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ABSTRACT 
 

 The docking study of small molecules, mainly in organic compounds, to 
cavities or to binding sites of macromolecules (proteins), with computational 
methods (in silico) is a fundamental question of drug design and one of the main 
problems in contemporary structural bioinformatics. A subset of this problem is 
the docking of small molecule compounds (potential drug) where is determined 
by the geometrical and/or chemical complementarity with the binding site (e.g. 
the catalytic site of the enzyme) of the receptor.  
 Docking can be distinguished in the following stages: (1) Identifying the 
binding sites (enzyme active site or other cavities of interest) of the 
macromolecule. The receptor is composed of amino acids that make up the 
binding site. (2) Searching for ligands that match with geometric criteria with the 
binding sites. (3)  Evaluating (scoring) the energy of formation for each complex 
to succeed in minimization.  
 In this thesis, we focused on (3), developing a Protein-Ligand docking 
algorithm with graphical methods in order to calculate the geometrical 
complementarity of the two molecules. This method was based on an algorithm 
[68] which matches seperate parts or fragments belonging to an object, using 
their surface geometry, and calculating a complementarity score. 
  In addition, we compared our method to algorithms which detect binding 
sites and to others existing docking software methods. In this comparison, we 
select 20 PDB complexes from the PLD database. 
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ΠΕΡΙΛΗΨΗ 
 
 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. 
 ε απηή ηελ εξγαζία , εζηηάζακε ζην (3) , αλαπηύζζνληαο  έλα Protein-
Ligand docking αιγόξηζκν κε κεζόδνπο γξαθηθώλ, πξνθεηκέλνπ λα ππνινγηζηεί ε 
γεωκεηξηθή ζπκπιεξωκαηηθόηεηα απηώλ ηωλ δύν κνξίωλ . Η κέζνδνο απηή 
βαζίζηεθε ζε έλαλ ππάξρνλ αιγόξηζκν [68], ν νπνίνο ηαηξηάδεη μερωξηζηά 
ηκήκαηα ή ζξαύζκαηα αληηθεηκέλωλ πνπ αλήθνπλ ζε απηό, ρξεζηκνπνηώληαο 
κόλν ηελ γεωκεηξηθή  επηθάλεηαο απηώλ, ππνινγίδνληαο  έλα ζπκπιεξωκαηηθό 
score. 
 Επηπιένλ , ζπγθξίλακε ηε κέζνδν καο ζε ππάξρνληα ινγηζκηθά πνπ 
αληρλεύνπλ binding sites θαη ζε ινγηζκηθά Protein docking. Γηα ηελ ζύγθξηζε, 
ρξεζηκνπνηεζήθαλε 20 PDB complex από ηε βάζε δεδνκέλωλ PLD . 
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