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Non cNon cNon cNon c’è’è’è’è descrizione migliore del descrizione migliore del descrizione migliore del descrizione migliore del 
concetto di concetto di concetto di concetto di docking docking docking docking della seguente:della seguente:della seguente:della seguente:
Non cNon cNon cNon cNon cNon cNon cNon c’è’è’è’è’è’è’è’è descrizione migliore del descrizione migliore del descrizione migliore del descrizione migliore del descrizione migliore del descrizione migliore del descrizione migliore del descrizione migliore del 
concetto di concetto di concetto di concetto di concetto di concetto di concetto di concetto di docking docking docking docking docking docking docking docking della seguente:della seguente:della seguente:della seguente:della seguente:della seguente:della seguente:della seguente:
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che tradotto a livello molecolare:che tradotto a livello molecolare:che tradotto a livello molecolare:che tradotto a livello molecolare:che tradotto a livello molecolare:che tradotto a livello molecolare:che tradotto a livello molecolare:che tradotto a livello molecolare:che tradotto a livello molecolare:che tradotto a livello molecolare:che tradotto a livello molecolare:che tradotto a livello molecolare:

ovvero, data la struttura di due proteine ovvero, data la struttura di due proteine ovvero, data la struttura di due proteine ovvero, data la struttura di due proteine 
interagenti predire la struttura del loro interagenti predire la struttura del loro interagenti predire la struttura del loro interagenti predire la struttura del loro 
complesso.complesso.complesso.complesso.

ovvero, data la struttura di due proteine ovvero, data la struttura di due proteine ovvero, data la struttura di due proteine ovvero, data la struttura di due proteine ovvero, data la struttura di due proteine ovvero, data la struttura di due proteine ovvero, data la struttura di due proteine ovvero, data la struttura di due proteine 
interagenti predire la struttura del loro interagenti predire la struttura del loro interagenti predire la struttura del loro interagenti predire la struttura del loro interagenti predire la struttura del loro interagenti predire la struttura del loro interagenti predire la struttura del loro interagenti predire la struttura del loro 
complesso.complesso.complesso.complesso.complesso.complesso.complesso.complesso.
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P. Chakrabarti, J. Janin, "Dissecting protein-protein recognition sites," Proteins: Structure, Function, 
and Genetics, 47, 3, 2002, pp. 334-343.

Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione 
sulle proprietsulle proprietsulle proprietsulle proprietàààà delle superfici delle superfici delle superfici delle superfici 
allallallall’’’’interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:

Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione 
sulle proprietsulle proprietsulle proprietsulle proprietsulle proprietsulle proprietsulle proprietsulle proprietàààààààà delle superfici delle superfici delle superfici delle superfici delle superfici delle superfici delle superfici delle superfici 
allallallallallallallall’’’’’’’’interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:

In In In In primisprimisprimisprimis, non , non , non , non tuttetuttetuttetutte le le le le 
interazioniinterazioniinterazioniinterazioni proteinaproteinaproteinaproteina----
proteinaproteinaproteinaproteina sonosonosonosono mediate mediate mediate mediate 
dadadada unaunaunauna sola sola sola sola interfacciainterfacciainterfacciainterfaccia
(one patch, (one patch, (one patch, (one patch, aaaa), ma ), ma ), ma ), ma 
possonopossonopossonopossono essereessereessereessere due (two due (two due (two due (two 
patches, patches, patches, patches, bbbb) ) ) ) oppureoppureoppureoppure pipipipiùùùù didididi
due (more patches, due (more patches, due (more patches, due (more patches, cccc))))
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Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione 
sulle proprietsulle proprietsulle proprietsulle proprietàààà delle superfici delle superfici delle superfici delle superfici 
allallallall’’’’interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:

Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione 
sulle proprietsulle proprietsulle proprietsulle proprietsulle proprietsulle proprietsulle proprietsulle proprietàààààààà delle superfici delle superfici delle superfici delle superfici delle superfici delle superfici delle superfici delle superfici 
allallallallallallallall’’’’’’’’interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:

Una interazione Una interazione Una interazione Una interazione 
proteinaproteinaproteinaproteina----proteina proteina proteina proteina oneoneoneone----
patchpatchpatchpatch richiede una richiede una richiede una richiede una 
copertura di superficie copertura di superficie copertura di superficie copertura di superficie 
pari a 1320 pari a 1320 pari a 1320 pari a 1320 ±±±± 520 520 520 520 ÅÅÅÅ2222

P. Chakrabarti, J. Janin, "Dissecting protein-protein recognition sites," Proteins: Structure, Function, 
and Genetics, 47, 3, 2002, pp. 334-343.
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Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione 
sulle proprietsulle proprietsulle proprietsulle proprietàààà delle superfici delle superfici delle superfici delle superfici 
allallallall’’’’interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:

Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione Possiamo fare qualche considerazione 
sulle proprietsulle proprietsulle proprietsulle proprietsulle proprietsulle proprietsulle proprietsulle proprietàààààààà delle superfici delle superfici delle superfici delle superfici delle superfici delle superfici delle superfici delle superfici 
allallallallallallallall’’’’’’’’interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:interfaccia di riconoscimento:

S. Jones, A. Marin, J.M. Thornton, "Protein domain interfaces: characterization and comparison with 
oligomeric protein interfaces," Protein Engineering, 13, 2, 2000, pp. 77-82.
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Come possiamo Come possiamo Come possiamo Come possiamo virtualizzarevirtualizzarevirtualizzarevirtualizzare una una una una 
procedura di docking:procedura di docking:procedura di docking:procedura di docking:
Come possiamo Come possiamo Come possiamo Come possiamo Come possiamo Come possiamo Come possiamo Come possiamo virtualizzarevirtualizzarevirtualizzarevirtualizzarevirtualizzarevirtualizzarevirtualizzarevirtualizzare una una una una una una una una 
procedura di docking:procedura di docking:procedura di docking:procedura di docking:procedura di docking:procedura di docking:procedura di docking:procedura di docking:

GenerazioneGenerazioneGenerazioneGenerazione didididi plausibiliplausibiliplausibiliplausibili complessicomplessicomplessicomplessi proteinaproteinaproteinaproteina----
proteinaproteinaproteinaproteina sullasullasullasulla base base base base delladelladelladella complementarietcomplementarietcomplementarietcomplementarietàààà
topologicatopologicatopologicatopologica e del e del e del e del potenzialepotenzialepotenzialepotenziale elettrostaticoelettrostaticoelettrostaticoelettrostatico
((((dockingdockingdockingdocking););););

ValutazioneValutazioneValutazioneValutazione delladelladelladella stabilitstabilitstabilitstabilitàààà deideideidei singolisingolisingolisingoli complessicomplessicomplessicomplessi
con con con con llll’’’’intentointentointentointento didididi inferireinferireinferireinferire sulsulsulsul corrispettivocorrispettivocorrispettivocorrispettivo valorevalorevalorevalore didididi
∆∆∆∆GGGGbindbindbindbind ((((scoringscoringscoringscoring).).).).
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Alcune considerazioni generali:Alcune considerazioni generali:Alcune considerazioni generali:Alcune considerazioni generali:Alcune considerazioni generali:Alcune considerazioni generali:Alcune considerazioni generali:Alcune considerazioni generali:Alcune considerazioni generali:Alcune considerazioni generali:Alcune considerazioni generali:Alcune considerazioni generali:

Se la Se la Se la Se la formazioneformazioneformazioneformazione deideideidei complessicomplessicomplessicomplessi proteinaproteinaproteinaproteina----
proteinaproteinaproteinaproteina NON NON NON NON implicaimplicaimplicaimplica unaunaunauna modificazionemodificazionemodificazionemodificazione
conformazionaleconformazionaleconformazionaleconformazionale deideideidei singolisingolisingolisingoli monomerimonomerimonomerimonomeri la la la la 
proceduraproceduraproceduraprocedura didididi virtualizzazionevirtualizzazionevirtualizzazionevirtualizzazione vienevienevieneviene definitadefinitadefinitadefinita
dockingdockingdockingdocking rigidorigidorigidorigido;;;;

NelNelNelNel casocasocasocaso contrariocontrariocontrariocontrario, la , la , la , la proceduraproceduraproceduraprocedura didididi
virtualizzazionevirtualizzazionevirtualizzazionevirtualizzazione (ad (ad (ad (ad elevatoelevatoelevatoelevato gradogradogradogrado didididi complessitcomplessitcomplessitcomplessitàààà
intrinsecointrinsecointrinsecointrinseco) ) ) ) vienevienevieneviene definitadefinitadefinitadefinita docking docking docking docking flessibileflessibileflessibileflessibile....
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Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la 
virtualizzazione di un virtualizzazione di un virtualizzazione di un virtualizzazione di un docking rigidodocking rigidodocking rigidodocking rigido::::
Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la 
virtualizzazione di un virtualizzazione di un virtualizzazione di un virtualizzazione di un virtualizzazione di un virtualizzazione di un virtualizzazione di un virtualizzazione di un docking rigidodocking rigidodocking rigidodocking rigidodocking rigidodocking rigidodocking rigidodocking rigido::::::::

xxxx

yyyy

zzzz

ConsideratoConsideratoConsideratoConsiderato un un un un sistemasistemasistemasistema didididi riferimentoriferimentoriferimentoriferimento solidalesolidalesolidalesolidale con con con con ilililil centrocentrocentrocentro
didididi massamassamassamassa didididi unounounouno deideideidei due due due due oggettioggettioggettioggetti, i , i , i , i gradigradigradigradi didididi libertlibertlibertlibertàààà consentiticonsentiticonsentiticonsentiti al al al al 
secondosecondosecondosecondo sonosonosonosono semplicementesemplicementesemplicementesemplicemente 3 3 3 3 motimotimotimoti traslazionalitraslazionalitraslazionalitraslazionali e 3 e 3 e 3 e 3 motimotimotimoti
rotazionalirotazionalirotazionalirotazionali....
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Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la 
virtualizzazione di un virtualizzazione di un virtualizzazione di un virtualizzazione di un docking rigidodocking rigidodocking rigidodocking rigido::::
Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la Proviamo a formalizzare la 
virtualizzazione di un virtualizzazione di un virtualizzazione di un virtualizzazione di un virtualizzazione di un virtualizzazione di un virtualizzazione di un virtualizzazione di un docking rigidodocking rigidodocking rigidodocking rigidodocking rigidodocking rigidodocking rigidodocking rigido::::::::

xxxx

yyyy

zzzz

COMPLEMENTARIETACOMPLEMENTARIETACOMPLEMENTARIETACOMPLEMENTARIETA’’’’

ffff (tempo)(tempo)(tempo)(tempo) ffff ((((spaziospaziospaziospazio))))
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Ecco un modo per scalare lEcco un modo per scalare lEcco un modo per scalare lEcco un modo per scalare l’’’’efficacia efficacia efficacia efficacia 
del riconoscimento tra i due oggetti:del riconoscimento tra i due oggetti:del riconoscimento tra i due oggetti:del riconoscimento tra i due oggetti:
Ecco un modo per scalare lEcco un modo per scalare lEcco un modo per scalare lEcco un modo per scalare lEcco un modo per scalare lEcco un modo per scalare lEcco un modo per scalare lEcco un modo per scalare l’’’’’’’’efficacia efficacia efficacia efficacia efficacia efficacia efficacia efficacia 
del riconoscimento tra i due oggetti:del riconoscimento tra i due oggetti:del riconoscimento tra i due oggetti:del riconoscimento tra i due oggetti:del riconoscimento tra i due oggetti:del riconoscimento tra i due oggetti:del riconoscimento tra i due oggetti:del riconoscimento tra i due oggetti:

R

AssegnamoAssegnamoAssegnamoAssegnamo un un un un valorevalorevalorevalore ad ad ad ad ogniogniogniogni cellacellacellacella::::

Ext: a(i,j) = 0

Surf: a(i,j) = +1

Int: a(i,j) = -15

Ext: b(i,j) = 0

Surf: b(i,j) = +1

Int: b(i,j) = -15

L

RRRR

LLLL
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Questo da un punto di vista Questo da un punto di vista Questo da un punto di vista Questo da un punto di vista numericonumericonumericonumerico èèèè
davvero molto complesso però:davvero molto complesso però:davvero molto complesso però:davvero molto complesso però:
Questo da un punto di vista Questo da un punto di vista Questo da un punto di vista Questo da un punto di vista Questo da un punto di vista Questo da un punto di vista Questo da un punto di vista Questo da un punto di vista numericonumericonumericonumericonumericonumericonumericonumerico èèèèèèèè
davvero molto complesso però:davvero molto complesso però:davvero molto complesso però:davvero molto complesso però:davvero molto complesso però:davvero molto complesso però:davvero molto complesso però:davvero molto complesso però:

BisognaBisognaBisognaBisogna infattiinfattiinfattiinfatti computarecomputarecomputarecomputare tuttetuttetuttetutte le le le le possibilipossibilipossibilipossibili posizioniposizioniposizioniposizioni
didididi L L L L rispettorispettorispettorispetto ad R:ad R:ad R:ad R:

•per per per per esempioesempioesempioesempio tuttetuttetuttetutte le le le le rotazionirotazionirotazionirotazioni didididi L;L;L;L;

•e per e per e per e per ogniogniogniogni rotazionerotazionerotazionerotazione didididi L L L L computarecomputarecomputarecomputare tuttetuttetuttetutte le le le le transizionitransizionitransizionitransizioni
delladelladelladella grigliagrigliagrigliagriglia didididi L L L L sullasullasullasulla grigliagrigliagrigliagriglia didididi R;R;R;R;

•dadadada cui cui cui cui ilililil computocomputocomputocomputo delladelladelladella funzionefunzionefunzionefunzione didididi Score(i,jScore(i,jScore(i,jScore(i,j) = R () = R () = R () = R (i,ji,ji,ji,j)*L ()*L ()*L ()*L (i,ji,ji,ji,j).).).).
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xxxx

yyyy

zzzz
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Meno male che Fourier cMeno male che Fourier cMeno male che Fourier cMeno male che Fourier c’è’è’è’è!!!!Meno male che Fourier cMeno male che Fourier cMeno male che Fourier cMeno male che Fourier cMeno male che Fourier cMeno male che Fourier cMeno male che Fourier cMeno male che Fourier c’è’è’è’è’è’è’è’è!!!!!!!!

Funzioni, segnali e loro trasforzioniFunzioni, segnali e loro trasforzioniFunzioni, segnali e loro trasforzioniFunzioni, segnali e loro trasforzioni…………



S. MORO – Biomodeling BiotechM
M S Confidential and Property of ©2005 Molecular Modeling Section 

Dept. Pharmaceutical Sciences – University of Padova - Italy

Un piccolo bignami diUn piccolo bignami diUn piccolo bignami diUn piccolo bignami di………… Fourier!Fourier!Fourier!Fourier!Un piccolo bignami diUn piccolo bignami diUn piccolo bignami diUn piccolo bignami diUn piccolo bignami diUn piccolo bignami diUn piccolo bignami diUn piccolo bignami di…………………… Fourier!Fourier!Fourier!Fourier!Fourier!Fourier!Fourier!Fourier!
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PossiamoPossiamoPossiamoPossiamo definiredefiniredefiniredefinire trasformazionetrasformazionetrasformazionetrasformazione didididi Fourier un Fourier un Fourier un Fourier un 
operatoreoperatoreoperatoreoperatore matematicomatematicomatematicomatematico chechecheche trasformatrasformatrasformatrasforma unaunaunauna funzionefunzionefunzionefunzione
((((odododod un un un un segnalesegnalesegnalesegnale) in ) in ) in ) in unununun’’’’altraaltraaltraaltra funzionefunzionefunzionefunzione ((((odododod un un un un altroaltroaltroaltro
segnalesegnalesegnalesegnale) in ) in ) in ) in manieramanieramanieramaniera reciprocamentereciprocamentereciprocamentereciprocamente reversibilereversibilereversibilereversibile. . . . 
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La semplificazione che deriva dallLa semplificazione che deriva dallLa semplificazione che deriva dallLa semplificazione che deriva dallLa semplificazione che deriva dallLa semplificazione che deriva dallLa semplificazione che deriva dallLa semplificazione che deriva dall’’’’’’’’applicazione applicazione applicazione applicazione applicazione applicazione applicazione applicazione 
della FT spero sia molto della FT spero sia molto della FT spero sia molto della FT spero sia molto della FT spero sia molto della FT spero sia molto della FT spero sia molto della FT spero sia molto evidenteevidenteevidenteevidenteevidenteevidenteevidenteevidente…………………… dato che dato che dato che dato che dato che dato che dato che dato che 
siamo interessati proprio agli siamo interessati proprio agli siamo interessati proprio agli siamo interessati proprio agli siamo interessati proprio agli siamo interessati proprio agli siamo interessati proprio agli siamo interessati proprio agli intorniintorniintorniintorniintorniintorniintorniintorni dei dei dei dei dei dei dei dei 
massimi di intensitmassimi di intensitmassimi di intensitmassimi di intensitmassimi di intensitmassimi di intensitmassimi di intensitmassimi di intensitàààààààà!!!!!!!!
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Surface Interior Binding Site
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e dopo la complementariete dopo la complementariete dopo la complementariete dopo la complementarietàààà topologica topologica topologica topologica 
quella elettrostatica vien da squella elettrostatica vien da squella elettrostatica vien da squella elettrostatica vien da séééé!!!!
e dopo la complementariete dopo la complementariete dopo la complementariete dopo la complementariete dopo la complementariete dopo la complementariete dopo la complementariete dopo la complementarietàààààààà topologica topologica topologica topologica topologica topologica topologica topologica 
quella elettrostatica vien da squella elettrostatica vien da squella elettrostatica vien da squella elettrostatica vien da squella elettrostatica vien da squella elettrostatica vien da squella elettrostatica vien da squella elettrostatica vien da séééééééé!!!!!!!!

Per ogni complesso precedentemente Per ogni complesso precedentemente Per ogni complesso precedentemente Per ogni complesso precedentemente 
selezionato in base alla selezionato in base alla selezionato in base alla selezionato in base alla 
complementarietcomplementarietcomplementarietcomplementarietàààà topologica, topologica, topologica, topologica, 
possiamo applicare lpossiamo applicare lpossiamo applicare lpossiamo applicare l’’’’equazione di equazione di equazione di equazione di 
Coulomb interCoulomb interCoulomb interCoulomb inter----molecolare:molecolare:molecolare:molecolare:
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Ma la sola componente elettrostatica ci Ma la sola componente elettrostatica ci Ma la sola componente elettrostatica ci Ma la sola componente elettrostatica ci 
aiuta a decodificare la stabilitaiuta a decodificare la stabilitaiuta a decodificare la stabilitaiuta a decodificare la stabilitàààà dei vari dei vari dei vari dei vari 
complessi proteinacomplessi proteinacomplessi proteinacomplessi proteina----proteina?proteina?proteina?proteina?

Ma la sola componente elettrostatica ci Ma la sola componente elettrostatica ci Ma la sola componente elettrostatica ci Ma la sola componente elettrostatica ci Ma la sola componente elettrostatica ci Ma la sola componente elettrostatica ci Ma la sola componente elettrostatica ci Ma la sola componente elettrostatica ci 
aiuta a decodificare la stabilitaiuta a decodificare la stabilitaiuta a decodificare la stabilitaiuta a decodificare la stabilitaiuta a decodificare la stabilitaiuta a decodificare la stabilitaiuta a decodificare la stabilitaiuta a decodificare la stabilitàààààààà dei vari dei vari dei vari dei vari dei vari dei vari dei vari dei vari 
complessi proteinacomplessi proteinacomplessi proteinacomplessi proteinacomplessi proteinacomplessi proteinacomplessi proteinacomplessi proteina--------proteina?proteina?proteina?proteina?proteina?proteina?proteina?proteina?
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Area Accessibile al Solvente (ASA) ed Area Accessibile al Solvente (ASA) ed Area Accessibile al Solvente (ASA) ed Area Accessibile al Solvente (ASA) ed 
Energia Libera di Solvatazione (Energia Libera di Solvatazione (Energia Libera di Solvatazione (Energia Libera di Solvatazione (∆∆∆∆GGGGsolsolsolsol):):):):
Area Accessibile al Solvente (ASA) ed Area Accessibile al Solvente (ASA) ed Area Accessibile al Solvente (ASA) ed Area Accessibile al Solvente (ASA) ed Area Accessibile al Solvente (ASA) ed Area Accessibile al Solvente (ASA) ed Area Accessibile al Solvente (ASA) ed Area Accessibile al Solvente (ASA) ed 
Energia Libera di Solvatazione (Energia Libera di Solvatazione (Energia Libera di Solvatazione (Energia Libera di Solvatazione (Energia Libera di Solvatazione (Energia Libera di Solvatazione (Energia Libera di Solvatazione (Energia Libera di Solvatazione (∆∆∆∆∆∆∆∆GGGGGGGGsolsolsolsolsolsolsolsol):):):):):):):):

∆∆∆∆GGGGsolsolsolsol = = = = ffff ((((ASAASAASAASAcomcomcomcom))))
= = = = ΣΣΣΣi i i i σσσσiiii ASAASAASAASAiiii
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Avere una stima della misura di una Avere una stima della misura di una Avere una stima della misura di una Avere una stima della misura di una 
superficie non poi cossuperficie non poi cossuperficie non poi cossuperficie non poi cosìììì difficile!difficile!difficile!difficile!
Avere una stima della misura di una Avere una stima della misura di una Avere una stima della misura di una Avere una stima della misura di una Avere una stima della misura di una Avere una stima della misura di una Avere una stima della misura di una Avere una stima della misura di una 
superficie non poi cossuperficie non poi cossuperficie non poi cossuperficie non poi cossuperficie non poi cossuperficie non poi cossuperficie non poi cossuperficie non poi cosìììììììì difficile!difficile!difficile!difficile!difficile!difficile!difficile!difficile!

Superficie Coperta:  ASASuperficie Coperta:  ASASuperficie Coperta:  ASASuperficie Coperta:  ASARLRLRLRL –––– ASAASAASAASARRRR ---- ASAASAASAASALLLL
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un esempio un esempio un esempio un esempio concretoconcretoconcretoconcreto…………un esempio un esempio un esempio un esempio un esempio un esempio un esempio un esempio concretoconcretoconcretoconcretoconcretoconcretoconcretoconcreto……………………
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CAPRICAPRICAPRICAPRI…………CAPRICAPRICAPRICAPRICAPRICAPRICAPRICAPRI……………………

CAPRI: CAPRI: CAPRI: CAPRI: CriticalCriticalCriticalCritical AssessmentAssessmentAssessmentAssessment ofofofof PRedictionPRedictionPRedictionPRediction ofofofof
InteractionsInteractionsInteractionsInteractions (http://www.ebi.ac.uk/(http://www.ebi.ac.uk/(http://www.ebi.ac.uk/(http://www.ebi.ac.uk/msdmsdmsdmsd----srvsrvsrvsrv/capri/)/capri/)/capri/)/capri/)
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CrystallographicCrystallographicCrystallographicCrystallographic ProteinProteinProteinProtein----
ProteinProteinProteinProtein ComplexesComplexesComplexesComplexes SubunitsSubunitsSubunitsSubunits SplittingSplittingSplittingSplitting MonomerMonomerMonomerMonomer preparationpreparationpreparationpreparation

• Adding Hydrogens
• Hydrogens Minimization
• Mutants Preparation
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e come giudichiamo chi vince?e come giudichiamo chi vince?e come giudichiamo chi vince?e come giudichiamo chi vince?e come giudichiamo chi vince?e come giudichiamo chi vince?e come giudichiamo chi vince?e come giudichiamo chi vince?e come giudichiamo chi vince?e come giudichiamo chi vince?e come giudichiamo chi vince?e come giudichiamo chi vince?

RMSD = root mean square deviation

n

xx
RMSD
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RMSD = 4.5 Å
RMSD = 0.5 Å
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• ClusPro http://cluspro.bu.edu/

• Ftdock http://www.sbg.bio.ic.ac.uk/docking/

• Zdock http://zlab.bu.edu/zdock/

• Gramm http://vakser.bioinformatics.ku.edu/main/resources_gramm.php

• Haddock http://www.nmr.chem.uu.nl/haddock/

• Hex http://hex.loria.fr/

• Rosetta       http://graylab.jhu.edu/docking/rosetta/

e buon e buon e buon e buon dockingdockingdockingdocking…………e buon e buon e buon e buon e buon e buon e buon e buon dockingdockingdockingdockingdockingdockingdockingdocking……………………


