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ÚVODNÍ SLOVO 

Dámy a pánové, 

je mi velkým potěšením Vás jménem celého organizačního týmu přivítat 
na prvním setkání české chemo- a bioinformatické komunity ENBIK2012. 
Toto setkání je organizováno pod hlavičkou Národní infrastruktury 
chemické biologie CZ-OPENSCREEN, která je českým nódem evropské 
ESFRI infrastruktury EU-OPENSCREEN. A je to právě chemická biologie, 
obor zabývající se studiem biologických systémů pomocí chemických 
nástrojů a technik, který dává ENBIKu jednotící rámec. I chemická 
biologie totiž produkuje masivní množství experimentálních dat, která je 
nezbytné uchovávat a organizovat, je třeba v nich efektivně vyhledávat 
a především je nutno je analyzovat a vizualizovat. Z multidisciplinárního 
charakteru chemické biologie pak plyne, že zpracovávaná data jsou jak 
charakteru chemického, tak charakteru biologického. Chemoinformatika 
a bioinformatika jsou tedy dvě hlavní oblasti určující zaměření ENBIKu 
a jeho hlavním cílem je právě zmapovat výzkum v České republice v těchto 
disciplínách. 

Multidisciplinarita chemo- a bioinformatiky udává charakter bádání 
v těchto oborech. Problémy přírodovědného rázu jsou zkoumány 
výzkumníky pohybujícími se v biomedicínské oblasti, zatímco 
algoritmickou stránkou se zabývají počítačoví vědci. Způsob práce 
a vědecký jazyk těchto dvou komunit jsou však dosti rozdílné, kdy např. 
přírodovědci publikují výhradně v odborně zaměřených časopisech, 
zatímco hlavním publikačním kanálem informatiků jsou recenzované 
příspěvky na konferencích. Tyto odlišnosti a vzájemná neochota proniknout 
do problematiky z pohledu té druhé strany kladou zbytečnou bariéru 
v rámci chemo- a bioinformatických věd. A právě vybudování mostu mezi 
přírodovědně orientovanou komunitou a komunitou zaměřenou 
informatickým směrem je druhým z hlavních cílů našeho setkání. 

Doufáme, že se nám podaří tyto cíle alespoň z části naplnit a přejeme Vám 
příjemný pobyt v Českém Šternberku. 

Za organizační výbor 

Daniel Svozil 
Laboratoř informatiky a chemie, VŠCHT v Praze 
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L1-01

CZ-OPENSCREEN: Národnı́ infrastruktura chemické biologie

P. Bartůněk1, D. Svozil2 a K. Paruch3

1 CZ-OPENSCREEN, Ústav molekulárnı́ genetiky AV ČR, Vı́deňská 1083, 14220 Praha
2 Laboratoř informatiky a chemie, VŠCHT v Praze, Technická 5, 166 28 Praha 6. 3 Ústav
chemie, Přı́rodovědecká fakulta, masarykova univerzita, Kamenice 5, 625 00 Brno

CZ-OPENSCREEN představuje infrastrukturu pro open-access platformu chemické bi-
ologie. Hlavnı́ činnostı́ CZ-OPENSCREEN je identifikace nových molekulárnı́ch nástrojů
pro základnı́ výzkum a nových potenciálnı́ch léčiv pro závažná lidská onemocněnı́. Akti-
vita české infrastruktury se bude odvı́jet od činnosti centrálnı́ jednotky pro testovánı́ (high-
throughput screening – HTS) s open access (otevřený přı́stup) pro uživatele z ČR a za-
hraničı́. Je určena pro výzkumnı́ky z univerzit a výzkumných ústavů, kteřı́ majı́ omezený
nebo žádný přı́stup k takové infrastruktuře. Infrastruktura spolupracuje s přednı́mi výzkum-
nými institucemi v ČR a vznikajı́cı́mi centry (jako např. BIOCEV, BioMedReg, CEITEC
a ICRC) a dalšı́mi ESFRI infrastrukturami (EuroBioimaging, EATRIS, Infrafrontier, IN-
STRUCT a ELIXIR). Infrastruktura nabı́zı́ široké portfolio služeb od vývoje testů, přes tes-
továnı́ s vysokou propustnostı́ (HTS) a následnou validaci výsledků na různých modelech in
vitro a in vivo. Nedı́lnou součástı́ infrastruktury je budovaná Národnı́ sbı́rka sloučenin, která
bude propojena s Evropskou sbı́rkou a databázı́ sloučenin (ECBD) a bude obsahovat repliku
knihovny (screening library) EU-OPENSCREEN, což umožnı́ open access přı́stup k této
unikátnı́ sbı́rce sloučenin i pracovnı́kům z ČR. S nı́ spojená Centrálnı́ databáze výsledků tes-
továnı́ (ChemGenDB), detailnı́ch protokolů a informacı́ o chemických sloučeninách bude
po určité ochranné lhůtě zpřı́stupněna veřejnosti. Investičnı́ část projektu je financována
z Operačnı́ho programu Praha pro konkurenceschopnost (OPPK).

Infrastruktura CZ-OPENSCREEN je prioritnı́m projektem Cestovnı́ mapy České re-
publiky velkých infrastuktur pro výzkum, vývoj a inovace a je plně napojena na přı́pravnou
fázi projektu ESFRI, kde ÚMG AV ČR, v.v.i. je partnerem a vedoucı́m pracovnı́ho balı́čku
(WP10 – Biology Resources) projektu přı́pravné fáze (PP FP7) pro budovánı́ konsorcia
EU-OPENSCREEN.
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Český Šternberk, 11. - 14. června 2012

L1-02

Instruct – evropská infrastruktura pro integrativnı́ strukturnı́
biologii

Jan Dohnálek1,2,3

1 Ústav makromolekulárnı́ chemie AV ČR, v.v.i., Oddělenı́ strukturnı́ analýzy biomakro-
molekul, Heyrovského nám. 2, 162 06 Praha 6, dohnalek007@gmail.com, 2 Ústav mole-
kulárnı́ genetiky AV ČR, v. v. i. – Útvar BIOCEV, Nad Safinou II 366, 252 42 Vestec, 3 Česká
společnost pro strukturnı́ biologii, Vı́deňská 1083, 142 20, Praha 4 – Krč

Česká republika je od 23. 2. 2012 společně s dalšı́mı́ sedmi zeměmi řádným členem
konsorcia Instruct. Infrastruktura Instruct je distribuovanou infrastrukturou sdružujı́cı́ ně-
kolik významných výzkumných center v Evropě a Izraeli, která se zavázala poskytovat
přı́stup k experimentálnı́m technikám strukturnı́ biologie uživatelům členských zemı́ for-
mou ,,open access“. Partnerem konsorcia v České republice je centrum CEITEC, uživatele
těchto technik reprezentuje Česká společnost pro strukturnı́ biologii a jako přı́slušné národnı́
afiliované centrum vystupuje tzv. Česká infrastruktura pro integrativnı́ strukturnı́ biologii
(CIISB). CIISB je propojenı́m technologiı́ a výzkumu v oblasti strukturnı́ biologie center
CEITEC a BIOCEV.

Instruct disponuje portfoliem předevšı́m experimentálnı́ch technik, které umožňujı́ kte-
rémukoli výzkumnému týmu v oblasti strukturnı́ biologie v ČR zažádat formou opono-
vané přihlášky o realizaci experimentů v tomto oboru v některém z infrastrukturnı́ch center
(http://www.structuralbiology.eu/). Jde o techniky rekombinantnı́ exprese v prokaryotnı́ch i
eukaryotnı́ch systémech, krystalizaci, techniky rentgenové difrakce a rozptylu, elektronové
mikroskopie, NMR, sady charakterizačnı́ch biofyzikálnı́ch technik, atd.
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ENBIK2012

L1-03

ESFRI-ISBE: Infrastruktura pro systémovou biologii v Evropě

Rudiger Ettrich1

1 C4SysBio – Centrum pro systémovou biologii, Ústav nanobiologie a strukturnı́ biologie
CVGZ AVČR v.v.i., Zámek 136, Nové Hrady

Proč jsou systémová biologie a ISBE potřebné pro modernı́ výzkum v oblasti živé přı́-
rody? Potenciál evropského výzkumu živé přı́rody na společnost i průmysl nebyl zatı́m
zcela realizován. Z velké části je toto zapřı́činěno složitostı́ živých organismů s ohledem na
počet vzájemně reagujı́cı́ch komponentů a nutné nelineárnosti těchto interakcı́. Systémová
biologie je vysoce interdisciplinárnı́ přı́stup ke studiu biologické komplexnosti zdravı́ a ne-
mocı́. Je zřejmé, že porozuměnı́ biologickým systémům je v oblasti vědy živých organismů
a jejich aplikacı́ zcela zásadnı́. Dnešnı́ medicı́na se soustředı́ na systematickou diagnózu
a léčbu nemocı́ s vı́ce faktory (oproti tradičnı́mu přı́stupu cı́leného na jedinou molekulu).
Tudı́ž infrastruktura pro novou systémovou biologii schopná podporovat transfer techno-
logiı́ a překládánı́ vědeckých a zdravotnických objevů do medicı́ny a podobných oblastı́
povede k lepšı́mu pochopenı́ života i medicı́ny. Celoevropský projekt ESFRI, Infrastruktura
pro systémovou biologii v Evropě (ISBE) je navržena tak, aby uspokojila potřeby evropské
systémové biologie skrze systematické studie komplexnı́ch biologických procesů, a to z hle-
diska výzkumu, aplikacı́ i výcviku (školenı́). Národnı́ infrastruktura C4SysBio – Centrum
pro molekulárnı́ systémovou biologii zvýšı́ vliv ISBE ve výše zmı́něných oblastech a posı́lı́
výzkum systémové biologie v České republice. V současnosti probı́hajı́ jednánı́ o integraci
Biologického centra AV ČR, v.v.i. do C4Sys a ÚNSB a Biologické centrum společně by se
tak měli stát českým přı́pojným bodem k evropské infrastruktuře ESFRI-ISBE. C4Sys je
skrze Ústav nanobiologie a strukturnı́ biologie zakládajı́cı́m členem ESFRI-ISBE a jednı́m
z 21 spoluúčastnı́ků přı́pravné fáze. Doc. Ettrich je členem řı́dicı́ho výboru pro přı́pravnou
fázi a je odpovědný za WP9 (Dohled nad technologiı́ a vědou – Science watch and tech-
nology), který se týká hodnocenı́ nových oblastı́ vědy a technologie, a účastnı́ se také WP
12 (Obecnı́ho rozvoje – Community building). Po zahájeni připravné fáze ESFRI-ISBE
v průběhu 2012 budou financovány některé aktivity C4Sys přimo z finančnı́ch prostředků
ESFRI.
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Český Šternberk, 11. - 14. června 2012

L1-04

FOBIA – Free and Open Bioinformatics Assotiation

Jan Pačes1

1 Academy of Sciences of the Czech Republic, Institute of Molecular Genetics, Prague

FOBIA je sekce ČSBMB (České společnosti pro biochemii a molekulárnı́ biologii) a
jedná se o českou profesnı́ organizaci bioinformatiků (http://fobia.img.cas.cz).

12



ENBIK2012

L1-05

IT4Innovations — Supercomputing for Applied Sciences

Ivo Vondrák1, Václav Snášel1, Ajith Abraham1

1 IT4Innovations, VŠB-Technická univerzita Ostrava, 17. listopadu 15/2172, 70833 Ost-
rava – Poruba

The key goal this Centre of Excellence is to unify a wide range of fields of knowledge
and science around the central theme of supercomputing and information technologies, thus
not only achieving developments in informatics and computational mathematics as such, but
supporting the development of all fields involved.

The overall aim is to create a mutually interlinked, closely cooperating workplace fo-
cusing on the following 3 key areas of activity:
IT4People (Information Technology for People) focusing on the development and provi-
sion of new services based on high performance computing.
SC4Simulations (Supercomputing for Simulations) focusing on the development of new
methods and algorithms of computational mathematics with subsequent applications in mul-
tidisciplinary simulations (stress and deformation analysis of complex systems, shape op-
timization, fluid flow problems, material design, biomechanical simulations, drug design,
etc.).
Theory4IT (Theory for Information Technology) focusing on basic research in the area
of non-traditional computing methods, based on disciplines such as soft-computing, formal
methods, knowledge-oriented and biologically motivated algorithms.

13



Český Šternberk, 11. - 14. června 2012

L1-06

CEITEC a jeho bioinformatická infrastruktura

R. Svobodová Vařeková1, J. Koča1

1 CEITEC – Středoevropský technologický institut, Masarykova univerzita, Kamenice 5,
625 00 Brno-Bohunice, jkoca@chemi.muni.cz

CEITEC je projektem vybudovánı́ evropského centra excelence v oblasti věd o živé
přı́rodě a pokročilých materiálů a technologiı́, který společně připravujı́ nejvýznamnějšı́
brněnské univerzity a výzkumné instituce za podpory Jihomoravského kraje a města Brna.
Projekt zajistı́ výstavbu modernı́ch laboratořı́ a jejich vybavenı́ prvotřı́dnı́m přı́strojovým
vybavenı́m, technologiemi a zázemı́m i optimálnı́ podmı́nky pro prováděnı́ špičkového
základnı́ho i aplikovaného výzkumu v oblastech nanotechnologiı́ a mikrotechnologiı́, struk-
turnı́ biologie, genomiky a proteomiky, pokročilých materiálů a biomedicı́ny. Špičkové
technologie umožnı́ synergicky studovat objekty živé i neživé přı́rody na všech v současné
době dostupných úrovnı́ch složitosti, počı́naje jednotlivými atomy, přes molekuly, mole-
kulárnı́ uskupenı́, buňky až po celé organismy.

Součástı́ projektu CEITEC je i bioinformatická výzkumná skupina, která je součástı́
Centra strukturnı́ biologie. Tato skupina se zaměřuje na genové expresnı́ profilovánı́, analýzu
sekvenčnı́ch dat a vývoj bioinformatických softwarových nástrojů. V rámci některých výz-
kumných programů CEITECu jsou rovněž zapojeni bioinformatici, kteřı́ majı́ expertı́zu re-
levantnı́ pro daný program. Napřı́klad se zaměřujı́ na práci s lidským genomem nebo s rost-
linnými systémy.

14



ENBIK2012

L1-07

Evropská bioinformatická infrastruktura ELIXIR

Jiřı́ Vohradský1

1 Mikrobiologický ústav AVČR, v.v.i., Vı́deňská 1083, 14220 Praha 4

V poslednı́ch letech docházı́ k exponeciálnı́mu nárůstu biomedicı́nských dat, jejichž
ukládánı́ analýza, zpracovánı́ a distribuce se stává základnı́ podmı́nkou pro úspěšný rozvoj
biomedicı́ny jako celku. Současný stav je charakterizovaný fragmentacı́ nedostatkem stan-
dartů a narůstajı́cı́ hardwareovou a komunikačnı́ limitacı́, která přestává být zvládnutelná na
lokálnı́ úrovni. Úkolem evropské bioinformatické infrastruktury ELIXIR je vytvořit pod-
mı́nky pro udržitelný rozvoj bioinformatiky v Evropě tak, aby bylo možno efektivnı́m
způsobem zpracovávat a distribuovat narůstajı́cı́ množstvı́ biomedicı́nských dat. Prezen-
tace se bude zabývat přı́pravnou fázı́ budovánı́ infrastruktury na Evropské úrovni, náplnı́ a
organizačnı́ strukturou ELIXIRu.
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Český Šternberk, 11. - 14. června 2012

L1-08

CZ ELIXIR – infrastruktura pro biologická data v ČR, současný
stav a perspektiva

Jiřı́ Vondrášek1

1 Ústav organické chemie a biochemie AVČR, v.v.i., Flemingovo náměsti 2, 166 10 Praha 6

Infrastrukturnı́ projekt CZ ELIXIR je v současné době zařazen jako perspektivnı́ pro-
jekt v národnı́ cestovnı́ mapě infrastruktur v biomedicı́ně. Jeho ukotvenı́ v kontextu bio-
medicı́nsky orientovaného výzkumu se opı́rá o klı́čové instituce a laboratoře, jejichž tech-
nickým propojenı́m vznikne naprosto unikátnı́ infrastruktura s přesahy do mnoha biome-
dicı́nsky orientovaných oborů. Klı́čová je v tomto projektu participace velkých infrastruk-
turnı́ch projektů v oblasti IT – CESNET, IT4Innovation a CERIT zajišt’ujı́cı́ technickou
stránku projektu. Pro prvnı́ fázi budovánı́ je klı́čový způsob financovánı́ projektu. Z toho
důvodu bylo vytvořeno konsorcium Institucı́ přispı́vajı́cı́ch na náklady 1. Fáze pomocı́ tzv.
in-kind přı́spěvků. Současně bylo zahájeno budovánı́ národnı́ho koordinačnı́ho uzlu ELI-
XIR na UOCHB AV ČR který bude zajišt’ovat úlohu unikátnı́ho uzlu v rámci evropské
ELIXIR infrastruktury, koordinaci aktivit v rámci ČR, komunikaci na evropské úrovni a
bude sloužit jako modelový uzel pro vybrané bioinformatické projekty.

16



SEKCE 2
Představení vědeckých skupin



  
 

 



ENBIK2012

L2-01

Buněčný osud a informatika

P. Bartůněk1

1 CZ-OPENSCREEN, Ústav molekulárnı́ genetiky AV ČR, Vı́deňská 1083, 14220 Praha

V laboratoři buněčné diferenciace studujeme procesy, které důležitým způsobem ovli-
vňujı́ chovánı́ a osud buněk. Použı́váme růstové faktory a malé molekuly jako nástroje k je-
jich manipulaci. Studujeme signálnı́ dráhy a zajı́má nás jejich vzájemná interakce ve vztahu
k normálnı́mu vývoji organismů a také jejich deregulace v přı́padě nádorového zvratu.
Jako modelové organismy použı́váme D. rerio (zebřičku), G. gallus (kuře), M. musculus
(myš) a primárnı́ buňky pochazejı́cı́ z lidských normálnı́ch i nádorových tkánı́. K našı́ práci
použı́váme širokou paletu modernı́ch biologických a biochemických metod včetně technik
high-throughput (genomika – next gen sekvenovánı́, chemická biologie – HTS). Všechny
tyto techniky vyžadujı́ silnou bio- a cheminformatickou podporu a v rámci přednášky budou
presentovány některé vybrané informatické přı́stupy.
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Český Šternberk, 11. - 14. června 2012

L2-02

Strukturnı́ bioinformatika na katedře fyzikálnı́ chemie UP
v Olomouci

K. Berka1, P. Jurečka1, P. Banáš1, M. Otyepka1

1 Univerzita Palackého v Olomouci, Přı́rodovědecká fakulta, Katedra fyzikálnı́ chemie a
Regionálnı́ centrum pokročilých technologiı́ a materiálů, tř. 17. listopadu 12, 771 46 Olo-
mouc

Skupina počı́tačové chemie pod vedenı́m doc. Otyepky existuje na katedře fyzikálnı́
chemie Univerzity Palackého v Olomouci zhruba od roku 2002. Za tu dobu se skupina
rozrostla na cca 10 vědeckých pracovnı́ků a vedle biologických systémů se poslednı́ dobou
zaměřuje také na teoretické studium nanomateriálů. Hlavnı́m zaměřenı́m skupiny zůstává
studium struktury a dynamiky biomakromolekul (proteinů, nukleových kyselin a lipidů)
pomocı́ metod výpočetnı́ chemie a strukturnı́ bioinformatiky. U proteinů se soustředı́me
předevšı́m na lidské formy cytochromů P450 (1), cyklin-dependentnı́ kinázy (2) a nově i
receptory rostlinných hormonů. Ve spolupráci s prof. Šponerem se věnujeme struktuře a
dynamice RNA motivů, riboswitchů a ribozymů a také mechanismům RNA katalýzy (3).
V našich nedávných pracı́ch jsme se soustředili na průchod a umı́stěnı́ nı́zkomolekulárnı́ch
látek v lipidových dvojvrstvách (4) a orientaci cytochromu P450 na dvojvrstvě (5).

Našı́ hlavnı́ pracovnı́ metodou jsou předevšı́m simulace biomakromolekul pomocı́ mo-
lekulové dynamiky (MD), které použı́váme ke studiu struktury a flexibility dotyčného bi-
ologického systému. Aktivně se podı́lı́me na vývoji a testovánı́ silových polı́, kdy jsme
publikovali významnou opravu silového pole Amber pro RNA (6). Tato oprava byla zahr-
nuta do aktualizace silového pole Amber – ff10. Vedle klasických MD simulacı́ využı́váme i
pokročilé simulačnı́ techniky jako jsou replica-exchange MD či umbrella sampling a termo-
dynamická integrace. Do repertoáru našich technik patřı́ dále pokročilé QM/MM metody,
které využı́váme pro studium reakcı́ v enzymech a ribozymech (7). Kromě toho využı́váme
i celou škálu kvantově chemických metod, které využı́váme převážně pro referenčnı́ kvan-
tově-chemické výpočty interakčnı́ch energiı́ fragmentů nukleových kyselin, např. pro stu-
dium báze-fosfát interakčnı́ (6b).

Pro studium specifických aspektů struktury biomakromolekul jsme vyvinuli i řadu vlast-
nı́ch analyzačnı́ch bioinformatických nástrojů (http://fch.upol.cz/en/software/). Hlavnı́ roli
mezi těmito nástroji zaujı́má analýza kanálů uvnitř molekul, která vedla ve spolupráci s ko-
legy z Masarykovy univerzity k vývoji programu CAVER (8) a posléze nástrojů MOLE
(9). Nedávno jsme zveřejnili webovou aplikaci MOLEonline 2.0 (http://mole.upol.cz), která
obsahuje nové možnosti vyhledávánı́ kanálů, automatické vyhledávánı́ kavit a analýzu fy-
zikálně chemických vlastnostı́ jednotlivých tunelů (10).
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L2-03

Bioinformatický a chemoinformatický výzkum v Loschmidtových
laboratořı́ch

J. Brezovský1, E. Chovancová1, A. Pavelka1, A. Gora1, L. Daniel1,2, D. Bednář1, J. Bendl1,2,
J. Damborský1,2

1 Loschmidtovy laboratoře, Ústav experimentálnı́ biologie a Centrum pro výzkum toxických
látek vprostředı́, Přı́rodovědecká fakulta, Masarykova univerzita, Kamenice 5/A13, 625 00
Brno, briza@chemi.muni.cz, jiri@chemi.muni.cz 2 Mezinárodnı́ centrum klinického výzku-
mu, Fakultnı́ nemocnice u sv. Anny v Brně, Pekařská 53, 656 91 Brno, briza@chemi.muni.cz,
jiri@chemi.muni.cz

Loschmidtovy laboratoře se zabývajı́ základnı́m i aplikovaným výzkumem, jejichž cent-
rálnı́m tématem je proteinové inženýrstvı́ enzymů z rodiny halogenalkandehalogenas. Řada
výzkumných projektů je řešena na rozhranı́ disciplı́n sekvenčnı́ a strukturnı́ bioinformatiky,
chemoinformatiky a výpočetnı́ chemie. Výstupy výzkumných projektů jsou validovány ve
spolupráci s experimentálnı́mi týmy Loschmidtových laboratořı́.

V rámci přednášky budou představeny následujı́cı́ výzkumné projekty: i) vývoj soft-
warových nástrojů pro analýzu a design proteinů – Caver a HotSpot Wizard, ii) využitı́
virtuálnı́ho screeningu k návrhu bioaktivnı́ch molekul, iii) studium efektu organických sol-
ventů na strukturu a funkci enzymů, a iv) racionálnı́ design enzymů.
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Oddělenı́ struktury a funkce proteinů Ústavu nanobiologie a struk-
turnı́ biologie na Nových Hradech

Rudiger Ettrich1

1 C4SysBio – Centrum pro systémovou biologii, Ústav nanobiologie a strukturnı́ biologie
CVGZ AVČR v.v.i., Zámek 136, Nové Hrady

Oddělenı́ struktury a funkce proteinů má kořeny v roce 2002, kdy byla v Nových Hra-
dech založena laboratoř pro náročné výpočty (R. Ettrich; M. Kutý), která začala spolupra-
covat také s nově zřı́zenou laboratořı́ krystalogeneze (I. Kutá Smatanová). Oddělenı́ rychle
rostlo a požadavky na molekulárnı́ biologii na vysoké úrovni vedly k zapojenı́ E. Cséfalvay
v roce 2005. V dnešnı́ době je sı́la oddělenı́ dána velmi komplexnı́m přı́stupem k výzkumu
s využitı́m širokého spektra metod společně s teoretickým a experimentálnı́m výzkumem
proteinů.

Témata výzkumu na oddělenı́ jsou zaměřena hlavně na objasněnı́ vztahů mezi struktu-
rou a funkcemi proteinů, dynamických změn týkajı́cı́ch se funkčnı́ch procesů na úrovni pro-
teinů a vzájemné interakce společných faktorů a subjednotek v proteinových komplexech.
Dále se zkoumajı́ procesy a struktury na úrovni velkých molekulárnı́ch komplexů, buněk a
tkánı́.

Sesbı́rané empirické důkazy poskytujı́ náhled do molekulárnı́ch strukturnı́ch prvků sys-
témů, jejich metabolických a regulačnı́ch cest a vzájemných interakcı́ a sloužı́ k popisu
strukturně funkčnı́ch vztahů mezi biologickými systémy na výše uvedených úrovnı́ch kom-
plexnosti.

Přı́stup k výzkumu je velmi komplexnı́ a využı́vá různé metody výzkumu proteinů jak
z oblasti teoretického tak z oblasti experimentálnı́ho výzkumu. Molekulárně dynamické
výpočty, kvantově chemické a poloempirické výpočty, výpočty lokalizace náboje, nebo
přenosu energiı́ a techniky molekulárnı́ho modelovánı́ se zde kombinujı́ předevšı́m se spek-
troskopickými a krystalografickými metodami pro určovánı́ struktury proteinů. Oddělenı́
má velmi ambicióznı́ cı́le co se týče vývoje nových metod v molekulárnı́ systémové biolo-
gii a jejich aplikace v oblastech, o které je velký veřejný zájem.

Oddělenı́ byla v letech 2006-2011 součástı́ Centra pro biokatalýzu a biotransformaci a
úzce spolupracuje s Přı́rodovědeckou fakultou Jihočeské univerzity.
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L2-05

Bioinformatika na KSI MFF UK

D. Hoksza1

1 Matematicko-fyzikálnı́ fakulta, Malostranské nám. 25, 118 00 Praha,
hoskzad@ksi.mff.cuni.cz

Výzkumná skupina SIRET (SImilarity RETrieval) působı́cı́ v rámci Katedry softwa-
rového inženýrstvı́ MFF UK se zabývá, kromě jiného, výzkumem v oblasti bioinforma-
tiky a chemické informatiky. Skupina jako taková vznikla v roce 2006 a specializuje se
na výzkum a vývoj podobnostnı́ch měr a algoritmů nad nestrukturovanými daty. Kromě
standardnı́ch oblastı́, jako jsou např. multimediálnı́ databáze, nacházejı́ různé podobnostnı́
algoritmy uplatněnı́ v bioinformatice při efektivnı́m prohledávánı́ databázı́ různých typů
chemicky a biologicky orientovaných struktur od malých molekul až po databáze proteinů
nebo RNA. Konkrétně se v našı́ výzkumné skupině zabýváme třemi doménami – identifi-
kace proteinů z dat hmotnostnı́ch spekter, podobnostnı́ algoritmy ve strukturnı́ bioinforma-
tice a v rámci chemické informatiky pak exploracı́ chemického prostoru.

V oblasti hmotnostnı́ spektrometrie vyvı́jı́me podobnostnı́ mı́ry a algoritmy pro identi-
fikaci proteinů na základě identifikace spekter v databázı́ch již známých nebo uměle gene-
rovaných spekter. Aplikacı́ indexovacı́ch metod pak zajišt’ujeme výpočetně efektivnı́ řešenı́.
V rámci strukturnı́ bioinformatiky jsme v našı́ skupině vyvinuli několik algoritmů pro efek-
tivnı́ vyhledávánı́ v databázı́ch proteinových a RNA struktur. Výstupem jsou i dva webové
servery zpřı́stupňujı́cı́ vyvinuté metody široké vědecké komunitě. V neposlednı́ řadě pak
naše skupina aktuálně vyvı́jı́ algoritmy pro vizualizaci a exploraci chemického prostoru. Tj.
algoritmy umožňujı́cı́ prozkoumávánı́ neznámých částı́ chemického prostoru obydleného
strukturami s potenciálně zajı́mavými vlastnostmi.
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Pražský stringologický klub a bioinformatika

J. Holub1

1 Katedra teoretické informatiky, Fakulta informačnı́ch technologiı́, České vysoké učenı́
technické v Praze Thákurova 2700/9, 160 00 Praha 6, e-mail: Jan.Holub@fit.cvut.cz

Pražský stringologický klub je vědeckovýzkumná skupina na ČVUT, která vznikla v
roce 1996 a zabývá se zpracovánı́m řetězců a posloupnostı́ (stringologie), stromových struk-
tur (arbologie) a kompresı́ dat. Tyto znalosti úspěšně aplikujeme v oblasti bioinformatiky.
Přı́spěvek ukazuje různé bioinformatické problémy a jejich řešenı́ pomocı́ konečných auto-
matů. Jednı́m z výsledků, který naopak nevyužı́vá konečné automaty, je program DynMap
pro mapovánı́ přečtených sekvencı́ na genomy.
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L2-07

Výzkumná skupina bioinformatiky ve spolupráci FI MU a FIT
VUT v Brně

M. Lexa1, T. Martı́nek2

1 Fakulta informatiky Masarykovy univerzity v Brně, Botanická 68a, 602 00 Brno, email:
lexa@fi.muni.cz 2 Fakulta informačnı́ch technologiı́ Vysokého učenı́ technického v Brně,
Božetěchova 2, 612 66 Brno, email: martinto@fit.vutbr.cz

V rámci tohoto přı́spěvku bude prezentována práce výzkumné skupiny bioinformatiky,
která vznikla na základě spolupráce dvou Brněnských fakult informatiky (FI MU a FIT
VUT). Činnost této skupiny je zaměřena zejména na vyhledávánı́ specifických sekundárnı́ch
struktur DNA jako jsou palindromy, triplexy, kvadruplexy nebo opakujı́cı́ se sekvence.
Kromě návrhu algoritmů pro vyhledávánı́ těchto struktur je prováděna i jejich hardwarová
akcelerace s použitı́m programovatelných hradlových polı́ (FPGA). Ve spolupráci s Biofy-
zikálnı́m ústavem AVČR se skupina zaměřuje na integrace vytvořených nástrojů a realizaci
komplexnı́ho prostředı́ pro vyhledávánı́ a analýzu strukturnı́ch elementů DNA.
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Představenı́ výzkumného oddělenı́ Genomiky a bioinformatiky
na ÚMG AV ČR, v.v.i.

Jan Pačes1

1 Academy of Sciences of the Czech Republic, Institute of Molecular Genetics, Prague

Řešená témata:
- de-novo – sekvenovánı́ a assembly malých genomů (bakteriálnı́ch i eukaryontnı́ch)
- RNA-Seq
- metagenomika
- lidské endogennı́ retroviry a ostatnı́ repetitivnı́ elementy
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L2-09

Bioinformatika a analýza dat v biomedicı́nském výzkumu – pře-
hled projektů a zkušenostı́ v rámci projektu BIOMEDREG

L. Radová1

1 Ústav molekulárnı́ a translačnı́ medicı́ny LF UP a FN Olomouc, Hněvotı́nská 5, 775 20
Olomouc, avodar@gmail.com

V přednášce budou prezentovány bioinformatické a biostatistické problémy, které se
řešı́ na Ústavu molekulárnı́ a translačnı́ medicı́ny LF UP v souvislosti se základnı́m i apli-
kovaným výzkumem v rámci projektu Biomedreg. V přı́spěvku budou předvedeny aktuálně
řešené projekty z oblasti medicı́ny, biologie a chemie s ohledem na dopad v oblasti bioinfor-
matiky a biostatistiky. Konkrétně se jedná o problematiku spojenou s analýzami klinických
dat, proteomických dat, microarrayı́ a dat z průtokové cytometrie.

Dále budou nastı́něny budoucı́ bioinformatické aktivity, jejichž realizaci předpokládáme
po zprovozněnı́ nových technologických platforem na ÚMTM (vysokokapacitnı́ sekvenátor,
Ramanův spektrometr).

Tato práce byla podpořena grantem Ministerstva průmyslu a obchodu MPO (TIP, FR-
TI4/625), infrastrukturálnı́ část projektu (Ústav molekulárnı́ a translačnı́ medicı́ny) byla
podpořena z Operačnı́ho Programu Věda a Výzkum pro Inovace (projekt
CZ.1.05/2.1.00/01.0030).
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Laboratoř molekulárnı́ho rozpoznávánı́ na Biotechnologickém
ústavu AV ČR

B. Schneider1

1 Biotechnologický ústav AV ČR, v. v. i. Vı́deňská 1083, 142 20 Praha 4.
http://www.structbio.eu/BS

Rozpoznávánı́ mezi biologickými makromolekulami (proteiny a nukleovými kyseli-
nami) je důležitou součástı́ všech biologických procesů. Cı́lem našı́ laboratoře je komplexnı́
popis těchto interakcı́ s pomocı́ biofyzikálnı́ch a bioinformatických nástrojů. Soustředı́me
se na aspekty interakcı́, které vedou ke specifickému rozpoznávánı́ molekul s potenciálnı́m
diagnostickým, medicı́nským nebo biotechnologickým využitı́m. Metody, které využı́váme
k charakterizaci studovaných systémů, zahrnujı́ kombinaci biofyzikálnı́ch metod, od zá-
kladnı́ch spektrometrických a termodynamických technik až po identifikaci prostorových
struktur komplexů, a široce použı́vajı́ bioinformatické přı́stupy jako je sekvenčnı́ analýza,
strukturnı́ porovnávánı́ a počı́tačové simulace.

V laboratoři pracujı́ tři vědečtı́ pracovnı́ci na plný, dva na částečný úvazek, dva PhD
studenti, technik a laborant. Naši hlavnı́ expertı́zu lze charakterizovat jako strukturnı́ bio-
informatika, zejména analýza veřejně přı́stupných databázı́ jako je PDB, Pfam atd., mo-
lekulové modelovánı́ a počı́tačové simulace biomakromolekul, exprese, purifikace, cha-
rakterizace a proteinů a jejich biofyzikálnı́ charakterizace. K základnı́mu zařı́zenı́ labo-
ratoře patřı́ zařı́zenı́ pro expresi a purifikaci prokaryotnı́ch a eukaryotnı́ch proteinů, krys-
talizačnı́ mı́stnost vybavená krystalizačnı́mi roboty, difraktometr Rigaku s rotujı́cı́ anodou,
plošným detektorem a kryoprotekcı́ na měřenı́ difrakce na proteinových krystalech, přı́stroj
na měřenı́ dynamického rozptylu světla (DLS) a vlastnı́ počı́tačový klastr (80 CPU jedno-
tek) s veškerým potřebným programovým vybavenı́m pro strukturnı́ bioinformatiku a mo-
lekulové modelovánı́. Aktivně použı́váme rovněž měřenı́ povrchové plasmonové resonance
(SPR), a to v rámci krčského areálu AV ČR a hlavně ve spolupráci s Prof. Homolou na
Ústavu fotoniky a elektroniky AV ČR.

V Laboratoři se v rámci grantů Grantové agentury ČR řešı́ tři projekty. Jde o proble-
matiku interakcı́ mezi proteiny, respektive jejı́ specificity, která je řešena na modelovém
systému interferonu gamma a jeho receptoru a vliv hydratačnı́ho obalu proteinů na stabilitu
proteinových komplexů. Nově rovněž charakterizujeme molekulárnı́ mechanizmy asociace
bakteriálnı́ch transponáz se specifickými sekvencemi DNA.
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L2-11

IT4 Knowledge management

Václav Snášel1

1 IT4Innovations, VŠB-Technická univerzita Ostrava, 17. listopadu 15/2172, 70833 Ost-
rava – Poruba

Hlavnı́m cı́lem výzkumného programu IT4KM pro zpracovánı́ znalostı́ je vývoj nových
metod a aplikacı́ pro zı́skávánı́ znalostı́ z rozsáhlých datových kolekcı́ nebo ze streamů dat
a událostı́ (Knowledge Discovery a Data Mining). Při zpracovánı́ rozsáhlých souborů dat
je nutno vyvinout metody umožňujı́cı́ vysokou paralelizaci. Hlavnı́ směr našeho výzkumu
v této oblasti bude zaměřen na bio-inspirované algoritmy, které jsou implicitně paralelnı́.
Dále se budeme věnovat vývoji masivně paralelnı́ch metod, se zaměřenı́m na GPU, pro
zpracovánı́ znalostı́ tak, aby zı́skané relevantnı́ znalosti byly k dispozici včas a ve formě sro-
zumitelné pro běžného lidského uživatele. Nové metody zpracovánı́ znalostı́ budou využity
při modelovánı́ složitých biologických systémů a senzorových sı́tı́.
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Chemoinformatický tým, CEITEC MU

R. Svobodová Vařeková1, S. Geidl1, D. Sehnal1, C. Ionescu1, J. Koča1

1 CEITEC – Středoevropský technologický institut, Masarykova univerzita, Kamenice 5,
625 00 Brno-Bohunice, svobodova@chemi.muni.cz

Obrovský nárůst dostupných informacı́ o strukturách organických molekul spojený
s požadavky farmaceutického průmyslu na zpracovánı́ a analýzu těchto dat vedly v po-
slednı́ch letech ke vzniku vědnı́ho oboru chemoinformatika. Tento obor využı́vá pro řešenı́
chemických problémů informatických a algoritmických přı́stupů a aplikuje rovněž meto-
diky počı́tačové chemie a molekulového modelovánı́. Chemoinformatika se převážně za-
měřuje na zı́skánı́ informacı́ z databázı́ malých nebo středně velkých molekul, predikci
vlastnostı́ těchto molekul, návrh molekul s definovanými vlastnostmi apod...

V rámci výzkumné skupiny Výpočetnı́ chemie, která je součástı́ výzkumného institutu
CEITEC MU, se proto zformoval chemoinformatický výzkumný tým. Tento tým je zaměřen
na následujı́cı́ oblasti:
- Predikce fyzikálně-chemických vlastnostı́ molekul (např. disociačnı́ch konstant)
- QSPR (Quantitative Structure-Property Relationship) modelovánı́
- Výpočty a aplikace parciálnı́ch atomových nábojů
- Vyhledávánı́ a porovnávánı́ významných strukturnı́ch motivů v rámci proteinů
- Vyhledávánı́ a charakterizace tunelů v proteinech
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Bioinformatika v praxi – výuka předmětu na pomezı́ informa-
tických a biologických věd

J. Houser1, L. Malinovská1, M. Wimmerová1

1 Národnı́ centrum pro výzkum biomolekul, Přı́rodovědecká fakulta, Masarykova univer-
zita, Kotlářská 2, 611 37 Brno, houser@mail.muni.cz

V současné době je zřejmé, že žádný vědecký obor nemůže existovat nezávisle na
ostatnı́ch. Do popředı́ zájmu se proto dostávajı́ tzv. multidisciplinárnı́ obory, jakým je na-
přı́klad Chemoinformatika a bioinformatika. Na základě zkušenostı́ bylo zjištěno, že pro
mnohé studenty s informatickým zázemı́m (např. absolventy technických střednı́ch škol) je
problémem uvědomit si souvislosti mezi praktickými experimenty a nástroji, které nabı́zı́
dnešnı́ počı́tačové metody. Vycházı́me z předpokladu, že mnoho aplikacı́ zahrnutých pod
pojem bioinformatika vzniká na přı́mou objednávku experimentátorů, či ve snaze expe-
rimenty urychlit. Je proto podstatné, aby student bioinformatiky měl i základnı́ přehled
o molekulárně biologických/biochemických problémech, které může se svým zaměřenı́m
pomáhat řešit.

Předmět je koncipován jako dvouhodinové celosemestrálnı́ cvičenı́, v jehož rámci je
probı́ráno šest oblastı́: orientace v databázı́ch, identifikace genů, sekvenčnı́ přiloženı́, design
primerů, klonovánı́ a predikce vlastnostı́ proteinů. Všechna témata vycházejı́ z každodennı́
práce v molekulárně biologické laboratoři, přičemž využitı́ počı́tačové techniky je pro vět-
šinu z nich naprosto nezbytné. Studenti jsou pomocı́ názorných ukázek a zadávaných úkolů
motivováni k samostatné práci za dohledu lektorů. Výstupem jsou pak protokoly, jež dávajı́
podklad ke zpracovánı́ samostatného projektu, který simuluje řešenı́ reálného vědeckého
problému. Do výuky je zařazena i jedna laboratornı́ úloha, dı́ky nı́ž se studenti často poprvé
(a někdy i naposledy) podı́vajı́ do molekulárně biologické laboratoře. Předmět je ukončován
rozpravou nad samostatným projektem.

Třı́letá zkušenost s oborem ukazuje, že předmět je ze strany studentů hodnocen velmi
pozitivně, jak s ohledem na náročnost tak zajı́mavost. Předmět si pravidelně zapisujı́ i stu-
denti jiných oborů, jako je Biochemie či Biomolekulárnı́ chemie, a to nejen v bakalářském,
ale i magisterském a doktorandském stupni. To ukazuje, že výuka hraničnı́ch předmětů
je žádána nejen v úzce specializovaných oborech a bylo by dobré nabı́dku podobných
předmětů dále rozšiřovat.
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L3-02

Výuka bioinformatiky pro studenty biologických oborů na Ma-
sarykově univerzitě

E. Chovancová1, J. Brezovský1, R. Pantůček2, J. Damborský1,3

1 Loschmidtovy laboratoře, Ústav experimentálnı́ biologie a Centrum pro výzkum toxických
látek v prostředı́, Přı́rodovědecká fakulta, Masarykova univerzita, Kamenice 5/A13, 625
00 Brno, akllupe@chemi.muni.cz 2 Oddělenı́ genetiky a molekulárnı́ biologie, Ústav expe-
rimentálnı́ biologie, Přı́rodovědecká fakulta, Masarykova univerzita, Tvrdého 14, 602 00
Brno, pantucek@sci.muni.cz 3 Mezinárodnı́ centrum klinického výzkumu, Fakultnı́ nemoc-
nice u sv. Anny v Brně, Pekařská 53, 656 91 Brno, jiri@chemi.muni.cz

V přednášce budou představeny zavedené i nové kurzy bioinformatiky, jejichž cı́lem
je poskytnout studentům biologických oborů Přı́rodovědecké fakulty Masarykovy univer-
zity základnı́ informace z této vědnı́ oblasti. Zmı́něna bude taktéž Letnı́ škola proteinového
inženýrstvı́, která seznamuje studenty jak s in silico analýzami a počı́tačovým designem, tak
s experimentálnı́ konstrukcı́ a charakterizacı́ proteinů. Hlavnı́m cı́lem přednášky bude shr-
nout základnı́ poznatky zı́skané za dobu vı́ce než desetileté výuky bioinformatiky a nastı́nit
vize možného směřovánı́ výuky v budoucnosti.
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Studium bioinformatiky a sytémové biologie na FI MU

M. Lexa1, D. Šafránek1

1 Masarykova univerzita, Fakulta informatiky, Botanická 68a, 60200 Brno, lexa@fi.muni.cz,
xsafran1@informatics.muni.cz

Výuka bioinformaticky zaměřených předmětů započala na Fakultě informatiky MU
v roce 2004. V roce 2006 zı́skala fakulta akreditaci pro obor Bioinformatika, který se stal
součástı́ studijnı́ho programu Aplikovaná informatika. V roce 2009 byl studijnı́ obor za
pomoci projektu OpvK inovován a rozšı́řen o výuku systémové biologie. Studium bioin-
formatiky na FI MU je ukotveno spı́š v oblasti informatiky než biologie, a tı́m produkuje
odlišný typ absolventů než obdobné programy studia na přı́rodovědeckých a medicı́nských
fakultách. Do dnešnı́ho dne absolvovalo stěžejnı́ předměty několik stovek studentů, stu-
dium v tomto oboru ukončilo několik desı́tek absolventů, jak na bakalářské, tak na magis-
terské úrovni. Uplatněnı́ nacházejı́ zejména ve výzkumných týmech a medicı́nských labo-
ratořı́ch zabývajı́cı́ch se zjišt’ovánı́m sekvence DNA, genomikou, proteomikou nebo struk-
turou proteinů. Budeme prezentovat podrobnějšı́ informace o povaze studia, statistiky a
obsah přidružených vědeckých projektů, kterým se studenti můžou věnovat.
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L3-04

Obor Bioinformatika a biocomputing na FIT VUT v Brně

T. Martı́nek1, L. Sekanina1

1 Fakulta informačnı́ch technologiı́ Vysokého učenı́ technického v Brně, Božetěchova 2,
612 66 Brno, email: [martinto, sekanina]@fit.vutbr.cz

V rámci tohoto přı́spěvku bude prezentován magisterský obor Bionformatika a biocom-
puting, který je vyučován na Fakultě informačnı́ch technologiı́ Vysokého učenı́ technického
v Brně. Součástı́ prezentace bude představenı́ cı́lů studia, profilu absolventa oboru, skladba
povinných a volitelných předmětů, přı́klady témat závěrečných pracı́ a statistiky přijatých
studentů resp. absolventů.
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Chemoinformatika a bioinformatika – bakalářský studijnı́ obor
MU

J. Koča1, R. Svobodová Vařeková1

1 Národnı́ centrum pro výzkum biomolekul a CEITEC – Středoevropský technologický in-
stitut, Masarykova univerzita, Kamenice 5, 625 00 Brno-Bohunice, jkoca@chemi.muni.cz

Nedávno vyvinuté vysoce výkonné metody analýzy molekul nám poskytujı́ stále většı́
množstvı́ informacı́ o struktuře DNA, proteinů i léků. Modernı́ IT technologie nám umožňujı́
tyto rozsáhlé sady dat ukládat, navrhovat nové chemické entity a také z těchto dat zı́skávat
informace významné pro průmyslovou i výzkumnou sféru. Rostoucı́ množstvı́ dat a tech-
nických možnostı́ vytvářı́ stále většı́ prostor pro porozuměnı́ vztahům mezi strukturou mo-
lekul a jejich vlastnosti přı́padně biologickou aktivitou.

Chybı́ však odbornı́ci, kteřı́ jsou schopni na jedné straně porozumět chemickým aspek-
tům problematiky a na druhé straně dokážı́ pracovat s molekulami zapsanými v počı́tači a
navrhovat a implementovat metody pro jejich studium a zpracovánı́. Proto právě výchova
takovýchto odbornı́ků je cı́lem našeho bakalářského studijnı́ho oboru Chemoinformatika a
bioinformatika.

Chemoinformatika se zaměřuje na práci s malými molekulami jako jsou napřı́klad mo-
lekuly léků a nacházı́ uplatněnı́ v oblastech farmacie, drug designu, virtuálnı́ho screeningu
a podobně. Bioinformatika se zabývá zpracovánı́m biomolekul a výsledky zı́skané aplikacı́
bioinformatických metodik jsou velmi přı́nosné napřı́klad pro oblast zdravotnictvı́, biotech-
nologiı́ a potravinářstvı́. Absolventi studijnı́ho oboru chemoinformatika a bioinformatika
budou mı́t silné know-how v obou těchto oblastech, což jim poskytne velmi kvalitnı́ bázi
pro řešenı́ konkrétnı́ch výzkumných či průmyslových úkolů. Tito absolventi v sobě navı́c
spojujı́ expertı́zu z oblasti chemie a IT, a jsou proto schopni v rámci projektových týmů
pomoci překonat komunikačnı́ bariéry mezi programátory a přı́rodovědci.
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Bakalářský a magisterský obor na VŠCHT v Praze kombinujı́cı́
přı́rodovědné a informatické vzdělánı́

D. Svozil1

1 Laboratoř informatiky a chemie, Vysoká škola chemicko-technologická v Praze, Tech-
nická 5, 166 28, Praha 6, svozild@vscht.cz

V této přednášce bude představen bakalářský obor ,,Softwarové inženýrstvı́ pro che-
mické aplikace“ a navazujı́cı́ magisterský obor ,,Aplikovaná informatika v chemii“, které
jsou nabı́zeny Fakultou chemické technologie na VŠCHT v Praze a zajišt’ovány Laboratořı́
informatiky a chemie. Bakalářské studium se zaměřuje na to, aby studenti zı́skali kritické
množstvı́ vědomostı́ z chemie, molekulárnı́ biologie a softwarového inženýrstvı́. Z tohoto
důvodu jsou tyto předměty vyučovány v rámci samostatných, oddělených přednášek a na
bakalářské úrovni nedocházı́ k jejich kombinovánı́ ve formě multidisciplinárnı́ch předmětů.
Toto je naopak doménou navazujı́cı́ho magisterského studia, které reprezentuje multidisci-
plinárnı́ mix teoretické chemie a molekulového modelovánı́, bioinformatiky, chemoinfor-
matiky a počı́tačového návrhu léčiv. Tyto obory se na VŠCHT vyučujı́ již od roku 2004, za
dobu jejich běhu bylo zı́skáno mnoho bohatých zkušenostı́, které budou na přednášce též
prezentovány.
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Výuka bioinformatických předmětů na Ústavu biomedicı́nského
inženýrstvı́ VUT v Brně

H. Škutková1, I. Provaznı́k1

1 Ústav biomedicı́nského inženýrstvı́, Fakulta elektrotechniky a komunikačnı́ch technologiı́,
VUT v Brně, Kolejnı́4, 612 00 Brno, skutkova@feec.vutbr.cz

Od akademického roku 2007/2008 byl na Ústavu biomedicı́nského inženýrstvı́ Fa-
kulty elektrotechniky a komunikačnı́ch technologiı́ VUT v Brně otevřen nový, postupně
se rozvı́jejı́cı́ bakalářský studijnı́ obor Biomedicı́nská technika a bioinformatika, na který
v roce 2010/2011 navázal magisterský obor Biomedicı́nské inženýrstvı́ a bioinformatika.
Studium je dı́ky spolupráci s Lékařskou fakultou Masarykovy univerzity zaměřeno výrazně
mezioborově a studenti tak majı́ možnost zı́skat vzdělánı́ jak v biologickém směru, tak
v aplikovaných technických vědách. Bioinformatické vzdělánı́ studentů je tak postaveno na
pevných základech předmětů jako jsou biochemie, molekulárnı́ biologie, ale i algoritmizace
a programovánı́ nebo laboratornı́ technika v genomice a proteomice. Na bakalářském stupni
se v předmětu Bioinformatika studenti seznámı́ se základnı́mi technikami srovnánı́ biolo-
gických sekvencı́, zejména zarovnávacı́mi algoritmy, formáty zápisu sekvencı́ či základnı́m
statistickým vyhodnocenı́m sekvenčnı́ch dat. Na magisterském stupni pak na tyto základnı́
informace navazujı́ napřı́klad předměty Analýza biologických sekvencı́ a Programovánı́
v bioinformatice. Prvnı́ zmı́něný se zabývá pokročilými bioinformatickými technikami jako
jsou modelovánı́ evoluce v sekvenci, fylogenetická analýza a zejména zpracovánı́ geno-
mických dat v signálové reprezentaci. Předmět programovánı́ v bioinformatice je zaměřen
obecně na bioinformatické algoritmy, zejména vyhledávacı́ a třı́dı́cı́ algoritmy, dynamické
programovánı́, hybridizačnı́ sekvenovánı́, suffixové stromy a využitı́ skrytých Markovových
modelů v bioinformatice. O zájmu o tyto předměty a obor obecně svědčı́ i každoročně ros-
toucı́ počet podaných přihlášek, který se za pět let od otevřenı́ oboru téměř ztrojnásobil a
v současné době 2,5 násobně převyšuje kapacitu oboru.
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Cytochromy P450 – metabolismus léčiv z pohledu strukturnı́ bi-
oinformatiky

K. Berka1, P. Košinová1, M. Paloncýová1, M. Otyepka1

1 Univerzita Palackého v Olomouci, Přı́rodovědecká fakulta, Katedra fyzikálnı́ chemie a
Regionálnı́ centrum pokročilých technologiı́ a materiálů, tř. 17. listopadu 12, 771 46 Olo-
mouc

Cytochromy P450 (CYP) jsou enzymy, které se účastnı́ metabolismu cizorodých látek.
CYP nacházı́me u organismů ze všech řı́šı́ života. V lidském organismu se vyskytuje cel-
kem až 60 různých zástupců této proteinové rodiny. Kromě biotransformace cizorodých
látek se účastnı́ i metabolismu hormonů a signálnı́ch lipidů. CYP sdı́lejı́ společný strukturnı́
motiv, byt’ sekvenčnı́ homologie mezi nimi bývá velmi nı́zká – i pod 40% (1). V lidském or-
ganismu se CYP lokalizujı́ předevšı́m na membráně endoplasmatického retikula, přı́padně
mitochondriı́. Tuto lokalizaci umožňuje N-terminálnı́ transmembránová kotva, kterou se
lidské cytochromy lišı́ od cytochromů bakteriı́.

Z důvodu možných lékových interakcı́ se studuje předevšı́m substrátová specifita CYP,
nebot’ látky, které se metabolizujı́ na stejném CYP, se vzájemně mohou inhibovat nebo
indukovat. Se substrátovou specifitou navı́c souvisı́ i celková flexibilita CYP, nebot’ ri-
gidnějšı́ CYP majı́ užšı́ specifitu, zatı́mco nejflexibilnějšı́ CYP3A4 zpracovává nejširšı́ sou-
bor substrátů (2).

Aktivnı́ mı́sto CYP je hluboce zanořené a vedou k němu kanály, jejichž chovánı́ je
značně dynamické a které se zřejmě podı́lı́ i na substrátové specifitě dotyčných CYP (3). Na
analýzu kanálů lze použı́t program MOLE 2.0 (http://mole.upol.cz) (4), který byl vyvı́jen
ve spolupráci s kolegy z Masarykovy univerzity jako následovnı́k úspěšných programů CA-
VER (5) a MOLE (6).

V nedávné době jsme připravili a validovali membránový model lidského cytochromu
P450 2C9 v lipidové dvojvrstvě. Ze srovnánı́ membránové lokalizace substrátu a produktu
s pozicı́ ústı́ kanálů jsme identifikovali kanály odpovědné za vstup substrátu, resp. od-
chod produktu (7). Tuto studii nynı́ rozšiřujeme na sadu nejdůležitějšı́ch lidských CYP
odpovědných za metabolismus léčiv.

Literatura
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Portál chemické biologie a medicinálnı́ chemie a (chemo)infor-
matický model zpracovánı́ dat v uHTS/HCA platformě

P. Dzubak1, Petr Kocis1, Lenka Radova1, Martin Holoubek2, Daniel Schwartz2, Hajduch
Marian1

1 Laboratoř experimentálnı́ medicı́ny, Ústav molekulárnı́ a translačnı́ medicı́ny, Lékařská
fakulta University Palackého v Olomouci, Hněvotı́nská 5, 77515, dzubakp@gmail.com 2 In-
stitut biostatistiky a analýz, Masarykova Univerzita, Kamenice 126/3, 625 00 Brno

Vzhledem k tomu, že testovánı́ biologické aktivity malých molekul produkuje stále vı́ce
dat, je nezbytné mı́t nástroje pro jejich databázovánı́ a dalšı́ analýzu. Vzhledem k tomu, že
v blı́zkém časovém horizontu plánujeme zprovozněnı́ vysokokapacitnı́ho testovánı́ v řádu
až statisı́ců bioaktivnı́ch molekul, bylo nutné vytvořit bioinformatický nástroj, který splňuje
naše požadavky. Byl proto vytvořen informatický portál, který plnı́ integrujı́cı́ roli pro různé
softwarové platformy a umožňuje vkládánı́ biologických dat také vzdáleným přı́stupem
různým pracovnı́m skupinám. Současně splňuje požadavky na zabezpečenı́ dat, tak aby
bylo možné flexibilně zpřı́stupňovat data a funkcionality oprávněným uživatelům. Tato
práce byla podpořena grantem Ministerstva průmyslu a obchodu MPO (TIP, FR-TI4/625),
infrastrukturálnı́ část projektu (Ústav molekulárnı́ a translačnı́ medicı́ny) byla podpořena
z Operačnı́ho Programu Věda a Výzkum pro Inovace (projekt CZ.1.05/2.1.00/01.0030).

47
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Podobnostnı́ vyhledávánı́ v databázı́ch proteinových struktur
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galgonek@ksi.mff.cuni.cz

Podobnostnı́ vyhledávánı́ v databázı́ch proteinových struktur nacházı́ uplatněnı́ v mnoha
různých oblastech. Napřı́klad při zkoumánı́ funkce ,,neznámého“ proteinu je vhodné nalézt
strukturně podobné proteiny s již známou funkcı́, nebot’ biologická funkce proteinu je dána
právě jeho trojrozměrnou strukturou. Rovněž podobnost mnoha jiných vlastnostı́ koreluje
s podobnostı́ proteinové struktury. Třebaže struktura proteinu je determinována jeho ami-
nokyselinovou sekvencı́, ukazuje se, že mnoho vlastnostı́ má blı́že právě ke struktuře než
k sekvenci. Vysvětlenı́m je existence silnějšı́ho evolučnı́ho tlaku na zachovánı́ struktury (a
tedy funkce) než na zachovánı́ sekvence. Nenı́ tedy možné nahradit strukturnı́ podobnost
pomocı́ sekvenčnı́ podobnosti, která je již v dnešnı́ době úspěšně řešena napřı́klad progra-
mem BLAST. Nebot’ vyhledávat podobné struktury prostým porovnánı́m dotazové struktury
se všemi strukturami v dané databázi by bylo výpočetně velmi náročné, je třeba vyvinout
přı́stupové metody, které dokážı́ potřebný čas výrazně zkrátit. V našı́ skupině se zabýváme
podobnostnı́m vyhledávánı́m proteinových struktur, které je založeno jak na metrických,
tak i nemetrických přı́stupových metodách. Tyto metody dokážı́ zrychlit vyhledávánı́ i
vı́ce jak 10 ×. Dalšı́ho zrychlenı́ dosahujeme pomocı́ paralelnı́ implementace našich me-
tod. Naše metody aplikujeme jak vlastnı́ (SProt), tak i na cizı́ (Sabertooth) podobnostnı́
mı́ry. Dosažené výsledky se snažı́me zpřı́stupnit širšı́ komunitě pomocı́ webových aplikacı́
(http://siret.cz/p3s).
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Predikce pKa pro nově navržené molekuly léků
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Predikce hodnot disociačnı́ch konstant pro dosud nesyntetizované molekuly je oblastı́,
která má velký význam pro farmaceutický průmysl. Na základě znalosti pKa totiž můžeme
z rozsáhlých sad molekul potenciálnı́ch léků vyloučit nevhodné molekuly, tedy molekuly
přı́liš kyselé nebo bazické. Velmi slibnou metodikou pro predikci pKa je aplikace QSPR
modelů využı́vajı́cı́ch jako deskriptory parciálnı́ atomové náboje [1]. Hodnoty nábojů je
nutno vypočı́tat na základě 3D struktury molekuly. Tyto struktury nemůžeme zı́skat expe-
rimentálně, protože pracujeme s dosud nesyntetizovanými molekulami. Proto je nutno uve-
dené struktury vygenerovat pomocı́ vhodných softwarových nástrojů a poté dané struktury
dále optimalizovat. Kvalita takto vytvořených struktur je klı́čovým faktorem ovlivňujı́cı́m
přesnost predikce pKa.

V rámci našı́ práce jsme nejdřı́ve analyzovali vhodnost využitı́ různých softwarových
nástrojů pro generovánı́ 3D struktur, metod pro optimalizaci a metod pro výpočet nábojů
pro predikci pKa pomocı́ QSPR modelů. Konkrétně jsme pracovali se softwarovými nástroji
CORINA [2], Open Babel [3] a Balloon [4] a optimalizaci jsme bud’ neprováděli žádnou
nebo pro ni využı́vali molekulovou přı́padně kvantovou mechaniku. Jako metody pro výpočet
nábojů jsme použı́vali kvantově mechanické metody s úrovnı́ teorie HF nebo B3LYP, bázı́
STO-3G nebo 6-31G∗ a populačnı́ analýzou NPA, MPA nebo ESP. Takto jsme vytvořili 540
QSPR modelů, vypočı́tali jejich kritéria kvality a vzájemně je porovnali. Výsledky těchto
analýz potvrdily, že automaticky generované struktury jsou vhodnými vstupy pro predikci
pKa. Dále jsme pak na základě uvedených analýz nalezli nejlepšı́ metodikou pro predikci
pKa a uvedenou metodiku jsme poté otestovali v praxi. Konkrétně jsme ji využili k predikci
pKa třı́ molekul léků, které nebyly součástı́ našı́ tréninkové sady.

Literatura
1. R Svobodová Vařeková, S Geidl, C M Ionescu, O Skřehota, M Kudera, D Sehnal, T Bouchal, R
Abagyan, H J Huber, J Koča: Predicting pKa values of substituted phenols from atomic charges. Journal
of Chemical Information and Modeling 51:1795-1806, 2011.
2. J Sadowski, J Gasteiger: From atoms and bonds to three-dimensional atomic coordinates: Automatic
model builders. Chemical Reviews 93:2567-2581, 1993.
3. N O’Boyle, M Banck, C James, C Morley, T Vandermeersch, G Hutchison. Open Babel: An open
chemical toolbox. Journal of Cheminformatics 3:33, 2011.
4. MJ Vainio, MS Johnson: Generating conformer ensembles using a multiobjective genetic algorithm.
Journal of Chemical Information and Modeling 47:2462-2474, 2007.
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Instant JChem je desktopová aplikace pro vědce v chemickém, farmaceutickém a bi-
ochemickém průmyslu. Pomocı́ Instant JChemu je možné vytvářet, importovat, prohlı́žet
a sdı́let chemická data. Jde o klı́čovou aplikaci z portfolia firmy ChemAxon umožňujı́cı́
přı́stup k dalšı́m jejı́m technologiı́m. Instant JChem je kompletně vyvı́jen týmem v České
republice již od roku 2006.
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hoskzad@vscht.cz 3 Laboratoř informatiky a chemie, Technická 5, 166 28 Praha, svo-
zild@vscht.cz

V tomto přı́spěvku bude představena metoda pro exploraci chemického prostoru na-
zvaná Molpher. Pod pojmem chemický prostor je mı́něna množina všech možně existujı́cı́ch
organických sloučenin. Současné knihovny organických sloučenin užı́vané např. při vývoji
léčiv pokrývajı́ pouze malou část tohoto prostoru a většina chemického prostoru tak zůstává
zatı́m neprobádána. V oblasti explorace chemického prostoru se tak otevı́rá volné pole pro
počı́tačové metody umožňujı́cı́ procházenı́ potenciálně zajı́mavých částı́ chemického pro-
storu. Molpher je založen na tzv. molekulárnı́m morfingu, pomocı́ něhož se najde cesta mezi
dvěma sloučeninami (např. ligandy aktivnı́mi vůči stejnému molekulárnı́mu cı́li) sestávajı́cı́
ze sekvence molekul představujı́cı́ graduálnı́ strukturnı́ přechod od startovacı́ molekuly
k molekule cı́lové. Přechod od jedné struktury k následujı́cı́ na cestě je definován tzv. mor-
fovacı́mi operátory, jako jsou např. přidánı́ vazby, přidánı́ atomu, změna typu vazby, změna
typu atomu apod. Molekuly nacházejı́cı́ se na cestě představujı́ cı́lenou knihovnu, kterou je
možno následně použı́t jako výchozı́ bod pro dalšı́ počı́tačové či laboratornı́ experimenty.
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L4-07
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jindrich@img.cas.cz 2 VŠCHT v Praze, Laboratoř informatiky a chemie, Technická 5, 166
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ChemGenDB je databázový/LIMS systém původně vyvinutý pro Centrum chemické
genetiky. Je to webová aplikace využı́vajı́cı́ převážně programovacı́ jazyk Python. Dále
využı́vá hlavně následujı́cı́ Open Source a volně dostupné softwarové komponenty: Django
(dřı́ve TurboGears) webový/databázový framework, MySQL pro úschovu dat, OpenBa-
bel pro konverzi chemických strukturnı́ch formátů a substrukturnı́ vyhledávánı́. Webové
prohlı́žeče použı́vané pro přı́stup k LIMS musı́ podporovat JavaScript a Java aplety. Pro
GUI funkce jsou využı́vány JavaScript knihovny jQuery, jQueryUI a ChemDoodleWeb. Pro
editaci chemických struktur je také použı́ván JME Java applet.

Doposud byly implementovány následujı́cı́ funkce: import informacı́ o chemických
vzorcı́ch (včetně struktur), substrukturnı́ vyhledávánı́, generovánı́ destiček pro chemické
vzorky (96, 384 a 1536 jamkové destičky), reformáty destiček (kopı́rovánı́, ředěnı́, Z-refor-
mát), tvorba a tisk čárových kódů destiček pro chemické vzorky a vzorky pro biologické
testy, sofistikované zadávánı́ dat pro screening, tvorba destiček pro testovánı́, automatický
upload dat s výsledky testů na server.
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Nástroje společnosti Elsevier pro chemoinformatiku a bioinfor-
matiku
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Jiri.Jirat@vscht.cz 2 Elsevier Freelance Trainer

Systém Reaxys je pracovnı́ nástroj společnosti Elsevier, určený pro výzkumnı́ky v che-
mii a přı́buzných oborech. Pokrývá cca 200 let organické, organokovové a anorganické
chemie, obsahuje experimentálně validované struktury, chemická a fyzikálnı́ data z článků
a patentů. Je založen na produktech CrossFire Beilstein, CrossFire Gmelin a Patent Chemis-
try Database. Umožňuje velmi mocné (sub)strukturnı́ hledánı́, včetně hledánı́ chemických
reakcı́, a to ve vı́ce jak 29 miliónech chemických reakcı́ a 18 miliónech sloučenin.

Cı́lovou skupinou uživatelů jsou mj. organický chemik, chemický/procesnı́ inženýr,
medicinský chemik, chemoinformatik nebo informačnı́ specialista. Chemoinformatikům
nabı́zı́ ohromné množstvı́ experimentálně zjištěných dat, např. hodnoty bodu tánı́/varu, roz-
pustnost, rozdělovacı́ koeficient oktanol/voda, pKa; data o bioaktivitě a toxikologická data,
např. IC/EC50, vazebné/disociačnı́ konstanty (Ki/kd) aj.

Navı́c je k dispozici snadný export struktur s jejich daty do tabulek (formáty XLS,
WORD, PDF), ale i do formátů SDF (Structure-Data-File), RDF (Reaction-Data-File), Mol-
Files, Smiles, XML.
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GraphAlignment: Bayesovské párové porovnávánı́ biologických
sı́tı́
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3 Present address: Wellcome Trust Sanger Institute, Wellcome Trust Genome Campus, Hinx-
ton, UK

Rychle se rozvı́jejı́cı́ pole systémové biologie produkuje velké množstvı́ dat, která lze
vhodně reprezentovat pomocı́ molekulárnı́ch sı́tı́. Ty zahrnujı́ napřı́klad sı́tě protein-protei-
nových interakcı́, sı́tě koregulovaných genů anebo metabolické sı́tě. Se vzrůstajı́cı́ kvalitou
těchto sı́tı́ vzniká požadavek na jejich analýzy, napřı́klad studium jejich evolučnı́ dynamiky.
Podobně jako u sekvenčnı́ch dat, klı́čovou úlohu při evolučnı́ch studiı́ch hraje porovnánı́
sı́tı́.

Zde popı́šeme softwarový balı́k GraphAlignment určený k porovnánı́ biologických sı́tı́,
který jsme vyvinuli v prostředı́ R/Bioconductor. Porovnánı́, které využı́vá jak informace o
sı́t’ových uzlech tak o hranách, je založené na explicitnı́m evolučnı́m modelu, který nám
umožňuje stanovit všechny potřebné parametry přı́mo z empirických dat. V porovnánı́
s ostatnı́mi současnými algorithmy GraphAlignment, při přibližně stejné výpočetnı́ nároč-
nosti O(N2,6), vykazuje mnohem vyššı́ kvalitu sı́t’ových porovnánı́ a velmi vysokou odol-
nost proti šumu a chybám v datech.
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Evolučnı́ historie organismů na základě divergence DNA sek-
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Variabilita na úrovni genetické informace sekvencı́ DNA se časem zvyšuje s výskytem
nových mutacı́, chyb při kopı́rovánı́ genomu při dělenı́ buněk. Mutace z populace zmizne
hned, jak jedinec, u kterého vznikla, zahyne. Pokud se ovšem nerozmnožı́ a nepředá mutaci
potomkům. Skupina fylogenetiky zkoumá změny v šı́řenı́ mutacı́ během evoluce a využı́vá
je jak k rekonstrukci mezidruhových vztahů, tak i k modelovánı́ historických změn na vni-
trodruhové úrovni. Model hraboše polnı́ho ukázal molekulárnı́m datovánı́m ostrovnı́ch in-
trodukcı́, jak se populace hrabošů dramaticky zvětšily s počátkem intenzivnı́ho odlesňovánı́
Západnı́ Evropy. Koevolučnı́ analýzou matic patristických vzdálenostı́ arenavirů Nového
světa a jejich hostitelů jsme zjistili, že skupiny patogennı́ pro člověka oportunisticky vy-
užı́vajı́ hostitele přı́tomné v dané oblasti. Fylogenetická analýza v bayesiánskem prostředı́
společně s rekonstrukcı́ superstromů z fylogenetických stromů jaderných i mitochondriál-
nı́ch genů ukazuje robustnı́ vztahy pro různé skupiny organizmů. U stromových veverek
původem z Jižnı́ Ameriky patřı́ tři rozlišované rody do úzce přı́buzné skupiny, která je
mladšı́ než oddělenı́ eurasijských veverek. Recentnı́ projekty skupiny se zaměřujı́ předevšı́m
na výzkum adaptacı́ netopýrů na plı́sňové onemocněnı́ syndrom bı́lého nosu z pohledu
ekologických nároků patogenu a molekulárnı́ genetiky plı́sně i hostitele na celogenomové
úrovni.
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Český Šternberk, 11. - 14. června 2012
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Populačnı́ historie virů způsobujı́cı́ vzteklinu
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Viry způsobujı́cı́ vzteklinu jsou dnes rozšı́řené téměř na celém světě, kde přežı́vajı́
předevšı́m v rezervoárových populacı́ch volně žijı́cı́ch zvı́řat. Nejběžnějšı́ z nich, RABV,
je ve vyspělých státech intenzivně regulován. Model koalescence umožňuje zkonstruovat
populačnı́ historii viru na základě variability sekence RNA a poskytnout tak, informace
o šı́řenı́ vztekliny. Kompletnı́ sekvence genu pro nukleoprotein s dohledatelným mı́stem a
datem izolace z třech různých regionů (USA, Evropa a Čı́na) byly vybrány pro bayesiánskou
koalescenčnı́ analýzu. Pro podrobný popis změny velikosti populace byl použit bayesiánský
skyline populačnı́ model a zkonstruován bayesiánský skyline graf. Změny velikosti popu-
lace byly interpretovány vzhledem k významným událostem spojeným se vzeklinou, jako
jsou očkovacı́ programy či introdukce významného vektoru. Bayesiánský skyline graf ev-
ropského datasetu ukázal mı́rný nárůst efektivnı́ velikosti populace do poloviny dvacátého
stoletı́, prudký nárůst do osmdesátých let a poté mı́rný pokles, což by mohlo odpovı́dat in-
trodukci psa mývalovitého a vlně nákazy v populacı́ch lišek, která v osmdesátých letech
vyústila v zavedenı́ vakcinačnı́ch programů. Graf amerického datasetu odhalil možné zane-
senı́ vztekliny v době kolonizace a prudké změny od padesátých let. Podobné změny veli-
kosti populace ukazuje i graf čı́nského datasetu. Může jı́t o artefakt odhalený dı́ky většı́mu
množstvı́ sekvencı́ v těchto obdobı́ch nebo i o skutečné změny a reakce na vakcinačnı́ pro-
gramy. Namodelované procesy pomáhajı́ vyjasnit reakce populace na úrovni, která byla
zatı́m pouhým sledovánı́m incidence skrytá. Předběžné fylogeografické výsledky tyto mo-
dely potvrzujı́ a poskytujı́ specifičtějšı́ a podrobnějšı́ informace, zejména v přı́padě neho-
mogenity jednotlivých oblastı́.
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Využitı́ bioinformatických nástrojů pro studium vlivu přı́rodnı́ch
látek na složenı́ bakteriálnı́ch společenstev v zemině kontamino-
vané polychlorovanými bifenyly

L. Musilová1, O. Uhlı́k1, M. Strejček1, M. Hroudová2, J. Rı́dl2, M. Macková1, T. Macek1

1 Ústav biochemie a mikrobiologie, Fakulta potravinářské a biochemické technologie, Vy-
soká škola chemicko-technologická v Praze, Technická 3, 166 28 Praha 6, email: musi-
lovu@vscht.cz 2 Oddělenı́ genomiky a bioinformatiky, Ústav molekulárnı́ genetiky, Akade-
mie věd České republiky, Vı́deňská 1083, 142 20 Praha 4

Mineralizace organických látek v prostředı́ je umožněna činnostı́ heterotrofnı́ch mikro-
organismů. Kvůli antropogennı́mu působenı́ se mezi organickými látkami v zeminách vy-
skytujı́ také xenobiotika, která mohou být mineralizována obdobně jako organické substráty
přı́rodnı́ho původu (např. sekundárnı́ metabolity rostlin) a to dı́ky široké substrátové speci-
fitě rozkladných enzymů. Prezentavaná práce se zaměřuje na studium vlivu sekundárnı́ch
metabolitů obsažených v kůře citronu, kůře grepu a hruškách na diverzitu bakteriı́ v ze-
mině dlouhodobě kontaminované polychlorovanými bifenyly (PCB). Po ukončenı́ kultivace
byla ze zeminy izolována metagenomická DNA, ze které byly amplifikovány geny pro 16S
rRNA, bifenyl- a benzoátdioxygenasu. Gen pro 16S rRNA je standardně využı́vána pro ta-
xonomické zařazenı́ bakteriı́. Bifenyldioxygenasa je enzym zahajujı́cı́ bakteriálnı́ aerobnı́
degradačnı́ dráhu PCB. Jednı́m z produktů této dráhy je benzoát, který může být dále me-
tabolizován pomocı́ benzoátdioxygenasy. Amplikony těchto genů byly pyrosekvenovány a
dále zpracovány pomocı́ softwaru Mothur. Zı́skané informace byly využity k popisu změn
bakteriálnı́ taxonomické diverzity v závislosti na přidaném přı́rodnı́m materiálu. Dále byla
věnována pozornost diverzitě funkčnı́ch genů – změny v primárnı́ struktuře genu se mo-
hou projevit změnou substrátové specificity a rozšı́řenı́m degradovaných látek. Zı́skané po-
znatky mohou pomoci zefektivňovat bioremediačnı́ techniky.

Poděkovánı́: Práce byla sponzorována grantem ME10041 poskytnutým MŠMT a
525/09/1058 poskytnutým GAČR.
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Tyrosinová fosforylace v SH3 doménách – pozice, funkce a evo-
luce

Zuzana Tatárová1, Jan Brábek1, Daniel Rösel1 a Marian Novotný1

1 katedra buněčné biologie PřF UK v Praze, Viničná 7, Praha 2, 12843,
marian@natur.cuni.cz

SH3 domény jsou eukaryotické proteinové domény, které se podı́lejı́ na celé škále
buněčných procesů včetně přenosu signálu, proliferace a buněčného pohybu. Několik studiı́ı́
z nédávné doby naznačilo, že tyrosinová fosforylace může regulovat i SH3 domény. Roz-
hodlij sme se tedy prozkoumat systematicky četnost a význam tyrosinové fosforylace v SH3
doménách. V databázi PhosphoSite Plus jsme nalezli přes 100 tyrosinových fosforylacı́
v SH3 doménách. Nejčastěji byl fosforylován tyrosin odpovı́dajı́cı́ Tyr 90 v c-Src. Tento
tyrosin se vyskytuje nejčastěji v motivu ALY D(Y/F), který je velmi dobře strukturně kon-
zervován i u primitivnı́ch Eukaryot. Tento motiv se vyskytuje asi u 15% všech lidských
SH3 domén. Tyrosinová fosforylace je u SH3 domén mnohem běžnějšı́ než serinová a thre-
oninová fosforylace. Podobný trend lze vystopovat i u řady dalšı́ch adaptorových domén
(SH2, WW), a proto lze předpokládat, že je tyrosinová fosforylace významným regulačnı́m
mechanismem pro většinu adaptorových domén.
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SiteBinder – softwarový nástroj pro porovnávánı́ velkého počtu
strukturnı́ch motivů proteinů

D. Sehnal1, R. Svobodová Vařeková1, S. Geidl1, C.-M. Ionescu1, M. Wimmerová1, J. Koča1

1 Národnı́ centrum pro výzkum biomolekul a CEITEC – Středoevropský technologický insti-
tut, Masarykova univerzita, Kamenice 5, 625 00 Brno-Bohunice, david.sehnal@mail.muni.cz

V současné době je k dispozici velké množstvı́ informacı́ o 3D struktuře proteinů.
Tato data poskytujı́ přı́ležitost pro porovnávánı́ velkých množin proteinových strukturnı́ch
motivů (např. vazebných mı́st, elementů sekundárnı́ struktury, tunelů, apod.). Takovéto
analýzy mohou sloužit k vytvářenı́ šablon pro návrh léků, k porozuměnı́ vztahů mezi struk-
turou a funkcı́ proteinu, k identifikaci funkce proteinů přı́padně ke klasifikaci proteinů [1-
3]. Abychom byli schopni zı́skat na základě těchto dat co nejvı́ce relevantnı́ch informacı́,
potřebujeme nové metodiky a softwarové nástroje. Napřı́klad rychlé metody pro přikládánı́
(superimpozici) velkých množin proteinových strukturnı́ch motivů.

V rámci tohoto přı́spěvku bychom chtěli představit náš nově vyvinutý softwarový ná-
stroj SiteBinder [4], který umožňuje přiloženı́ tisı́ců proteinových strukturnı́ch motivů ve
velmi krátkém čase a poskytuje intuitivnı́ a uživatelsky přátelské rozhranı́. Aplikovatelnost
SiteBinderu ukazujeme na několika přı́padových studiı́ch – přiloženı́ vybraných sad eu-
karyotických lineárnı́ch motivů, vazebných mı́st cukrů, zinc fingers a apoptotických BH3
domén. Rovněž bychom rádi prezentovali MotiveQuery – jazyk pro popis strukturnı́ch mo-
tivů v proteinech, který je vytvořen za účelem extrakce a analýzy těchto motivů.

Literatura
1. I. Baran, R. Svobodová Vařeková, L. Parthasarathi, S. Suchomel, F. Casey, D.C. Shields: Identifi-
cation of potential small molecule peptidomimetics similar to motifs in proteins, J. Chem. Inf. Model.
2007, 47, 464-474.
2. J.D. Watson, R.A. Laskowski, J.M Thornton: Predicting protein function from sequence and structu-
ral data, Curr. Opin. Struct. Biol. 2005, 15, 275-284.
3. Y.S. Chang, T.I. Gelfand, A.E. Kister, I.M.Gelfand: New classication of supersecondary structures
of sandwich-like proteins uncovers strict patterns of strand assemblage, Proteins 2007, 68, 915-921.
4. D. Sehnal, R. Svobodová Vařeková, H. J. Huber, S. Geidl, C.-M. Ionescu, M.Wimmerová, J. Koča:
SiteBinder – an improved approach for comparing multiple protein structural motifs. J. Chem. Inf.
Model. 2012, 52(2), 343–359
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Bioinformatická analýza struktur rozhranı́ interagujı́cı́ch pro-
teinů a DNA

B. Schneider1, Jiřı́ Černý1, Daniel Svozil2, Jean-Christophe Gelly3, Alexandre G. de Brevern3

1 Biotechnologický ústav AV ČR, v. v. i. Vı́deňská 1083, 142 20 Praha 4 – Krč.
http://www.structbio.eu/BS 2 VŠCHT Praha, Technická 5, 166 28 Praha 6 – Dejvice.
3 INSERM – University Paris Diderot, Paris 7, Francie

V přednášce představı́me nový přı́stup k analýze strukturnı́ch rysů rozhranı́ (intrerface)
mezi proteiny a DNA, který spočı́vá na analýze lokálnı́ch konformacı́ interagujı́cı́ch mo-
lekul. U vı́ce než patnácti set krystalových struktur komplexů proteinů s DNA jsme určili
jejich lokálnı́ konformace: Všechny aminokyselinové zbytky v proteinech jsme klasifiko-
vali do šestnácti pentapeptidových bloků [,,peptide blocks“ dle de Brevern et al. Proteins
41, 271 (2000)] a dinukleotidy ve strukturách DNA jsme rozdělili do sedmnácti dinukle-
otidových konformačnı́ch třı́d na základě práce Svozil et al.: Nucl. Acids Res. 36, 3690
(2008). Poté jsme určili, která residua tvořı́ interface mezi oběma typy molekul a zjišt’ovali,
jak se lišı́ charakteristické populace peptidových bloků a nukleotidových konformerů na
rozhranı́ a mimo něj. Sledovali jsme rovněž, jak se lišı́ ,,teplotnı́ faktory“ residuı́ [,,tempera-
ture displacement factors“] na rozhranı́ a mimo něj. Statistickými nástroji jsme analyzovali
korelace populacı́ peptidových bloků a nukleotidových konformerů na rozhranı́. Všechny
tyto analýzy jsme prováděli s uváženı́m krystalografického rozlišenı́ a biologické funkce
proteinu a separátně pro různé typy interakcı́, jako jsou polárnı́, van der Waalsovy a inter-
akce zprostředkované molekulou vody. V přednášce budeme prezentovat některé z mnoha
zajı́mavých pozorovaných korelacı́.
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Bakteriálnı́ inženýrstvı́, aneb umějı́ bakterie počı́tat?

P. Sosı́k1

1 Slezská univerzita v Opavě, Filozoficko-přı́rodovědecká fakulta, Ústav informatiky, Bez-
ručovo nám. 13, 74601 Opava, petr.sosik@fpf.slu.cz

Přı́spěvek popisuje výzkum, jehož cı́lem je vyšlechtěnı́ geneticky modifikovaných kme-
nů bakteriı́ E. coli pro specifické účely (např. detekce určitých agens v prostředı́, přı́padně
jejich zpracovánı́). Na rozdı́l od tradičnı́ch přı́stupů genového inženýrstvı́ však proces ne-
probı́há pomocı́ manuálnı́ch laboratornı́ch operacı́, avšak náhodným výběrem z většı́ po-
pulace bakteriı́ (cca. 109-1011) s náhodně rozloženou kombinacı́ alel funkčnı́ch plasmidů.
Bakterie jsou vybaveny jednoduchou vnitřnı́ logikou, která zafixuje fungujı́cı́ kombinaci
alel; v opačném přı́padě docházı́ ke ztrátě plasmidů a jejich náhradě jinými alelami. Jedná
se tedy svého druhu o automatizované genetické inženýrstvı́. Z pohledu informatika pak jde
o ması́vně paralelnı́ prohledávánı́ stavového prostoru, vykonávané přı́mo in-vivo. Součástı́
projektu jsou rovněž počı́tačové simulace konjugace plasmidů a jejich kombinacı́ na živných
půdách. Výzkum je náplnı́ projektu FP7 Bactocom v rámci ,,FET Proactive Intiative: Bio-
chemistry based Information Technology (CHEM-IT)“.
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Snı́ženı́ dimenze molekulárnı́ struktury

V. Spiwok1

1 Ústav biochemie a mikrobiologie, Vysoká škola chemicko-technologická v Praze, Tech-
nická 3, Praha 6, 166 28, spiwokv@vscht.cz

Strukturu molekuly s N atomy je možné vyjádřit pomocı́ 3N kartézských souřadnic. Po-
kud nás zajı́má čistě jejı́ struktura, je možné se zbavit třı́ translačnı́ch a třı́ rotačnı́ch stupňů
volnosti, tedy snı́žit počet nutných parametrů na 3N − 6. Pokud považujeme délky kova-
lentnı́ch vazeb a hodnoty valenčnı́ch úhlů za konstantnı́, pak je možné strukturu vyjádřit
pomocı́ podstatně menšı́ho počtu torsnı́ch úhlů. I přesto představuje molekulárnı́ struktura
vysokodimenzionálnı́ informaci. V této přednášce budou představeny lineárnı́ i nelineárnı́
metody snı́ženı́ dimenze a jejich aplikace v molekulárnı́ch vědách. Tyto metody nalézajı́
uplatněnı́ při studiu konformačnı́ch změn, hledánı́ kolektivnı́ch pohybů, spektroskopii, ter-
modynamice a dalšı́ch disciplı́nách.
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Diverzita genů bphA v kontaminované zemině a zahradnickém
substrátu

M. Strejček1, O. Uhlı́k1, L. Musilová1, M. Macková1, T. Macek1

1 Ústav biochemie a mikrobiologie, Fakulta potravinářské a biochemické technologie,
Vysoká škola chemicko-technologická v Praze, Technická 3, 166 28 Praha 6, email: mi-
chal.strejcek@vscht.cz

S přı́chodem druhé generace sekvenačnı́ch technik DNA se dostal do rukou mole-
kulárnı́ch ekologů mocný nástroj na analýzu genetických markerů. Tyto techniky jsou ozna-
čovány za vysokokapacitnı́, tj. schopné čtenı́ několika set tisı́c až milionů sekvencı́ na-
jednou, a jejich aplikacı́ se sekvenujı́ celé genomy organismů. Metagenomika se zabývá
analýzou souboru všech dostupných genomů v daném vzorku. Ačkoli se přečtenı́m celého
metagenomu zı́ská kompletnı́ genetická informace, tento přı́stup nenı́ v ekologické praxi
často využı́ván. Environmentálnı́ vzorky jsou přı́liš komplexnı́ a dosaženı́ dostatečného po-
krytı́ sekvence je ekonomicky náročné. Ke studiu diverzity genetických a ekologických
markerů se jako vhodnějšı́ metoda použı́vá metagenomika cı́lená na geny (z angl. gene-
targeted metagenomics). Komplexita vzorku je značně redukována omezenı́m analýzy na
amplifikované geny z metagenomu pomocı́ polymerasové řetězcové reakce. Pro tento typ
analýzy je předevšı́m použı́vána 454 pyrosekvenace, protože umožňuje čı́st delšı́ úseky
DNA než ostatnı́ sekvenačnı́ technologie. Bylo zjištěno, že polymerasová řetězcová reakce
i samotná pyrosekvenace tvořı́ při generaci dat náhodné chyby, které zvláště v analýze di-
verzity majı́ závažný dopad na výsledky. Zatı́m nejpropracovanějšı́ metoda metagenomiky
cı́lené na geny je pyrosekvenace variabilnı́ch úseků genů kódujı́cı́ malou ribosomálnı́ pod-
jednotku (16S rRNA). Pro tento přı́pad bylo vyvinuto několik specifických procedur, avšak
ne všechny se mohou aplikovat na analýzu ostatnı́ch, např. funkčnı́ch, genů.

Náplnı́ této práce bylo vytvořenı́ standardnı́ho postupu pro analýzu diverzit funkčnı́ch
genů a aplikovánı́ tohoto postupu na gen bphA, kódujı́cı́ velkou podjednotku bifenyldioxy-
genasy. Bifenyldioxygenasa je klı́čovým enzymem degradace polychlorovaných bifenylů.
Metagenomická DNA byla izolována ze dvou typů zemin – dlouhodobě kontaminovaná
zemina (přı́tomnost bifenylu, PCB, PAH, těžké kovy a dalšı́) a zahradnického substrátu.
K ověřenı́ správnosti postupu byla vytvořena umělá komunita, sestávajı́cı́ z kolekce 5 izo-
lovaných bakteriálnı́ch genomů, které obsahujı́ gen bphA. Výsledky poukazujı́ na množstvı́
sekvencı́ genu bphA, které nejsou asociovány s hlavnı́mi zástupci bakterialnı́ch degraderů
PCB.

Poděkovánı́: Autoři studie děkujı́ Miluši Hroudové a Jakubu Rı́dlovi za odbornou po-
moc na projektu. Tato práce byla finančně podporována granty MŠMT ČR (projekt ME
10041) a 7. rámcovým programem EU (projekt MINOTAURUS, č. 265946).
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Co je chemoinformatika?

D. Svozil1

1 Laboratoř informatiky a chemie, Vysoká škola chemicko-technologická v Praze, Tech-
nická 5, 166 28, Praha 6, svozild@vscht.cz

Chemoinformatika (nebo též cheminformatika či někdy chemická informatika) je me-
zioborovou disciplı́nou zabývajı́cı́ se použitı́m počı́tačů a informatických technik na široké
spektrum problémů z oblasti malých molekul (tedy organické chemie). Tyto in silico tech-
niky jsou použı́vány předevšı́m farmaceutickými firmami v procesu návrhu léčiv, ale v po-
slednı́ době se stávajı́, předevšı́m dı́ky rozvoji chemické biologie, velmi zajı́mavými a uži-
tečnými též v akdemickém výzkumu. V přednášce budou shrnuty základnı́ okruhy a pro-
blematiky, kterými se cheminformatika zabývá. Mezi ně patřı́ např. počı́tačová reprezentace
2D struktur, výpočet molekulových deskriptorů, podobnostnı́ vyhledávánı́ struktur, proble-
matika chemického prostoru, modelovánı́ vztahu mezi strukturou a biologickou aktivitou
látky (QSAR) či virtuálnı́ screening. Na závěr přednášky bude pak diskutován vztah mezi
chemoinformatikou a bioinformatikou, které se bohatě doplňujı́ předevšı́m právě v oblasti
chemické biologie.
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Přı́stupy k predikci interakce proteinů a DNA pomocı́ strojového
učenı́

A. Szabóová1, O. Kuželka1, F. Železný1, J. Tolar2

1 České vysoké učenı́ technické, Fakulta elektrotechnická, Technická 2, Praha 6, 166 28,
{szaboand, kuzelon2, zelezny}@fel.cvut.cz 2 University of Minnesota, Department of Pedi-
atrics, Blood and Marrow Transplantation, Minneapolis, USA, tolar003@umn.edu

Proces interakce proteinů a DNA hraje v živých buňkách nezastupitelnou roli při zpra-
covánı́ genetické informace, kopı́rovánı́ a opravě DNA. V tomto přı́spěvku popisujeme dva
nové přı́stupy k predikci interakce proteinů a DNA. Prvnı́ představovaný přı́stup je založen
na technikách relačnı́ho strojového učenı́. Druhý přı́stup využı́vá tzv. kuličkové histogramy
(ball histograms), které jsou schopny zachytit vlastnosti distribucı́ aminokyselin různých
typů v proteinových strukturách. Oba dva přı́stupy překonávajı́ svojı́ přesnostı́ existujı́cı́
metody využı́vajı́cı́ fyzikálnı́ a chemické vlastnosti proteinů a přibližujı́ se k přesnosti do-
sahované metodami založenými na využitı́ evolučnı́ informace. Metody, které nevyužı́vajı́
evolučnı́ informaci, mezi něž patřı́ naše dvě nové metody, jsou významné pro predikovánı́
vlastnostı́ uměle vytvořených proteinů a proteinů, pro něž nejsou známy dostatečně blı́zké
homology.
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Netradičnı́ výpočetnı́ metody v problémech interdisciplinárnı́ in-
formatiky

I. Zelinka1

1 Ústavu informatiky, Fakulta elektrotechniky a informatiky VŠB-TUO, 17. listopadu 15,
708 33 Ostrava – Poruba, ivan.zelinka@ieee.org

Navzdory modernı́m trendům a technologiı́m je stále mnoho lidı́ přesvědčeno, že se
dá vše spočı́tat a modelovat, pokud máme k dispozici dostatečně silný počı́tač a elegantnı́
algoritmus. Cı́lem této prezentace je poukázat na to, že některé problémy nelze algoritmicky
řešit, a to z důvodů jejich samotné podstaty. Lidově řečeno, nenı́, nebylo a ani nebude dost
času na jejich vyřešenı́.

Součástı́ těchto omezenı́ jsou i fyzikálnı́ limity, které plynou z hmotné podstaty našeho
vesmı́ru, jenž svými časoprostorovými a kvantově-mechanickými vlastnostmi omezuje vý-
kon každého počı́tače a algoritmu. Je samozřejmé, že tyto limity se opı́rajı́ o současný stav
poznánı́ ve fyzikálnı́ch vědách, což znamená, že v přı́padě nových experimentálně potvr-
zených teoriı́ (struny apod.) by mohly být přehodnoceny. To je však v tomto momentě již
spekulativnı́ úvaha a nezbývá než se zatı́m držet všeobecně uznávaných a potvrzených faktů,
z nichž tyto limity plynou.

V prezentaci nebudou zmı́něny jen tyto limity, ale i modernı́ výpočetnı́ metody, které
umožňujı́ nalezenı́ požadovaných řešenı́ složitých problémů. Tyto metody jsou mnohdy in-
spirovány procesy probı́hajı́cı́ch např. v DNA (DNA computing) nebo populačnı́ dynamice
(evolučnı́ algoritmy). Přednáška má přehledový – úvodnı́ charakter.
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Studium transportnı́ch procesů ligandů uvnitř proteinových
struktur

L. Biedermannová1,2,4, Z. Prokop2, A. Gora2, E. Chovancová2, M. Kovács3, J. Damborský2,
R.C. Wade1

1 Molecular and Cellular Modeling Group, Heidelberg Institute for Theoretical Studies
(HITS), Heidelberg, Germany; 2 Loschmidt Laboratories, Department of Experimental Bi-
ology and Research Centre for Toxic Compounds in the Environment, Faculty of Science,
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Mnoho enzymů má zanořené aktivnı́ mı́sto, jinými slovy, aktivnı́ mı́sto se nenacházı́
na povrchu proteinu, ale hluboko uvnitř jeho struktury, a je spojeno s okolnı́m solventem
jednı́m nebo vı́ce tunely. Vlastnosti těchto tunelů ovlivňujı́ proces vazby a uvolněnı́ ligandu
a dı́ky tomu též katalytické vlastnosti (aktivitu, substrátovou specifitu) daného enzymu.

Modelovým systémem použitým v našı́ studii je haloalkan dehalogenáza (HLD) LinB.
HLD jsou bakteriálnı́ enzymy se značným potenciálem v rozličných biotechnologických
aplikacı́ch, napřı́klad pro biokatalytickou produkci opticky čistých sloučenin nebo pro bio-
sensing a biodegradaci toxických polutantů v životnı́m prostředı́. Optimalizace katalytické
aktivity těchto enzymů na základě mutacı́ by mohla pomoci zvýšit ekonomickou provedi-
telnost takovýchto aplikacı́.

V našı́ studii jsme zkoumali průchod ligandů v enzymu LinB a vliv vnesenı́ objemného
tryptofanového residua v pozici uvnitř tunelu. Experimentálnı́ měřenı́ tranzitnı́ch kinetik
ukázalo, že mutace významně snižuje rychlost uvolněnı́ produktů reakce. Navı́c, rychlost
uvolněnı́ bromidového iontu odpovı́dá celkové rychlosti reakce za ustáleného stavu, což
svědčı́ o tom, že se uvolněnı́ produktu stalo rychlost limitujı́cı́m krokem v katalytickém
cyklu mutovaného enzymu.

Poté jsme klasickou molekulovou dynamikou (MD) simulovali chovánı́ jak divokého
typu LinB, tak mutanta. Analýza trajektoriı́ MD simulacı́ programem CAVER 3.0 odhalila
rozdı́ly v tunelech, kterými může odstoupenı́ ligandu probı́hat. Odpovı́dajı́cı́ rozdı́ly byly
pozorovány také v simulacı́ch odstupu produktu s pomocı́ techniky molekulové dynamiky
s náhodnou akceleracı́ (Random Acceleration Molecular Dynamics, RAMD). Výsledky
zı́skané metodou RAMD jsou rovněž v kvalitativnı́ shodě s experimentálně pozorovanými
rychlostmi vazby a odstupu studovaných ligandů.

Na závěr jsme vypočı́tali profily volné energie pro klı́čový produkt reakce, bromidový
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aniont, podél tunelu preferovaného pro odstup, a to jak pro divoký typ LinB, tak pro mu-
tanta. K tomuto účelu jsme použili metodu Adaptive Biasing Force (ABF). Rozdı́ly ve
výšce bariéry volné energie pro odstup bromidového aniontu vypočtené pomocı́ ABF jsou
v dobré shodě s rozdı́ly v rychlostech zı́skaných experimentálně pomocı́ tranzitnı́ch kinetik.
Detailnı́ analýza ABF trajektoriı́ navı́c umožnila odhalit specifické molekulové interakce
zodpovědné za zvýšenou bariéru volné energie pro odchod bromidu u mutanta.

Tato studie ukazuje, jakým způsobem může být mechanismus a kinetika jednotlivých
kroků katalytického cyklu cı́leně ovlivněna modifikacemi tunelů daného enzymu.

70



ENBIK2012

P-02
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Parciálnı́ atomové náboje jsou reálná čı́sla, která aproximativně popisujı́ rozloženı́ elek-
tronové hustoty na atomech v molekule. Tyto náboje vznikajı́ nerovnoměrným rozdělenı́m
elektronů na chemických vazbách. Parciálnı́ náboje nalézajı́ využitı́ v různých chemických
a biochemických aplikacı́ch [1, 2, 3], napřı́klad jsou velmi dobrými deskriptory v QSAR/
QSPR modelech pro predikci disociačnı́ch konstant, rozdělovacı́ch koeficientů a dalšı́ch fy-
zikálně-chemických vlastnostı́. Parciálnı́ náboje jsou také nezbytné pro parametrizaci si-
lových polı́ v molekulové mechanice, kde sloužı́ k výpočtu elektrostatických interakcı́.
Speciálnı́m přı́padem využı́vajı́cı́ tento postup je také molekulový docking, jedna z hlavnı́ch
metod virtuálnı́ho screeningu. Dalšı́ oblastı́ možného využitı́ parciálnı́ch nábojů je predikce
reaktivity a charakterizace vazebných mı́st v molekulách.

V současné době hrajı́ parciálnı́ náboje v chemoinformatice stále významnějšı́ roli,
protože jejich výpočet je dı́ky pokročilým výpočetnı́m metodám a výkonným počı́tačům
rychlý a dostupný i pro velké systémy [3, 4, 5]. Rostoucı́ popularita parciálnı́ch nábojů klade
také čı́m dál většı́ nároky na vizualizaci jako na intuitivnı́ a pro člověka přehledný způsob
znázorněnı́ dat. Existuje několik způsobů vizualizace nábojů, z nichž každý je využitelný
v jiných situacı́ch (čı́selný popisek, obarvenı́ povrchu nebo jednotlivých atomů). Je do-
stupné také stále vı́ce programů podporujı́cı́ch vizualizaci parciálnı́ch nábojů (např. VMD,
PyMOL, Maestro, Chimera, DSV, Jmol aj.).

Tato studie uvádı́ přehled způsobů, jak počı́tat a vizualizovat náboje, a také seznam
vybraných softwarů, které jsou vhodné pro konkrétnı́ vizualizačnı́ schémata. V dalšı́ části
jsou poté uvedeny přı́klady použitı́ vizualizovaných nábojů ke snadné predikci reaktivity u
aromatických substitučnı́ch reakcı́ a k charakterizaci vazebných mı́st proteinů.
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V tomto přı́spěvku budou prezentovány výsledky projektu, ve kterém byly aplikovány
metody strojového učenı́ na problém klasifikace lokálnı́ch konformacı́ DNA. Zatı́mco glo-
bálnı́ dvoušroubovicová architektura molekuly DNA je de facto stále stejná, jemné struk-
turnı́ variace na lokálnı́ úrovni garantujı́ schopnost proteinů rozpoznávat důležitá vazebná
mı́sta. Pro tyto konformace, které lze zcela popsat a rozlišit na základě sady torznı́ch úhlů,
byl již dřı́ve vypracován systém klasifikujı́cı́ lokálnı́ konformace na dinukleotidové úrovni
[1]. Tento systém je ale založen na komplikované a zdlouhavé manuálnı́ proceduře. Z tohoto
důvodu byl celý proces klasifikace zautomatizován za použitı́ metod strojového učenı́. Jed-
notlivé metody (neuronové sı́tě typu vı́cevrstvého perceptronu (MLP) a radiálnı́ch bázových
funkcı́ (RBF), metoda k nejbližšı́ch sousedů (k-NN) a metoda regularizované regrese) byly
důkladně otestovány a porovnány. Jako nejvhodnějšı́ metoda pro klasifikaci DNA konfor-
merů se jevı́ být k-NN, která umožňuje nejen klasifikaci do již známých třı́d, ale též snadnou
identifikaci doposud neznámého konformeru.
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ChemAxon – softwarová řešenı́ pro cheminformatiku
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ChemAxon patřı́ mezi hlavnı́ světové dodavatel softwarové platformy a aplikacı́ pro
chemický, farmaceutický a biochemický průmysl. Mezi velké priority patřı́ podpora akade-
mické sféry a výzkumu. V této prezentaci budou představeny hlavnı́ produkty firmy.
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Syndrom bı́lých nosů je rozšı́řené onemocněnı́ netopýrů způsobujı́cı́ dramatické vymı́-
ránı́ na americkém kontinentu, ale s jednoznačně mı́rnějšı́m účinkem na populaci evrop-
skou. Onemocněnı́ způsobuje plı́seň Geomyces destructans.

Našim úkolem je nalézt přı́padný genomický ostrov v genomu americké plı́sně, který by
vysvětloval náhlé nabytı́ patogenity plı́sně v roce 2006, kdy byl radikálnı́ úbytek netopýru
poprvé sledován.

V superkontizı́ch zveřejněných před publikacı́ (Geomyces destructans Sequencing Pro-
ject, Broad Institute of Harvard and MIT (http://www.broadinstitute.org/, stáhnuto 26.4.-
2012) jsme našli několik oblastı́ s obsahem guanı́nu a cytozı́nu, který byl odlišný od zbytku
genomové sekvence. K ověřenı́ je nutné použı́t metodu založenou na variacı́ch tetranukleo-
tidů podél celého genomu a přiřazovánı́ signatur. Po identifikaci proteı́nů v cı́lových oblas-
tech budeme hledat možnou souvislost mezi genetickou informacı́ v genomových ostrovech
a patogenitou G. destructans v Severnı́ Americe.
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coba; Excavata)
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Jakobida (jedna ze třı́ podskupin taxonu Discoba) patřı́ do eukaryotnı́ supergroup Exca-
vata. Jedná se o volně žijı́cı́ bičı́kovce živı́cı́ se bakteriemi. Jsou zajı́mavı́ z evolučnı́ho hle-
diska, protože majı́ jeden z nejprimitivnějšı́ch mitochondriálnı́ch genomů mezi současnými
eukaryoty. Pomocı́ 454 sekvenovánı́ jsme sestavili téměř kompletnı́ draft jaderného genomu
představujı́cı́ho 20 Mbp v 67 chromozómech. Andalucia godoyi je prvnı́ osekvenovaný
organismus ze skupiny Jakobida a třetı́ osekvenovaný volně žijı́cı́ zástupce ze supersku-
piny Excavata (ostatnı́ osekvenovanı́ zástupci jsou paraziti). Pomocı́ nástroje Augustus a
s využitı́m RNA-seq dat jsme predikovali zhruba 8 500 genů kódujı́cı́ch proteiny. Vı́ce jak
80% modelů neobsahuje introny a ostatnı́ modely obsahujı́ intronů málo. Nynı́ provádı́me
ručnı́ opravu predikovaných modelů a dalšı́ analýzy. Napřı́klad pomocı́ nástroje Selenopro-
files jsme predikovali několik selenoproteinů. Zajı́mavou vlastnostı́ genového repertoáru
A. godoyi odhaleného při počátečnı́ch analýzách je přı́tomnost obou paralogů translačnı́ch
elongačnı́ch faktorů: EF-1alpha a EFL.
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Okolı́ nádorů, jejich stroma, do značné mı́ry určuje jejich proliferaci a následně prognózu
onemocněnı́. Stroma je složeno z mnoha buněčných typů, dominantnı́ úlohu v molekulárnı́
interakci s nádorovými buňkami ale hrajı́ fibroblasty. Tyto nádorově asociované fibroblasty
jsou v okolı́ nádoru často změněny v aktivované myofibroblasty, jejichž přı́tomnost je aso-
ciována se špatnou prognózou onemocněnı́. V tomto přı́spěvku ukazujeme, že přı́tomnost
myofibroblastů je u dlaždicobuněčných nádorů hlavy a krku (HNSCC) statisticky významně
spojena s produkcı́ endogennı́ho lektinu galektinu-1 v nádorovém stromatu.

Produkce galektinu-1 je tedy asociována se zvýšenou malignitou nádoru. V nádoru má
však duálnı́ funkci a to v probı́hajı́cı́ angiogenezi a v indukci aktivovaných myofibroblastů.
Pomocı́ čipových a bioinformatických analýz jsme se pokusili stanovit ty molekulárně
genetické pochody, které jsou korelovány pouze s aktivacı́ myofibroblastů. Nalezli jsme
jen několik významně korelujı́cı́ch transkriptů. Všechny (MAP3K2, TRIM23, PTPLAD1,
FUSIP1, SLC25A40 and SPIN1) jsou ale spojeny s procesy, které zhoršujı́ prognózu HN-
SCC, jako jsou aktivace prozánětlivého NF-κB či deregulace sestřihu mRNA.
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Tandemová hmotnostnı́ spektrometrie je populárnı́ metoda pro identifikaci proteinových
sekvencı́ ze vzorků biologického materiálu. Vzorek proteinů je analyzován hmotnostnı́m
spektrometrem, který zaznamená kolekci hmotnostnı́ch spekter. Z nich se následně iden-
tifikujı́ sekvence odpovı́dajı́cı́ analyzovaným proteinům. Pro identifikaci sekvencı́ se často
využı́vá vyhledávánı́ v databázı́ch již známých nebo predikovaných proteinových sekvencı́.
Z databáze sekvencı́ jsou generována tzv. teoretická hmotnostnı́ spektra, která jsou následně
porovnávána se spektry zı́skanými z hmotnostnı́ho spektrometru. Vzhledem k tomu, že da-
tabáze obsahujı́ řádově milióny proteinových sekvencı́, je sekvenčnı́ porovnávánı́ se všemi
vygenerovanými spektry značně časově náročné. Prezentovaná metoda identifikace proteinů
využı́vá podobnostnı́ databázové indexy a nevyžaduje proto porovnánı́ se všemi spektry
v databázi, ale pouze s malou podmnožinou spekter. Pro podobnostnı́ vyhledávánı́ jsou
využity nemetrické přı́stupové metody, které umožňujı́ rychlé a aproximativnı́ vyhledávánı́.
Metoda umožňuje zrychlit identifikaci proteinových sekvencı́ s využitı́m nemetrických in-
dexů oproti sekvenčnı́mu porovnánı́ s celou databázı́ řádově 100x, přičemž je správně in-
terpretováno vı́ce než 90% spekter (pro testovánı́ byla využita kolekce spekter anotovaná
doménovými experty). Metoda podporuje vyhledávánı́ spekter s post-translačnı́mi modifi-
kacemi a v současné době je implementována v demo aplikaci SimTandem
(http://www.simtandem.org).
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Missense mutace v jaternı́m enzymu PheOH (fenylalaninhydroxyláza), který kataly-
zuje hydroxylaci fenylalaninu na tyrosin, způsobujı́ autozomálně recesivnı́ dědičné one-
mocněnı́ metabolismu – fenylketonurii (PKU). Mutace bud’ porušujı́ katalytickou funkci
enzymu (funkčnı́ mutace) nebo častěji ovlivňujı́ stabilitu proteinu a vedou k problémům
při foldovánı́ (strukturnı́ mutace). Strukturnı́ mutace jsou často spojeny se změnou veli-
kosti aminokyseliny, hydrofobicity/náboje a také se ztrátou strukturně důležitých kontaktů
jakými jsou vodı́kové vazby a stacking. V současnosti je popsáno vı́ce než 550 různých
mutacı́ v genu pro PheOH (http://www.pahdb.mcgill.ca) a pro některé z nich jsou určeny
vztahy mezi genotypem a fenotypem. Tyto mutace majı́ různě devastujı́cı́ vliv na strukturu
a funkci enzymu PheOH a lze je roztřı́dit na mutace způsobujı́cı́ lehkou formu PKU (non-
PKU HPA), střednı́ formu PKU (variant PKU) a těžkou formu PKU (classical PKU). Na
našem pracovišti bylo v minulých letech diagnostikováno vı́ce než 650 pacientů s PKU. Při
těchto testech jsme detekovali 7 nových missense mutacı́, které nebyly dřı́ve popsány a u
kterých nebyl znám fenotypový projev. U nově nalezených missense mutacı́ jsme provedli
strukturnı́ analýzu pomocı́ bioinformatických nástrojů a molekulově dynamických simulacı́
s cı́lem odhadnout jejich vliv na strukturu a funkci PheOH.
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Profilovánı́ steroidnı́ chemické knihovny pomocı́ panelu reporté-
rových liniı́ pro steroidnı́ receptory

D. Sedlák1, C. Škuta1,2, D. Svozil2, P. Bartůněk1

1 Centrum chemické genetiky a CZ-OPENSCREEN, Ústav molekulárnı́ genetiky AV ČR,
Vı́deňská 1083, 14220 Praha 2 Laboratoř informatiky a chemie, VŠCHT v Praze, Technická
5, 166 28 Praha 6

Receptory pro steroidnı́ hormony jsou transkripčnı́ faktory indukovatelné pomocı́ li-
gandů a představujı́ významné cı́le ve vývoji léčiv. V procesu přı́pravy nových ligandů
pro tyto receptory se využı́vá řady metod, z nichž buněčný reportérový systém je stále
nejvýznamnějšı́ technikou, kterou máme k dispozici. Poskytuje totiž nejen informaci o va-
zebných afinitách, ale také o kvalitě transkripčnı́ odpovědi, kterou ligandy pomocı́ receptorů
vyvolajı́.

Zde popisujeme panel reportérových liniı́ pro rodinu steroidnı́ch receptorů: ERα, ERβ,
AR, PR, GR a MR. Tento reportérový systém je založen na expresi fúznı́ho proteinu slo-
ženého z DNA vazebné domény kvasničného proteinu Gal4 a z ligand-vazebné domény
přı́slušného steroidnı́ho receptoru. Aktivace receptoru po navázánı́ ligandu spustı́ expresi
luciferázového reportérového genu luc2P z reportérového vektoru, který obsahuje motiv
9× Gal4 UAS a je pevně integrován do genomu buňky.

Následně jsme testovali vybrané přı́rodnı́ a syntetické látky a aktivity zı́skané v tomto
reportérovém systému jsme porovnali s aktivitami zı́skanými z reportérových liniı́ expri-
mujı́cı́ plnodélkové steroidnı́ receptory. Oba dva systémy odpovı́dajı́ podobně na testované
látky a poskytujı́ srovnatelné hodnoty parametrů, jako jsou potence a účinnost. Zároveň
jsme také identifikovali některé artefakty vlastnı́ Gal4/LBD reportérovému systému oproti
systému postaveném na plnodélkových receptorech.

Nakonec jsme použili steroidnı́ch reportérové linie k systematickému profilovánı́ che-
mické knihovny (UOCHB, Praha) obsahujı́cı́ 3000+ steroidnı́ch látek. Profilovánı́ bylo
prováděno na všech šesti steroidnı́ch receptorech v agonistickém a antagonistickém modu
a ve třech koncentracı́ch v rozsahu od 1µM do 10 nM. Pomocı́ metod pokročilé statistické
analýzy a vytěžovánı́ znalostı́ z dat byly identifikovány látky se zajı́mavými profily aktivit
napřı́č rodinou steroidnı́ch receptorů jako napřı́klad agonistická aktivita na ERβ a anta-
gonistická aktivita na ERα. Dalšı́ zajı́mavou skupinou látek vyskytujı́cı́ se v knihovně jsou
ligandy se selektivitou pro jeden ze steroidnı́ch receptorů převyšujı́cı́ alespoň 2 řády koncen-
tracı́. Některé z identifikovaných profilů aktivit poukazujı́ na látky s potenciálnı́m využitı́m
v léčbě některých onkologických onemocněnı́ jako je karcinom prsu nebo prostaty.
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Biodiverzita mikrobiálnı́ch populacı́ a jejich změny v průběhu
bioremediacı́ PAU kompostovánı́m

B. Slávik1,2, E. Burianová1, K. Cajthamlová1, T. Cajthaml1,2

1 Mikrobiologický ústav AV ČR, Vı́deňská 1083, Praha 4 – Krč, 142 20, ČR 2 Přı́rodovědecká
fakulta Univerzity Karlovy, Albertov 6, Praha 2, 128 43, ČR E-mail: slavik@biomed.cas.cz

Polycyklické aromatické uhlovodı́ky (PAU) a jejich často toxické produkty degradace
představujı́ vážný environmentálnı́ problém. Jednı́m z možných řešenı́ je použitı́ bioreme-
diačnı́ch metod. Kompostovánı́ se v poslednı́ době ukazuje jako velice účinná metoda pro
remediace materiálů kontaminovaných PAU (např. pražců, nebo půdy).

V našem experimentu jsme smı́chali substrát (směs slámy, drůbežı́ kejdy a vápna s op-
timálnı́m poměrem živin, nebo trávu z experimentálnı́ plochy Mikrobiologického ústavu AV
ČR s mlékárenským kalem) s materiálem kontaminovaným PAU (dřevěné štěpiny z pražců
ošetřených kreozotovým olejem) a poté kompostován ve speciálnı́m vzdušněném kom-
postéru.

Z kompostů byly odebrány vzorky v průběhu různých fázı́ kompostovánı́ a po jeho
maturaci. Vliv různých kompostovacı́ch substrátů na mikrobiálnı́ populace v průběhu de-
gradačnı́ho procesu a na jejich biodiverzitu byl analyzován pomocı́ nových metagenomi-
ckých přı́stupů a metod. Z odebraných vzorků jsme extrahovali metagenomickou DNA a
analyzovali je pomocı́ denaturačnı́ gradientové elektroforézy (DGGE) a 454 pyrosekve-
nace. DGGE analýza rDNA byla provedena s použitı́m primerů gc984f a 1378r (baktérie)
a gcITS1f a ITS2r (houby). Pyrosekvenace PCR amplikonů byla provedena s použitı́m
značených bakteriálnı́ch (eub530f a eub1100r) a houbových (ITS1 a ITS4) primerů zacı́-
lených na oblasti rDNA genů. Amplikony byli spojeny a sekvenovány pomocı́ platformy
Roche GS Junior Titanium.

Zı́skané sekvence byly následně zpracovávány pomocı́ programů/webových aplikacı́
PRINSEQ a TagCleaner (Edwards Bioinformatics Group). Poté byly odstraněny chiméry
použitı́m programu UCHIME, sekvence byly klastrovány do operačnı́ch taxonomických
jednotek (OTU) pomocı́ programu/webové aplikace CD-Hit-EST. Konsensus sekvence byly
generovány pomocı́ skriptu napsaného v jazyku Perl s využitı́m programu Muscle pro alig-
novánı́ a Mothur pro vytvořenı́ jednotlivých konsensus sekvencı́. Ty byly následně identifi-
kovány pomocı́ BLAST-u.
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Využitı́ DNA čipů pro stanovenı́ změn genové exprese Arabidop-
sis thaliana při působenı́ 2,4,6-trinitrotoluenu (TNT)

P. Svoboda1, J. Ovesná1, V. Spiwok1,2

1 Oddělenı́ molekulárnı́ biologie-Výzkumný ústav rostlinné výroby, v.v.i., Drnovská 507,
161 06 Praha 6 – Ruzyně, pavel.svoboda@vurv.cz 2 Ústav biochemie a mikrobiologie-
Vysoká škola chemicko technologická v Praze, Technická 5, 166 28 Praha 6 – Dejvice,
vojtech.spiwok@vscht.cz

TNT je vysoce perzistentnı́, organický polutant, vnášený do prostředı́ lidskou činnostı́.
Pro svou vysokou toxicitu je primárnı́m cı́lem fytoremediacı́. Pro efektivnost využitı́ fytore-
mediačnı́ metody je nutné zı́skat přesné informace nejen o způsobu a schopnosti akumulace
látek rostlinou, jejich toleranci ke kontaminujı́cı́m látkám, ale jsou také nutné informace
o procesech na buněčné úrovni. Důležitým aspektem je znalost genetických základů a me-
chanismů akumulace či metabolizace. Jednı́m z možných způsobů, jak lze zı́skat představu
o těchto mechanismech je analýza genové exprese. Pro tyto účely byly použity čipy firmy
Affimetrix – Arabidopsis genome ATH1 Array. Zı́skaná data byla normalizována a ex-
prese genů (tři opakovánı́) byla statisticky ověřena na hladině významnosti p-value = 0,05.
O výsledcı́ch bude referováno.
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Vytěžovánı́ znalostı́ z dat: HTS profilovánı́ steroidnı́ch receptorů

C. Škuta1,2, D. Sedlák1, D. Svozil2, P. Bartůněk1

1 Ústav molekulárnı́ genetiky AV ČR, v.v.i, Vı́deňská 1083, 142 20 Praha 4.
ctibor.skuta@vscht.cz, bartunek@img.cas.cz, sedlak@img.cas.cz 2 Laboratoř informatiky a
chemie, VŠCHT v Praze, Technická 5, 166 28 Praha 6. ctibor.skuta@vscht.cz,
daniel.svozil@vscht.cz

High-throughput screening (HTS) jako hlavnı́ experimentálnı́ metoda chemické biolo-
gie produkuje obrovská množstvı́ dat. Vzhledem k objemu a povaze těchto dat je k jejich
zpracovánı́ nutné využitı́ metod pokročilé statistické analýzy a vytěžovánı́ znalostı́ z dat
(data miningu). V této práci se zaměřı́me na aplikaci metod shlukové analýzy za účelem od-
halenı́ vztahů mezi chemickými a biologickými vlastnostmi steroidnı́ch sloučenin, které by
přı́mo implikovaly závislost aktivity na konkrétnı́ch rysech chemické struktury (přı́tomnost
funkčnı́ skupiny, tvar skeletu aj.). Analýza vycházı́ z profilovánı́ knihovny 3000+ stero-
idnı́ch sloučenin na šesti steroidnı́ch jaderných receptorech. Shlukovánı́ chemických dat
se opı́rá o fragmentálnı́ analýzu steroidnı́ch sloučenin s přihlédnutı́m k rozdı́lům v jejich
molekulárnı́m skeletu.
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Studium diversity bakteriı́ v kontaminovaném prostředı́ s využi-
tı́m pyrosekvenace amplikonů taxonomicky významných a funkč-
nı́ch genů

O. Uhlı́k1, L. Musilová1, M. Strejček1, J. Wald1, M. Hroudová2, J. Rı́dl2, Č. Vlček2,
M. Macková1, T. Macek1

1 Ústav biochemie a mikrobiologie, Fakulta potravinářské a biochemické technologie,
Vysoká škola chemicko-technologická v Praze, Technická 3, 166 28 Praha 6, email: on-
drej.uhlik@vscht.cz 2 Oddělenı́ genomiky a bioinformatiky, Ústav molekulárnı́ genetiky v.v.i.,
Akademie věd České republiky, Vı́deňská 1083, 142 20 Praha 4

Mikrobiálnı́ bioremediace je založená na schopnosti určitých mikrobiálnı́ch populacı́
odbourávat kontaminanty životnı́ho prostředı́. Studium mikrobiálnı́ diversity v kontamino-
vaném prostředı́ je tak zásadnı́ pro navrhovánı́ bioremediačnı́ch strategiı́. Do nedávné doby
byly veškeré znalosti založené na analýze kultivovaných mikroorganismů, jejichž chovánı́
v laboratornı́m prostředı́ se značně lišı́ od chovánı́ v přirozeném prostředı́. Navı́c tradičnı́mi
kultivačnı́mi postupy lze izolovat přibližně 1 % populacı́ přı́tomných v životnı́m prostředı́.
V současné době existujı́ metody funkčnı́ environmentálnı́ mikrobiologie umožňujı́cı́ stu-
dium veškerých populacı́ přı́mo v prostředı́ bez potřeby jejich izolace. Jednı́m z rapidně se
rozvı́jejı́cı́ch odvětvı́ environmentálnı́ mikrobiologie je metagenomika – přı́stup založený
na izolaci celkové (metagenomické) DNA přı́mo ze vzorku a následné analýze. Rozvoj me-
tagenomiky je umožněn předevšı́m pokrokem ve vysokokapacitnı́m sekvenovánı́.

Metagenomika cı́lená na geny (z angl. gene-targeted metagenomics) je přı́stup založený
na amplifikaci genů polymerasovou řetezovou reakcı́ s primery opatřenými na 5’-konci
specifickými adaptory a značkami a následné pyrosekvenaci zı́skaných amplikonů. Použitı́
adaptorů a značek na 5’-konci primerů umožňuje s využitı́m technologie 454 pyrosekve-
nace paralelnı́ sekvenovánı́ velkého množstvı́ vzorků současně a tı́m je výrazně redukována
cena za jedno čtenı́ ve srovnánı́ se Sangerovou metodou. Hlavnı́ výhodou tohoto přı́stupu
je cı́lené využitı́ kapacity sekvenátoru na konkrétnı́ geny. I tento přı́stup má určitá úskalı́
– zejména se jedná o vnesenı́ chyb způsobených činnostı́ DNA polymerasy, přı́tomnostı́
heterolognı́ho templátu během amplifikace vedoucı́ k tvorbě chimernı́ch sekvencı́ a rovněž
samotnou pyrosekvenacı́. Všechny tyto faktory vedou k nadhodnocenı́ diverzity. Důležitým
procesem je proto důkladné bioinformatické zpracovánı́ dat, které dokáže tyto chyby elimi-
novat.

Jednı́m z hlavnı́ch projektů Laboratoře aplikované mikrobiologie Ústavu biochemie a
mikrobiologie VŠCHT Praha je aplikace výše zmı́něných postupů pro stanovenı́ bakteriálnı́
diversity v prostředı́ kontaminovaném polychlorovanými bifenyly, polyaromatickými uh-
lovodı́ky a pesticidy. Pro účely stanovenı́ taxonomické diversity je použı́ván gen kódujı́cı́
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RNA malé ribosomálnı́ podjednotky (16S rRNA). Funkčnı́ diversita je stanovována u genů
kódujı́cı́ch klı́čové dioxygenasy podı́lejı́cı́ se na metabolismu zmı́něných kontaminantů.
Důležitou úlohu pro zpracovánı́ dat hraje tzv. umělá komunita – směs DNA zı́skaná z čistých
bakteriálnı́ch kultur, jejichž genomy byly kompletně sekvenovány a anotovány. Takto při-
pravená DNA je amplifikována a analyzována spolu s izolovanými metagenomy a funguje
jako záruka korektnı́ analýzy environmentálnı́ch vzorků.

Zı́skané informace jsou přı́nosné nejen z hlediska základnı́ho výzkumu v oblasti mik-
robiálnı́ ekologie – např. lze takto hodnotit vliv biotických a abiotických faktorů na mik-
robiálnı́ diversitu a aktivitu – ale i z hlediska aplikovaného výzkumu na poli bioremediacı́.
Korektnı́ znalost bakteriálnı́ diversity a jejı́ch změn je klı́čová pro navrhovánı́ bioreme-
diačnı́ch strategiı́ i monitoring probı́hajı́cı́ bioremediace.

Poděkovánı́: Autoři studie děkujı́ za finančnı́ podporu poskytnutou MŠMT ČR (projekt
ME 09024) a 7. rámcovým programem EU (projekt MINOTAURUS, č. 265946).
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