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Molekulové rozpoznavani

* Biomolekuly rozpoznavaiji jiné (bio)molekuly

e Jejich vzajemna interakce vede k biologické odezve
(regulace, imunita)
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Molekulové dokovani

e Vzajemnou interakci dvou molekul odhaduje
molekulové dokovani

* Pokud zname strukturu receptoru, lze dokovani
pouzit k navrhu |éCiva
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Molekulova komplementarita

Komplementarita tvaru
Komplementarita fyzikalné-chemicka
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Energie komplexu

* Vznik komplexu je fizen energeticky

* Cilem dokovani je najit strukturu komplexu,
kcal/mol)




Virtualni skrining




Poza

konkrétni geometrické usporadani komplexu
receptor-ligand (angl. ,pose®)

Pose = conformations of A & B + relative orientation
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Soucasti dokovaciho software

e Reprezentace molekul — zpusob, jak znazornit
molekuly (atomy, povrch, grid)

* Prohledavaci algoritmus (searching algorithm)
— algoritmus generujici pozy (idealné
energeticky co nejvyhodnég;jsi)

e Skorovaci metoda (funkce) — metoda

posuzujici energii nadokovaného komplexu
(napr. silové pole)
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Interpolace potencialt do pravidelné
mriZze = zrychleni vypoctu
ale nizsi presnost!




mode | affinity

----- S R S S —
1 -5.4 0.000
2 -5.3  1.112
3 -5.2 1.808
4 -5.2 1.661
5 -5.2 6.848
6 -5.1 6.694
7/ -5.1 2.610
8 -5.1 2.650
9 -5.1 2.655
10 -5.0 1.993

Ukazka vystupu

| dist from best mode

| (kcal/mol) | rmsd l.b.| rmsd u.b.

3.372

RMSD = JZ?:I{ILF - Ilf}z .
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\ se zapoctenim symetrie



Spocitam vzdalenost
odpovidajicich atomu

Umochim na druhou

Provedu pro vsechny
dvojice a sectu

Vydeélim sumu celkovym
pocCtem atomu

Odmocnim RMSD = &/E?ﬂ[:ﬂl,f — IE,E}E_
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Inhibic¢ni konstanta

AG’=-RTInKeq
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Instalace Pymoldock

* Odkaz v brozurce
http://cheminf.cz/pymoldock/
e Stahnéte si Pymoldock v1.zip (dole)

* Nainstalujte Python


http://cheminf.cz/pymoldock/
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Uzitecné odkazy

http://pymolwiki.org/index.php/Main Page

http://www.pymolwiki.org/images/7/77/Pym
olRef.pdf

http://vina.scripps.edu/tutorial.html

http://wwwuser.ewdg.de/~dseelig/plugin tut
orial.html
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