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1ZXC 8* 3EWJ 143
2A8H 67* 3G42 140*
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2FV5 0,56* ---- 0,03 3KME 96
2FV9 65* 3LOT -

2147 2,2* 3LOV 23
2010 28 3LE9 6
3B92 10* 3LEA 0,77
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- Validazione della procedura di predizione del binding

1. INTRODUZIONE mode per un ligando capace di legare la TACE
s * |l programma SURFLEX e quello che ha dimostrato la
-Struttura dell’enzima migliore performance
- Inibitori

* |l confronto diretto tra la procedura di docking su

2. DOCKING . iy . .
MOL ECOLARE corpp_lesm_ non mmmrlzzatl e sottoposti ad
D King fessyment ottimizzazione geometrica con GROMACS ha
- Esecuzione suggerito che si ottengono migliori risultati usando i
3. RISULTATI complessi originali
y S - La procedura e stata usata per la progettazione di
- Cross-Docking ] . o ‘ ] i
- Validazione Metodo una nuova libreria di ligandi in collaborazione con il
4 CONCLUSIONI centro ricerche C4T (Tor Vergata), ma per motivi di

segretezza non e stata inclusa in questo lavoro
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