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Развоj апликациjе за анализу растоjања аминокиселина у протеинима”

САДРЖАЈ МОЛБЕ:

Значај теме и области:
Протеини су основни биолошки полимери састављени од аминокиселина, чиjи редослед и просторна
структура одређуjу њихову функциjу. Анализа растоjања између аминокиселина у 3Д структури протеина
пружа увид у просторне односе, стабилност и интеракциjе унутар протеина. Ова анализа jе значаjна за
боље разумевање структуре и функциjе протеина, што може имати примену у биоинформатици,
молекуларноj биологиjи и развоjу лекова.
Специфични циљ рада:
Циљ мастер рада jе развоj апликациjе за интуитивни приказ и анализу растоjања између аминокиселина
унутар протеинских структура на основу података о протеинима и растоjањима коришћеним у [1]. Ово ће
бити постигнуто кроз израду графовске базе података коришћењем система за управљање графовским
базама података Neo4j и развоj веб апликациjе засноване на оквиру Django. У графовскоj бази података,
свакa аминокиселина се представља као чвор са атрибутима: назив протеина, ланац, секундарна
структура одређена програмом DSSP, структурна класа протеина (SCOP) и координате Cα атома, док су
везе између чворова дефинисане као растоjања са пратећим атрибутима: тип, атоми и вредност
растоjања. Три типа растоjања између аминокиселина у протеину ће бити коришћена: растоjање између
Cα атома, минимално растоjање не узимаjући у обзир атом водоника и максимално растоjање не
узимаjући у обзир атом водоника. Веб апликациjа ће омогућити: 1) визуелни приказ 3Д графа протеина
заснованог на Cα координатама, 2) филтрирање приказаних веза у изабраном протеину по различитим
критериjумима као што су тип растоjања, праг растоjања, називи аминокиселина, секундарна структура
аминокиселина, минимално растоjање позициjа аминокиселина у ланцу и ланац, 3) интерактивни приказ
повезаних аминокиселина након одабира аминокиселине (чвора), 4) аутоматско израчунавање и приказ
дескриптивних статистика за издвоjена растоjања као и 5) приказ различитих статистика за све протеине
у бази података. Додатно, уколико нису задати називи аминокиселина, апликациjа ће пружати могућност
приказа броjа парова за све комбинациjе аминокиселина коjе задовољаваjу критериjуме у различитим
облицима.
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