
Abstrakt

Predikce vazebńıch mı́st pro ligandy z proteinové struktury je základńım problémem
v oblasti strukturńı bioinformatiky, který má mnoho aplikaćı souvisej́ıćıch s
objasňováńım funkce protein̊u a objevováńım lék̊u na základě struktury (tzv.
rational drug design). Tato práce se nejprve zaměřila na aplikaci strojového
učeńı na tento a souvisej́ıćı problémy. Druhým zaměřeńım byl vývoj prakticky
použitelných nástroj̊u na základě našeho výzkumu. Mezi nástroje založené na
strojovém učeńı vytvořené jako výsledek práce na této dizertaci patř́ı metoda
pocket re-scoring PRANK, samostatńı metoda predikce vazebńıch mı́st pro lig-
andy P2Rank (společně s rozš́ı̌reným webovým rozhrańım PrankWeb) a metoda
predikce vazebńıch mı́st pro peptidy P2Rank-Pept. Ukázali jsme, že naše metody
jsou presneǰśı než dostupné nástroje a zároveň poskytuj́ı daľśı výhody, jako je
rychlost predikce a stabilita. Dále jsme vyvinuli AHoJ, flexibilńı nástroj pro
vyhledáváńı a zarovnáńı Apo-Holo proteinových pár̊u v PDB. AHoJ to je ideálńı
pro vytvářeńı Apo-Holo dataset̊u, které mohou v budoucnu pomoci lépe evalu-
ovat metody pro predikcy vazebńıch mı́st.
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