GRAFY - LEKCE 4

GR-L04: PRACOVNI LIST

Jméno:

Uloha 1: Cteni vazené matice

Nize vidi$ matici vzdalenosti (v km) mezi ¢tyfmi mésty (K, L, M, N). Znak ,x“ znamena, Ze mezi mésty
nevede pfima cesta.
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Prekresli tuto matici do podoby vazeného grafu (uzly spoj €arou a napi$ k ni vzdalenost).
Najdi ,od oka“ minimalni kostru (MST) — spoj vSechna 4 mésta tak, aby soucet kilometr( byl
co nejmensi. Kolik kilometrll méfi tvoje kostra? ............

Aplikuj Kruskallv ,hladovy” algoritmus. Shoduje se tvoje feSeni ,od oka“ s algoritmickym
feSenim?

Prostor pro nékres grafu:

Uloha 2: Angiogeneze (rast cév)

Tkan potfebuje vyzivit 6 bunék (A, D, O, R, S, T). Télo ma omezené mnozstvi stavebnich latek, proto
chce buriky propojit cévni siti tak, aby byla jeji celkova délka minimalni (tvofi Minimalni kostru).
K dispozici jsou tyto mozné cévni spojky (s délkou v mikrometrech, hrany jsou zdmérné zpiehazené):

D-S (6 ym) Prostor pro nakres sité:
R-A (1 pm)
O-T (7 um)
A-D (2 pm)
R-D (4 pm)
O-S (3 pm)
S-T (4 ym)
A-O (5 pm)
D-O (2 ym)
R-T (8 pm)

Zadani (aplikuj Kruskaluiv algoritmus):

Sefad si vSechny hrany podle velikosti od NeJMeNSi: ........coovvviiiiiiiii e
Postupné vybirej hrany od té nejmensi a kresli si je do grafu.

Které hrany bude$ muset BEHEM postupu zahodit, protoZe by vytvofily cyklus (zkrat)?
Nakresli vyslednou cévni sit a spocitej jeji celkovou délku: ....................

Pokud se podiva$ na vysledny strom cév od jednoho konce ke druhému, jaké slovo tvofi
propojené bunky? ....................
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GRAFY — LEKCE 4
Uloha 3: Fragment-Based Drug Design (design nového léku)

Farmakologové objevili v aktivnim misté nepostradatelného receptoru patogenni bakterie 4 ,kapsy*
(farmakofory F1, F2, F3, F4), do kterych se musi navazat molekula inhibitoru. Cilem je navrhnout co
nejlehgi/nejkratsi uhlikovou kostru (tzv. linker), ktera tyto 4 zachytné body propoji do jedné super-
struktury. Tak bude receptor zablokovan a pro bakterii to bude mit fatalni nasledky.

Vzdalenosti mezi kapsami v Angstrémech (A) zname z rentgenové krystalografie:

e F1>F2=35A Hypotetické Ié&ivo
e F1>F3=6,0A
e F1>F4=2,0A Vazebné misto
e F2>F3=15A
« F3)F4=55A Fosfolipidova J Al
Zadani:
1. Nakresli si graf farmakofora F1, \

F2, F3, F4. Trans.membrénovy
protein (receptor)

2. Navrhni efektivni chemicky linker
(pouzij KruskalGv algoritmus).

3. Které ,vazby“ mezi kapsami vytvofis,
které naopak zahodi$ a jaka bude celkova
délka tvé navrzené molekuly v A?

Prostor pro nakres struktury léku:

Uloha 4: Odolnost vs. cena sité
Diskutujte nasledujici body ve dvojicich na zakladé vysledku z dlohy &. 3 a sepiSte své postrehy:

1. Co se stane s molekulou léku (Uloha 3), pokud se vlivem metabolismu rozstépi (praskne)
jedna jedina vazba ve tvém stromu (napf. F1-F2)?

2. Jak bys upravil molekulu (za cenu pfidani dalSi vazby = vice atomu uhliku), aby zlstala
vcelku, i kdyz se jedna konkrétni vazba prerusi?

3. Jak by se toto pravidlo ,redundance” dalo aplikovat vinformatice (HW, pocitacové sité)
nebo v mediciné (napf. cévni zasobeni mozku, srdce, prstt)?
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