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P38 Alpha Map Kinase inhibitor based on heterobicyclic scaffolds
PDB DOI: https:/doi.org/10.2210/pdb2QD9/pdb

Classification: TRANSFERASE
Organism(s): Homo sapiens
Expression System: Escherichia coli
Mutation(s): No

Deposited: 2007-06-20 Released: 2007-08-21
Deposition Author(s): Sack, J.S.

Experimental Data Snapshot

Method: X-RAY DIFFRACTION
Resolution: 1.70 A

R-Value Free: 0.282

R-Value Work: 0.251

R-Value Observed: 0.252
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Metric Percentile Ranks Value

Rfree T 0.283

Clashscore IS I -
Ramachandran outliers ‘ W 0.6%
Sidechain outliers W 7.5%
RSRZ outliers W 42%
Worse Better

1 Percentile relative to all X-ray structures

[ Percentile relative to X-ray structures of similar resolution

Ligand Structure Quality Assessment @

Worse 0 N | M 1 Better

Ligand structure goodness of fit to experimental data
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https://data.rcsb.org/graphql/index.html?query=query%20structure(%24id%3A%20String!)%20%7B%0A%20%20entry(entry_id%3A%20%24id)%20%7B%0A%20%20%20%20rcsb_id%0A%20%20%20%20entry%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20id%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20rcsb_entry_container_identifiers%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20entity_ids%0A%20%20%20%20%20%20pubmed_id%0A%20%20%20%20%20%20emdb_ids%0A%20%20%20%20%20%20assembly_ids%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20rcsb_associated_holdings%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_repository_holdings_current_entry_container_identifiers%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20assembly_ids%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_repository_holdings_current%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20repository_content_types%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20rcsb_comp_model_provenance%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20source_url%0A%20%20%20%20%20%20source_pae_url%0A%20%20%20%20%20%20entry_id%0A%20%20%20%20%20%20source_db%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20pdbx_database_status%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20pdb_format_compatible%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20struct%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20title%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20rcsb_ma_qa_metric_global%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20model_id%0A%20%20%20%20%20%20ma_qa_metric_global%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20name%0A%20%20%20%20%20%20%20%20value%0A%20%20%20%20%20%20%20%20type%0A%20%20%20%20%20%20%20%20description%0A%20%20%20%20%20%20%20%20type_other_details%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20rcsb_primary_citation%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20id%0A%20%20%20%20%20%20pdbx_database_id_DOI%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20pubmed%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_pubmed_container_identifiers%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20pubmed_id%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_pubmed_central_id%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_pubmed_doi%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_pubmed_abstract_text%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_pubmed_affiliation_info%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20pdbx_deposit_group%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20group_id%0A%20%20%20%20%20%20group_type%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20rcsb_external_references%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20id%0A%20%20%20%20%20%20type%0A%20%20%20%20%20%20link%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20pdbx_database_PDB_obs_spr%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20id%0A%20%20%20%20%20%20replace_pdb_id%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20struct_keywords%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20pdbx_keywords%0A%20%20%20%20%20%20text%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20exptl%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20method%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20cell%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20length_a%0A%20%20%20%20%20%20length_b%0A%20%20%20%20%20%20length_c%0A%20%20%20%20%20%20angle_alpha%0A%20%20%20%20%20%20angle_beta%0A%20%20%20%20%20%20angle_gamma%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20symmetry%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20space_group_name_H_M%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20software%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20classification%0A%20%20%20%20%20%20name%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20rcsb_accession_info%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20deposit_date%0A%20%20%20%20%20%20initial_release_date%0A%20%20%20%20%20%20major_revision%0A%20%20%20%20%20%20minor_revision%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20pdbx_audit_revision_history%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20ordinal%0A%20%20%20%20%20%20data_content_type%0A%20%20%20%20%20%20major_revision%0A%20%20%20%20%20%20minor_revision%0A%20%20%20%20%20%20revision_date%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20pdbx_audit_revision_details%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20ordinal%0A%20%20%20%20%20%20revision_ordinal%0A%20%20%20%20%20%20data_content_type%0A%20%20%20%20%20%20type%0A%20%20%20%20%20%20description%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20pdbx_audit_revision_group%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20ordinal%0A%20%20%20%20%20%20revision_ordinal%0A%20%20%20%20%20%20data_content_type%0A%20%20%20%20%20%20group%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20pdbx_database_related%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20content_type%0A%20%20%20%20%20%20db_id%0A%20%20%20%20%20%20details%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20audit_author%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20name%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20pdbx_audit_support%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20funding_organization%0A%20%20%20%20%20%20country%0A%20%20%20%20%20%20grant_number%0A%20%20%20%20%20%20ordinal%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20pdbx_initial_refinement_model%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20type%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20refine%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20pdbx_refine_id%0A%20%20%20%20%20%20ls_d_res_high%0A%20%20%20%20%20%20ls_R_factor_R_work%0A%20%20%20%20%20%20ls_R_factor_R_free%0A%20%20%20%20%20%20ls_R_factor_obs%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20pdbx_nmr_ensemble%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20conformers_calculated_total_number%0A%20%20%20%20%20%20conformers_submitted_total_number%0A%20%20%20%20%20%20conformer_selection_criteria%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20em_experiment%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20aggregation_state%0A%20%20%20%20%20%20reconstruction_method%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20em_3d_reconstruction%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20resolution%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20em_software%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20category%0A%20%20%20%20%20%20name%0A%20%20%20%20%20%20version%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20citation%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20id%0A%20%20%20%20%20%20title%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_journal_abbrev%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_authors%0A%20%20%20%20%20%20year%0A%20%20%20%20%20%20journal_volume%0A%20%20%20%20%20%20page_first%0A%20%20%20%20%20%20page_last%0A%20%20%20%20%20%20pdbx_database_id_PubMed%0A%20%20%20%20%20%20pdbx_database_id_DOI%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20pdbx_database_related%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20db_id%0A%20%20%20%20%20%20db_name%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20rcsb_entry_info%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20molecular_weight%0A%20%20%20%20%20%20deposited_atom_count%0A%20%20%20%20%20%20deposited_model_count%0A%20%20%20%20%20%20deposited_polymer_monomer_count%0A%20%20%20%20%20%20deposited_modeled_polymer_monomer_count%0A%20%20%20%20%20%20deposited_unmodeled_polymer_monomer_count%0A%20%20%20%20%20%20polymer_entity_count_protein%0A%20%20%20%20%20%20polymer_entity_count_nucleic_acid%0A%20%20%20%20%20%20polymer_entity_count_nucleic_acid_hybrid%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20rcsb_entry_group_membership%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20group_id%0A%20%20%20%20%20%20aggregation_method%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20rcsb_binding_affinity%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20comp_id%0A%20%20%20%20%20%20type%0A%20%20%20%20%20%20value%0A%20%20%20%20%20%20unit%0A%20%20%20%20%20%20reference_sequence_identity%0A%20%20%20%20%20%20provenance_code%0A%20%20%20%20%20%20link%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20branched_entities%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_id%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_branched_entity_container_identifiers%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20entry_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20entity_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20asym_ids%0A%20%20%20%20%20%20%20%20auth_asym_ids%0A%20%20%20%20%20%20%20%20reference_identifiers%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20provenance_source%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20resource_name%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20resource_accession%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20prd%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20pdbx_reference_molecule%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20prd_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20chem_comp_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20name%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20type%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20class%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_branched_entity%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20pdbx_description%0A%20%20%20%20%20%20%20%20formula_weight%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20pdbx_entity_branch%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_branched_component_count%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20branched_entity_instances%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_branched_entity_instance_container_identifiers%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20entry_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20entity_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20asym_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20auth_asym_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_branched_struct_conn%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20connect_type%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20role%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20ordinal_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20connect_partner%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20label_asym_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20label_seq_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20label_comp_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20connect_target%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20auth_seq_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20label_asym_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20label_comp_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_branched_instance_feature%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20name%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20type%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20feature_value%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20comp_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20details%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20polymer_entities%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20polymer_entity_instances%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_polymer_entity_instance_container_identifiers%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20auth_asym_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20asym_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20entry_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20entity_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_polymer_entity_container_identifiers%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20entry_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20entity_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20asym_ids%0A%20%20%20%20%20%20%20%20auth_asym_ids%0A%20%20%20%20%20%20%20%20uniprot_ids%0A%20%20%20%20%20%20%20%20reference_sequence_identifiers%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20database_accession%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20uniprots%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_uniprot_protein%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20source_organism%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20scientific_name%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_uniprot_external_reference%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20reference_name%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20reference_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_polymer_entity%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20pdbx_description%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_ec_lineage%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%20%20pdbx_ec%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_enzyme_class_combined%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20ec%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20provenance_source%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_polymer_entity_annotation%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20type%0A%20%20%20%20%20%20%20%20annotation_lineage%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20name%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20depth%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_polymer_entity_group_membership%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20group_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20similarity_cutoff%0A%20%20%20%20%20%20%20%20aggregation_method%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20entity_poly%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20type%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_entity_polymer_type%0A%20%20%20%20%20%20%20%20pdbx_seq_one_letter_code_can%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_sample_sequence_length%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_mutation_count%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_entity_source_organism%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20scientific_name%0A%20%20%20%20%20%20%20%20ncbi_scientific_name%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_gene_name%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20value%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20provenance_source%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_entity_host_organism%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20ncbi_scientific_name%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20prd%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20pdbx_reference_molecule%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20prd_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20chem_comp_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20name%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20type%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20class%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20chem_comp_nstd_monomers%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20chem_comp%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20name%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20formula%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20type%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20mon_nstd_parent_comp_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20polymer_entity_instances%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_polymer_instance_annotation%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20type%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20annotation_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_polymer_struct_conn%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20role%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20connect_type%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20connect_partner%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20label_asym_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20connect_target%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20label_asym_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20nonpolymer_entities%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_nonpolymer_entity_container_identifiers%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20entry_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20entity_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20auth_asym_ids%0A%20%20%20%20%20%20%20%20asym_ids%0A%20%20%20%20%20%20%20%20nonpolymer_comp_id%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_nonpolymer_entity_annotation%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20type%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20nonpolymer_entity_instances%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_nonpolymer_entity_instance_container_identifiers%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20auth_seq_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20auth_asym_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20asym_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20entry_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20entity_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_nonpolymer_instance_validation_score%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20ranking_model_fit%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20ranking_model_geometry%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20average_occupancy%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20is_subject_of_investigation%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20is_subject_of_investigation_provenance%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_nonpolymer_entity%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20pdbx_description%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20nonpolymer_comp%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20chem_comp%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20formula_weight%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20name%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20formula%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%20%20pdbx_reference_molecule%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20prd_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20chem_comp_id%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20type%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20name%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20class%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_chem_comp_descriptor%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%20%20InChIKey%0A%20%20%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20assemblies%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_assembly_container_identifiers%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20assembly_id%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20pdbx_struct_assembly%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_details%0A%20%20%20%20%20%20%20%20method_details%0A%20%20%20%20%20%20%20%20rcsb_candidate_assembly%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20pdbx_struct_assembly_auth_evidence%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20experimental_support%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_struct_symmetry%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20kind%0A%20%20%20%20%20%20%20%20type%0A%20%20%20%20%20%20%20%20symbol%0A%20%20%20%20%20%20%20%20oligomeric_state%0A%20%20%20%20%20%20%20%20stoichiometry%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%20%20rcsb_assembly_info%20%7B%0A%20%20%20%20%20%20%20%20modeled_polymer_monomer_count%0A%20%20%20%20%20%20%7D%0A%20%20%20%20%7D%0A%20%20%7D%0A%7D&variables=%7B%22id%22%3A%20%222QD9%22%7D
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PubMed Abstract:

The synthesis and structure-activity relationships (SAR) of p38alpha MAP kinase inhibitors based on heterobicyclic scaffolds are described. This effort led to the
identification of compound (21) as a potent inhibitor of p38alpha MAP kinase with good cellular potency toward the inhibition of TNF-alpha production. X-ray co-

crystallography of an oxalamide analog (24) bound to unphosphorylated p38alpha is also disclosed.
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Experimental Data

Method: X-RAY DIFFRACTION
Resolution: 1.70 A

R-Value Free: 0.282

R-Value Work: 0.251

R-Value Observed: 0.252
Space Group: P 24 24 24

Unit Cell:

Length (A)
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1-[5-[[3-[2,4-bis(fluoranyl)phenyl]-6,8-dihydro-5~{H}-imidazo[1,5-a]pyrazin-7-ylJcarbonyl]-6-methoxy-1~{H}- i
pyrrolo[2,3-b]pyridin-3-yl]-2-[(3~{R})-3-oxidanylpyrrolidin-1-yllethane-1,2-dione

Binding Affinity

1C50: 13 (nM) from 1 assay(s)
1C50: 13 (nM) from 1 assay(s)
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Length (A) Angle (°)
b =74.36 B =90
c=78.98 v =90
Software Package:

Software Name Purpose
REFMAC refinement
DENZO data reduction
SCALEPACK data scaling

Structure Validation

View Full Validation Report

Metric Percentile Ranks Value
Rfree Hjmmmm W 0.283
Clashscore NN I -
Ramachandran outliers I} W 0.6%
Sidechain outliers _ W 7.5%
RSRZ outliers M 14.2%
Worse Better
B rerc. elative to all X-ray structures

[ Percentile relative to X-ray structures of similar resolution

Ligand Structure Quality Assessment @

Worse 0 I I I 1 Better

Ligand structure goodness of fit to experimental data

Entry History

Deposition Data

Released Date: 2007-08-21
Deposition Author(s): Sack, J.S.

Revision History (Full details and data files)

« Version 1.0: 2007-08-21

Type: Initial release
« Version 1.1: 2011-07-13

Changes: Version format compliance
« Version 1.2: 2018-12-12

Changes: Advisory, Data collection, Derived calculations, Refinement description, Structure summary

« Version 1.3: 2024-02-21
Changes: Data collection, Database references, Derived calculations, Refinement description

RCSB PDB - 2QD9: P38 Alpha Map Kinase inhibitor based on heterobicyclic scaffolds
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