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Τίτλοσ διπλωματικήσ:  

 
Υπολογιςτική αξιολόγηςη τησ εν δυνάμει πρόςδεςησ μορίων ςε 
πρωτεϊνικοφσ ςτόχουσ με γεωμετρικά κριτήρια 
 
Περίληψη 
 

Η κειέηε ηνπ ηξόπνπ πξόζδεζεο (docking) κηθξώλ κνξίωλ, 
ζπλήζωο νξγαληθώλ ελώζεωλ,  ζε θνηιόηεηεο ή θέληξα 

ζύλδεζεο καθξνκνξίωλ  (πξωηεΐλεο),  κε ππνινγηζηηθέο 

κεζόδνπο (in silico) απνηειεί ζεκειηώδεο εξώηεκα ζηνλ 
ζρεδηαζκό θαξκάθωλ θαη έλα από ηα θεληξηθά ζύγρξνλα 

πξνβιήκαηα ζηελ δνκηθή βηνπιεξνθνξηθή.  Η πξόζδεζε ηεο 

κηθξνκνξηαθήο έλωζεο  (ελ δπλάκεη θάξκαθν) θαζνξίδεηαη, 
κεηαμύ άιιωλ, από ηελ γεωκεηξηθή ζπκπιεξωκαηηθόηεηα απηήο 

κε ηελ πεξηνρή ζύλδεζεο (π.ρ. θαηαιπηηθό θέληξν ηνπ 

ελδύκνπ). Σν πξόβιεκα ηεο πξόζδεζεο δηαθξίλεηαη ζηα εμήο 
ζηάδηα: (1) Ο εληνπηζκόο ηωλ θέληξωλ ζύλδεζεο (ελεξγό 

θέληξν ελδύκνπ ή άιιεο θνηιόηεηεο πνπ παξνπζηάδνπλ 

ελδηαθέξνλ) ηνπ καθξνκνξίνπ, αλ δελ είλαη γλωζηά. Ο 
ππνδνρέαο απνηειείηαη από ακηλνμέα πνπ ζπλζέηνπλ ην θέληξν 

ζύλδεζεο. (2) Αλαδεηνύληαη πξνζδέηεο πνπ ηαηξηάδνπλ 

γεωκεηξηθά ζηα θέληξα πξόζδεζεο. (3) Αμηνινγείηαη (scoring) ε 
ελέξγεηα ζρεκαηηζκνύ θάζε ζπκπιόθνπ, κε ζθνπό ηελ 

ειαρηζηνπνίεζή ηεο. Εκείο επηθεληξωζήθακε ζην (3), 

αλαπηύζζνληαο έλαλ Protein-Ligand docking αιγόξηζκν κε 
κεζόδνπο γξαθηθώλ γηα λα ππνινγηζηεί ε γεωκεηξηθή 

ζπκπιεξωκαηηθόηεηα ηωλ δύν κνξίωλ. Επίζεο ζπγθξίλακε ηνλ 

αιγόξηζκν καο κε ππάξρνληα ινγηζκηθά πνπ πξνζπαζνύλ λα 
επηιύζνπλ ην ίδην πξόβιεκα.  
 

 

ΘΕΛΑΣΘΙΗ ΠΕΡΘΟΧΗ: Πξόζδεζε Πξωηεϊληθώλ Λνξίωλ (Protein 

Docking) 

ΚΕΞΕΘ΢ ΙΚΕΘΔΘΑ: Πξόζδεζε Πξωηεϊληθώλ Λνξίωλ, Γξαθηθά , 
Εληζρπκέλε πξνζνκνίωζε αλόπηεζεο (Enhanced Simulated 

Annealing) , ΢πκπιεξωκαηηθόηεηα Λέζω Γεωκεηξίαο, Ελεξγά 

Ιέληξα Λνξίωλ, PDB 
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