Dolbico: Databáze lokálních konformací biomolekul
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Tímto příspěvkem představíme Dolbico (Database of Local Biomolecular Conformations) – databázi, která uchovává a poskytuje výsledky klasifikace lokálních konformací struktur deoxyribonukleových kyselin (DNA). Vývoj této databáze bezprostředně navazuje na náš předchozí projekt [1], ve kterém jsme pomocí metod strojového učení vyvinuli postup pro klasifikaci dinukleotidů v molekulách DNA [2]. Jako zdroj strukturních dat využíváme databázi Protein Data Bank (PDB) [3]. Databáze Dolbico se s databází PDB pravidelně synchronizuje a zcela automaticky provádí třídění dinukleotidových konformací molekul DNA podle našeho systému klasifikace. Tímto významně obohacuje základní strukturní data o další informace o uspořádání molekul DNA na lokální úrovni. K databázi jsme vytvořili uživatelské rozhraní formou webové aplikace, které nabízí několik nástrojů, jejichž pomocí lze strukturní data a výsledky klasifikace jednoduše analyzovat a pokročilými dotazy systematicky prohledávat. Veškeré výsledky dotazů jsou vizualizovány přímo v prostředí webové aplikace nebo mohou být uloženy do souboru pro další zpracování. V budoucnu plánujeme do databáze zahrnout též klasifikaci lokálních konformací RNA a proteinů, čímž se Dolbico stane ultimátním zdrojem informací o strukturách biomolekul na lokální úrovni. Databáze Dolbico je volně dostupná na adrese http://www.dolbico.org.
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