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experimenty a simulace, analyza dat, zverejnéni vysledku

> Primarni a sekundarni data

nezpracované (surové) data, analyzované data, reprodukovatelnost,
archivovani

» Zverejnéni vysledku
reporty, prezentace, plakatové sdéleni (postery),
bakalarské/diplomové/disertacni prace, clanky
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Vyzkum




l Vyzkum

Vyzkum je Casto popisovan jako aktivni, vytrvaly a systematicky proces badani s cilem
objevit, interpretovat nebo prepracovat fakta. Tento intelektualni proces produkuje velké
mnozstvi teorii, zakonU, popist chovani a umozZnuje jejich praktické vyuziti.

Zakladni vyzkum je experimentalni a teoreticka prace vynakladana zasadné za
ucelem ziskani novych védomosti o zakladnich principech jevi nebo
pozorovatelnych skutecnosti, ktera neni primarné zamérena na uplatnéni nebo
vyuziti v praxi.

Aplikovany vyzkum (nékdy téz cileny vyzkum) je experimentalni a teoretické prace
k ziskani novych poznatkd, ale zcela jednoznacné zamérenych na specifické,
konkrétni predem stanovené cile vyuziti v praxi.

https://cs.wikipedia.org/wiki/V%C3%BDzkum
https://cs.wikipedia.org/wiki/Z%C3%A1kladn%C3%AD_v%C3%BDzkum
https://cs.wikipedia.org/wiki/Aplikovan%C3%BD_v%C3%BDzkum




l Vedecka metoda

Védecka metoda je posloupnost nebo sada proces(, pouzivanych pti védeckém vyzkumu.
Cilem je ziskat znalosti a védomosti pomoci pozorovani a dedukce na zakladé dosud
znamych poznatk(. Pfijimdni novych védeckych poznatkd je zaloZzeno na konkrétnich
dikazech.

Védecka metoda je zaloZzena na predpokladu,
ze kritériem pravdivosti vedecké hypotézy je
souhlas predpovédi s vysledky vyzkumu. Tento
pristup udrzuje védecké hypotézy v neustalém
konta!<tu S relallto.u .?VUFEIOZHUJG.JGJICI‘\ falzifikaci, Scientific
nebot hypotéza, jejiz dusledky jsou v rozporu s

vyzkumnymi zjisténimi, bude falzifikovana (tedy method

5 Analyze :
vyvracena).
V4 ) Hypothesis
Mnohokrat ovérena hypotéza, kterou se zatim \ Test with /
nepovedlo vyvratit, se stava védeckou teorii. experiment

Observation
/ question

Research
topic area

Report
conclusions

https://cs.wikipedia.org/wiki/V%C4%9Bdeck%C3%A1_metoda
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l Védecka metoda

» Observation/question (pozorovani/otazka): definice (vytvoreni, formulace)
predmeétu (cile) pozorovani (sledovani), otazky

» Research topic area (tematicka oblast vyzkumu): shromazdovani informaci (zdrojq,
pramen() o pozorovani (sledovani), otdzce
- literarni reSerse (viz samostatna lekce)

» Hypothesis (hypotéza): vytvoreni (formulace, definice) vysvétlujici hypotézy
(predikce)

» Test with experiment (testovani pomoci experimentu): ovéreni hypotézy (predikce)
provedenim experimentu a sbéru udaji (dat) opakovatelnym (reprodukovatelnym)
zpUsobem

» Analyze data (analyza udaji): analyza a interpretace Udajl (dat) a vyvozeni zavérd,
ktera pak slouzi jako vychodiska (vstupy, podklady) pro nové pozorovani, otazky a
potazmo hypotézy (predikce)

» Report conclusions (zverejnéni vysledk): uvedeni zadvéra ve vSeobecnou zndmost
(uverejnéni), obvykle v renomovaném periodiku — ve véhlasném médiu s dobrou
povésti, nejcasteéji proto primarné (hlavné, prvotné) v recenzovaném cCasopise

https://cs.wikipedia.org/wiki/V%C4%9Bdeck%C3%A1_metoda
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Experiment vs simula

problém

AR
hypothesi

= skutecnost

= rozliSeni

= naklady, rizika (bezpecnost),
pfilis komplikované nebo
nemozné uskutecnit

laborator

(super)pocitac

= rozliSeni
= témeér libovolné usporadani
= model

V modernim vyzkumu je nutné k ziskani uceleného zavéru
pouzit jak experimenty tak i simulace.




lSuperpoEiténl’ - historie

1800 pocatky dérnych Stitkd Podrobnéji: C2115 Prakticky uvod do superpocitani
1946 ENIAC S o
1947 objev tranzistoru Flop/s vyjadfuje vypocetni vykon pomoci poctu
1971 Intel 4004 (4 bit) operaci s realnymi Cisly za sekundu

1974 Intel 8080 (8 bit)

1976 Intel 8086 (16 bit)
1985 Intel 80386 (32 bit)
2001 IA-64 (64 bit)

2003 AMD64/EM64T (64 bit)

2010 Intel Core i7 980X: @3,33 GHz
(6C/12T, Turbo@3,46 GHz): 109 GFlop/s

zdroj: wikipedia.org, intel.com
Piehled superpocitacti: TOP500 (https://www.top500.org/)

2023 Superpocitac Frontier, USA 1985 Superpocitac Cray 2
1,6 EFlop/s (1 600 000 000 GFlop/s) 1,9 GFlop/s

P T
exa peta tera giga=10°




l Experimenty - CryoEM

Elektronova kryogenni mikroskopie je forma transmisni
elektronové mikroskopie, pfi niz se vzorek studuje pfri
nizkych teplotach (obvykle pfi teploté kapalného dusiku).
Tato technika se pouziva ve strukturni biologii.

Electron gun

Condensor aperture

.
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l Experimenty - CryoEM _

Pipeline in Biological Cryo-EM

biochemical cryo-em sample
preparation preparation imaging data collection

. 1 ;ﬁ-__.

&
&

5

image processing reconstruction structural analysis Model
http://proj.ncku.edu.tw/research/commentary/e/20080919/2.html
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Filozofické pristupy

Occamova bfritva je princip logické uspornosti, od 19. stoleti nazyvany podle anglického
logika, frantiSkana Williama z Ockhamu (1287-1347).

Nékolik rlznych formulaci (napr.):

Pokud pro néjaky jev existuje vicero vysvétleni, je |épe uprednostriiovat to
nejméné komplikované.

Falzifikovatelnost (Castéji vyvratitelnost nebo zpochybnitelnost) je ve filosofii védy
vlastnost takového tvrzeni, hypotézy nebo teorie, které je principialné
mozné vyvratit, napriklad experimentem. (Karl R. Popper, 1934).

Popperova bfitva: — ,Védecké teorie jsou ovéritelné. Ovéritelné teorie je

mozné na zakladé ovérovaciho postupu zamitnout (a nahradit teoriemi
jinymi).“

https://cs.wikipedia.org/wiki/Occamova_b%C5%99itva
https://cs.wikipedia.org/wiki/Falzifikovatelnost
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Primarni a sekundarni
data
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l Data

» Primarni data jsou data shromazdéna vyzkumnikem béhem vyzkumu. Tyto data jsou
vysledkem experimentl, simulaci, ¢i teoretickych uUvach. Navrh experimentld musi
zajistovat vysokou miru reprodukovatelnosti ziskanych dat. Je tedy nutné evidovat, kdy
byly experimenty provedeny, za jakych podminek probihaly, kdo je realizoval, a jakym
zplsobem byla data zaznamendvand. Evidenci je nutné vést formou laboratorniho
deniku ¢i obdobnym zplsobem.

» Sekundarni data jsou data shromaidéna bud stejnym vyzkumnikem v piedchozim
vyzkumu ¢i vytvorena jinymi vyzkumniky. UzZiteCnost sekundarnich dat je omezena s
ohledem na relevanci i presnost, protoze byly primarné urceny k jinym ucellim. Typicky
mezi sekundarni data patri data z literarni resSerse.

Primarni data

zverejnéni

Sekundarni data

ce v chemii a biochemii



l Archivace dat

Spravné provedeny vyzkum poskytuje zadvéry postavené na experimentech ¢&i jinych
vystupech, které jsou zcela reprodukovatelné a to i nezavislymi vyzkumniky.

Takto idedlni vystup je vSak v soucasné dobé ne zcela dosaZitelny vétSinou z dlvodu
sloZitosti provadénych experimentu.

Proto je nutné veskeré data archivovat tak, aby mohla byt podrobena pozdé;si

analyze/kritice v pripadé zpochybnéni zverejnénych zavéru.

Z dGvodu narustu poctu provinéni vici spravné védecké praxi ¢i dokonce umyslnych
podvod( pri zverejnovani védeckych vysledkd, je nutné data archivovat minimalné 5 let.*

* v souCasné dobé probiha Siroka debata jak archivovat vyzkumna data

K archivaci je mozné pouzit datové ulozisté CESNETu a MetaCentra.

podrobnéji v C2115 Prakticky uvod do superpocitani
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Zverejnéni vysledku
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l Formy

» Reporty, souhrnné zpravy, protokoly

» Prezentace

> Plakatové sdéleni (postery)

> Bakalarské/Diplomové/Disertacni prace
> Clanky

Importance of Base-pair Pro match Recognition

Tornas Bouchal *! lva Dumlk." Petr Kulhanek" e barskicher i e
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Importance of base-pair opening for mismatch
recognition
Tomas Bouchal'*, lvo Durnik’*, Yiktor K, Kamila Réblova’ and Petr Kulhdnek ©"*

Czech Republic
62500 Brna

CEITEL - Central Eurapean Instituee of Technclagy Masaryk Unfrersiy. Kamenica &, 626 00 B
anc “Natianal Canire for Bicmalezlar Rescarch. Facully of Scienze, Mazark Unhersity, Kam:
Crnch Anpunic

Aoaives Pty 24, 2000; Revsad Seprambar 08 2020 Edvarial Dudiskon Soprrbar 27, 2020, dceopied Sastwmber 30, 2020

ABSTRACT GRAPHICAL ABSTRACT

Mismaich repair Is a highly canservad cellular patn-
way FRRPONSIIG a1 FApairing MISMALChe HEDNA
E d d by the WutS hich

likeky senses alsered mechanical property of dam-
ather than a specific p

Whill the curved shape of gsDMA incrystallographic
MUl A sirusstures suggests the role of DA bend-
ing, the ihearetical support is net lully convincing.
Hara, we prasent a computatianal study focused an
a basa-palr opening Inta the minar greave, & spas
cific hasa-palr motion observed upon interaction
with MutS. Propensities for the cpening were eval-
usted in berms of twe base-peir parameters: Open-
ing and Shear. Vi tested ol possible base pairs
i AN /BALL &V 8Y0 GRE Syn ant arientalions and
Tound ls iscrimination bebween mis

canonical base-pairs only for the opening inlo the
minar gracve. Beskes, the discrimination gap was
alsa sontirmad In hatspat and coldspat sequonEas,
Indicating that tha apaning could play & mora sig-
nificant role in the mismatch recognition than pre-
viously recognized. Qur findings can be heipful for
a better understanding of sequence-dependent ma-
iskility, Furiher, defailed structusal characiseizaiion
of migmateiven cin serus for designing ant-cancer
drugs targeling mismatched base pairs.

Tl e shans o eeble), T 420 508 435 059 Bl llands

 he Asbaria) 520 Pubdisa b bt ©
e
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l Obecna osnova

Nazev prace Poradi sekci a jejich obsah se liSi podle formy presentovani.

Autofi Zde uvedeny seznam je Casty pri zverejiiovani vysledku ve
_ formé ¢lanka.

Afilace

Klicova slova

Abstrakt

Uvod

Metody

Vysledky

Diskuze

Zavér

Podékovani

Doprovodné materialy

YV VV YV VYV VYV YV V VY VYV

Citace
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l Obecna osnova

Nazev prace Nazev prace strucné vyjadruje obsah sdéleni.
Autofi

Afilace Je vhodné se vyvarovat pouziti spojeni, které evokuji novost
i

nebo unikatnost prace, napf. novy (new, novel), prvni, atd.
Klicova slova (novost posuzuje Citatel)

Abstrakt
Uvod
Metody
Vysledky
Diskuze
Zaver
Podékovani

Doprovodné materialy

YV VV YV VYV VYV VYV V VY VYV

Citace
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l Obecna osnova

» Nazev prace Seznam autord, ktefi se podileli na vypracovani prace.
> Autofi Poradi by mélo uréovat zasluhu autord na vypracovani
ublikace.

> Afilace P

» Klicova slova Koresponduijici autor (*) je zodpovédny za konec¢nou

> Abstrakt podobu publikace, dale komunikuje s redakci a editorem

> Uvod casopisu.

> Metody Vyhnéte se zasluhovému autorstvi (honorary authorship), tj.

» Vysledky kdyz je vase jméno uvedeno na aplikaci, na které jste se

> Diskuze prakticky nepodileli (pfi navrhu a realizaci experimentd,
. analyze a interpretaci dat, sepisovani vysledk(, apod.

» Zavér y P P Y pod.)

» Podékovani

» Doprovodné materialy

» Citace

REEERRBRe0Van informaci a vizualizace v chemii a biochemii




l Obecna osnova

Nazev prace Prifazeni autor( k institucim.
Autofi Uvadi kontaktni informace: adresy, e-mailové a telefonni

kontakty.
Afilace ontaxty

Klicova slova
Abstrakt
Uvod
Metody
Vysledky
Diskuze
Zaver
Podékovani

Doprovodné materialy

YV VV YV VYV VYV VYV V VY VYV

Citace

REEERRBRe0Van informaci a vizualizace v chemii a biochemii




l Obecna osnova

Nazev prace Vhodné volena klicova slova zlepsSuji indexaci v
Autofi bibliografickych databazich a pozdéjsi vyhledavani

_ publikovanych vysledku.
Afilace

Klicova slova
Abstrakt
Uvod
Metody
Vysledky
Diskuze
Zaver
Podékovani

Doprovodné materialy

YV VV YV VYV VYV VYV V VY VYV

Citace
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l Obecna osnova

» Nazev prace Abstrakt stru¢né shrnuje studovany problém a dosazené

> Autofi vysledky. Abstrakt je publikovan a indexovan v
bibliografickych databazich.

» Afilace & Y

» Klicova slova U prezentaci a plakatovych sdéleni je abstrakt publikovan v

> Abstrakt konferencnim sborniku (Book of Abstracts, Proceedings). V

> Uvod ojedinélych situacich mUze byt publikovan a indexovan v
bibliografickych databazich.

» Metody

» Vysledky

» Diskuze

» Zaveér

» Podékovani

» Doprovodné materialy

» Citace

REEERRBRe0Van informaci a vizualizace v chemii a biochemii




l Obecna osnova

Nazev prace Uvod do studované problematiky. Souhrn jiz publikovanych
Autoti vysledka.
Afilace

Klicova slova

Abstrakt

Uvod

Metody

Vysledky

Diskuze

Zaver

Podékovani

Doprovodné materialy

YV VV YV VYV VYV Y V VY VYV

Citace
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l Obecna osnova

» Nazev prace Popis pouzitych metod.
» Autofri
_ Popis musi zajistit jednoznacnou reprodukovatelnost

» Afilace . . o . .. .
prezentovanych experimentu, simulaci, ¢i analyz.

» Klicova slova

> Abstrakt V pfipadé, Ze je popis pfilis dlouhy, mUze byt v publikaci

> Uvod uvedena strucna forma, ktera je rozvedena v doprovodnych
materialech (Supporting Information, Supplementary

> Metody Materials).

» Vysledky

» Diskuze

» Zaveér

» Podékovani

» Doprovodné materialy

» Citace

REEERRBRe0Van informaci a vizualizace v chemii a biochemii




l Obecna osnova

Nazev prace Souhrn dosaZzenych vysledku.
Autofi Interpretace a diskuze ziskanych dat.

Afilace
Klicova slova
Abstrakt
Uvod
Metody
Vysledky

Diskuze

MuzZe byt uvedeno v samostatnych kapitolach.

} popr. Vysledky a diskuze

Zaver
Podékovani

Doprovodné materialy

YV VV YV VYV V V VYV V VY VYV

Citace
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l Obecna osnova

Nazev prace Struéné shrnuti vysledka.
Autofri
Afilace
Klicova slova
Abstrakt
Uvod
Metody
Vysledky
Diskuze
Zaver
Podékovani

Doprovodné materialy

YV VV VY VYV VYV VY V VY VYV

Citace
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l Obecna osnova

Nazev prace Podékovani pracovnikim, kteri se podileli na diskuzi k
Autofi vysledkdm, ale ne vyznamnou roli.

Afilace Podé&kovani za poskytnuté financovani &i jiné sluzby

Klicova slova (integrované laboratore, superpocitacové centra, apod.)
Abstrakt

Uvod
Metody
Vysledky
Diskuze
Zaver
Podékovani

Doprovodné materialy

YV VV YV VYV V V YV V VY VYV

Citace
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l Obecna osnova

» Nazev prace Struény popis doprovodnych materidlt (Supporting

> AutoFi Information, Supplementary Materials) obsahujici

> Afi informace, které nejsou klicové pro pochopeni
ace prezentovanych dat v hlavnim textu publikace.

» Klicova slova

> Abstrakt Jedna se napriklad o Uplnd spektra (NMR), termogramy

> Uvod (ITC), absolutni energie (modelovani), geometrie

(modelovani), apod.

» Metody

» Vysledky

» Diskuze

» Zavér

» Podékovani

» Doprovodné materialy

» Citace

REEERRBRe0Van informaci a vizualizace v chemii a biochemii




l Obecna osnova

Nazev prace Pouzita literatura.
Autofri
Afilace
Klicova slova
Abstrakt
Uvod
Metody
Vysledky
Diskuze
Zaver
Podékovani

Doprovodné materialy

V VYV VY V V VY V VY VY VYV

Citace
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lJak psat abstrakt/souh

Annotated example taken from Nature 435, 114-118 (5 May 2005).

One or two sentences providing a basic introduction to the field,
comprehensible to a scientist in any discipline.

Two to three sentences of more detailed background, comprehensible
to scientists in related disciplines.

One sentence clearly stating the general problem being addressed by
this particular study.

One sentence summarizing the main result (with the words “here we
show” or their equivalent).

Two or three sentences explaining what the main result reveals in direct
comparison to what was thought to be the case previously, or how the
main result adds to previous knowledge.

One or two sentences to put the results into a more general context.

—

Two or three sentences to provide a broader perspective, readily
comprehensible to a scientist in any discipline, may be included in the
first paragraph if the editor considers that the accessibility of the paper
is significantly enhanced by their inclusion. Under these circumstances,
the length of the paragraph can be up to 300 words. (This example is
190 words without the final section, and 250 words with it).

During cell division, mitotic spindles are assembled by microtubule-
based motor proteins™. The bipolar organization of spindles is
essential for proper segregation of chromosomes, and requires plus-
end-directed homotetrameric motor proteins of the widely conserved
kinesin-5 (BimC) family’. Hypotheses for bipolar spindle formation
include the ‘push—pull mitotic muscle’ model, in which kinesin-5 and
opposing motor proteins act between overlapping microtubules™**,
However, the precise roles of kinesin-5 during this process are
unknown. Here we show that the vertebrate kinesin-5 Eg5 drives

the sliding of microtubules depending on their relative orientation.
We found in controlled in vitro assays that Eg5 has the remarkable
capability of simultaneously moving at ~20 nm s™ towards the plus-
ends of each of the two microtubules it crosslinks. For anti-parallel
microtubules, this results in relative sliding at ~40 nm s, comparable
to spindle pole separation rates in vivo®. Furthermore, we found

that Eg5 can tether microtubule plus-ends, suggesting an additional
microtubule-binding mode for Eg5. Our results demonstrate

how members of the kinesin-5 family are likely to function in
mitosis, pushing apart interpolar microtubules as well as recruiting
microtubules into bundles that are subsequently polarized by relative
sliding. We anticipate our assay to be a starting point for more
sophisticated in vitro models of mitotic spindles. For example, the
individual and combined action of multiple mitotic motors could be
tested, including minus-end-directed motors opposing Eg5 motility.
Furthermore, Eg5 inhibition is a major target of anti-cancer drug
development, and a well-defined and quantitative assay for motor
function will be relevant for such developments.

https://www.nature.com/documents/nature-summary-paragraph.pdf
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l Publikacni proces

Zaslani publikace do prijato s pfipadnymi
redakce ¢asopisu drobnymi revizemi
(accepted)

?

opravy

zamitnuti
Posouzeni formalnich (rejected)

nalezitosti redakci ‘

Posudky z recenzniho
rizeni
Prvotni hodnoceni (vyhodnocuje editor)

(redakce/editor)

zamitnuti (rejected) Recenznl rizeni

(bez detailnéjsiho rozboru)

vyzadovany opravy
(major revision)

(oponenty voli editor)

Oprava
(dodatecné experimenty,
analyzy)

Hodnoceni Uprav

editorem

nové 4
recve,nznll prijato s pripadnymi
Fizeni

drobnymi revizemi
(accepted)
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l Publikacni proces, po

prijato (accepted)

vysazeni textu DOI = Digital Object Identifier

(vydavatelem casopisu)

https://doi.org

zkusebni verze
(galley proofs)

korektury (drobné opravy)

on-line zverejnéni

(DO, bez &isel stranek) ASAP zverejneni

pripraveno pro tisk
(DOI, prirazeny Cisla Finalni zverejnéni
stranek)

Indexace abstraktu v
bibliografickych databazich




Bl Zévér

» Vyzkum vyZaduje dobrou organizaci prace, preciznost, a trpélivost.

» Vyzkum je typicky iterativni proces. Experimenty a simulace je nutné opakovat pro
ovéreni jejich robustnosti a reprodukovatelnosti.

» Zverejnovani védeckych vysledku je casové narocny proces vyZzadujici vysokou
preciznost jiz pri pripravé publikace.

» V kurzu C2150 Zpracovani informaci a vizualizace v chemii a biochemii se sezndmite s
casti publika¢niho procesu, ktery zahrnuje pripravou vizudlnich dat (obrazky, grafy,
apod).

» Podrobnéjsi informace k nékterym formam zverejiiovani vysledk
(bakalarské/diplomové prace) ziskate od svého sSkolitele, na oborovych semindfich, Ci
specializovanych seminarich, které porada Knihovna Univerzitniho kampusu.

REEERRBRe0Van informaci a vizualizace v chemii a biochemii




lll Cviceni 1

Jaky je autorsky podil autor( publikace DOI:10.1021/acs.jcim.1c007317?
Kdo je korespondencnim autorem uvedené publikace?

Jak dlouho trval publikaéni proces u publikace DOI:10.1093/nar/gkaa8967?
Kolik pFfiloh ma uvedena publikace?

O ¢em je publikace DOI:10.1038/s41586-021-03819-27

Jakou roli ma redakéni rada a editori ¢asopisu?

Kdo je editorem v ¢asopise Nucleic Acid Research?

0 N O U kB WwWwhN PR

Ktery vydavatel vydava casopis Nucleic Acid Research?

REEERRBRe0Van informaci a vizualizace v chemii a biochemii
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