Vyuziti baze znalosti pro predikci protein-protein interakénich mist
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Vzhledem k néroc¢nosti zkoumani protein-protein interakci je snaha predikovat interagujici oblasti pomoci
pocitatovych metod. Stavajici metody vSak nemaji pfili§ vysokou uspésnost — na Sifeji pouzivanych datasetech
se hodnota MCC (Matthewtiv korelacni koeficient) obvykle pohybuje kolem 0,2-0,4. Na druhou stranu se,
s ohledem na pocet jiz znamych proteinovych komplexi, otevira prostor pro metody vyuzivajici baze znalosti.
Proto zde uvedeme metodu, ktera pro kazdou aminokyselinu zkoumaného proteinu hledé v bazi znalosti podobné
zaznamy s ohledem na sousedni aminokyseliny. Do tvahy se bere jak struktura okoli, tak i vybrané fyzikalné-
chemické vlastnosti jednotlivych sousednich aminokyselin (typ aminokyseliny; relativni velikost povrchu
dostupna solventu). Ziskané informace se vyuzivaji pro inicializaci metody strojového uéeni zvané CRF
(Conditional Random Field). Bazi znalosti jsme vytvofili na zakladé cca. 60 000 komplext z PDB (Protein Data
Bank), ¢imz jsme ziskali informace o cca. 54 milionech aminokyselin a jejich okoli. Pouzitelnost pristupu zavisi
na zvoleném zpiisobu dobyvani znalosti, od kterého se vyzaduje dostatecné rychlé porovnavani jednotlivych
struktur nebo efektivni odfiltrovani nepodobnych struktur. Proto se zaméfime na porovnani vyhod a nevyhod
dvou rozdilnych piistupd: kombinaci relacni databaze a specializované grafové knihovny, ktera je rychla, ale
schopna efektivné hledat pouze ptesné shody; a metody fingerprintl, kterd je pomalejsi, ale schopna nalézt i
mirn¢ odli$né struktury.



