Abstrakt

Znalost trojrozmérné struktury proteinu je extrémné dilezita pro plné pochopeni jeho funkce a
molekularnich interakci. Struktura je typicky urcovana experimentalné pomoci X-ray krystalografie a
NMR spektroskopie, bohuzel membranové proteiny ¢asto znamenaji pro tyto metody vazny problém.
Vychodiskem je vypocetni predikce na zakladé jiz zjisténych dat.

Ab initio predikce trojrozmérnych modeltt membranovych proteint je komplexni proces, ktery
nevyuziva zddnou dostupnou strukturu proteinu jako celkovou Sablonu. Existuje par softwari, které se
timto procesem zabyvaji a vybrané ¢tyfi jsou detailné popsany v této praci. Jedna se o dva programy
pro predikci transmembranovych helikalnich proteint (Rosetta, EVfold_membrane) a dva pro predikci
transmembranovych beta barelt (EVfold_bb, 3D-SPOT).

Hlavni pfistupy, které jsou vyuzivany v predikci trojrozmérné struktury proteinu, jsou
vkladani kratkych usekd sekvence aminokyselin, které jsou odvozené ze zjisténych proteinovych
struktur (Rosetta), vyuzivani evolu¢ni informace z mnoha jinych sekvenci proteinti (EVfold) a tvorba
beta barelové domény na zakladé kombinovani sousednich antiparalelnich beta fetézci (3D-SPOT).
Kazdy software pouziva rizné externi programy na feSeni specifickych problému, jako naptiklad
predikce transmembranovych Usekli z pouhé sekvence nebo programy na dohledavani homolognich
sekvenci.

I pfes mnozstvi problému udélaly predikéni programy zna¢ny vyvoj a s rostoucim vypocetnim
vykonem a lep§imi algoritmy bude jisté zajimavé sledovat, kam bude v budoucnu predikce smétovat.
Cilem prace je detailni nahled na pouzivané metody a pfiblizit ctenaitm n€kdy tézko pochopitelné

algoritmy.



