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maintenance mechanisms for preventing 
cancer. Nature 411, 366–374 (2001)

Dalhus - MBV-INF4410/9410 November 2013



www.genetex.com

B 3��������)��
���������23�����
��������
����������� �����

�$%�����
�

Dalhus - MBV-INF4410/9410 November 2013

B ����
������/����
�����������������
��.��D�������� ��
���������/
�������#��
�������

B 7�
�#���
������������
��������������������������
B �#���23�����
�������
��.��D����������������������� ��������������������E"
B E�����#����23�����
��
�������
������������� 
���#�� ����������
��

�$%�����
������)��

Dalhus - MBV-INF4410/9410 November 2013

B%
��������������
B ?��������23�����
��
�������������
����, ������� ���������#��1�����
�#���������

������
��������0�#���#������/������23�����
���������� ���������
B ������
�������
����
��������
���
��������
���23��� ��
���������������������

�����
���
�������
������
�
��
B �
�����
�����������
D��
����������
�������
��.��D� ���
B 	��#��#���������
���
�����������
�.�23�������;��

B*����
����)��)����������)��
B ��/�������D��������������������
���23F
B ��/�����������������
���/���������������
�.�����#�� �������F
B G����
�������
����
���.�
�����
������������������� ������#���F
B G����
�����������������#���
����
����������������� �����#���
��F

!�����������

Dalhus - MBV-INF4410/9410 November 2013

B (������
��
���������
���$%��
+����
B :#�������
��H�I�����I�������;�/
������
��������
B �������������
��H�I�����I�������;�/
����
��������� �
B 6����������������
��H���������������#��#��

(������
��, ����������-

Dalhus - MBV-INF4410/9410 November 2013



.�����
�
����"�/��+���
��!�� 
����#��������	��#��#���$&44

.�����
�
����"������	�����0
�������������	��#��#���$&4%

.�����
�
����"�����
������%���	�����0
����#��������2��#���	��#��������
���$&&(

�+������

Dalhus - MBV-INF4410/9410 November 2013

B G�������������
���������� �
����?	 �
� ���	J����
�����8����������=�������

B 7
�����������	J�,$&4$0$&4>1������?	 �
� ,$&4$0F1

B ���
���������
����#����
����/
��
����	������
�

B ��������� -�3��;���/��,���
�����/��D���1�� *�������#��,=9�	 39	�����
��������
��1�
K���L�?M������,�
�
�������
��������
��1�=�#������ ����,=9������#�����
�����1�
=���
����	��*�03��������,=����
���#�
�
���
��1��#�� �K�7�����*��,	=�.�
�����1���
8��� *����������,�
�
�������
�����N#�����������
�1

B 8/�����������
�������
���������
B 3���������
����#������,����1

B 6���������
������ �����/
�����0�#������
��,��������� �����1

Dalhus - MBV-INF4410/9410 November 2013

(����"��
�
��"��������������	
���������	
�
�"���� �
��

���1
���2�������

B :;���
��������������
B 	��#��#���������
���
����������������������,=91���� �	39	

B C�������
�����#�
������	=��,�
�����1

B 	
���������
����
���
��.���
�#���
���,���
�����/��D ���1

B =����
���;�����
����#�
�
���
��

B 5������������#�����
������,�"�"�����
����#�������
 �1

B 3�����
�����������
��.����#���
������������
B 	�N#�����������
�

B 	��#��#���������
��

B C����������
��������
�
���������/
����������������� #��#����������

B =����
�0�����
�����������
�0�
���������
��

Dalhus - MBV-INF4410/9410 November 2013

����� 
4" 5��#�����������
��

4" �23�����
�����������
$" 6�������
�
��

'# ��������
��
 # 3����
����������-��
'# �������
��
4# �������������
�������1��
���
��

%" �����������#��#�����
������
����#�����
��
4" %�����#��#���������
���
���,90��������2��1
$" :;���
�����������������
%" %���������< ��������������/����������,����1

�����'
>" 	��#��#��0��������#�����
��

4" ?
�������������������
$" ��������0�������������

@" ����
���
4" ?
�����A������������
�������������
��
$" 8��������������
��
%" �#��
���������
��� ��
>" 	���
����������
���
��

!���
����"��������

Dalhus - MBV-INF4410/9410 November 2013



B5����
��������6
B �
����
��������#���#��������������#����
�������� �������������
�����
B �������#������������������
�������#�����#�������� ������#����������������

������������#�����#�����������
���,
��#�
�1�������� �
������������,����
���1

B5���������������������"���������������������6������
B ����������0�����#�����#����
�����������
����#���� ���������;������������#���

������
�������"�"��23�,��������������1�����23�,�
�� �����A����
�
��
��1
B �
������������������������
��������#
��������#���� �����

:�D�����,
��
�
�����������
���������������������� ��
�
��1
�������������������,	
����������
��1
2��0��D����
�������
���,�����
D�������
�.������;��1

B 6��4.%�����#��������#������������������������
��� 5=6���
������
�#���
B =����
���
��������
���
�����������#��
�������/���� �����������
������������
����

���������������������������������
����������������� ���������
�������
����
����
�����#�����������
��������#������
���
���
��� ���-� ��(.� ������
��-
�����
���� ����������������� "�

��������
���, "����
����������-��

Dalhus - MBV-INF4410/9410 November 2013

B������
����"��
������������������
B �����������������/���#�������������
�������#�
���, 4&O������1������;����
���

,40$��
��
���P1�Q=�#��������2��#������
�/��$&4&R
B 6�����
�����������������������
���
������������
���� ���������
���������������#��

����������������������������������;�
����< �����
��� /
���/�
���������
B 8��������/�����������������
��������
�������#����� ����������
�������������#���

��������#�������
���������������
�#���
��0�������� �
�������
�
����
�����
���
���#���
��

B 7����������������������������
�������������
��.� ��
�������#�����������

�������
�����������
��#����

B 6�����
�������N#
������������
���/����������
����� ����������������������
��
���#����������
�
���
���I���������I���������������� 
�����������������������
�#��
����
��

B 7�
�#���
�������������������������� ������������
� #�������;����
��
B 6�����
���������/����/
����������������
����������� ���������������
�����

��������
���, "����
����������-��

Dalhus - MBV-INF4410/9410 November 2013

�#�������������5���:������
������2�/��$&&'

B������������
������������������
B 8������������
����� �
���
���1��� ,�
�����
����1
B7
������������1��������� ,����
����1
B C���
�������
���,3��:08�;1�,������������1
B 6�
�
�����������,C�CC�����CCC1
B 2�������������������������������
��������������0� ����
��������� ���

��������
���, "����
����������-��

Dalhus - MBV-INF4410/9410 November 2013

�����������
��

B5�������������6
4"�	������������������/
������������������������
�� ����,
��#�������������1
$"�	�����/
��������/����#�.�����������������
���#��� ���,��������������A��������
��

�������A�
�������������
�
�
��A�
���������
���
����� �1
%"���������
��������
����
������������������#������ ��#���

B7���, 7
��������������������
��
B =�������#�
����������
���������������
����
������� ����#����,�
��
�������

�����#���1����������#���
���#��������������������
� ������ �
�� ��������/�������
B 3�����
�����#��������������������������������
���� 
����������
0�8	

,���
������@&"&&&������#���1

B0
������������
���8���-
��9
B 3�������
�������#���
�������#�������
��������
���� ������
����������
B �����������#�������
��#�������������������������
� ����������
�������

�����������.���
�
D��
����������������
���
�������
B���)	��- -���N#
�������/������������%�����#��#��������������� �������
��

Dalhus - MBV-INF4410/9410 November 2013



����� 
4" 5��#�����������
��

4" �23�����
�����������
$" 6�������
�
��

$" ��#�����
��
4" 7����
�������������
$" 	������
��
%" 8������������
����������
���
��

4# .�����"������������	
�����
����������
��
 # 4������������������
���
���8:��������$�.9
'# �+���
�����������������
4# 4���������, ��������������)��-�������8����9

�����'
>" 	��#��#��0��������#�����
��

4" ?
�������������������
$" ��������0�������������

@" ����
���
4" ?
�����A������������
�������������
��
$" 8��������������
��
%" �#��
���������
��� ��
>" 	���
����������
���
��

!���
����"��������

Dalhus - MBV-INF4410/9410 November 2013

B0
������������
�����;�
������-��)��4�������������"� ����������������
�
B 8����
������
��#����8	�������
���,����
��1�
������� ��#���������
�����/����
B ��������������������#����
�����
����������������#� �������
B 8������#�����
�������
��������
����#������������� ����������
�����#���

������������
����������
�
������������������������� �
�����������
�������
�����
������������#�����N#
�������

B�)�������������������
���4��������������"������
��� ����
����������
��������
B =����
�����������������
B =����
��2��
B :���������������������������������/�������#������ �������#��#��������

������������������������2������#��#������������
���
 �����
�
���
B ��������������
������%0�
����
�������������������� ���
��/
��������
������

��������������������������������
�

�����
������������������
���
��

Dalhus - MBV-INF4410/9410 November 2013

B���1
����������
������������	�:����������������� 

�1��1�����1����������

B ����������
����������
B :;�����������������90�����,���
������������������� ����
���
�
��1
B 6��������
������
���
�����
B =�������
��������������#��������
�����
����������
�����
B 6���#��������������������
���������������������

�����
�
���,7�#�
������������1
B �#
���������������
�����
���
������������
������
B 3�����������������/
��������#���������
���
����/���

�����
����������������� 	��
��

Dalhus - MBV-INF4410/9410 November 2013

B.�;�
�������������
���������
B 8����������
�������#�����������
������������
����� ������
����������
B ����������
�����������������#��������
��������
�
� ���,/�
��������������������

���/��
������������������������������
���
��������� ��1
B 8��#�������������
���
��������
������������
������ ��������������
D��
����

����
�
�������������������������

B�
""����
����"�:�����	��������������
B 90�������
��
���/
��������������������������
����� ��#��������/
������

�������
������������������������#����
������������ �����������
���
�����������������
��
���
�����
����������

B 3�����
�������
����������������
������
����������� #���������
�������������
�� 
��
���������������< �������������
�
���
��������������������������
���

�����
���������������

Dalhus - MBV-INF4410/9410 November 2013



B.������
��
B 8������#��#�����������������
������������������

���#�������������
��< ���/����������#�
��
B 7�������
����#����������������#�
����#������

�
������#������������
����������#��������
�
����
�����������������
������
���
������I���
����
��I

B �����#�
���
������#����
��S�����*��/�������/�
�#�������������
��������#�
��

B<
�
���
���
B 8�����
������
D���
�
���
�������������������������

�����������������������
�������������������< �"�"
�
�������������
�#������������������������
D��

B ������������������������������#�����������
�������

�����
���������������

Dalhus - MBV-INF4410/9410 November 2013

������"
��
�����������8(�=9

<
���2)
���"����

���"���

( aaaa������ (������

Dalhus - MBV-INF4410/9410 November 2013

.����������
����"������
������������

B 8����������
������������
�����������������, 4%6���� 4@21�
�����������������
���
���
B 8����������������
�����
�����������/���������
B 	����������������������#
��������/
������
�������� �
�����������
;�

® /�
���������
���������F
B 8�����������������#����0�
D���
�
��,���
������T�$& &����
�#��1
B 8�����������
����
�������
������#�������
��.���;
� 
�
��
B :;���
��������������������
�����#�
���< ����������� �������

�����
��$�.

M. Tuberculosis Rv0543c
PDB code: 2KVC
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Test set molecules with 
quantified activity

Superposition of all ligands 
for pharmacophore design

Final QSAR model predicion (black = training 
set; red = cross-validation set)
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