Pokrocild chemoinformatika - seminar

Cviceni 8
Pracovni list

Toto cviceni je zamérené na dokovani ligandl do enzymu cyklooxygendza COX1. Konkrétni
protein si muZete stahnout z PDB databdze pod kédem 1EQG. 30 ligandy je pfipraveno
k dokovani a mlzZete je stahnout ze studijnich matrial( (docking.zip).

Konkrétni ukoly projektu jsou:

1.
2.

Provést analyzu molekul ligandl. (duplicity a podobnost)
Stdhnout cilovy protein 1EQG z databaze. (Tento zdéznam obsahuje také informace o
interakci s molekulou léku.)
Pripravit receptor pro redokovani molekuly léku (odstranéni nepotiebnych retézcu
(chain) proteinu a heteroatomu, vyextrahovat molekulu léku do vlastniho objektu a
upravit reprezentaci molekul, box 40x40x40) a provést redokovani.
Pfipravit obrazek prvni nadokované struktury s experimentalni strukturou. Diskutovat
kvalitu predikované geometrie (POZOR! pfikaz rms_cur vraci Spatné hodnoty) a
rozhodnout, jestli je zhlediska predikované geometie tento software
(AutoDOCK/Vina) dobry pro tento protein.
Dokovat pfipravené ligandy do pfipraveného receptoru. Pro kazdé dokovani
(molekulu) pfipravit obrazek 1. nadokované struktury a experimentdlni strukturu
Iéku. Diskutovat dokované struktury.
Odpovédét na otazky:

a. Ojakylékv 1EQG se jedna a k cemu se pouZziva?

b. Jaky lék s nejvétsi afinitou na tento protein COX1 zndme? (Napovéda:

Chembl)



