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OCH EtOH, HCI
0 (catalizzatore)
—_—
)\ ¥ R
S N O - 70° C
H
Lab Code R Lab Code
1 | MC3443 \@ 8 |MC3926
2 |MC3444 ' 9 | MC3927
3 | MC3920 ' 10 | MC3940
4 |MC3921| ) | 11 |MC3941
5 | MC3922 ' 12 | MC3942
6 |MC3923 \@> 13 | MC3943
MC3925| 0
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3-D QSAR

Py-C MFA 3-D QSAR
-
Molecola piu attiva Yt e Molecola meno attiva
1554915 0,82 0,79 1342076
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Journal of

Medicinal Chemistry

Subscriber access provided by UNIVERSITA DI ROMA LA SAPIENZA

Prediction of Drug Binding Affinities by Comparative Binding Energy Analysis
Angel R. Ortiz, M. Teresa Pisabarro, Federico Gago, and Rebecca C. Wade
J. Med. Chem_, 1995, 38 (14), 2681-2691- DOI: 10.1021/jm00014a020 » Publication Date (Web): 01 May 2002
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» Generazione e applicazione modelli 3-D QSAR, COMBINE

» Creazione nuova libreria di molecole

> Predizione attivita nuove molecole

» Sintesi composti a struttura tiobarbiturica
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» Valutazione strategia sintetica delle molecole predette

» Utilizzo modelli per creazione ulteriori librerie

» Valutazione molecole tiobarbituriche sintetizzate
attraverso saggi biochimici
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Grazie per I'attenzione
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