Prakticky kazdy proces v zZivych organismech je zajiStovan promoci proteint. Proteiny vykondavaji
svoji funkci bud’ vazanim se na dalsi proteiny (protein-protein interakce), nebo na malé molekuly,
tzv. ligandy (protein-ligand interakce). Aktivni mista pro protein-ligand interakce jsou tzv. kapsy
v proteinové strukture, kam se muze ligand navazat. Predikce téchto kapes je obycejné prvnim
krokem ke studiu funkce daného proteinu a taky zakledem k strukturdlné orientovanému vyvoji
1éku. V této praci jsme udéelali prehled existujicich metod a predstavili nase vlastni vylepSeni.
Vyvynuli jsme novou funkci pro ranking kapes, ktera je zalozena na predikci ligandability
(schopnosti vazat ligand) budu viie kapsy jen na zakladé chemickych a geometrickych vlastnosi
lokalniho okoli daného bodu.



