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Dataset

Articolo 1

Articolo 2

Articolo 3

Articolo 4

Analisi 

conformazionale

• Balloon

• RDkit

• Openbabel

Allineamenti CoMFA Risultati

PDB 14 cristalli Separazione molecole

Training set

Test set

2.

1.

3.
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Balloon RDkit Openbabel
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1. Meno attiva

2. Più attiva

3. Più flessibile

4. Più rigida

5. Più pesante

6. Più lunga

7. Meno polare

8. Più polare

9. Con più alta MR

10. Con più bassa MR

11. Con il più alto numero HA

12. Con il più basso numero di HA

13. Con il più alto numero HD

14. Con il più basso numero di HD

15. Con il più alto LogP

16. Con il più basso LogP

48 allineamenti

1. 3ZON

2. 4OLI

3. 4WOV

4. 5C01

5. 5C03

6. 5TKD

7. 6NSL

8. 6NZE

9. 6NZF

10. 6NZH

11. 6NZP

12. 6NZQ

13. 6NZR

14. 7AX4

42 allineamenti
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Balloon r2 q2 OPC P GS GE ε CO MS

Tyk2_inhibitor_M 0.925 0.511 5 C.3.H3 1.3 7 13 5 0.5

Tyk2_inhibitor_S 0.942 0.535 6 C.3 2 5 8 30 0.05

Tyk2_inhibitor_C 0.852 0.447 4 O.2 1.3 5 80 27 0.6

r2 = 0.906 ± 0.048, q2 = 0.498 ± 0.045 

TYK2_inhibitor_M TYK2_inhibitor_S TYK2_inhibitor_C
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r2 = 0.871 ± 0.051, q2 = 0.591 ± 0.043 

TYK2_inhibitor_M TYK2_inhibitor_S TYK2_inhibitor_C

Balloon r2 q2 OPC P GS GE ε CO MS

Tyk2_inhibitor_M 0.883 0.563 5 C.3.H3 1.3 7 13 5 0.5

Tyk2_inhibitor_S 0.915 0.640 6 N.am 1.5 2 37 15 1

Tyk2_inhibitor_C 0.815 0.570 4 C.3.H3 2.4 1 69 16 0.4
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r2 = 0.808 ± 0.161, q2 = 0.423 ± 0.039 

TYK2_inhibitor_M TYK2_inhibitor_S TYK2_inhibitor_C

Balloon r2 q2 OPC P GS GE ε CO MS

Tyk2_inhibitor_M 0.801 0.452 3 N.am 2.8 4 61 16 1

Tyk2_inhibitor_S 0.972 0.439 6 O.2 2 1 62 15 0.2

Tyk2_inhibitor_C 0.650 0.379 2 C.3.H3 2.2 3 42 26 0.1
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r2 = 0.864 ± 0.042, q2 = 0.531 ± 0.056 

Balloon r2 q2 OPC P GS GE ε CO MS

Tyk2_inhibitor_M 0.898 0.543 6 N.am 2.8 4 61 16 1

Tyk2_inhibitor_S 0.817 0.470 4 O.2 2 1 62 15 0.2

Tyk2_inhibitor_C 0.876 0.580 5 C.3.H3 2.2 3 42 26 0.1

TYK2_inhibitor_M TYK2_inhibitor_S TYK2_inhibitor_C
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r2 = 0.885 ± 0.026, q2 = 0.580 ± 0.017 

TYK2_inhibitor_M TYK2_inhibitor_S TYK2_inhibitor_C

Balloon r2 q2 OPC P GS GE ε CO MS

Tyk2_inhibitor_M 0.907 0.576 4 C.3.H3 1.5 2 61 5 0.9

Tyk2_inhibitor_S 0.856 0.565 4 O.2 2.2 4 50 24 0.4

Tyk2_inhibitor_C 0.891 0.600 4 N.am 2 9 6 30 1
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r2 = 0.775 ± 0.054, q2 = 0.643 ± 0.023 

TYK2_inhibitor_M TYK2_inhibitor_S TYK2_inhibitor_C

Balloon r2 q2 OPC P GS GE ε CO MS

Tyk2_inhibitor_M 0.778 0.664 3 H.P 1.8 10 76 24 0.4

Tyk2_inhibitor_S 0.720 0.647 2 N.am 3.4 6 42 20 0.9

Tyk2_inhibitor_C 0.827 0.618 4 C.3 2 5 8 30 0.05
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r2 = 0.926 ± 0.057, q2 = 0.516 ± 0.026 

TYK2_inhibitor_M TYK2_inhibitor_S TYK2_inhibitor_C

Balloon r2 q2 OPC P GS GE ε CO MS

Tyk2_inhibitor_M 0.864 0.487 4 H.P 2.5 4 17 21 0.8

Tyk2_inhibitor_S 0.975 0.535 6 C.3.H3 1.4 9.0 58 9 0.4

Tyk2_inhibitor_C 0.938 0.526 4 H.P 1.3 2 16 5 0.7



Matteo Santucci 197/3/2024

• I modelli finali risultano avere una certa distribuzione di valori, con una 

dispersione che risulta essere bassa

• La deviazione standard misurata mostra una certa costanza.

• L’interpretazione grafica porta agli stessi risultati sia tra i diversi modelli 

ottenuti partendo dalla stessa analisi conformazionale sia tra modelli ottenuti da 

analisi conformazionali differenti.

Questi risultati dimostrano che la procedura applicata mediante il portale 

3d-qsar.com permette di definire modelli altamente affidabili e 

riproducibili dimostrando che la field-based 3D-QSAR è uno strumento 

valido da poter utilizzare in drug design.
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