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Uplatnění enzymů v biotechnologiích je často limitované jejich stabilitou v provozních podmínkách a rozsahem jejich substrátové specifity. Proteiny mohou být stabilizovány metodami proteinového inženýrství. Stávající postupy však často predikují pouze jednobodové mutace, které je dále třeba experimentálně charakterizovat a následně kombinovat. Experimentální konstrukce vícebodových mutantů je časově a finančně vysoce náročná. Obdobně náročným procesem je experimentální screening k nalezení nových substrátů. V rámci přednášky budou představeny dva bioinformatické a chemoinformatické projekty: i) stabilizace proteinů za pomocí přímého návrhu vícenásobných mutantů s využitím strukturních a sekvenčních predikcí a ii) hledání nových substrátů enzymů se známým reakčním mechanismem pomocí virtuálního screeningu, využívajícího geometrická kritéria k filtrování získaných výsledků. Oba projekty vedly k významnému zlepšení praktické použitelnosti studovaných enzymů.
