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Cilem mého projektu je vytvoteni programu pro vyhledavani strukturnich podobnosti mezi proteiny
na vstupu a proteiny z databaze PDB. Z reprezentativni podmnoziny PDB databdze budou nejprve
vybrany (prochazenim FASTA sekvenci) proteiny, které vyhovi pozadavkim na sekvencni
podobnost (vyhledem ke vstupu) v mistech potencialnich kontakti; u proteinti, které projdou timto
sitem, bude dale podrobné zkoumana strukturni podobnost (s proteiny na vstupu).

Vstup:

Data mapujici kontakty v proteinech; format fadka vstupu:
ID POS1 POS2 S1 S2

kde:

- 1D je PDB identifikatorem proteinu,
S1 je prvni sekvenci uc€astnici se kontaktu,
+  S2 je druhou sekvenci uc¢astnici se kontaktu,
- POSI je pozici kontaktni sekvence S1,
POS2 je pozici kontaktni sekvence S2.

Vystup:

Data mapujici kontakty a sekundarni strukturu v proteinech podobnych proteiniim na vstupu,
format fadkt vystupu:

ID POS1 POS2 S1 S2 *CARMSD *ARMSD *TA *NDS
kde:

- ID je PDB identifikatorem proteinu,
« S1 je prvni sekvenci G€astnici se kontaktu,
S2 je druhou sekvenci G€astnici se kontaktu,
- POSI je pozici kontaktni sekvence S1,
- POS2 je pozici kontaktni sekvence S2,
CARMSD je RMSD vzdalenost alfa uhlikl v patetich kontaktnich sekvenci (udana v
angstromech)
«  ARMSD je RMSD vzdélenost vSech atomii kontaktnich sekvenci (udané v angstromech)
- TAjsou torzni thly v oblastech kontaktnich sekvenci,
«  NDS jsou sekundérni struktury v oblastech kontaktnich sekvenci.

- Prvky vystupu oznacené * jsou volitelné (viz pfepinace).

- Vypisy CARMSD, ARMSD, TA a 2NDS jsou uvozeny identifikatorem kontaktni sekvence
(S1/S2).

- Do vystupnich vypisii jsou zahrnuty 1 vstupni proteiny (pro moznost porovnani torznich uhli a
sekundarnich struktur); nalezené proteiny jsou porovnavany vzdy s tim vstupnim proteinem, ktery
jim bezprostfedné predchazi ve vystupnim vypisu.



Nepovinné parametry:

rel re2 — regularni vyrazy upfesiujici/omezujici naroky na podobnost se sekvencemi S1 a S2
vstupnich proteinti (pfi neuvedenych parametrech bude vyzadovana dokonala shoda
kontaktnich sekvenci)

Volitelné prepinace:

-G — vypis souhrnnych statistik na zvlastnich fadcich vystupu;

-C <redlné ¢islo ¢> — vypis hodnot CARMSD (ptipadné c slouZzi jako horni limit pro vypis);

-A <realné ¢islo a> — vypis hodnot ARMSD (ptipadné a slouZzi jako horni limit pro vypis);

-T — vypis hodnot torznich Ghli;

-N — vypis sekundarnich struktur;

-Q — kompletni vypis.



