Okruhy ke statnim zaveérecnym zkouskam v navazujicich magisterskych
studijnich programech FCHT

Studijni program Bioinformatika a chemicka informatika (N106)

Zkouska se sklada ze 4 povinnych okruh

1.

2.

Vypocetni genomika

(vychazi z predmétl: Genomika — algoritmy a analyza, Analyza genové exprese, Fylogenetika
a aplikovana genomika)

Strukturni bioinformatika a modelovani

(vychazi z predmétu: Strukturni bioinformatika, Molekulové modelovani)
Chemoinformatika

(vychazi z predméti: Pocitacovy navrh 1éciv)

Metody aplikované statistiky a vypocetni inteligence

(vychazi z predmétu: Statistickd analyza dat, Metody vypocetni inteligence)

Vypocetni genomika

1.

10.

11.

Sekvenacni techniky a jejich porovnani: Sangerova metoda, vysoce vykonné sekvenovani a
jednomolekulové sekvenovani . VyuZiti pro funkéni genomiku a zpracovani dat.

Metodika kvantitativniho PCR, metodiky RNA-seq, ChIP-seq, scRNA-seq, prostoroveé rozlisena
transkriptomika: vyuZiti pro funkéni genomiku. Zpracovani dat.

Statistické metody pro funkéné genomicka data: redukce dimenzionality, linedrni modely,
problém mnohonasobnosti test. Navrh experimentu: vyuziti randomizace, replikace.

BéZné bioinformatické datové formaty a vizualizace dat: genomové prohliZece a databaze
expresnich dat. Online nastroje pro analyzu genomickych dat.

Biologicka interpretace: Genové ontologie, databaze signalnich drah (KEGG). Analyza
nabohaceni v genovych skupinach (GSEA).

Principy zarovnani (lokalni a globdlni alignment; Needleman-Wunsch a Smith-Waterman
algoritmus) a vicenasobného zarovnani biologickych sekvenci: bézné programy (BLAST, FastA,
ClustalOmega).

Metodiky skladani genomovych sekvenci: de novo (de Bruijnovy grafy, overlap layout
consensus); podle reference, mapovani (Burrows-Wheeler aligner).

Anotace genomu: predikce gent u prokaryot a eukaryot, kddujici sekvence, strukturni RNA,
nekddujici RNA, pfifazeni biologické funkce. Projekt lidského genomu, funkéni anotace v
projektu ENCODE.

Metagenomika: amplikonové sekvenovani, shotgun pfistupy, anotace gen.

Molekularni fylogeneticka analyza: molekularni evoluce; evoluce genomu; molekuldrni
hodiny.

Fylogenetické stromy: evolu¢ni modely. Metody konstrukce fylogenetickych stromd (UPGMA,
WPGMA, neighbour joining). Vyhodnocovani kvality fylogenetickych strom( (bootstrap).



12.

13.

Lidsky genom, lidskd populace a jeji geneticka variabilita. Miry genetické variability, Hardy-
Weinbergova rovnovaha. Geneticky drift, migrace a izolace, vypocetni metody méreni
selekce.

Kratké genomové varianty a jejich hledani. Genetickd onemocnéni, mutace v zarodec¢né a
somatické linii. Strukturni varianty. Anotace a interpretace genetickych variant.

Strukturni bioinformatika a modelovani

1.

10.

11.

12.

Zapis molekularni struktury (kartézské a vnitfni souradnice, valencni a torzni thly, pocitacové
formaty zapisu struktur molekul)

Molekulova mechanika (popis meziatomovych interakci, silové pole, geometricka
optimalizace, problém lokalnich minim)

Analyza kolektivnich pohyb( molekul, normalové médy, vibrace, RMSD, RMSF

Principy molekulové dynamiky (systém, pohybové rovnice a jejich numerické reseni,
periodické okrajové podminky, Ewaldova sumace)

Systém v kontaktu s tepelnym rezervodrem, vyznam teploty, soubory statistické mechaniky a
jejich realizace

Vypocet volné energie pomoci molekularnich simulaci (alchymistické simulace, metody
vyuzivajici umély potencial nebo umélou silu, paralelni temperovani)

Stavebni bloky protein — aminokyseliny, rozdéleni aminokyselin, chemicka struktura, fyz.-
chem vlastnosti, zastoupeni v proteinech, peptidova vazba — vlastnosti, konformacni stavy
hlavniho a vedlejSiho fetézce, Ramachandran plot

Vlastnosti proteinl odvozené od primarni sekvence, zakladni charakteristiky, rozpustnost,
hydrofobicita, charakteristika globularnich, fibrilnich, membranovych a nestrukturovanych
proteind

Proteinové databaze strukturni, proteinové databaze sekvencni, proteinové rodiny a jejich
urcovani, databaze proteinovych motivi (fold), definice proteinového motivu, pfifazeni
sekvence - struktura

Predikce sekundarni struktury protein(, vyvoj predikénich metod a jejich srovnani, predikce
terciarni struktury proteinl - metody homologniho modelovani, metoda threading, ab initio
predikce, principy metod a jejich srovnani, pfesnost predikce

Sbalovani protein — termodynamické a kinetické hledisko, misfolding, tranzitni stavy,
agregace a amyloidizace, interakce protein-protein a metody pro jejich mapovani a predikci.
Struktura nukleovych kyselin (kvantitativni popis struktury DNA, motivy RNA, strukturni
databaze)

Chemoinformatika

1.

Farmakodynamika - molekulové sily, molekulové cile, agonista a antagonista, kvantitativni
vyjadreni biologické aktivity

Farmakokinetika - ADME a Tox vlastnosti, metabolismus

Drug discovery and development - faze, vybér molekulového cile, vybér leadu, HTS, klinické
faze



10.
11.
12.
13.

Fragment based drug discovery - principy, fragmenty a jejich kombinovani, efektivita ligandu,
experimentalni pfistupy, srovnani s HTS

Molekuly jako grafy - konektivitni tabulka, format MOL a SDF, Morgan(v algoritmus,
podstrukturni vyhledavani a backtracking

Linedrni notace zapisu chemickych struktur (SMILES, InChl, InChiKey).

Ptiprava dat pro virtudlni screening - structure curation and filtering

Bitova vektorova reprezentace struktur - molekulové klice a hashované fingerprinty, ECFP a
Morganovy fingerprinty, path fingerprinty

Podobnostni vyhledavani - koeficienty podobnosti, méreni kvality podobnostniho
vyhledavani, zptesnovani vysledkd podobnostniho vyhledavani pomoci data fusion, vybér
diverzni mnoZiny struktur

Molekulové deskriptory - klasifikace, 0D, 1D, 2D a 3D deskriptory

Famakoforové modelovani - principy, bioisostery, scaffold hopping, farmakoforové klice
Kvantitativni vztah mezi strukturou a biologickou aktivitou latky (QSAR)

Molekulové dokovani

Metody aplikované statistiky a vypocetni inteligence

N

Popisna statistika - grafické vyjadreni dat, miry centrality a variability dat

Rozdéleni nahodné veli¢iny - normalni a standardni normalni rozdéleni, Z-tabulky, vybérové
rozdéleni a centralni limitni teorém

Interval spolehlivosti

Zakladni principy testovani statistickych hypotéz

Testovani hypotéz o priméru - t-test a Z-test

Analyza rozptylu (ANOVA)

Korelace a linearni regrese.

Neuronové sité a gradientni uceni.

Rekurentni neuronové sité.

. Konvolu¢ni neuronové sité.
. Generativni sité (GANSs).

. Autoencodery.

. Transformery.



