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Docking entre molécules

Définition
Le docking est une méthode qui prédit l'orientation d'une molécule 
par rapport à une autre pour avoir le complexe le plus stable.

Il est fréquemment utilisé sur l'étude de la cible moléculaire des 
médicaments et réduire les essais expérimentaux. 

Deux approches 
●Basée sur la complémentarité des surfaces
●Basée sur le calcul de l'énergie du complexe



  

Docking entre protéines  et molécules
Le concept du Docking:
Input: une paire de molécules représentée en 3D (pdb)

Ce qui est recherché:
●Décider si les molécules forment un complexes (interaction/liaison)
●Prédire la structure 3D du compplexe
●En déduire la fonction

Signification / Application / Motivation
●La conception des médicaments assistée par ordinateur

Les forces régissant la reconnaissance biomoléculaire
●Van der Waals, Électrostatique, contacts hydrophobes, liaisons hydrogène, 
pont de sels
●La forme et la surface de contact



  



  

Hex: logiciel de docking



  

PerlMol: convertisseur de format de 
fichier en chimie



  

Install de PerMol



  

Configurer le packet .pl



  

Télécharger le packet nécessaire pour la conversion 



  

http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/ 
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http://www.drugbank.ca/ 

http://www.drugbank.ca/


  

http://davapc1.bioch.dundee.ac.uk/prodrg/index.html 

http://davapc1.bioch.dundee.ac.uk/prodrg/index.html


  

http://ang.cz3.nus.edu.sg/cgi-bin/prog/rune.pl?adv=true 

http://ang.cz3.nus.edu.sg/cgi-bin/prog/rune.pl?adv=true


  

http://chem.sis.nlm.nih.gov/chemidplus/



  

http://www.loria.fr/~ritchied/hex/
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