V bakalarské praci jsem navrhl a vypracoval platformu pro testovani ligand-
based virtual screening (LBVS) metod, kterd umoznuje komunikaci pomoci webo-
vych stranek, spousténi testii na infrastrukture Metacentrum nebo vzdalenych
pocitacich pro urychleni zpracovani testl, pridavat vlastni datové sady a LBVS
metody. K programu je prilozeno nékolik zakladnich metod a z internetovych
zdroji zminénych v textu lze stdhnout dva baliky zakladnich datovych sad. Po-
uziltenost platformy byla ovéfena na dvou vzorovych ptipadech uziti. Prvnim
byla replikace a ovéreni spravnosti publikovaného experimentu. Druhym prikla-
dem bylo porovnani metody zalozené na poctu atomt v molekule s metodami
z knihovny RDKit.



