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Quantitative Structure-Activity Relationships-1
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Quantitative Structure-Activity Relationships-3
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Quantitative Structure-Activity Relationships-6
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Quantitative Structure-Activity Relationships-7
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Quantitative Structure-Activity Relationships-8
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Sviluppo di cinque modelli 3D-QSAR
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Sviluppo di cinque modelli 3D-QSAR
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Modello 3D-QSAR unico




Modello unico
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Risultati analisi statistica effettuati sul modello unico
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Conclusioni-1 GG

(FAome) Carmen) Fon)MolEn /AR DesEn)

« L’analisi del modello unico 3D-QSAR, ha evidenziato quelle regioni intorno allo
scaffold simil-nucleotidico ritenute importanti ai fini dell’attivita biologica

* Generalmente le mappe derivanti dall’analisi 3D-QSAR non possono essere
utilizzate per estrarre informazioni sulle possibili interazioni ligando-recettore,
poiche influenzate da errori di modellazione, di allineamento e di metodi di
correlaziofie

- ( Tuttavia, e Stato possibile azzardare le zone di interazione tra molecole sottoposte
all’analisi computazionale e recettore
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Conclusioni-2 ne C
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A le‘interazioni di natura elettrostatica dovute alla presenza di gruppi in grado di
donarefaceettare legami idrogeno sembrano avere un ruolo chiave

B: le caratteristiche steriche a tal livello appaiono avere un ruolo dominante. Si
potrebbe arguire la presenza di una tasca recettoriale in grado di ospitare
sostituenti di natura alchilica di appropriate dimensioni e forma

C: la zona in blu, apparentemente una tasca di natura idrofobica, sembra atta ad
accogliere al proprio interno gruppi aromatici non troppo ingombranti

D: in verde ¢ indicata I’area spesso coinvolta nell’interazione con I’ossidrile. La
presenza al nucleo principale di un idrossile in posizione 8 considerato fondamentale
ai fini dell’attivita porterebbe a ritenere la formazione di cruciali interazioni di tipo
elettrostatico a tale livello
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