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Zprdava ze zahranicni cesty

Zahraniéni staz byla realizovana v rdmci projektu INOVACE VZDELAVANI V CHEMII A BIOLOGI!
S OHLEDEM NA AKTUALNI TRENDY V BIOMEDICINALNIM VYZKUMU (CZ.1.07/2.2.00/28.0184).

Ucel cesty: Stdz v Evropském bioinformatickém institutu (EMBL-EBI) u dr. Sameera Velankara
Ucastnik: RNDr. Karel Berka, PhD.

Doba trvani cesty: 23.2.—-27.2. 2015

Misto zahr. cesty: Cambridge, UK

V rdmci pracovni staze v Evropském bioinformatickém institutu (EMBL-EBI) jsem se od dr. Sameera
Velankara — (http://www.ebi.ac.uk/about/people/sameer-velankar, v pozici team leader PDBe
content and integration) dozvédél, jak pouZivat evropskou mutaci databaze struktur protein(
www.pdbe.org k zisku strukturnich informaci, které jsou nedosazitelné ve standardni www.pdb.org
spravované americkou NCBI. Mezi témito informacemi bylo napfiklad zaméreni informaci o
vazebnych mistech a pfitomnych ligandl ve vétSim detailu a propojeni s databazi ChEMBL
(https://www.ebi.ac.uk/chembl/), v niZ se ukladaji vefejné dostupna data o aktivité latek ziskavana
z literatury i z pramyslového testovani latek.

Dr. Velankar mi také ukazal, jak pracovat v databazi Apache Solr (http://lucene.apache.org/solr/), na
kterou postupné s PDBe prechazeji a jejiz vyhodou je hlavné velka rychlost a Skdlovatelnost. Dale
jsme probirali moznosti pfipojeni informaci o tunelech v proteinech, které jsme schopni analyzovat
pomoci naseho olomouckého (a brnénského) nastroje MOLE.

Vzhledem k tomu, Ze ndvrh |éCiv vice a vice vychazi ze znalosti aktivit latek a diky dostupnosti
proteinovych struktur se stdle vic provadi pomoci strukturniho pfistupu, tak ziskané informace
rozhodné vyuziji ve vylepSovani vyuky raciondlniho navrhu léciv (KFC-DD).

Tento projekt je spolufinancovan Evropskym socialnim fondem a statnim rozpostem Ceské
republiky.
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Hlavnim poznatkem z této stdZze pro mé na védecké a pedagogické Urovni bylo predevsim zjisténi,
s jakymi typy informaci jsou studenti i akademicti pracovnici zvykli pracovat. Dle zjisténi dr. Velankara
podle jejich rozsahlého uZivatelského prlzkumu jsou studenti a védci navykli pracovat hlavné se
zjednodusujicimi modely, ukazujicimi nedplnou informaci.

Naptiklad biologové jsou zvykli divat se na geny a proteiny predevsim jako na fadky pismen
nukleotidové, resp. aminokyselinové abecedy, ale jen malokdy jsou schopni zpracovavat tuto
informaci v trojdimenzionalni strukture vysledného proteinu tak, aby si uvédomili, pro¢ napf. bodova
mutace muUZe mit zcela fatalni ddsledky, ale také muizZe byt zcela neskodna a to v zavislosti na
trojdimenzionalni pozici v proteinu.

Chemici naproti tomu jsou zvykli pracovat hlavné s topologii chemickych latek — klasickymi 2D
strukturnimi vzorci, které ale také neposkytuji moznost jednoduchému pochopeni interakci
s proteinem, pokud neni pouZit néjaky ndastroj typu LigandScout, LigPlot a podobné.

Proto hodlam do pfednasek a do pripravovanych skript zabudovat ¢asti, které by studenty navedly
k pochopeni interakci IéCiv s receptory v trojdimenzionalnim prostoru na zakladé laskavé
poskytnutych podklad( dr. Velankara. (Pfiloha Il)

V Olomouci dne 11.3.2015 RNDr. Karel Berka, Ph.D.

Tento projekt je spolufinancovan Evropskym socialnim fondem a statnim rozpostem Ceské
republiky.
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Pfiloha I: Fotky ze stdZe

Dr. Sameer Velankar
http://www.ebi.ac.uk/about/people/sameer-velankar

Ukazky novych (zatim neverejnych) stranek PDBe. Karel Berka Uplné vpravo

Priloha Il (samostatné PDF) — prezentace Dr. Sameera Velankara o pouZiti PDBe (Protein Data Bank
in Europe — Bringing Structure to Biology), ktera bude zapracovana do vyuky Racionalniho navrhu
|é¢iv KFC/DD do prednasky o ziskavani strukturnich informaci o l1é¢ivech a jejich interakcich s proteiny

Tento projekt je spolufinancovan Evropskym socialnim fondem a statnim rozpostem Ceské
republiky.



