
 

autodock vina: 

http://vina.scripps.edu/ 

 

download autodock vina: 

http://vina.scripps.edu/download.html 

 

mgltools: 

http://mgltools.scripps.edu/ 

 

download mgltoos: 

http://mgltools.scripps.edu/downloads 

 

 

Ξενιζηήρ: β- ή α-κςκλοδεξηπίνη. Εςκολορ ηπόπορ: Ανοιξηε cif ωρ κείμενο. Κπαηήζηε μόνο αηομικέρ 

ζςνηεηαγμένερ κςκλοδεξηπίνηρ. Ανοίξηε ηώπα ηο cif (πος έσει μόνο ηην κςκλοδεξηπίνη) με mercury  

ζβήζηε ηιρ 2πλερ θέζειρ π.σ. κάποιων Ο6 ή/και C6 και ζώζηε ωρ pdb. 

 

http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/ 

 

p-coumaric 

 

SDF: 3D SDF save  

 

open .sdf file με Mercury και save as .pdb 

 

Παπακολοςθήζηε: vina_tutorial.wmv  

 

(1:20) 
 

download mgltoos: 

http://mgltools.scripps.edu/downloads 

download autodock vina: 

http://vina.scripps.edu/download.html 

 

pymol Σαρ ηο δίνυ εγώ ή http://pymol.org/educational  

 

(2:00) Theory 

 

(3:45)  

Autodock Tools → File (Menu) → Read Molecule –> beta_CD.pdb 

 

Edit(Menu)--> Hydrogens → Add → Polar only 

 

Grid → Macromolecule → Choose → beta_CD → Select a molecule → Save as .pdbqt 

 

Grid → Gridbox Σημειώνοςμε ηιρ ηιμέρ πος μαρ ικανοποιούν 

no. of points in x dimension = 40 

no. of points in y dimension = 40 

no. of points in z dimension = 40 

x center = 7.853 

y center = 12.17 

z center = 11.517 

 

close window 
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ligand → Input → open → (File name .pdb) p_coumaric.pdb 

 

δεξί κλικ ζηη beta_CD και hide 

 

Ligand → torsion tree → choose torsions 

 

Ligand → output → save as .pdbqt 

 

Close autodock tools 

 

Με Notepad γπάτηε ένα .txt file conf_1.txt 

======================== 

receptor = beta_CD.pdbqt 

ligand = p_coumaric.pdbqt 

out = out.pdbqt 

 

center_x = 7.853 

center_y = 12.17 

center_z = 11.517 

size_x = 40 

size_y = 40 

size_z = 40 

 

exhaustiveness = 10 

========================== 

 

[Σηα WINDOWS] 

Start → Programs → accessories ή Windows system → Command prompt 

ή 

από ζηο run ή ζηο search → ΓΡΑΨΤΕ: cmd 

 

Με cd πηγαίνεηε ζηο θάκελο πος δοςλεύεηε, π.σ. 

cd Documents\Kostas\autodockVina\cyclodextrin complexes 

kai type: 

“\Program Files (x86)\The Scripps Research Institute\Vina\vina.exe” --config 

conf_1.txt --log log.txt 

 

 


