Vyhledávání, porovnávání, validace a charakterizace strukturních motivů v rámci biomakromolekul
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V současné době máme k dispozici velké množství informací o 3D struktuře biomakromolekul. Toto množství dat poskytuje příležitost k analýze strukturních motivů (fragmentů) uvedených látek – např. vazebných míst, elementů sekundární struktury, ligandů, kavit a tunelů. Dané analýzy lze využít k identifikaci vzorů pro vývoj léků, k porozumění vztahů mezi strukturou proteinu a jeho funkcí, pro klasifikaci proteinů apod. [1-2]. Proto byly pro vyhledávání strukturních motivů a jejich analýzu vytvořeny nové metodiky a softwarové nástroje. 

V prezentaci představíme nově vyvinuté nástroje pro zpracování strukturních motivů biomakromolekul. Motivy mohou být popsány pomocí jednoduchého a robustního jazyka MotiveQuery a na základě tohoto popisu pak automaticky vyhledány v Protein Data Bank pomocí MotiveQuery Serveru. Další nástroj, SiteBinder [3], je schopen přiložit tisíce proteinových strukturních motivů ve velmi krátkém čase. Softwarový nástroj Mole [4, 5], je určen pro vyhledávání tunelů. MotiveValidator je pak schopen určit, zda se testovaný ligand shoduje s referenční molekulou (má stejnou topologii i chiralitu). Poslední nástroj, ChargeCalculator, poskytuje hodnoty empirických nábojů vypočítaných pro vstupní molekulu. Využití nástrojů je ukázáno na případových studiích, zaměřených na biologicky významné proteinové strukturní motivy.
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