
 
 

Docking analysis and catalytic site prediction of azoreductase in E. coli, with a wide 

range of industrially important azodyes. 
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Table 1: Detailed docking analysis result showing interaction of azodyes and azoreductase enzyme. Listed below is the binding 
affinity, number of hydrogen bond formation of each azodye with azoreductase. The amino acid residue position of 
azoreductase interacting with each azodye is also provided along with the azodye information.
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Table 2: Target protein Docked With Natural Ligands.

Proceedings IWBBIO 2014.  Granada 7-9 April, 2014 1597



 
 

 

 

 

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

������������������������

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�
�

�

�

�

���!��*��������� ����������������������������8���	����

������������.� �,26��.1?���

��������

������������0�

�68����5��26=���..���B8���.1���68���.3���

�2���.4���68��./���87��51��%6���53����

�B8���54���68�.?5���8��.1F���2B��.1.���

�

������������?�

��(6���01���8����0D��H�2���DD��2B���.??����

�2��.?1��,26���.?3���

�

������������1�

%6����53���B8����54��������5/���(6���5D����

�68��.?5���8��.1F���2B��.1.���2B��.10���

�

������������3�

�87��1D��26=���31���8���4D��2=��/.���

�2����/0��26=���/3���

������������4� �����&�

�

������������/�

26=���3F��H�2���33��26=���3D���8����35����

�����.F5���2���..0���8���..?���2����..1����

�(6���..D���

�

������������D�

�2���.5��26=���0F��������00���B8���0?����

�2=��04���

������������5� ,26����.F���B8���54�������5/�������55��,26���

.FF���68��.F.��(8��.F0���2���.F?���

�����.F� �(6���5D��������55��,26����.FF���

Fig:1(a) Fig:1(b)

$������.@�$������.;�<��
�����
���
����	���������������!������)��
�����������������;.H1�<��������	�)����
�'����	�)������.;�<��
�����
���!��*��������	�������	�����
���
����	���������������!������)��
���������
�����������	�!��	����
��
����	��)�I&����$��	�����	�*����	���	���+
����� ��

Table 2: Table showing the amino acid composition of the different active 
sites predicted.   The amino acid positions of the sites are also listed below.
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