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perché  la necessità di 

questo database?

??

?
?

???

?
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Crescente necessità di catalogare dati

Diffusione di banche dati chimiche 

Integrazione dell’ 

informatica nelle scienze 

chimiche e biologiche
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Viene descritta 

l’utilità del linguaggio 

di programmazione 

Python nella 

biologia, astrofisica e 

neuroscienze

Viene finalmente dato un 

riconoscimento ufficiale alla 

CHEMIOINFORMATICA
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2013: premio Nobel per la chimica dato a tre 
Chimici Computazionali:

Michael Levitt, Martin Karplus, Arieh Warshel

che hanno condotto studi sulla molecola del 

RETINALE

sviluppando  un programma in grado di includere 

le leggi della meccanica quantistica

per lo studio del comportamento 

degli elettroni
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Python

linguaggio potente

semplice da studiare

facile utilizzazione

elaborare dati in modo efficiente e veloce

opensource
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Strumenti 

impiegati

Python

Django

Openmoldb

Openbabel e pybel

Rdkit

Jsme e Jsmol

Chemdoodle

PubChemPy
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L’obiettivo futuro del 

laboratorio RCMD è 

implementare questo 

server con nuove 

applicazioni:

Allineamenti molecolari

Calcoli 3-D_QSAR

Applicazioni structure-based (SB, 

molecular docking)

Il risultato ottenuto è un web server 

pienamente funzionante
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Per il momento è disponibile solo il database contenente 

molecole di origine naturale. 

La compilazione del database ha richiesto un lavoro 

pionieristico e inconsueto per un corso di laurea imperniato 

nelle scienze farmaceutiche. 

Tuttavia i recenti report scientifici su riviste del settore 

farmaceutico riportano sempre più metodi di “drug design” 

direttamente implementati in web server.
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Ricerca attività farmacologica di 
composti naturali

Possibilità di catalogazione 
sistematica di composti
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Come si presenta all’interno il 

server?
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Home page
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BrowseDB
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Molecule
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Search
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Questo 

database offre 

la possibilità di 

ricercare le 

molecole

Secondo coefficiente di 

Tanimoto

Secondo lo scaffold

+  ulteriore filtro 

Regole del cinque di 

Lipinski
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È un numero compreso tra 0 e 1

Calcola la similarità tra due o 

più molecole 
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Si vanno a ricercare tutte le 

molecole contenenti al loro 

interno la struttura disegnata
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•Rispettare 
le regole 
di Lipinski

Una 
molecola,per 

essere 
“druggable”

DEVE
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Ulteriore filtro: regole del 5 

di Lipinski

4 REGOLE

Non più di cinque donatori di

legami idrogeno

Non più di dieci accettori di

legami idrogeno

Peso molecolare

minore di 500 daltons

Coefficiente di partizione ottanolo-acqua

non più di 5
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Impostare come filtro di default i 

valori di Lipinski vuol dire, con  

una buona probabilità, ottenere 

molecole che abbiano un’ attività 

biologica e/o farmacologica
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Impostare come filtro di default i 

valori di Lipinski vuol dire, con  

una buona probabilità, ottenere 

molecole che abbiano un’ attività 

biologica e/o farmacologica

Pfizer 
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Come possiamo 

conoscere l’ attività 

biologica?

CID

PUBCHEM
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Contiene solo molecole di origine naturale, escludendo quelle di sintesi

Strumento di screening veloce, utile per la scelta di molecole di cui 

intraprendere la sintesi, partendo da strutture presenti in natura, che 

possono avere  un numero minore di effetti collaterali rispetto ai farmaci 

totalmente sintetici.

È accessibile a tutti      (http://naturaldb.rcmd.it)

Si può individuare velocemente un set di molecole da cui si può, per 

similitudine con altri farmaci, identificare una potenziale attività e 

risalire alla struttura in 2D, 3D e a tutti i parametri

Parte delle molecole presentano attività farmacologica, confermabile 

tramite collegamento diretto a PubChem
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http://naturaldb.rcmd.it/ 

http://naturaldb.rcmd.it/

