Uživatelsky orientované webové nástroje Loschmidtových laboratoří
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Pro vývoj nových biotechnologii jsou nezbytné laboratorní experimenty, které jsou finančně a časově náročné. Rozvoj moderních výpočetních metod a narůstající výkon počítačů umožňuje nahrazovat některé experimenty počítačovými analýzami a tím redukovat počet laboratorních pokusů na nezbytné minimum. V příspěvku představíme sadu webových nástrojů pro proteinové inženýrství, predikci vlivu mutací na lidské zdraví a identifikaci transportních cest v proteinech. HotSpot Wizard je webová aplikace implementující čtyři různé strategie proteinového inženýrství sloužící pro predikci aminokyselinových reziduí vhodných k mutagenezi a konstrukci knihoven proteinových mutantů se zvýšenou aktivitou, změněnou specifitou nebo stabilitou. PredictSNP a PredictSNP2 jsou meta-nástroje pro binární rozhodování škodlivosti aminokyselinových a nukleotidových substitucí v lidském genomu. Nástroje jsou doplněny konsensuální predikcí, uniformními odhady důvěryhodnosti předpovězeného efektu a anotací z relevantních databází. Caver představuje rodinu nástrojů pro analýzu a vizualizaci tunelů a kanálů ve statických i dynamických proteinových strukturách. Caver je poskytován ve stand-alone verzi, jako plug-in pro PyMOL, vizualizační software s grafickým rozhraním a nově jako webová aplikace. Všechny prezentované nástroje jsou dostupné jako webová služba s intuitivním uživatelským rozhraním, které je činí snadno přístupnými široké uživatelské komunitě:
HotSpot Wizard – http://loschmidt.chemi.muni.cz/hotspotwizard/
PredictSNP – http://loschmidt.chemi.muni.cz/predictsnp/
PredictSNP2 – http://loschmidt.chemi.muni.cz/predictsnp2/
Caver – http://loschmidt.chemi.muni.cz/caver/
