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코로나19
Spike 단백질

human
ACE2

결합부위

표적단백질의 3차원좌표준비

PDB website에서다운로드

http://www.rcsb.org

ID number: 6M0J

http://www.rcsb.org/


3차원 좌표 제공 구매 가능 전하량 0

200 < 분자량 < 500
-1 < LogP < 5

도킹모의실험을위한 ZINC15 화합물선별

ZINC15 웹페이지에서 608,000 개다운로드

https://zinc15.docking.org/

• -5 < LogP < 5 

• 수소결합받개수 < 10 

• 수소결합주개수 < 5

• 자유회전공유결합수 < 10

• 200 < 분자량 < 500

“5의 법칙”



AutoDock Vina 프로그램다운로드및설치

웹페이지에서설치파일다운로드

http://vina.scripps.edu/ PC에설치한후 Spike 단백질불러오기



ZINC15 화합물

274,905개

강한결합물질선별

(낮은결합에너지)

도킹 모의실험

Spike 단백질

가상 스크리닝 진행상황

•

•

•



Spike 단백질

ACE2가 붙는 자리에

후보물질들이 결합한 모양

결합력이 가장 높은 화합별 선별 및 코로나19 치료제 후보물질 제안

ZINC000032102996 ZINC000001168101

ZINC000096118264 ZINC000006781821


