Projekt z bioinformatiky II —IV114 Radek Meloun

Specifikace projektu:

Cilem projektu je pokusit se identifikovat v relevantnich datech z PDB proteiny se zménénou
konektivitou. Prace bude zahrnovat otestovani a prisluSnou modifikaci vhodnych nastroja
(pfedevsim diive ptfipraveny program Connectld), dale vybér vhodnych dat k analyze, provedeni
analyzy a feSeni problému filtrace a interpretace vysledki.

1. Otestovani programu nad modelovymi daty
Ovéfeni spravnosti programu.
Ove¢érteni redlné rychlosti béhu.
Modifikace kédu dle zjisténych problémii.
2. Vybeér relevantnich dat z PDB pro dalsi zpracovani
Urcenti kritérii vhodnosti dat pro hledani zménéné konektivity.
Technika vyhleddvani vhodnych dat (nastroje, PISCES, CULLED...).
3. Spusténi nad vybranymi daty
Otestovani vhodného nastaveni parametrt.
Odhad doby vypoctu nad konkrétnimi vybranymi daty.
Technické feseni spusténi vypoctu (na jakych strojich a jakym zplisobem).
4. Filtrace vysledk
V zévislosti na vystupu upravovat nastaveni vychozich parametrt.
Zjistit, co jsou dobré vysledky a ty se pokusit vyfiltrovat.
5. Interpretace vysledki

Zajimavé vysledky pro ndzornost vizualizovat (PyMol), vytahnout pfislusné sekvence
apod.

Tyto vysledky déle interpretovat — zda se nejedna jen o trividlni pfipady (sekundéarni
struktury apod.).



