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Il docking molecolare

Il docking molecolare & una tecnica computazionale utilizzata in chimica e biologia
computazionale per predire l'interazione tra molecole diverse.
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Valutazione e validazione del docking molecolare
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APPROCCIO ATOMICO
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Volume di Sovrapposizione
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APPROCCIO VOLUMETRICO
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Obiettivo della tesi
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Metodologia di lavoro
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Selezione e preparazione del Dataset
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Programmi di docking molecolare
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Esecuzione del docking molecolare

Re-Docking
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Dati ottenuti e risultati

* 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.
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Dati ottenuti e risultati

In questo modo e 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:
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Dati ottenuti e risultati

In questo modo e 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:
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Piattaforma 3d-gsar.com
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Aypyolticaitions Py-MolEdit { Py-ConfSearch Py-Align
Py-CoMFA Py-ComBinE Py-Docking -
, Py-Pharm ‘ Py-FDB Py-Graph
Exqplare Apps —|| e =

Py-PDB: Utilizzato per la preparazione dei ligandi e delle proteine
Py-MolkEc
Py-Docking: Utilizzato per I'esecuzione dei docking e il calcolo dei parametri di valutazione

https://www.3d-gsar.com
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Conclusioni

Approccio atomico Approccio volumetrico
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La VDA da una chiara indicazione per valutare la posa di legame
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Valutazione e validazione piu accurata del programma di
docking

di una molecola a binding mode sconosciuto
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Conclusioni

Valutazione e validazione piu accurata del programma
di docking

: ”Super Programma

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