Automatický postup pro klasifikaci lokálních konformací DNA
Automatic workflow for the classification of local DNA conformations
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Rostoucí množství krystalových a NMR struktur odhalilo významný strukturní polymorfismus DNA na lokální úrovni. V závislosti na sekvenčním okolí jsou dinukleotidové kroky v DNA nezanedbatelně flexibilní a DNA je tak překvapivě variabilní strukturou. Existující klasifikace DNA dinukleotidů [1] je založena z větší části na manuální anotaci, která je jak časově náročná, tak náchylná k chybám. Abychom překonali tato omezení, vyvinuli jsme automatický postup pro klasifikaci konformací DNA dinukleotidů [2] založený na metodách strojového učení. Navržený postup využívá metodu k-NN, pomocí níž jsou dinukleotidy buď klasifikovány do jedné z 24 tříd, nebo jsou označeny jako neklasifikované. V takto označených datech lze pak pomocí našeho algoritmu shlukové analýzy najít případné nové třídy zcela automaticky. Uvedený postup jsme použili k analýze 816 X-ray a 664 NMR struktur DNA, a jeho pomocí jsme identifikovali šest nových konformačních tříd. Výsledky ilustrují využití metod strojového učení v klasifikaci lokálních konformací DNA.
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