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Szanowni Panstwo,

Niedawno zakonczyt sie V Zjazd PTBI we Wroctawiu (28.09.2013). Na
Walnym Zebraniu obecnych byto ok. 40 osob. Zebrani udzielili absolutorium
ustepujgcemu Zarzgdowi (dziata on do konca 2013 roku), przyjeli plan
finansowy na 2014, przeprowadzili dyskusje nad kierunkami dziatania
Towarzystwa oraz wybrali nowe wtadze. Prezesem PTBI na kadencje 2014-
2016 zostat wybrany dotychczasowy Skarbnik Towarzystwa, dr hab. Witold
Rudnicki z ICM Uniwersytetu Warszawskiego. W swoim expose
zapowiedziat, ze bedzie kontynuowat dotychczasowe kierunki rozwoju
Towarzystwa, zintensyfikuje tez wysitki na rzecz wsparcia oddolnych
lokalnych inicjatyw zwigzanych z bioinformatykg. Cztonkowie PTBI wybrali
takze pozostatych czionkdw Zarzadu: Dr inz. Aleksandra Gruca -
Politechnika Slgska w Gliwicach, Inst. Informatyki; Dr hab. inz. Matgorzata
Kotulska — Polit. Wroctawska, Wydziat Podstawowych Probleméw Techniki,
Prof. dr hab. Wiestaw Nowak - UMK w Toruniu, Inst. Fizyki; Dr inz. Marta
Szachniuk - IChB PAN, Inst. Informatyki Politechniki Poznanskiej. Kolejny
Zjazd PTBI i Sympozjum Bioinformatyczne odbedg sie 9-12 wrzesnia w
Warszawie, w ramach potgczonego kongresu az czterech Polskich
Towarzystw naukowych: Biochemicznego, Biologii Komorki, Biofizycznego i
oczywiscie PTBI. Jednodniowg sesje bioinformatyczng wypetnig wyktady
zaproszonych wyktadowcow oraz doktorantow i postdokéw wybrane ze
streszczeh. Czynimy starania, zeby wykfady powigzane z bioinformatykg
byty uwzglednione takze w ramach pozostatych sesji Kongresu. Poniewaz ja
sam postanowitem nie kandydowa¢ do witadz PTBI kolejnej kadencji,
chciatbym z tych taméw podziekowa¢ moim Kolezankom i Kolegom za
dotychczasowg $wietng wspétprace i rownoczesnie zyczyé nowemu
Zarzgdowi owocnej pracy na rzecz Bioinformatyki w Polsce.
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Sktadki cztonkowskie za rok 2013 wynoszg: 80 zt,
studenci i doktoranci — 40 zt

W dniu 1510 2013 liczba czionkdw wvnosila 178



Informacje o zjazdach 1 konferencjach

IV EURO WG Conference on Operational Research in Computational Biology, Bioinformatics and Medicine

POZNAN-BIEDRUSKO, 26-28 CZERWCA 2014

Zapraszamy na konferencje CBBM 2014, ktdra faczy tematyke badan
operacyjnych z naukami biologicznymi i medycyna. Konferencja
organizowana jest pod patronatem PTBI, EURO oraz EURO CBBM — EURO
Working Group on Computational Biology, Biginfarmatics and Medicine.
Grupa EURO CBBM powofana zostala w 2006r. na kongresie EURO
(Asocjacji Europejskich Towarzystw Badan Operacyjnych). Podobnie jak
inne grupy tematyczne dziatajgce w ramach Asocjacji, jest jej oficjalnym
instrumentem, a jej zadaniem jest popularyzacja nauk biologicznych,
bioinformatyki i medycyny w badaniach operacyjnych oraz zastosowanie
badan operacyjnych w naukach biologicznych. EURO CBBM liczy obecnie
ok. 250 czionkéw z krajow Europy, Azji i Ameryk Pin. Podczas kongresow
EURO, grupa organizuje sesje bioinformatyczne, a w latach, w ktérych nie
odbywa sie kongres - konferencje EURO CBBM (dotychczas takie
konferencje odbyly sie w Pradze, Rzymie i w Nottigham). W roku 2014,
w Poznaniu-Biedrusko odbedzie sie IV konferencja EURO CBBM. Celem
konferencji jest m.in. aktywizacja sSrodowisk naukowych zwigzanych
z bioinformatyka, biologia obliczeniowg oraz badaniami operacyjnymi,
prowadzacych badania w Polsce i Europie Wschodniej, oraz integracja
miedzynarodowych srodowisk wywodzgcych sie z nauk biologicznych
z tymi o profilu obliczeniowym.
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Operations Research.
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Odwiedz strone: http://cbbm2014.cs.put.poznan.pl

Kontakt z organizatorami: cbbm2014@cs.put.poznan.pl

SPOTKAJMY SIE W POZNANIU!

WAZNE DATY

Zgtoszenia abstraktow: 15 lutego 2014
Powiadaomienie autorow: 1 marca 2014
Wezesna rejestracia: 15 marca 2014

Konferencja: 26 — 28 czerwca 2014
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W roku 2014 konferencja BIT14 odbedzie sie w dniach

12-14 czerwca (czwartek-sobota)
w Instytucie Fizyki UMK w Toruniu.
Zapraszamy do zgtaszania propozycji tutoriali : wiesiek {{ at }} fizyka.umk.pl

14w — katedra
sSw. Janow

21w — ICNT UMK




*  Przypominamy, ze kolejny VII zjazd PTBI odbedzie sie w Warszawie,
jesienig 2014 r. Miejscem zjazdu jest Audytorium Maximum (fot.) oraz
Biblioteka Gtéwna Uniwersytetu Warszawskiego, a takze kampus UW.
Bedzie to zarazem | Kongres BIO. Organizujemy go wspolnie z PT
Biochemicznym, PT Biologii Komorki i BT Biofizycznym. Oczekiwana liczba
uczestnikow kongresu BIO: 800 osob. Podobnie jak podczas naszych
,osobnych” zjazdow, mitodzi naukowcy bedg mieli okazje zaprezentowac
swoje prace w ramach sesji bioinformatycznej. Dodatkowo, w ramach
pozostatych ,tematycznych” sesji (np. genomika, proteomika) odbedg sie
wyktady polskich bioinformatykow-seniorow. Takze wspolne sesje posterowe
bedg stanowity sSwietng okazje do zaprezentowania naszych dokonan
kolegom i kolezankom z innych obszaréw badawczych.

Klasycyzm =>»

(proj. Franciszek Eichorn)

Piotr Waglowski,Wiki


http://commons.wikimedia.org/wiki/User:VaGla

Sprawozdania z konferencii...

W dniach 26-19 czerwca 2013 odbyla sie w Toruniu, coroczna konferencja
towarzystw bioinformatycznych Europy Pétnocnej SocBIN13 potgczona w tym roku
z warsztatami BIT13 (Biolnformatics in Torun). Organizatorami byli: PTBI, SocBIN,
oraz Wydziat Fizyki, Astronomii i Informatyki Stosowanej; UMK. W Hotelu Bulwar
spotkato sie blisko 150 os6b zainteresowanych bioinformatyka, m.in., ze Szwecji,
Danii, Litwy, Norwegii, Niemiec, WIk. Brytanii, Szwajcarii, Rosji, USA, Kanady.
Keynote Lecture wygtosit Sgren Brunak z TU of Denmark (,"Systems chemical
analysis of adverse drug reactions extracted from electronic patient records,,).
Wygtoszono 25 referatow zgrupowanych w 5 sesji tematycznych. Poziom referatow byt
znakomity. Duzo dyskusji odbywato sie przy posterach prezentowanych w czasie 3
wieczornych sesji. W ramach srodowych warsztatow BIT13 odbylo sie 6 tutoriali w
Instytucie Fizyki UMK. Wiecej informaciji, program, materiaty konferencyjne i fotografie
mozna znalez¢ na stronie http://ptbi.org.pl/SocBiN2013/. Nowoscig byty mini-targi pracy.

Cztonkowie PTBI i doktoranci uzyskali znizki w optacie konferencyjnej dzieki znacznej
dotacji z Ministerstwa Nauki i Szkolnictwa Wyzszego. Sponsorem konferencji byt Urzad
Marszatkowski Wojewddztwa Kujawsko-Pomorskiego. Dziekujemy ©
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Sala obrad: (a) z przodu




Sala obrad: (b) z tytu




Kuluary — sesja posterowa

8
Alex Shukin, UMK/Uzbekistan  Prof. Duncan Odom, U. of Cambridge/UK
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fot. Marcin Dabrc%kh‘

Uczestnicy konferencji SocBIN/ BIT13 w Toruniu, 26-29.06. 2013 Hotel Bulwar



Liczby-Komputery-Zycie
lll Studencka Konferencja Matematyczno-
Informatyczno-Biologiczna w Krakowie

Juz po raz trzeci studenci i doktoranci matematyki, informatyki, biotechnologii i biofizyki
Uniwersytetu Jagiellonskiego tgczac sity, tworzgc interdyscyplinarny projekt z pogranicza tych
dziedzin, zorganizowali 3 Studenckg Konferencje Matematyczno-Informatyczno-Biologiczna ,Liczby-
Komputery-Zycie”. Odbyta sie ona w dniach 19 - 21 kwietnia 2013 r. w budynku Wydziatu
Matematyki i Informatyki Uniwersytetu Jagiellonskiego i zgromadzita ok 100 uczestnikdw. Spotkanie
miato na celu przyblizenie uczestnikom zatozen i problemdéw jednej z najbardziej dynamicznie
rozwijajgcych sie dziedzin wspotczesnej nauki — bioinformatyki. Wystuchano szeregu referatéw
zaproszonych doswiadczonych naukowcéw (R. Rudnicki, B. Wilczynski, M. Cieplak, M.
Pasenkiewicz-Girula, P. Durka, S. Filipek, B. Wrébel, J. Smietanski, I. Roterman) i ok. dziesieciu 20
min. referatow studenckich. Przeprowadzono konkursy abstraktow i posterow.

Szczegotowe sprawozdanie i informacje mozna znalez¢ na stronie: www.lkz.ksi.ii.uj.edu.pl

PTBI objeto swoim patronatem trzecig edycje tej interdyscyplinarnej konferencji.

Zaproszony referat inauguracyjny pt. ,.Selekcja zmiennych — zastosowanie w
bioinformatyce” wyqtosit Witold Rudnicki (ICM UW)
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Sympozjum bioinformatyczne
potaczone z VI Zjazdem PTBI

odbyto sie we Wroctawiu, w dniach 25.09 - 27.09.2013
(http://ptbi.org.pl/PTBI12013/ ). Przewodniczgcg Komitetu
Programowego byta Matgorzata Kotulska (Politechnika Wroctawska).
Obradowato ponad 80 cztonkow PTBI oraz sympatykow bioinformatyki.
Sympozjum kontynuuje dtugg tradycje warsztatow dla doktorantéw (11-
te) Wyktady na zaproszenie wygtosili:

Prof. Stanislaw Cebrat, uniwersytet Wroctawski
Sympatric Speciation and Chromosome Evolution in the Computer Simulations

Prof. M. Saleet Jafri, George Mason University, Washington DC, USA,
Modeling the Molecular Basis of Calcium Entrained Cardiac Arrhythmias

Dr. Jean-Christophe Nebel, Kingston University, London, United Kingdom,
Protein-Protein Complex Structure Prediction

Prof. Andrzej Sokalski, Politechnika Wroctawska
Theoretical Design of New Enzymes

Prof. Joanna Szyda, Wroctgwski Uniwersytet Przyrodniczy
Bioinformatic Challenges in the Analysis of Complex Traits 13


http://ptbi.org.pl/PTBI2013/
http://ptbi.org.pl/PTBI2013/

Ponadto wystuchano 19-tu krétszych referatow wybranych przez

Komitet Programowych (po trudnej selekcji) sposrod licznych zgtoszen.

Pozostate prace byly prezentowane w formie posterow. W trakcie
Sympozjum odbyty sie konkursy: na najlepszg prezentacje oraz na
najlepszy plakat. Wysokos¢ nagrod dla kazdej kategorii wyniosta 1000
PLN. Nagrode za najlepszg prezentacje zdobyt Przemystaw Gagat

(Uniwersytet Wroctawski): "The role of vesicular trafficking in evolution
of primary plastids inferred from bioinformatics analyses”. Dwie
rownorzedne nagrody za najlepszy plakat zdobyli:

Piotr Posacki z Uniwersytetu Wroctawskiego za plakat:

"Simulations of evolution of populations with changing mutation rate"

oraz Mateusz Dobrychtop z Uniwersytetu Adama Mickiewicza w
Poznaniu za plakat:

“Pyry3D UCSF Chimera Extension and its application in prediction of
macromolecular complexes' structure”

(M.Kotulska, W.Nowak)

14
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Walne Zebranie PTBI wybrato
Zarzad i Komisje Rewizyjna
na lll kadencje 2014-2016.

Na Zjezdzie odbyto sie Walne Zebranie cztonkow PTBI w ktorym uczestniczyto
blisko 40 os6b. Szczegotowy protokot jest dostepny na stronach www
Towarzystwa. Zebrani wystuchali sprawozdania Prezesa Janusza Bujnickiego |
sprawozdania Komisji Rewizyjnej przedstawionego przez Jacka Bfazewicza.
Skarbnik Witold Rudnicki podkreslat, ze dzieki zabiegom Zarzgdu (wystgpienia o
dotacje do MNiSzW zakonczone dwukrotnie sukcesem), ostroznemu wydawaniu
srodkow na konferencje i regularnym wptywom ze sktadek juz ponad 150
cztonkdéw, sytuacja finansowa PTBI jest stabilna. Zebranie udzielito absolutorium
ustepujgcemu Zarzgdowi. Odbyty sie wybory nowego Prezesa PTBI i Zarzgdu.
Prezesem zostat Witold Rudnicki (ICM UW, Warszawa) Ukonstytuowat sie on
na kadencje 2014-16 w nastepujacym sktadzie:

Aleksandra Gruca (P Sl) — skarbnik
Matgorzata Kotulska (PWroc) — sekretarz
Wiestaw Nowak (UMK) — wiceprezes
Witold Rudnicki — prezes

Marta Szachniuk (PP) — wiceprezes

Przewodniczaca komisji rewizyjnej zostata wybrana Anna Gambin (UW} a
w jej sktad weszli Andrzej Polanski (P Sl) i Piotr Lukasiak (PP)



Uczestnicy Sympozjum i VI Zjazdu PTBI we Wroctawiu
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Wyniki IV edycji Konkursu PTBI na Najlepsza Prace
Doktorska z Bioinformatyki w roku 2012

Do konkursu zgtoszono 6 prac. Zgodnie z regulaminem konkursu komisja
konkursowa (w skfadzie: Wiestaw Nowak, Jacek Btazewicz, Jerzy Tiuryn)
poprosita niezaleznych ekspertdw o nadestanie opinii wraz z punktacja.
Kazda z prac byta oceniana przez dwoch recenzentow. Po nadestaniu
recenzji komisja wytonita najlepsza
prace, ktorg zostata rozprawa

doktorska Julii Romanowskiej

z Uniwersytetu Warszawskiego

pt. Comparing physical properties

of aminoglycoside antibiotics' binding

sites in RNA and proteins
promotor pracy: Joanna Trylska.

Nagroda: 6 000 PLN

Serdecznie gratulujemy!
Ps. W tym roku udato sie zwiekszy¢ nagrode dzieki dotacji MNISZW 18




Laureatka - dr Julia Romanowska o sobie:

Moja praca w roli naukowca to troche szczescia, uczenie sie na (wlasnych) btedach i przede wszystkim
mnostwo swietnych ludzi spotkanych "po drodze", ktorzy mi pomagali, wskazywali droge czy popychali
do dziatania. Na poczatku 5. roku studiow na Biofizyce na UW, dzieki zbiegowi okolicznosci zgtositam
sie do Joasi Trylskiej z pytaniem czy nie znalaztaby dla mnie tematu na prace magisterskg. Temat
znalazta, jak i miejsce do pracy, a potem tak mi sie spodobato, ze zostatam na doktorat. Moje
atomistyczne symulacje antybiotykdw wigzgcych sie do RNA na poczatku wydawaty mi sie troche
zawite, a kontekst niezrozumiaty. Jednak z czasem udato mi sie z pomocg promotor pojgc jaki jest cel
tych badan i mogtam zaplanowa¢ sama dalsze symulacje i analize, az wreszcie udato sie mi napisac
prace i jg obroni¢. Jednak doktorat to nie tylko siedzenie przed komputerem. Joanna bardzo dobrze
rozumiata, ze podczas doktoratu musze zdobycC tak rozne umiejetnosci jak pisanie artykutéw, grantow,
sprawozdan, dyskusje z innymi naukowcami, zadawanie istotnych pytan podczas wyktadow czy
wreszcie po prostu zawieranie "naukowych" znajomosci. Dzieki mojej promotor po ukonczeniu doktoratu
czuje sie pewnie w tym Swiecie naukowcow i moge konkurowacC z osobami ze znanych swiatowych
uniwersytetow. Tuz po ukonczeniu doktoratu udato mi sie dosta¢ do bardzo dobrej grupy Prof. Rebeki
Wade w Heidelbergu (Niemcy), ktéra jest wysoko ceniong ekspert w dziedzinie symulacji metodg
dynamiki brownowskiej. Tak wiec mam szanse poszerzy¢ mojg wiedze i zyska¢ nowe umiejetnosci, a
przede wszystkim pracowac w kolejnej Swietnej grupie naukowe.
Jestem bardzo zadowolona, ze jury uznato mojg prace doktorskg za najlepszg sposrod nadestanych i
szczegolnie sie ciesze, ze to PTBI przyznato mi to wyrdznienie, gdyz to wtasnie na pierwszym zjezdzie
PTBI w 2008 zadebiutowatam z ustng prezentacjg wynikbw moich symulacji i to po angielsku (to byto
przezycie!). Zawsze bede mito wspomina¢ tamtg konferencje.

19



Wyniki V edycji Konkursu PTBI na Najlepsza
Prace Magisterska z Bioinformatyki

Do konkursu zgtoszono 7 prac magisterskich obronionych w 2012 roku. Kazda praca zostata oceniona
przez 4 anonimowych recenzentéw. Kryterium oceny byty walory naukowe, poznawcze i praktyczne
otrzymanych wynikéw. Zgodnie z regulaminem konkursu (szczegoty regulaminu na stronie PTBI) komisja
konkursowa (w sktadzie: Piotr Formanowicz, Anna Gambin, Izabela Makatowska) podsumowata gtosy
recenzentdw i przyznata jedng nagrode gtdwng oraz dwa wyrdznienia. Cztonkowie komisiji nie brali
udziatu w ocenie prac i nie wptywali na oceny przyznawane przez recenzentow.

 Nagroda gtowna: Blazej Osinski
z Uniwersytetu Warszawskiego
za prace pt. Przewidywanie miejsc cis-regulatorowych z wykorzystaniem sygnatow epigenetycznych
promotor pracy: Jerzy Tiuryn
Woyrdznienia:
Wojciech Rosikiewicz
z Uniwersytetu im. Adama Mickiewicza w Poznaniu
za prace pt. Analiza sekwencji TSS gendw naktadajgcych sie na konncach 5' w genomach myszy i
cztowieka
promotor pracy: lzabela Makatowska
oraz
Marek Szewczyk
z Instytutu Informatyki Politechniki Poznanskiej
za prace pt. Wysoko-przepustowa statystyczna analiza parametrow struktur biatkowych
promotor pracy: Jacek Btazewicz

Autorom nagrodzonych prac serdecznie gratulujemy! 20


http://www.ptbi.org.pl/index.php?option=com_content&view=article&id=36&Itemid=117

Mgr Wojciech Rosikiewicz
otrzymat wyrdznienie w konkursie PTBI na
najlepszg prace magisterskg w 2012.
Pisze o sobie:

Aktualnie znajduje sie w pigtym wymiarze (czyt. Japonia),
gdzie odbywam staz naukowy na Uniwersytecie Tokijskim.
Mam tutaj szanse wspotpracowacé z tworcami bazy DBTSS,

Z ktorej to pozyskatem dane niezbedne do przeprowadzenia
badan zwigzanych z mojg pracg magisterskg. Skupiatem sie w niej na opracowaniu
nowych metod wyszukiwania genow naktadajgcych sie na
koncach 5' w genomach cztowieka i myszy. Praca ta byta jednak jedynie
wstepem do mojego obecnego projektu, kontynuuje bowiem rozpoczety juz wtedy temat
podczas swojego doktoratu. Mam nadzieje, ze wyniki moich badan zrewolucjonizujg
sposob w jaki obecnie postrzegamy regulacje ekspresji genow, lub ze przynajmniej uda
sie je stosunkowo dobrze opublikowac.

Nagrode pieniezng przyznang mi w konkursie na najlepszg prace magisterska
planuje przeznaczy¢ na zakup nowych okularow oraz monitora, gdyz w wyniku ciggte;
pracy przy komputerze, méj wzrok ulegt znacznemu ostabieniu. * 21




Mgr Marek Szewczyk
otrzymat wyroznienie w
konkursie PTBI na najlepszag
prace magisterskg w 2012.

Bedac na pierwszym semestrze studiow magisterskich z Informatyki
(na Wydziale Informatyki Politechniki Poznanskiej) zdecydowatem sie
na poétroczny wyjazd na studia do Luksemburga w ramach programu
Erasmus. Kierowata mng wowczas chec poznania innych kultur,

doskonalenia jezyka i zwykta ludzka ciekawo$é. W ramach wymiany naukowej miatem mozliwo$é odbycia stazu w
interdyscyplinarnym centrum naukowym LCSB (Luxembourg Centre for Systems Biomedicine) dziatajgcym przy Uniwersytecie
Luksemburskim. Tematem przewodnim tego stazu byta szeroko pojeta bioinformatyka, a konkretnie predykcja struktury
trzeciorzedowej biatek. Zagadnienie to, ktére stato sie nastepnie tematem mojej pracy magisterskiej, analizowane byto we
wspotpracy bioinformatykdw z Instytutu Informatyki PP (prof. Jacek Btazewicz i dr Marta Szachniuk) z naukowcami z LCSB (grupa
dr Reinharda Schneidera).

Podczas pracy w LCSB poznatem podstawy kompletnie obcej mi do tamtej pory dziedziny nauki jakg byta bioinformatyka. Zdobytg
wiedze wykorzystatem w pracy magisterskiej pt. ,Wysoko-przepustowa statystyczna analiza parametrow struktur biatkowych”.
Zauwazytem, ze przy przewidywaniu struktur biatkowych wykorzystuje sie pewne reguty. Zadatem sobie woéwczas pytanie czy
wyjatki od tych regut rzeczywiscie sg wyjgtkami, ktorych nie warto przeanalizowa¢ czy usystematyzowaé? Zaczatem badac
zaleznos$ci pomiedzy wartosciami wybranych parametréw struktur biatkowych zakwalifikowanych jako prawidtowe bgdz znacznie
odlegte od oczekiwanych (anomalie), a pewng abstrakcyjng klasg biatka determinowang przez mnogos¢ elementow struktur
drugorzedowych (helisy, nici beta, petle omega). Angazujac w analize narzedzia eksploracji danych takie jak klasyfikatory, algorytmy
grupujgce, korelacje doszedtem do interesujgcych wynikéw.

Wracajgc do samej bioinformatyki - kojarzy mi sie ona z zastosowaniem informatyki w problemach natury z pogranicza biologii,
medycyny, chemii i fizyki. Nie jest to na pewno tatwa gatgz nauki. Z reguty informatycy majg trudnosci ze zrozumieniem zagadnien
biologiczno-chemiczno-medycznych, a naukowcy specjalizujgcy sie w tych dziedzinach rzadko posiadajg zaawansowang wiedze
informatyczng. Jestem pewien, Ze to od bioinformatykéw bedzie gtéwnie zalezato rozwigzywanie kluczowych problemoéw w biologii
czy medycynie.

Obecnie pracuje jako programista w jednej z firm informatycznych w Poznaniu. Jezeli chodzi o plany na przyszto$¢ to rzadkzpplanuje
cos$ z wyprzedzeniem. Lubie spontaniczne podroze — najbardziej na dwoch kétkach. Nagrody z konkursu na pewno sie rowerzyscie
przydadzag ©.




Przypominamy adresy z informacjami
0 konferencjach bioinformatycznych:

http://www.conference-
service.com/conferences/bioinformatics.html

http://www.conferencealerts.com/bioinform.htm

http://www.iscb.org/iscb-conferences

http://www.socbin.org/conferences.shtml
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Chemia: tworcy podwalin
biologicznych zastosowan metod
modelowania komputerowego |
dynamiki molekularnej sg
doskonale znani wielkiej czesc¢
naszej spotecznosci

© Nobel Media AB

Martin Karplus

eilana via
a Commons Commons

Michael Levitt Arieh Warshel

Photo: Wikimedia

The Nobel Prize in Chemistry 2013 was awarded jointly to Martin Karplus,
Michael Levitt and Arieh Warshel “for the development of multiscale
models for complex chemical systems".

Medycyna: transport komorkowy,
odkrycie neureksyny, to tylko
niektore z osiggniec
tegorocznych laureatow
majgcych wptyw na badania
bioinformatyczne w PL

Randy W.
Schekman

Gratulujemy © !
24

™
~
o
N
m
<
0
o
]
=
[3]
Q
]
Z
©
-—
<
2
—_
>
Q.
O
)



Na szerokie wody....

Prezesi PTBI (aktualny | poprzedni, tj. Janusz
M. Bujnicki | Jerzy Tiuryn) napisali |
opublikowali artykut ,Bioinformatics and
Computational Biology in Poland”, ktory
ukazat sie w znanym czasopismie

PLOS Computational Biology
(http://www.ncbi.nlm.nih.gov/pubmed/236585
07) i jak dotad zostat obejrzany przez 5374
0sob (dane z 2013.09.24)

Polecamy te pouczajgcg lekture !
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Kto w bitach piszczy???

Kontynuujemy cykl prezentacji grup bioinformatycznych prowadzgcych
badania w Polsce. W tym numerze zamieszczamy informacje o 2 grupach,
w ktorych dziatajg ,aktywisci” PTBI:

* 0 zespole dziatajgcym na Wydziale Chemii Uniwersytetu
Warszawskiego (opowiada Andrzej Kolinski),

* 0 grupie biologii obliczeniowej z Wydziatu Matematyki, Informatyki
Mechaniki Uniwersytetu Warszawskiego (pisze Anna Gambin, przy
okazji zwracamy uwage na seminaria BOB organizowane przez ten
Zespot. ..

Zapraszamy wszystkie polskie grupy bioinformatyczne do
nadsytania materiatdbw do umieszczenia w kolejnych numerach
Bioinformatorka!
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CompBio@MIMUW

W ramach badan z biologii obliczeniowej Jerzy Tiuryn zajmuje si¢ kilkoma zagadnieniami, do ktorych mozna zaliczy¢: (1) genomika
porownawcza blisko spokrewnionych szczepoéw bakteryjnych oraz analiza rozktadu mutacji w genomach w zastosowaniu do
przewidywania opornosci poszczegdlnych szczepow na leki. (2) Analiza sekwencji promotorowych w zastosowaniu do przewidywania
ewolucyjnie zachowanych elementéw regulatorowych. (3) Modelowanie ewolucji rodzin genéw oraz analityczne wyznaczanie rozktadow
licznosci tych rodzin w poszczegolnych modelach. (4) Problematyka uzgadniania drzewa gatunkdéw z nieukorzenionymi drzewami genow.
(5) Wielkoskalowe (na skalg genomowa) przewidywanie wigzan dimeréw czynnikdéw transkrypcyjnych z uwzglednieniem specyficznos$ci
komoérkowej oraz z wykorzystaniem danych o otwarto$ci chromatyny. Badania te sg czgsciowo prowadzone we wspolpracy z National
University of Singapore oraz Genome Institute of Singapore, a takze z szeregiem polskich biologéw 1 matematykéw (w tym réwniez
kolezanek i kolegdéw z zespotu MIM UW).

Norbert Dojer zajmuje si¢ szeroko rozumiang analizg sekwencji biologicznych. Jego badania obejmujg: (1) algorytmy przetwarzajace
dane z sekwencjonowania nowej generacji, w tym m.in. mapowanie odczytow i sktadanie sekwencjonowanych genoméw z pomoca
genomu spokrewnionego, (2) metody predykcji obszarow DNA regulujacych transkrypcje genoéw, a takze analize ich funkcji, (3)
algorytmy uliniowienia (alignment) wielu sekwencji.

Grupa Anny Gambin prowadzi badania w zakresie biologii systemow skoncentrowane na zastosowaniach w medycynie molekularne;.
Prace badawcze prowadzone sg w $cistej wspotpracy z instytutami medycznymi w Polsce (Inst. Medycyny Do$wiadczalniej i Klinicznej
PAN oraz Instytut Matki i Dziecka) i za granica (Baylor College of Medicine, Huston oraz Flemish Institute for Technological Research)
1 dotyczg takich zagadnien jak: analiza rearanzacji genomowych, degradomika kliniczna, modelowanie onkogennych szlakow
sygnatowych 1 efektywne algorytmy przetwarzanie danych spektrometrycznych. Kolejny ciekawy migdzynarodowy projekt kierowany
przez Ann¢ Gambin realizowany razem z grupg naukowcoOw z Centrum Genetyki Molekularnej CNRS 1 biologami z Uniwersytetu
Rolniczego w Krakowie dotyczy modelowania ewolucji transpozondéw oraz aktywowania ich proliferacji w odpowiedzi na stres
srodowiskowy.

Pawel Gorecki prowadzi badania zwigzane z obliczeniowymi aspektami pordwnywania drzew filogenetycznych oraz dyskretnymi
modelami ewolucji. Wsrod gtoéwnych tematéw badan znajduja si¢ problemy uzgadniania drzew genow 1 gatunkéw, horyzontalnego
transferu genow, korekcji btedow w drzewach genow, ukorzeniania drzew genow, efektywnych algorytmow rekonstrukcji superdrzew,
duplikacji gendw 1 genomoOw oraz probabilistycznych modeli ewolucji genéw 1 gatunkow. W ostatnich latach pojawity si¢ nowe
zagadnienia zwigzane z metagenomikg oraz poréwnywaniem duzych zbiorow sekwencji. Pawel Gorecki wspotpracuje z Jerzym Tiurynen
(UW), Oliverem Eulensteinem (Iowa State University), Szymonem Kietbasg (Leiden Medical University) oraz Pawlem Szczgsnym (UW,
PAN).

Bartek Wilczynski pracuje nad réznymi apsektami genomiki regulatorowej. Projekty jego studentow obejmuja metody wyszukiwania
aktywnych sekwencji regulatorowych 1 modele regulacji transkrypcji przy uzyciu metod uczenia maszynowego. W ostatnich latach
szczeollnie ciekawia oo pvtania zwiazane 7 rola chromatvnv (modvfikacii histonow 1 strukturv 3D) w reculacii transkrvpcii.
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Profesor Andrzej Kolinski kieruje
Pracownia Teorii Biopolimeréw (PTB)
Wydziatu Chemii Uniwersytetu
Warszawskiego od chwili powstania te]
pracowni w 1998 roku.

Przez okoto 20 lat prof. Kolinski dzielit prace na Uniwersytecie Warszawskim z zatrudnieniem na stanowiskach profesorskich w kilku
renomowanych laboratoriach w USA, w tym: Department of Chemistry, Washington University, Saint Louis, Missouri, od 1985 do 1989, The
Scripps Research Institute, San Diego, California, od 1991 do 1999, Donald Danforth Plant Science Center, Saint Louis, 1999-2002 i Center
of Excellence in Bioinformatics, State University of New York at Buffalo, od 2002 do 2003.

Pracownia Teorii Biopolimerow zajmuje sie tworzeniem nowych metod modelowania molekularnego, uzytecznych w badaniach uktadéw
polimerowych i uktadéw bimolekularnych, w szczegdélnosci biatek i ich kompleksow. W wyniku badah prowadzonych w PTB powstato szereg
unikalnych metod modelowania molekularnego wielkich uktadéw polimerowych i biopolimerowych. Symulacje gestych roztworow gietkich
polimeréw fancuchowych pozwolity wyjasni¢c mechanizm dyfuzji tego typu makromolekut w ciektych roztworach. Nowsze prace koncentrujg
sie na obiektach biomakromolekularnych, teoretycznym badaniu struktury biopolimerow, ich dynamiki i oddziatywan. Opracowane zostato
kilka metod uproszczonego (gruboziarnistego) modelowania struktury i dynamiki biomolekut. Chyba najbardziej znany jest model CABS,
stuzgcy do symulacji procesow zwijania struktury biatek, ich wkasnosci dynamicznych i kompleksowania z innymi biomolekutami. Algorytmy
wykorzystujgce model CABS pozwalajg symulowac¢ procesy dtugoczasowe, trudno osiggalne za pomocg klasycznych metod dynamiki
molekularnej. Co bardzo wazne, rozdzielczos¢ zredukowanego modelu CABS jest wystarczajgca dla wiarygodnego odbudowania struktur
petno atomowych. Umozliwia to stosunkowo doktadne obliczeniowe przewidywanie zachowania sie biomolekut i ich komplekséw na poziomie
atomowym, co ma duze znaczenie dla biologii molekularnej, racjonalnego projektowania lekow, itp.

Szereg metod modelowania uktadéw biomolekularnych tworzonych w Pracowni Teorii Biopolimerow jest dostepnych na stronie Pracowni lub
szczegbtowo opisanych w pracach badawczych i przegladowych. Poprzez strone http://biocomp.chem.uw.edu.pl udostepniamy m.in.:
CABSserver - przewidywanie struktury biatek z uzyciem sekwencji celu i struktur-szablonéw (lub de-novo), CABSflex - serwer generujgcy
zestawy konformacji alternatywnych stanu natywnego, pyCABS - wrapper w pythonie utatwiajgcy obstuge CABS oraz aplikacje do analizy
skupieh (HCPM, ClusCo).

W pracowni rozwijany jest rowniez pakiet BioShell (http://bioshell.pl) — biblioteka jezyka Java umozliwiajgca ré6znorodne operacje z dziedziny
bioinformatyki i modelowania struktur biatek. Strona domowa projektu zawiera bogatg dokumentacje oraz wiele przyktadow ilustrujgcych
wykorzystanie modutéw BioShella z poziomu jezyka Python. Na bazie projektu opracowano rowniez serwery do przewlekania biatek
(http://bioshell.pl/threader) oraz do modelowania ich dynamiki metodg sieci elastycznych (http://bioshell.pl/ENM)
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Uwaga doktorzy wypromowani
w roku 2013 !

« Konkurs PTBI z wysokg nagrodg 6000 zt") za
najlepszg prace doktorskg z bioinformatyki
w roku 2013 — szczegoty na stronie:

http://ptbi.org.pl/index.php?option=com_content
&view=article&id=46&ltemid=117

 Powiadom znajomych, nie muszg byC cztonkami
PTBI by startowac!

« Termin nadsytania prac mija 15 marca 2014
(zgtoszenie = wystanie pracy w pdf emailem)
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(WLW) = Wtorne Lanie Wody czyli (RE SOURCES)

« Czasopismo Science przyznato nagrode the Science Prize for Inquiry-Based
Instruction (IBI) dla kursu biologii obliczeniowej
http://www.aaas.org/news/releases/2013/0604 ibi.shtml

. Projekt GEUVADIS (Genetic European Variation in health and Disease)
dostarczyl nowych cennych dnaych przyblizajgcych nas do spersonalizowanej
medycyny: http://www.ebi.ac.uk/about/news/press-releases/GEUVADIS 2013

« W Japonii tez jest towarzystwo bioinformatyczne (haj!) :
https://www.|sbi.org/en/about/

« TogoTV i bioinformatyka w formie kurséw wideo
http://www.ncbi.nlm.nih.gov/pmc/articles/PMC3294242/ moze warto i u nas?

PS. Zapraszamy do wspotpracy przy redagowaniu Bioinformatorka, kontakt: SRN Wiestaw
Nowak: wiesiek [*at*] fizyka.umk.pl

Zapraszamy wszystkie nie prezentowane
jeszcze polskie grupy bioinformatyczne do
nadsylania materialéw do umieszczenia w

kolejnych numerach Bioinformatorka: =2
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Polish Research Groups in Bioinformatics

In this document you find a list of Polish research groups in bioinformatics and computational
biology as of May 2013, based on the article:

Bujnicki JM, Tiuryn J (2013) Bioinformatics and Computational Biology in Poland.
PLoS Comput

Biol 9(5): €1003048. doi:10.1371/journal.pcbi.1003048

This list was created by Kristian Rother, trainer for scientific communication
(www.academis.eu). The author gives no guarantee that the information below is correct or
complete, and currently no efforts for further maintenance are planned. You may distribute
this document freely. If you copy or modify parts of the document, please remove Kristian as
an author and place your own name there. = Formated for Bioinformatorek #9 by Wiestaw
Nowak

Warsaw (Warszawa)

University of Warsaw

Andrzej Kolinski modeling of protein structures and complexes
http://biocomp.chem.uw.edu.pl/

Stawomir Filipek modeling of structure, dynamics and interactions of
membrane proteins, drug interactions

http://www.biomodellab.eu/

Krzysztof Ginalski homology detection and classification of protein
superfamilies, in particular enzymes acting on nucleic acids
http://www.cent.uw.edu.pl/pl/badania/lab/lbbs

Dariusz Plewczynski meta-predictors for small molecule docking and virtual
screening

http://cs.icm.edu.pl/Systems_Biology/Welcome.html
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Joanna Trylska development and application of methods for biomolecular
simulations of large macromolecular complexes involving

proteins, nucleic acids, and small molecules

https://bionano.cent.uw.edu.pl/

Witold Rudnicki GPU-accelerated algorithms in sequence alignment,
machine learning, such as analysis of drug resistance

mutations in HIV

http://www.icm.edu.pl/~rudnicki/

Jerzy Tiuryn sequence analyses, phylogenetics, evolution of gene
families, genomics, systems biology

http://www.mimuw.edu.pl/~tiuryn/

Bartek Wilczynski computational genomics, computational enhancer prediction,
Bayesian network modeling of gene regulatory networks,

Biopython

http://bartek.rezolwenta.eu.org

Anna Gambin systems biology focused on applications in molecular
medicine, clinical degradomics, kinetic modeling of

oncogenic pathways, processing of mass spectrometry data,

analysis of genomic disorders

http://www.mimuw.edu.pl/~aniag/
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IBB PAS
Piotr Zielenkiewicz text mining, computational modeling of protein-protein and
protein-drug interactions

http://www.ibb.waw.pl/en/structure/ibbdepartments/

department-bioinformatics

Mossakowski Medical Research Centre (MMRC) PAS

Bogdan Lesyng development and applications of bioinformatics and systems
biology methodologies in molecular medicine, theoretical

and experimental studies of oncogenic processes, including

multiscale modeling, drug design, microarray analyses, and

simulations of oncogenic signaling pathways
http://www.icm.edu.pl/~lesyng/research_group.html

Institute of Physics PAS

Marek Cieplak protein folding and unfolding, molecular dynamics and lattice
models

http://info.ifpan.edu.pl/SL-4/index.php?group=cieplak

Maria Sktodowska-Curie Memorial Cancer Centre

Lucjan Wyrwicz various aspects of bioinformatics related to cancer and
oncology

http://bioinfo.pl/lw.html

Institute of Fundamental Technological Research (IPPT) PAS

Tomasz Lipniacki computational systems biology, stochastic simulations of
regulatory systems
http://pmbm.ippt.gov.pl/web/Main_Page
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International Institute of Molecular and Cell Biology in Warsaw (IIMCB)
Janusz Bujnicki development of predictive methods and their application in,
e.g., protein structure prediction, prediction of intrinsic

disorder in proteins, prediction of protein-RNA interactions,

comparative bioinformatics of protein superfamilies,

experimental protein engineering guided by bioinformatics,

development of databases of information about pathways of nucleic

acid metabolism

http://www.genesilico.pl

Poznan

Adam Mickiewicz University (AMU)

|Izabela Makatowska computational analysis of gene and genome evolution
http://ibmib.amu.edu.pl/index.php/en/integrgen-welcome

Wojciech Kartowski computational genomics, including annotation and
functional

analyses of small RNAs
http://ibmib.amu.edu.pl/index.php/en/compgen-welcome

Borys Wrébel computational simulation of development of multicellular
organisms

http://ibmib.amu.edu.pl/index.php/en/evolsys-welcome
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Janusz Bujnicki development of tools for RNA modeling, structural
bioinformatics analyses of enzymes acting on RNA
http://ibmib.amu.edu.pl/index.php/en/structbioinfo-welcome

PUT/IBCh PAS

Jacek Btazewicz various aspects of computational biology, modeling of RNA
metabolism, modeling of viral infections, DNA sequencing,

assembling and mapping, microarray data analysis,

application of Petri nets to study metabolic processes,

protein structure modeling and evaluation, algorithms for

RNA structural bioinformatics, GPU-based algorithms for

sequence alignment and next-generation sequence data

analysis

http://www.cs.put.poznan.pl/iblazewicz/

IBCh PAS

Ryszard W. Adamiak biomolecular NMR, molecular dynamics simulations of
RNA,

tools for RNA 3D structure modeling, NMR spectra analysis
http://www.ibch.poznan.pl/adamiak/

Jan Barciszewski databases of non-coding RNAs and aminoacyl-tRNA
synthetases

http://lib.bioinfo.pl/auid:95626

BiolnfoBank

Leszek Rychlewski design of therapeutic proteins and drugs, technology
transfer

http://lib.bioinfo.pl/
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Wrocfaw

Wroctaw University of Technology

W. Andrzej Sokalski development of computational methods for exploring
origins

of enzyme catalytic activity, analysis and prediction of

activity of enzyme inhibitors, rational design of biocatalysts
http://mml.ch.pwr.wroc.pl/~sokalski/was.html

Olgierd Unold machine learning, prediction of amyloidogenic regions in
proteins

http://olgierd.unold.staff.iiar.pwr.wroc.pl/

Malgorzata Kotulska structural bioinformatics, quality assessment of models
of protein 3D structure

http://www.ibp.pwr.wroc.pl/KotulskaLab/index.php?

menu=ludz&id=mkotulska

Malgorzata Bogdan statistical human genomics, in particular on the problem of
locating quantitative trait loci

http://www.im.pwr.wroc.pl/~mbogdan/

Wroclaw University of Environmental and Life Sciences

Joanna Szyda statistic genomics of animals

http://theta.edu.pl/

University of Wroctaw

Stanistaw Cebrat theoretical and computational genomics, Monte Carlo
simulations of genome and population evolution
http://pl.wikipedia.org/wiki/Stanis%C5%82aw_Cebrat 38
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Gdansk

University of Gdansk

Adam Liwo/Cezary Czaplewski coarse-grained modeling of protein and
peptide folding

http://www.chem.univ.gda.pl/kcht/czaplewski.shtml

Jerzy Ciarkowski molecular dynamics of proteins and peptides, in
particular

those associated with biological membranes
http://www.chem.univ.gda.pl/kcht/ciarkowski.shtml

Sylwia Rodziewicz-Motowidto protein and peptide folding, in particular on
cystatin C

http://www.chem.univ.gda.pl/kchmed/srm.html

Stanistaw Oldziej conformational transitions in proteins by molecular
dynamics

http://www.biotech.ug.edu.pl/index_eng?

mmenu=10221&katedra=5&zaklad=1

Rajmund Kazmierkiewicz molecular interactions, e.g., in bacterial kinases
responsible

for biofilm formation
http://www.biotech.ug.edu.pl/index.php?
mmenu=10221&katedra=5&zaklad=2&rp=index.php
%3Fmmenu%3D10114
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Cracow (Krakow)

Jagiellonian University

Marta Pasenkiewicz-Gierula application of molecular dynamics simulations in
the study of

lipid bilayers and their interactions with various membrane active molecules
http://lib.bioinfo.pl/auid:2133859

Irena Roterman-Konieczna structural bioinformatics, e.g., protein folding and
interactions

http://www.bit.cm-uj.krakow.pl/prof/stronka-prof2.htmi

Institute of Pharmacology PAS

Andrzej J. Bojarski studies on the serotonin receptors; variety of
computational

technigues, such as conformational sampling in homology

modeling, virtual screening, virtual combinatorial library

design and analysis, as well as measuring ligand-protein interactions
http://lib.bioinfo.pl/auid:1513171
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Other Cities

Silesian University of Technology in Gliwice

Andrzej Polanski/Andrzej Swierniak analysis of gene expression and

proteomics data

http://zis.ia.polsl.pl/aswierniak

Nicolaus Copernicus University (NCU) in Torun

Wiestaw Nowak biomolecular simulations of conformational transitions and

interactions of enzymes with small molecules, steered MD of medically important

proteins

http://www.fizyka.umk.pl/~wiesiek/

Centre of Molecular and Macromolecular Studies PAS in Lodz

Marek Cypryk computational chemistry and modeling of chemical reaction

systems

http://www.cbmm.lodz.pl/work.php?id=21&title=marekcypryk

Medical University of Lublin

Dariusz Matosiuk modeling of proteins, in particular membrane receptors,

and their interactions with small molecule ligands

http://www.umlub.pl/katedra_i_zaklad syntezy i technologii
_chemicznej_srodkow leczniczych_id_187.html

Krzysztof Jézwiak modeling of proteins, in particular membrane receptors,

and

their interactions with small molecule ligands

http://www.umlub.pl/samodzielna_pracownia_chemii_i_neur

oinzynierii_medycznej_id_194.html
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