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Kialakulása:
Kísérleti technikák fejlődése 

(szekvenálás, szerkezet meghatározás) ‏

„Nagy léptékű”
 

biológiai kutatás 
(genom projektek, DNS chipek)‏

Nagy mennyiségű, komplex biológiai adat

Interdiszciplináris tudomány, amely magába foglalja a 
biológiai adatok gyűjtésének,feldolgozásának, tárolásának, 

elemzésének, értelmezésének összes vonatkozását.

A számítástechnika alkalmazása biomolekulák

 
vizsgálatából 

származó

 
információk rendszerezésére és értelmezésére.

Bioinformatika



A bioinformatika helye



Bioinformatika, ahogy 
legtöbben használják

•
 

PubMed
 

keresés és eredményei
–Szerző, publikáció

 
helye, …

•
 

Információ
 

egy gén szekvenciáról
•

 
Információ

 
egy fehérjéről



A bioinformatika 
fő

 
területei

•
 

DNS szekvenciaelemzés
 

és adatbázisok –
 filogenetikus fa (genomika)

•
 

Fehérje szekvenciaelemzés
 

és adatbázisok 
(proteomika)

•
 

Fehérjék 3D szerkezete
•

 
Enzimműködés modellezése

•
 

RNS szekvenciák és RNS működés
•

 
Glikoproteinek

 
és poliszacharidok

 
szerkezete 

(glikomika)
•

 
Annotáció

•
 

Összefüggések keresése



Pubmed:
 human

 
genome

 
resources



• Adatgyűjtés
 

és
 

feldolgozás
• Szekvencia

 
illesztés

• Molekuláris
 

evolúció
• Genom térképezés

 
és

 
összehasonlítás

• Szerkezet
 

meghatározás
• Szerkezet

 
összehasonlítás

• Molekuláris
 

modellezés
 

és
 

szimuláció
• Szerkezetjóslás
• Gyógyszertervezés

Másodlagos

 

és

 

harmadlagos

 

szerkezet

 

jóslása
• 3D szerkezeteket

 

illesztő
 

algoritmusok
• Fehérjegeometriai

 

mérések
• Felszín, térfogat

 

és

 

alak

 

számítása
• Intermolekuláris

 

kölcsönhatások
• Molekulaszimulációk

 

(molekuláris

 

mozgások, dokkolás)‏

Bioinformatikai 
alkalmazások



Fehérje szerkezet 
elemzés és azonosítás

•
 

Fehérje enzimatikus vagy kémiai 
hasítása

•
 

Peptid mapping
–Peptidek

 
szekvenciájának elemzése

•
 

Fragmensek
 

összeillesztése 
informatikai eszközökkel

•
 

Keresés adatbázisokban
•

 
Adatbázisok információtartalma!!!



Enzim
 

adatbázisok

•
 

PDB: fehérje
 

adatbázis
•

 
BLAST: fehérje homológia keresés

•
 

IUBMB: EC szám
 

alapján
•

 
Brenda:katalizált

 
reakció, szerkezet, ligandok, 

forrás,
•

 
ExPASy

•
 

MACiE: aktív
 

hely
 

adatbázis
•

 
CSA: Catalytic Site Atlas

•
 

IntEnz: katalizált
 

reakció, szerkezet
•

 
EzCatDB: mechanizmusok, kevesebb

 
kémiai

 részlet, publikációk.



Szerkezet meghatározás: NMR, röntgenkrisztallográfia

Szerkezet-jóslás
-

 
A funkció

 
vagy a térszerkezet megjóslása pl. hasonlóság alapján 

-

 
Ez alapján új szekvenciák funkciójának/szerkezetének 

azonosítására
-

 
A már ismert, hasonló

 
funkciójú/szerkezetű

 
fehérjéket 

megvizsgálva 
valamely, a funkcióra/szerkezetre jellemző, konzerválódott 

sajátosság    
keresése

Módosított enzimek tervezése

Gyógyszertervezés

 
-

 
szerkezet-hatás kapcsolat jóslása

-

 
célmolekulák tervezése

Bioinformatika 
alkalmazási folyamat



Fehérje adatbázis



Basic Local Alignment 
Search Tool



PBD: Protein Data Bank
•

 
Biológiai

 
makromolekulák

 
szerkezetének

 információs
 

portálja
•

 
Keresés:
–

 
PDB ID (azonosító)‏

–
 

Kulcsszó
–

 
szerző

•
 

Röntgenkrisztallográfiai
 

mérések
 

alapján
•

 
Irodalmi

 
hivatkozások

•
 

Megjelenítés
 

változatos
 

grafikus
 

formában:
–

 
Szalag

–
 

Vonal
–

 
Atomok

 
jelölve…



DNS polimeráz Ι enzim

Nukleotidot
 

épít
 

be 
vagy

 
hasít

 
ki

Replikáció

Repair 

Hidroláz
 

és
 

transzferáz
 aktivitás

Példa



Human
 

Protein Atlas



Y-kromoszóma



ExPASy
 Expert Protein Analysis System

•
 

www.expasy.org
•

 
Fehérje

 
szerkezetek

 
és

 
szekvenciák

 
analízisére

 hozták
 

létre
•

 
5 adatbázis, ebből egy az ENZYM

•
 

Keresés:
–

 
EC szám

–
 

Enzim
 

név
•

 
Definiálja

 
az

 
enzim

 
funkciót

•
 

Megadja
 

az
 

ismert
 

szerkezeteket
•

 
Kapcsolat

 
más

 
adatbázisokkal



IUBMB: 
International Union of Biology and Molecular Biology

•
 

Biológiai
 

(szerves) nomenklatura
 

és
 terminológia

•
 

Keresés:
–

 
EC szám

–
 

Enzim
 

név
–

 
kulcsszó

•
 

Definiálja
 

az
 

enzimek
 

funkcióját
•

 
Enzimkinetikai

 
terminológia

 
is

•
 

Nukleinsavak
•

 
Peptidhormonok

•
 

Transzportfehérjék
•

 
Linkek

 
egyéb

 
adatbázisokhoz



BRENDA

Egy
 

átfogó
 

enzim
 

információs
 

rendszer
•

 
Nomenklatúra

•
 

Preparálás
•

 
Stabilitás

•
 

Reakcióspecifitás
•

 
Enzim

 
szerkezet

•
 

Funkcionális
 

paraméterek
•

 
Termelő

 
szervezet

•
 

Betegségek
•

 
Alkalmazás

 
és

 
mérnökség



MMechanism, AAnnotation and CClassification iin EEnzymes.
http://www-mitchell.ch.cam.ac.uk/macie/

MACiE
 

adatbázis



Kutatási
 

kérdések

•
 

Hogy
 

történik
 

a katalízis?
•

 
Megjósolható-e

 
az

 
enzim

 
működése

 
a 

szerkezetből?
•

 
Tervezhetünk-e

 
új

 
enzimeket?

•
 

Összevethetők-e
 

a különböző
 

szervezetből
 származó

 
azonos

 
funkciójú

 
enzimek?

Az
 

aktív
 

helyek
 

ismerete
 

szükséges.



http://www.ebi.ac.uk/thornton-srv/databases/CSA

Catalytic Site Atlas: Az
 

enzimekben
 

szerkezeti
 

adatok
 

alapján
 

azonosított
 

katalitikus
 

helyek
 

és
 

oldalláncok
 

forrása
Porter, Bartlett, & Thornton  Nucl. Acids. Res. (2004) 32: D129-D133.     

β-lactamase

 
Class A;    EC 3.5.2.6;     PDB: 1btl

Reaction: β-lactam
 

+ H2 O ⇒ β-amino acid
Active site residues: S70, K73, S130, E16
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IntEnz
 Integrated Enzyme Database

•
 

Keresés:EC
 

szám, név, katalizált
 

reakció
•

 
Abstract: mechanizmus, metabolikus

 kapcsolatok, hivatkozások
•

 
Linkek: ExPASy

•
 

Példa:
Glutamil-tRNS

 
reduktáz

δ-amino levulinsav
 

szintézis
glutaminsavból.
Dimer

 
enzim, V alakú.

Általában
 

hem tartalmú,
de ez

 
arche-baktérium

eredetű, nincs
 

prosztetikus
csoport.



Molekula
 

modellezés

•
 

Számítógépes
 

programmal
 szerkezet

 
megadás.

•
 

Felhasználja
 

az
 

ismert
 szekvencia-szerkezet

 összefüggéseket.
•

 
Felhasználja

 
a 

szerkezetvizsgáló
 módszerekkel

 
kapott

 adatokat.



Dinamikus
 

szerkezet
•

 
Figyelembe

 
veszi

 
a 

molekula
 

oldatbeli
 mozgásait.

•
 

A szerkezetben
 

vannak
 rögzített

 
és

 
mozgékony

 oldalláncok.



Modellezés
 folyamata



Molekuláris modellező
 programok



1) m1) műűkkööddéési sajsi sajáátosstossáágok meghatgok meghatáározrozáása,sa,
az enzim az enzim szubsztrszubsztráátt--kkööttééssééneknek

 

vizsgvizsgáálata,lata,
kköölcslcsöönhatnhatáási energisi energiáák meghatk meghatáározrozáásasa

2)

 

molekulmolekuláák keresk kereséése adatbse adatbáázisbzisbóóll
(inform(informáácicióók szekvencik szekvenciáárróól, szerkezetrl, szerkezetrőől, ml, műűkkööddéésrsrőől)l)

Molekula modellezés



Molekula
 

modellezés





Consortium for Functional 
Glycomics



Consortium for Functional 
Glycomics



Consortium for Functional 
Glycomics



Consortium for Functional 
Glycomics

 
–

 
links to PDBs



Consortium for Functional 
Glycomics –

 
search



Szénhidrát MS



Genography
 

projekt

•
 

Az emberiség eredete
•

 
A népvándorlások bizonyítása

•
 

A genetikai azonosság és 
különbözőség



Genography
 

projekt 



Genography
 

projekt



Genography
 

projekt



Genography
 

projekt



Genography
 

projekt



Genography
 

projekt



A hasonlóság csapdája

α-laktalbumin lizozim

50% szekvencia azonosság, nagyon hasonló

 térszerkezet, teljesen különböző

 
funkció



Ne higgyük el teljesen

•
 

ami az adatbázisokban van (félrevezető
 

vagy 
hibás lehet a szekvencia vagy a funkció

 hozzárendelés)
•

 
amit a programok mondanak (a programban 
hiba lehet, az eredmény félrevezető

 
lehet)

•
 

amit a webszerverek
 

mondanak (dettó)
•

 
amit a szakirodalomban olvasunk (a tévedések 
nem ritkák)
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