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Abkirzungen und Symbole

Abklrzung Bedeutung

2WHP:A

3-D-MMP
3-D-MMP-Datensatz
aa

AAFFINITY

DAAFFINITY ags

AHA

AHANgs
AHA-bezogene Paare
ASCORE

BA
BA(Xu,Xre) < 1 pM

core set
CONSENSUS
CSAR
ECFP

ECFP4
FCFP

FCFP4
FEP

FMFP2

general set
GB

groRer-affiner Paar

HA

A-Kette des PDB-Codes 2WHP

Dreidimensionales Matched Molecular Pair

3-D-Matched Molecular Pair-Datensatz

Aminosduren

Bindungsaffinitatsdifferenz eines Komplex-Paares
Absolutwert von AAFFINITY

Differenz der HA-Werte der Liganden eines Komplex-Paares
Absolutwert von AHA

Gesamtheit der groRer-affiner und kleiner-affiner Paare
Differenz der Scores eines Komplex-Paares

Bindungsaffinitat

Komplex-Paar, dessen Liganden eine Bindungsaffinitat von
< 1uM besitzen

Kerndatensatz der PDBbind-Datenbank
Mehrheitsvotum aller Funktionen
Community Structure Activity Resource

Extended-Connectivity Fingerprint

Extended-Connectivity Fingerprint bei einem Durchmesser
von vier Bindungen

Functional-Class Fingerprint

Functional-Class Fingerprint bei einem Durchmesser von
vier Bindungen

Freie-Energie-Stérungsrechnung (engl.: free energy pertuba-
tion)

Auf den Funktionalitdten benachbarter Atome basierender
Morgan Fingerprint bei einem Radius von zwei Bindungen

Genereller Datensatz der PDBbind-Datenbank
Generalisiertes Born-Modell

Komplex-Paar, bei dem der groRere Ligand der affinere ist

Anzahl der schweren Atome eines Molekiils (engl.: heavy
atoms)
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HA-identisches Paar
ICs0

Ki

kleiner-affiner Paar
Ko

LIE

MCS

MFP2

MLR

MMP

PB

PDB
PDB-Code
PLK

QSAR

refined set
RLP

RLP-Datensatz
SA

SIB

Tc

Tl

WF-KOMPLEXE
WEF-KOMPLEX-PAARE
WF-GO-KOMPLEXE
WF-GO-KOMPLEX-PAARE

WH-KOMPLEXE

Komplex-Paar mit einem AHA-Wert von null

Halbmaximale Inhibitionskonzentration
Inhibitionskonstante

Komplex-Paar, bei dem der kleinere Ligand der affinere ist
Dissoziationskonstante

Lineare Interaktionsenergie

Maximale gemeinsame Substruktur (engl.: maximum com-
mon substructure)

Auf den Konnektivitdaten benachbarter Atome basierender
Morgan Fingerprint bei einem Radius von zwei Bindungen

Multiple lineare Regression

Zwei Moleklile, die sich an einer bestimmten Stelle durch
eine wohldefinierte kleine strukturelle Verdanderung unter-
scheiden (engl.: Matched Molecular Pair)

Poisson-Boltzmann-Gleichung

Protein-Datenbank (engl.: Protein Data Bank)

Vierstellige Bezeichnung, die einen Eintrag der PDB eindeu-
tig codiert

Protein-Ligand-Komplex

Quantitative Struktur-Aktivitats-Beziehung (engl.: quantita-
tive structure-activity relationship)

Verfeinerter Datensatz der PDBbind-Datenbank
Related Ligand Pair

Related Ligand Pair-Datensatz

Solvens zugangliche Oberflache (engl.: solvent-accessible
surface areaq)

Swiss Institute of Bioinformatics
Tanimoto-Koeffizient

Thermodynamische Integration

Wasserfreie PLKs

Wasserfreie Komplex-Paare

Wasserfreie und geometrieoptimierte PLKs
Wasserfreie und geometrieoptimierte Komplex-Paare
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