Extrakce biologicky relevantních informací ze 3D struktur biomakromolekul
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[bookmark: _GoBack]Biomakromolekuly (proteiny, nukleové kyseliny, polysacharidy atd.) jsou důležitými biologickými entitami, které tvoří základní funkční a stavební jednotky buněk. Tyto biomakromolekuly jsou rozsáhlými objekty, skládají se z několika tisíců atomů, a jejich různé části (fragmenty) hrají odlišné role - např. tvoří aktivní místa, váží určité ligandy či kovy, obklopují tunely nebo póry, jsou zodpovědné za formování molekuly jako celku apod. Výzkum těchot fragmentů může vést k velmi užitečným výsledkům jako je např. získání šablon pro návrh léků, porozumnění vztahu mezi strukturou a funkcí proteinů nebo určení putativních funkcí biomakromolekul [1,2]. Klíčovou vlastností biomakromolekulárních fragmentů je jejich 3D struktura. Protože v současné době máme v rámci Protein Data Bank k dispozici nadkritické množství 3D strukturních dat biomakromolekul, můžeme se zaměřit na analýzu jejich fragmentů.
Ve svém příspěvku se budu věnovat jednotlivým krokům této analýzy - validaci, detekci, extrakci a charakterizaci strukturních fragmentů - a metodikám pro jejich realizaci. Dále budu prezentovat několik konkrétních aplikací vybraných analýz: porovnání kvality strukturních dat různých tříd ligandů [3], analýzu anatomie enzymatických tunelů [4] a vhled do procesu aktivace proapoptotických proteinů na základě studia nábojového transferu [5].
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