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Il docking molecolare è una tecnica computazionale utilizzata in chimica e biologia 
computazionale per predire l'interazione tra molecole diverse. 

Recettore

Ligando Pose generate Posa selezionata
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APPROCCIO ATOMICO 

𝐷𝐴 = 𝑓𝑟𝑚𝑠𝑑 ≤ 2 + 0.5 (𝑓𝑟𝑚𝑠𝑑 ≤ 3 − 𝑓𝑟𝑚𝑠𝑑 < 2)
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APPROCCIO VOLUMETRICO

Vol.Overlap = 97% Vol.Overlap = 55%
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Tipologia di 
Target 

Validazione 
del docking 

• Approccio atomico 
• Approccio volumetrico 

Programma 
Selezionato

SUPER 
PROGRAMMA
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Dataset di complessi 

Re-docking e Cross-docking

DA atomica e DA volumetrica 

Analisi dei dati



Nicolò Maria Pasquini 77/3/2024

Refined set de 
PDBbind database 

ed.2020 
(1412 targets,

5316 complessi )

Selezione per numero di 
complessi ≥ 4

Targets con numero di 
complessi ≥ 4 
(309 Targets)di Divisione dei ligandi in 

quattro cluster

Targets con complessi 
dei quattro centroidi

Targets monomerici, con 
un numero di ligandi 4 

derivanti dal processo di 
clusterizzazione.  

(60 Targets)

Pulizia e allineamento dei 
targets 

Dataset finale di 60 targets
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SMINA
• Vinardo
• Vina 
• Ad4 Scoring  

PLANTS 
• Plp
• Plp95 
• Chemplp

iGEMDOCK IDOCK GLAMDOCK SLIDE GALAXYDOCK LEDOCK
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Re-Docking 

Cross-Docking 
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• 960 docking molecolari per ciascuna Scoring function, di cui 240 Re-docking e 720 Cross-docking.
• In totale quindi sono stati valutati circa 11.520 docking molecolari provenienti da 8 programmi diversi

e 12 scoring function differenti.

V𝐷𝐴=𝑓%Vol.Overlap ≥ 80 + 0,75𝑓70 ≤ %Vol.Overlap < 80 
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In questo modo è stato possibile paragonare e valutare i programmi con entrambe le %DA ( Docking
Accurancy) sia volumetrica, che atomica.
Per programmi e le scoring function analizzate ( in base al dataset preso come di riferimento ) questi
sono le percentuali di DA ottenute:

68.2
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In questo modo è stato possibile paragonare e valutare i programmi con entrambe le %DA ( Docking
Accurancy) sia volumetrica, che atomica.
Per programmi e le scoring function analizzate ( in base al dataset preso come di riferimento ) questi
sono le percentuali di DA ottenute:

56.2
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Py-PDB: Utilizzato per la preparazione dei ligandi e delle proteine 

Py-MolEdit: Utilizzato per la correzione delle strutture cristallografiche 

Py-Docking: Utilizzato per l’esecuzione dei docking e il calcolo dei parametri di valutazione 

https://www.3d-qsar.com
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Approccio atomico Approccio volumetrico

Valutazione e validazione più accurata del programma di 
docking 

La VDA da una chiara indicazione per valutare la posa di legame 
di una molecola a binding mode sconosciuto
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Valutazione e validazione più accurata del programma 
di docking 

‘’’Super Programma’’

Usare il programma più performante per ogni proteina invece di usare un 
solo programma per tutti i tipi di target
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Valutazione e validazione più accurata del programma 
di docking 

‘’’Super Programma’’

Usare il programma più performante per ogni proteina invece di usare un 
solo programma per tutti i tipi di target
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