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- Bilety z całego świata
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O czym powiem

- Czym jest bioinformatyka i dlaczego jest użyteczna

- Dlaczego bioinformatycy tak lubią pythona

- O bibliotece biopython

- Pokażę kilka innych popularnych narzędzi bioinformatycznych

- O platformie Rosalind

- O projektach realizowanych w moim laboratorium



Bioinformatyka w praktyce

Medycyna
np. medycyna personalizowana

Farmaceutyka
np. projektowanie leków

Kryminalistyka
np. identyfikacja sprawców 

Sądownictwo
np. ustalanie ojcostwa

Rolnictwo
np. tworzenie nowych odmian 

Archeologia
np. badania paleontologiczne



Medycyna personalizowana



W ujęciu algorytmicznym

Bazy danych

- tworzenie i przechowywanie zbiorów danych

- opisywanie danych, identyfikacja powiązań, aktualizacja

Big data

- analizy porównawcze na ogromnych zbiorach danych

Uczenie maszynowe

- przewidywanie i klasyfikacja (genów, struktur, oddziaływań itp.)

Metody optymalizacji

- modelowanie molekularne, filogenetyka

Teoria grafów

- konstrukcja i porównywanie sieci metabolicznych



Uczenie maszynowe w bioinformatyce

Źródło: Jensen L J , Bateman A Bioinformatics 2011;27:3331-3332

przewidywanie genów, 

struktur białkowych, oddziaływań, 

klasyfikacja gatunków, …

Zastosowanie technik ML w bioinformatyce:



Obszar rozważań – komórka



Centralny dogmat bioinformatyki

Struktura
molekularna

Fenotyp
(objawy)

Funkcja
biochemiczna

Informacja
genetyczna

MVHLTPEEKT

AVNALWGKVN

VDAVGGEALG

RLLVVYPWTQ

RFFESFGDLS

SPDAVMGNPK

VKAHGKKVLG

AFSDGLAHLD

NLKGTFSQLS

ELHCDKLHVD

PENFRLLGNV

LVCVLARNFG

KEFTPQMQAA

YQKVVAGVAN

ALAHKYH

DNA  RNA  Białko

Sekwencja  Struktura  Funkcja  Fenotyp



Rozwój bioinformatyki



Standardy



Biblioteki Bio

Biopython

http://biopython.org

BioJava

http://biojava.org

BioPerl

http://www.bioperl.org

BioRuby

http://bioruby.open-bio.org/



Biopython



Biopython - github



Operacje na sekwencjach

>>> from Bio.Seq import Seq

>>> my_seq = Seq("AGTACACTGGT")

>>> my_seq

Seq('AGTACACTGGT', Alphabet())

>>> print(my_seq)

AGTACACTGGT

Parsowanie plików FASTA

>>>from Bio import SeqIO

>>>for seq_record in SeqIO.parse("ls_orchid.fasta", "fasta"):

… print(seq_record.id)

… print(repr(seq_record.seq))

… print(len(seq_record))

gi|2765658|emb|Z78533.1|CIZ78533

Seq('CGTAACAAGGTTTCCGTAGGTGAACCTGCGGAAGGATCATTGATGAGACCGTGG...CGC', 

SingleLetterAlphabet())

740

...

gi|2765564|emb|Z78439.1|PBZ78439

Seq('CATTGTTGAGATCACATAATAATTGATCGAGTTAATCTGGAGGATCTGTTTACT...GCC', 

SingleLetterAlphabet())

592



Porównywanie sekwencji

>>> from Bio import pairwise2

>>> from Bio import SeqIO

>>> seq1 = SeqIO.read("alpha.faa", "fasta")

>>> seq2 = SeqIO.read("beta.faa", "fasta")

>>> alignments = pairwise2.align.globalxx(seq1.seq, seq2.seq)

>>> print(pairwise2.format_alignment(*alignment[0]))

MV-LSPADKTNV---K-A--A-WGKVGAHAG---EY-GA-EALE-RMFLSF----PTTK-TY--F...YR-

|||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||...|||

MVHL-----T--PEEKSAVTALWGKV-----NVDE-VG-GEAL-GR--L--LVVYP---WT-QRF...Y-H

Score=72



API do NCBI Entrez

>>> from Bio import Entrez

>>> handle = Entrez.einfo()

>>> record = Entrez.read(handle)

>>> record["DbList"]

['pubmed', 'protein', 'nucleotide', 

'nuccore', 'nucgss', 'nucest',

'structure', 'genome', 'books',

'cancerchromosomes', 'cdd', 'gap',

'domains', 'gene', 'genomeprj', 'gensat',

'geo', 'gds', 'homologene',

'journals', 'mesh', 'ncbisearch', 

'nlmcatalog', 'omia', 'omim', 'pmc',

'popset', 'probe', 'proteinclusters',

'pcassay', 'pccompound', 'pcsubstance',

'snp', 'taxonomy', 'toolkit', 

'unigene', 'unists']



Filogenetyka

>>> from Bio import Phylo

>>> tree = Phylo.read("simple.dnd", "newick")

>>> Phylo.draw_ascii(tree)
________________________ A

________________________|

|                        |________________________ B

________________________|

|                        |                         ________________________ C

|                        |________________________|

_|                                                 |________________________ D

|

|                         ________________________ E

|                        |

|________________________|________________________ F

|

|________________________ G



Struktury



PyMol

https://www.pymol.org/



PyRosetta

http://www.pyrosetta.org/



Rosalind

http://rosalind.info/



Nasze projekty

http://github.com/BipUJ

- Bio.PDBList

- PDB Search

- PyPDBe

- NDB Adapter

- RNA Central tool

- RNA 2D converter

- RNA Secondary Structures Comparison

- …



Dziękuję za uwagę

Kontakt:

jacek.smietanski@ii.uj.edu.pl

Źródło: http://bytesizebio.net

RNA


