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TYK2

• ABL

• ACK

• CSK

• FAK

• FES

• FRK

• JAK

• SRC

• TEC

• SYK
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Inibitori JAK non selettivi 
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Inibitori JAK selettivi
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DRUG DESIGN

STRUCTURE-

BASED
LIGAND-BASED
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Dataset
Conversione in 

3D delle molecole
Analisi 

Conformazional

e

Allineamento
Calcolo dei MIF e 

generazione del modello 

matematico-statistico
Analisi grafica
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LIGAND-BASED
Dataset
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Balloon EEM
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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

RDKITRDKIT

BEST SCORE

LOWEST RMSD

TANIMOTO DISTANCE

PROTUDE DISTANCE
SHAEP

SIMILARITY

ONLY SHAPE
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MIF (MOLECULAR 

INTERACTION FIELD)
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r2 = 0.871 ± 0.051

q2 = 0.591 ± 0.043 

TYK2_inhibitor_M TYK2_inhibitor_S TYK2_inhibitor_C

RDkit 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 1.0

Tyk2_inhibitor_C 0.815 0.570 4 C.3.H3 2.4 1 69 16 0.4
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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
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SMINA:

Vina/minim

Vinardo/minim

Ad4scoring/minimPLANTS:

Plp

Plp95

Chemplp

DOCKING

ECRD (Experimental Conformation Re-Docking)

RCRD (Random Conformation Re-Docking)

ECCD (Experimental Conformation Cross-Docking)

RCCD (Random Conformation Re-Docking) 

DA = frmsd ≤ a + 0.5 (frmsd ≤ b – frmsd ≤ a)
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DA %
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