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Identificazione di composti di Comprensione meccanismi
interesse inferazione
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DATABASE ORIGINALE
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Surflex

TARGET SELEZIONATI
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TRAINING SET TEST SET
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Dock

Paradocks

p_score PREPARAZIONE PROTEINE

Avutodock DOCKING CON

9 APPLICAZIONI
plp

PRIMA MOLECOLA
Plants CIASCUN PROGRAMMA

AutodockVina \/ \\

y PROGRAMMA MIGLIORE
PER CIASCUN TARGET

VALIDAZIONE




Metodo unificato Automatizzazione Scelta programmi

Parametri base

Spazio diricerca 5A

Stesse molecole di partenza

Procedura unificata per la valutazione dei
risultati ottenuti
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[ Eliminazione solvente ]

Eliminazione
metalli strutturali

Eliminazione
catene

Ricostruzione
amminoacidi tagliati

N\

[ Protonazione

J

Cariche
amminoacidi




e Obiettivo
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* Non considera I'energia di legame
 Risultati dipendenti dal PM
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LIGANDO + SFERA + PROTEINA
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LIGANDO ™ ’ PROTEINA

| PROTEINA ‘ + ILIGANDO‘ | LIGANDO + ‘ PROTEINA ‘

X3

BOX
LIGANDO + | SFERA | + ’ PROTEINA | SITO ATTIVO
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SURFLEX
PARADOCKS pmf04
PARADOCKS p-score
VINA

DOCK

AUTODOCK

PLANTS chemplp
PLANTS plp

PLANTS plp95

0.00

9.00 0.00

12.00 15.00 18.00 3.00 6.00 9.00 12.00

( DA = frmspez + 0-5 (frouspss = frmsp<) )
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3,38
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Deviazione
Standard RMSD
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. Self Re-Docking Re-Docking Modeled

=

= == SURFLEX
PARADOCKS pmf04 80.00
PARADOCKS p-score
VINA

DOCK

AUTODOCK 60.00
PLANTS chemplp
PLANTS plp
PLANTS plp95

59.41%
prima scelta 40.00

87.13%
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+ 57%
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DA =f RMsD<2 T 0.5 (f RMSD=<3 ~ f RMSD<2)
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Self Re-f)_ocking_ | _Iie-_Doc_:l&ng M(;deled
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Nuovo approccio

| dati confermano i presupposti

Limitazioni

Ulteriori studi in corso
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