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DA (Docking Accuracy) = fraysper + 0-5 (Fraspes - frmspes)

ECRD vs MCRD
Software ADAY%
Surflex -14.56
Paradocks pmf04 -12.03
Paradocks p-score -12.50
Vina -11.76
Dock -5.85
Autodock -7.94
Plants chemplp -10.60
Plants plp -8.39
Plants plp95 -9.18
Media -10.31
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DA (Docking Accuracy) = fraysper + 0-5 (Fraspes - frmspes)

ECCD MCCD ECCD vs MCCD
BD

Software ADA%
Surflex -4.75
Paradocks pmf04 -5.38
Paradocks p-score -11.08
Vina -4.59

Dock -1.27
Autodock -4.11

Plants chemplp -4.12

Plants plp -4.91
Plants plp95 -2.53
Media -4.75
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DA (Docking Accuracy) = fraysper + 0-5 (Fraspes - frmspes)

ECRD vs BD-ECCD MCRD vs BD-MCCD
Software ADA% Software ADA%
Surflex +20.09 Surflex +29.91
Paradocks pmf04 +19.62 Paradocks pmf04 +26.27
Paradocks p-score +25.63 Paradocks p-score +27.06
Vina +22.94 Vina +30.11
Dock +11.71 Dock +16.30
Autodock +21.04 Autodock +24.87
Plants chemplp +14.56 Plants chemplp +21.04
Plants plp +16.77 Plants plp +20.25
Plants plp95 +17.09 Plants plp95 +23.73

+18.83 Media +24.36
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Nel Re-Docking i programmi sono molto influenzati dalla scelta
della conformazione di input (ADA% ~10%). Con il Cross-Docking
(ADA% ~4%) tale influenza e’ stata ridotta di circa il 60%.

In termini di docking accuracy il Cross-Docking (~70-75%)
garantisce prestazioni maggiori del Re-Docking (~50-60%).

L'implementazione del metodo “prima scelta” incrementa
ulteriormente la DA% (~80-90%) ed in fase di applicazione su un
test set esterno ha dimostrato di essere effettivamente predittiva.
Limitazioni.

Al fine di confermare i risultati ottenuti, ulteriori studi sono in corso

sia su un piu vasto numero di complessi per ogni target e sia su
altri target non ancora inclusi.

Il protocollo qui sviluppato sara incluso nel server 3-D QSAR
(www.3d-qgsar.com) sviluppato dal’RCMD.
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