Abstrakt

Predikce vazebnich mist pro ligandy z proteinové struktury je zdkladnim problémem
v oblasti strukturni bioinformatiky, ktery ma mmnoho aplikaci souvisejicich s
objasniovdnim funkce proteinu a objevovdnim 1éku na zdkladé struktury (tzv.
rational drug design). Tato price se nejprve zaméfila na aplikaci strojového
uceni na tento a souvisejici problémy. Druhym zamérenim byl vyvoj prakticky
pouzitelnych nastroju na zakladé naseho vyzkumu. Mezi ndstroje zalozené na
strojovém uceni vytvorené jako vysledek préce na této dizertaci patii metoda
pocket re-scoring PRANK, samostatni metoda predikce vazebnich mist pro lig-
andy P2Rank (spolecné s rozsitenym webovym rozhranim PrankWeb) a metoda
predikce vazebnich mist pro peptidy P2Rank-Pept. Ukézali jsme, Ze nase metody
jsou presnejsi nez dostupné nastroje a zaroven poskytuji dalsi vyhody, jako je
rychlost predikce a stabilita. Daéle jsme vyvinuli AHoJ, flexibilni néastroj pro
vyhleddvani a zarovnani Apo-Holo proteinovych paru v PDB. AHoJ to je idedlni
pro vytvareni Apo-Holo datasetii, které mohou v budoucnu pomoci 1épe evalu-
ovat metody pro predikcy vazebnich mist.



