Detekce biomolekulárních substruktur pomocí PatternQuery
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Přesně definované molekulární vzory jako jsou vazebná a katalytická místa, proteinové motivy nebo specifické sekvence aminokyselin nebo nukleotidů ovlivňují celou řadu biologických funkcí buňky. Jejich definice a přesná identifikace v biomolekulárních strukturách nachází uplatnění v mnoha oblastech živých věd jako je například strukturní a funkční charakterizace a srovnání proteinů, analýza nově vyřešených struktur nebo návrh a úprava nových funkčních míst proteinů.

PatternQuery (PQ) je online služba pro optimální definici a extrakci těchto biomolekulárních strukturních vzorů pomocí jednoduchého, avšak robustního, dotazovacího jazyka. Tyto vzory lze přesně popsat pomocí unikátních výrazů definující primární, sekundární nebo terciární strukturu a jejich libovolné kombinace. Výsledky jsou poté přehledně zobrazeny v grafické a sumární podobě. Dále je lze stáhnout a použít jako vstup pro další in silico analýzy. Díky široké paletě základních výrazů a možnosti jejich neomezené kombinace lze popsat pestrou paletu různých molekulárních vzorů a jednoduše realizovat analýzy dříve obtížné nebo úplně nedostupné. Mezi hlavní výhody této služby patří její univerzálnost, rychlost a možnost dalšího rozšíření.
Interaktivní real-time aplikace PatternQuery je dostupná online (http://ncbr.muni.cz/PatternQuery) a také jako konzolová aplikace pro identifikaci biomolekulárních substruktur v jednotlivých proteinech. Velmi rychle lze zpracovat i kompletní databáze nebo jejich libovolné pod části (Protein Data Bank). Řada příkladů použití s příslušnými PQ dotazy a kompletní dokumentace je dostupná online. Služba je dostupná zdarma. 
Na základě PatternQuery je také budována ve spolupráci s PDBe online služba pro rychlé streamování biomolekulárních substruktur - CoordinateServer.
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