Radosti a strasti dokování
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Oblíbeným způsobem, jak studovat interakce mezi proteiny a malými organickými molekulami, je molekulární dokování. V tomto přístupu se hledá především vhodná vazebná póza mezi interagujícími partnery a podle nějakého modelu se stanovuje její skóre, pomocí kterého je pak možné dokování vyhodnocovat. Zní to jednoduše, ale celý tento proces málokdy sám o sobě stačí a tak se pak z dokování do jednotlivých proteinových systémů stává do značné míry expertní ruční práce, která se jen málokdy dá provádět skutečně masově, protože expertní vhled do proteinu a do struktur testovaných ligandů mnohdy zachrání jinak zcela selhávající proces dokování. Na několika příkladech z naší praxe z poslední doby ukážeme, jak se mohou lišit jednotlivé případy dokování u systémů tak odlišných jako cytochromy P450,1 CDK2 kinázy,2,3 sodno-draselná pumpa,4,5 a nakonec i receptorů pro histamin6 a brassinosteroidy7 a jak z toho (možná) vede cesta ven. 
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