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Introduction : I"objectif :
le caner du sein et tres heterogene par sa Faire une simulation de docking moléculaire

structure et son évolution. les tumeur triple entre  des récepteurs androgéniques et le
négatives contiennent une sous classe de casodex.

tumeurs apocrines exprimant les récepteurs Logiciels mis en oeuvre :
androgeniques. - UCSF Chimera (principale Interface de
le casodex est une molecule utilisee en  modélisation)

hormonothérapie pour bloquer le recepteur - AutoDock Vina (module de calcule et de
androgenique[1]. docking)

Le docking moleculaire est une étude In Bases de donnees :

silico qui fait appel au processus d'amarrage -PDB ( Protein Data Bank)

moléculaire , méthode qui calcule - PubChem.

I'orientation preféree d'une molécule vers Lieu de I’étude :

une seconde lorsqu'elles sont liees pour - Département de pharmacie univ Oran 1
former un complexe stable.

Mettre en évidence les différents sites de haison possibles

entre le Bicalutamide et le RA afin de pouvoir sélectionner le * Mettre en evidence les differents sites de

site proposant le plus de stabilité selon I’énergie hibérée pour liaison []{]SSthES entre le Bicalutamide et le
former la haison (le complexe la plus stable hibére le moins RA afin de []'[]ll"lir"'[]il' sélectionner le site
d’énergie). e . - .

proposant le plus de stabilité selon I’énergie

g libéréee pour former la liaison (le complexe

la plus stable libére le moins d’énergie).
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- Pl'é[]ﬂl'ﬂtiﬂﬂ de la Fl'ﬂtéiﬂf . Ligand: CID 2375 (#0) _l‘ S | Score | RMSD Lb. | RMSD w.b.
Télécharger la structure protéique du RA a partir de son code ¥Receptor search volume optons A
sur PDE et simplifier 1a chaine principale en enlevant le ¥ Resze searchvolume usng button1 —i | | v 65 21947 26015
solvant et les résidus et enregistrer la nouvelle structure. Center:[8.0177 0,680 [14.0883 E : 23; 12;:;
« Préparation du licand : See:[63.6075 457717 [7.48919 Vo0 26% 4083
Télécharger la structure du Bicalutamide a partir de son code > Receptor options D e e
sur PubChem et la simplifier en enlevant le solvant et résidus > Lgand oprens V 58 3171 3200
et enregistrer la nouvelle structure. ::E;E;E”E:;zn ————————
* Docking moléculaire : SR VIR RESMLT: O CBE oo o.om
Faire appel aux deux structures sauvegardees prealablement, 0K] Appy | cose | veb T e T e
puis les mettre dans le méme espace et créerun box de calcul between atoms: S1 1 and CS 16
qui les regroupe. L’ AutoDock Vina réalisera le docking en betnoen atoma: N1 10 md CE15
proposant les sites de liaison possibles en les classant par ordre betseen atma: HLI0 and C617
d’énergie libérée donc stabilité. Change Compound State
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Nous avons retrouve sept torsions actives, dont
guatre torsions proposent un site de liaison
active possible entre RA et le Bicalumide.
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