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Interazioni Ligando-Recettore: analisi del “binding mode” di nuovi
derivati indolici ad attivita anti-HIV mediante simulazioni di
docking molecolare al calcolatore.
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Molecular Docking

Energy = —52.98 kcal/mol RMSD = 0.89 Angstrom

Cluster Rank =
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Conformazioni
di docking del
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SCELTA DELLA CONFORMAZIONE
MACROMOLECOLARE

1

1JLQ-739W94 RS1202
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NUOVI INIBITORI

Lead Compound

(R51202)
s

Derivati Carbossiamidici
Derivati Carbossiidrazidici
Derivati Peptidici

Derivati Eterociclici
Derivati Sostituiti

Analoghi di RS1202
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DERIVATI

Carbossiamidici

Analoghi
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Conclusioni

A- Lanalisi del binding mode di un ligando
allinterno del proprio enzima permette di fare delle
ipotesi, prima ancora di provare sperimentalmente ad
eseguire. test farmacologici, circa la possibile
conformazione del ligando nel sito di legame di un

_enzima.
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B- L'ottenimento di strutture allineate mediante
docking molecolare permette di correlare direttamente
la conformazione del ligando con il proprio enzima in
modo da poter effettuare modifiche strutturali allo
scopo di aumentarne l'attivita.
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