Vyhodnocovani podobnosti protein-ligand vazebnych mist je dalezité v mnoha
oblastech, jako je vyzkum novych vyuziti stavajicich lé¢iv nebo evolu¢ni studie.
Nejmodernéjsi soucasné pristupy dosahuji dobrych vysledka, ale pracuji pouze
s definovanymi vazebnymi misty, coz neni mozné v nepfedzpracovanych pro-
teinovych databazich. Pokud tato mista nejsou znama, je nejprve nutné prohledat
proteinové struktury nastroji pro jejich predikci. To vyznamné navysuje cenu
velkych databazi podobnych vazebnych mist. Tato prace se zaméfuje na popis
stavajicich metod pro hodnoceni podobnosti protein-ligand vazebnych mist a
zkouma moznosti rychlého vyhledavani podobnych mist ve velkych databazich
pfibuznych struktur. Je zde navrzena jednoducha metoda umoznujici rychlejsi
nez linearni vyhledavani bez nutnosti predikce potencialnich vazebnych mist.
Predbézné vysledky naznacuji, Ze tento pfistup je hoden dalsi pozornosti, ackoliv
je stale zapotiebi vice vhledu do dané problematiky.



