Hammock: nástroj pro shlukování velkého množství krátkých peptidových sekvencí
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Proteiny často rozeznávají interakční partnery na základě krátkých lineárních motivů v nestrukturovaných regionech na jejich povrchu. Experimentální metody studující tyto motivy využívají krátké peptidy napodobující vlastnosti interagujících proteinů. Rozvoj takových metod dnes dovoluje využití rozsáhlých knihoven náhodných peptidů, výsledkem experimentů tohoto druhu bývá velké množství dat potenciálně obsahujících informace o několika různých interakcích. Zpracování takovýchto datových souborů je komplexní úkol nezbytný pro charakterizaci zkoumaných protein-proteinových interakcí. 

V rámci přednášky bude představen softwarový nástroj pro shlukování krátkých peptidových sekvencí Hammock. Program je schopen identifikovat shluky peptidů sdílejících sekvenční motiv v datech o řádově až milionech unikátních sekvencí a vytvořit vícenásobná zarovnání nalezených shluků. Pro demonstraci výsledků byla metoda aplikována na menší soubor dat obsahující různé třídy ligandů SH3 domén a větší data reprezentující sekvence napodobující epitopy několika monoklonálních protilátek. Software úspěšně identifikuje známé motivy a odhalí i sekundární shluky, jejichž existence napovídá, že protilátky jsou schopny interagovat i s epitopy s mírně odlišnou sekvencí.
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