
Abstrakt  

 Znalost trojrozměrné struktury proteinu je extrémně důležitá pro plné pochopení jeho funkce a 

molekulárních interakcí. Struktura je typicky určována experimentálně pomocí X-ray krystalografie a 

NMR spektroskopie, bohužel membránové proteiny často znamenají pro tyto metody vážný problém. 

Východiskem je výpočetní predikce na základě již zjištěných dat. 

 Ab initio predikce trojrozměrných modelů membránových proteinů je komplexní proces, který 

nevyužívá žádnou dostupnou strukturu proteinu jako celkovou šablonu. Existuje pár softwarů, které se 

tímto procesem zabývají a vybrané čtyři jsou detailně popsány v této práci. Jedná se o dva programy 

pro predikci transmembránových helikálních proteinů (Rosetta, EVfold_membrane) a dva pro predikci 

transmembránových beta barelů (EVfold_bb, 3D-SPOT).   

 Hlavní přístupy, které jsou využívány v predikci trojrozměrné struktury proteinu, jsou 

vkládání krátkých úseků sekvence aminokyselin, které jsou odvozené ze zjištěných proteinových 

struktur (Rosetta), využívání evoluční informace z mnoha jiných sekvencí proteinů (EVfold) a tvorba 

beta barelové domény na základě kombinování sousedních antiparalelních beta řetězců (3D-SPOT). 

Každý software používá různé externí programy na řešení specifických problémů, jako například 

predikce transmembránových úseků z pouhé sekvence nebo programy na dohledávání homologních 

sekvencí. 

 I přes množství problémů udělaly predikční programy značný vývoj a s rostoucím výpočetním 

výkonem a lepšími algoritmy bude jistě zajímavé sledovat, kam bude v budoucnu predikce směřovat. 

Cílem práce je detailní náhled na používané metody a přiblížit čtenářům někdy těžko pochopitelné 

algoritmy. 


