Linus Carl Pauling
"for his research into the nature of the chemical bond and its 
application to the elucidation of the structure of complex 
substances "

Pauling has tried this method in his studies of the structure of proteins with which he 
has been occupied during recent years. To make a direct determination of the 
structure of a protein by X‐ray methods is out of the question for the present, owing 
to the enormous number of atoms in the molecule. A molecule of the coloured blood 
constituent hemoglobin, which is a protein, contains for example more than 8,000 
atoms. 
On this basis Pauling deduced some possible structures of the fundamental units in 
proteins, and the problem was then to examine whether these could explain the X‐ray 
data obtained. It has thus become apparent that one of these structures, the so‐called 
alpha‐helix, probably exists in several proteins. 



Prvo aminokislinsko zaporedje proteina (insulin)
Sanger, F., Thompson, E.O.P. and Kitai, R. (1955) Biochem. J. 59, 509 

1955



The Nobel Prize in Chemistry 1958

Frederick Sanger
"for his work on the structure of proteins, especially that 
of insulin"

Doctor Frederick Sanger. It sometimes happens that an important scientific 
discovery is made so to say "overnight" ‐ if the time is ripe and the necessary 
background is there. Yours is not of that kind. The first successful determination 
of the structure of a protein is the result of many years of persistent and 
zealous work, in which the final solution of the problem has been approached 
step by step. You knew when you began to look into the structure of the insulin 
molecule 15 years ago that the problem was a formidable one.



The Nobel Prize in Chemistry 1962

Max Ferdinand Perutz

John Cowdery Kendrew
"for their studies of the structures of globular proteins"

But even if the path was now open for a direct structure 
determination of haemoglobin and myoglobin, there was 
still an enormous amount of data to be processed. 
Myoglobin, the smaller of the two molecules, contains 
about 2,600 atoms, and the positions of most of these 
are now known. But for this purpose, Kendrew had to 
examine 110 crystals and measure the intensities of 
about 250,000 X‐ray reflections. The calculations would 
not have been practicable if he had not had access to a 
very large electronic computer. The haemoglobin 
molecule is four times as large, and its structure is 
known less thoroughly. In both cases, however, Kendrew 
and Perutz are currently collecting and processing an 
even greater number of reflections in order to obtain a 
more detailed picture. 





1953



The Nobel Prize in Physiology or Medicine 1962

Francis Harry Compton Crick

James Dewey Watson

Maurice Hugh Frederick Wilkins
"for their discoveries concerning the molecular structure of nucleic 
acids and its significance for information transfer in living material"

Today no one can really ascertain the consequences of this new 
exact knowledge of the mechanisms of heredity. We can 
foresee new possibilities to conquer disease and to gain better 
knowledge of the interaction of heredity and environment and 
a greater understanding for the mechanisms of the origin of 
life. In whatever direction we look we see new vistas. We can, 
through the discovery by Crick, Watson and Wilkins, to quote 
John Kendrew, see «the first glimpses of a new world». 





Dr. Holley, Dr. Khorana, Dr. Nirenberg. At the end of his Nobel lecture, 
Edward Tatum in 1958 looked into his crystal ball and tried to predict 
some of the future developments in molecular biology. He suggested 
among other things that the solution of the genetic code might come 
during the lifetime of at least some of the members of his audience. 
This appeared to be a bold prophecy at that time. In reality it took 
less than three years before the first letters of the code were 
deciphered and, because of the ingenuity of you three, the nature of 
the code and much of its function in protein synthesis were known 
within less than eight years. Together you have written the most 
exciting chapter in modern biology. 

The Nobel Prize in Physiology or Medicine 1968

Robert W. Holley

Har Gobind Khorana

Marshall W. Nirenberg
"for their interpretation of the genetic code and its function in protein 
synthesis"





The Nobel Prize in Chemistry 1980

Walter Gilbert

Frederick Sanger
"for their contributions concerning the 
determination of base sequences in nucleic acids"

Sanger is responsible for the first complete determination of the sequence of a DNA 
molecule. He has established the sequence of the 5375 building blocks in DNA from a 
bacterial virus called phi‐X174. 

Sequence investigations with the methods of Gilbert and Sanger together with the 
recombinant‐DNA technique make excellent tools for continued investigations of the 
structure and function of the genetic material.



1986
Avtomatizacija določanja nukleotidnih zaporedij in uporaba fluorescentnih barvil
Leroy Hood in Mike Hunkapiller





Genomics is the study of an organism's genome and the use of the genes. It deals with the 
systematic use of genome information, associated with other data, to provide answers in 
biology, medicine, and industry.

Genomics has the potential of offering new therapeutic methods for the treatment of 
some diseases, as well as new diagnostic methods. Other applications are in the food and 
agriculture sectors. The major tools and methods related to genomics are bioinformatics, 
genetic analysis, measurement of gene expression, and determination of gene function.

In biology the genome of an organism is the whole hereditary information of an organism 
that is encoded in the DNA (or, for some viruses, RNA). This includes both the genes and 
the 
non‐coding sequences. The term 
was first coined, in 1920, by Hans Winkler, 
Professor of Botany at the University of 
Hamburg.

Wikipedia

1986 revija GENOMICS 
(Roderick Thomas)



Število baznih 
parov  106

Število 
genov

Določen

Bakteriofag X174 0.005 10 1977
Mycoplasma genitalium 0.58 483 1995
Hemophilus influenzae 1.83  1738 1995
M. tuberculosis 4.41 3959 1998
Escherichia coli 4.6 4377 1997
Saccharomyces cerevisiae 12.00 5885 1996
Caenorhabditis elegans 95.50 19.820 1998
Drosophila melanogaster 180.00 13.601 2000
Arabidopsis thaliana 117.00 25.498 2000
Človek 3300.00  34.000 2001





800 povezanih Compaq Alpha‐based 64‐bit postaj, vsaka 
sposobna več kot 250 bilijonov primerjav zaporedij na 
uro.

300 ABI PRISM® 3700 DNA Analyzers, Applied 
Biosystems



Podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, 
podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, 
podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, podatki, podatki,

“The genome
revolution is only
just beginning.”
Venter JC (2010) Nature 464, 676‐677.

“My students can gather certain types of 
experimental data 1.000 and even 10.000 
times faster than I could 40 years ago.”
Weinberg RA (2010) Nature 464, 678.

............CCCTGGAAGCACAGGAATTTTTGTGTGGGAAAAATCTAGAGGAGCTGCAACTGGAGCAAAG
AGTGGTGTAGTTCATTATCGTTATGGAGACAAGATACTTAATTTAATGGCATCCATTCCATATGATTGGAAAG
AACTTGTATCGTGGTGTAGTTCATTATCGTTATGGAGACAAGATACTTAATTTAATGGCATCCATTCCATATG
ATTGGAAAGAACTTGTATCGTGGTGTAGTTCATTATCGTTATGGAGACAAGATACTTAATTTAATGGCATCCA



Nature, 1. 4. 2010



Genomika po 2000
2001 Osnutek človeškega genoma
2004 Človeški genom dokončan

Metagenomika sargaškega morja
2006 Neandertalčeva DNA
2007 Venterjev diploidni genom
2008 J. Watson, bolnica z akutno mieloidno levkemijo, Yoruba, genom  azijca

Genom mamuta
2009 Dva genoma korejcev, genom  bolnika z rakom,  še  osem posameznih genomov
2010 Gliomska celična linija, Inuk, še sedem posameznih genomov

3800 organizmov z znanim genomom
Nov  predstavnik rodu Homo



Rak trebušne slinavke
7 pacientov
Metastaze v jetrih, pljučih, peritoneju
Določanje zaporedja eksoma 20661 genov

Vsi vzorci

Samo metastaze

Kombinacija
•Mikromrež
•Trasnkriptoma
•Določanja dela zaporedja genoma

Jones et al. (2008) Science 321, 1801‐1806
Yachida et al. (2010) Nature 467, 1114‐1117
Distant metastasis occurs late during the genetic 
evolution of pancreatic cancer





http://www.sorcerer2expedition.org/version1/HTML/main.htm



•1.66 milijona zaporedij, 
•ki so predstavljala več kot 1.2 milijona novih genov
•z računalniško analizo so uspeli sestaviti 12 kompletnih bakterijskih genomov. 
•iz podatkov ocenjujejo, da je v vzorcu Sargaškega morja vsaj 1800 bakterijskih 

vrst in preko 70.000 povsem novih genov.
•od teh je pet vrst zastopanih v večjem številu.

Environmental genome shotgun 
sequencing of the Sargasso Sea. Venter, J.C. 
et al. 2004.Science 304:66‐74.



http://www.sorcerer2expedition.org/ver
sion1/HTML/main.htm

Katalog vseh genov na zemeljski obli?

Sargasso samples generated over 
1 billion bp of ocean genomes 
and 1.3 million new genes

Sampling from 300 additional 
sites can provide hundreds of 
billions of base pairs of DNA 
sequence and up to 1 billion new 
genes that will permit cost 
effective analysis of ocean 
microbial diversity and 
environmental impact

One time cost for DNA 
sequencing and database $50‐70 
Million ($15 million in hand)



The Sorcerer II Global Ocean Sampling Expedition: 
Northwest Atlantic through Eastern Tropical 
Pacific

The Sorcerer II Global Ocean Sampling expedition: 
northwest Atlantic through eastern tropical Pacific.
Rusch DB, Halpern AL, Sutton G, Heidelberg KB, 
Williamson S, Yooseph S, Wu D, Eisen JA, Hoffman JM, 
Remington K, Beeson K, Tran B, Smith H, Baden‐
Tillson H, Stewart C, Thorpe J, Freeman J, Andrews‐
Pfannkoch C, Venter JE, Li K, Kravitz S, Heidelberg JF, 
Utterback T, Rogers YH, Falcón LI, Souza V, Bonilla‐
Rosso G, Eguiarte LE, Karl DM, Sathyendranath S, Platt 
T, Bermingham E, Gallardo V, Tamayo‐Castillo G, 
Ferrari MR, Strausberg RL, Nealson K, Friedman R, 
Frazier M, Venter JC.
PLoS Biol. 2007 Mar;5(3):e77.



Lokacije, kjer so 
pobirali vzorce.





The Sorcerer II Global Ocean Sampling Expedition: 
Northwest Atlantic through Eastern Tropical Pacific

•Rusch DB, Halpern AL, Sutton G, Heidelberg KB, Williamson S, et al. (2007) The Sorcerer II Gobal Ocean 
Sampling expedition: Northwest Atlantic through eastern tropical Pacific. PLoS Biol 5: e77 
doi:10.1371/journal.pbio.0050077. 

33 strani
•Yooseph S, Sutton G, Rusch DB, Halpern AL, Williamson SJ, et al. (2007) The Sorcerer II Global Ocean Sampling 
expedition: Expanding the universe of protein families. PLoS Biol 5: e16 doi:10.1371/journal.pbio.0050016. 

34 strani
•Kannan N, Taylor SS, Zhai Y, Venter JC, Manning G (2006) Structural and functional diversity of the microbial 
kinome. PLoS Biol 5: e17 doi:10.1371/journal.pbio.0050017. 

11 strani
skupaj 78 
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BIOINFORMATIKA
Vmesnik med biologijo in računalništvom. 

Matematične, statistične in računalniške metode za reševanje bioloških 
problemov z uporabo DNA in proteinskih zaporedij in povezane informacije.

Organiziranje, analiza in distribucija biološke informacije pri opisovanju in 
reševanju bioloških problemov.

Zbiranje, organiziranje, shranjevanje in iskanje biološke informacije v 
podatkovnih zbirkah.

NI ISKANJE ČLANKOV IN BRSKANJE ZA REVIJAMI!!!


