Generická reprezentace chemických sloučenin
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Standardní součástí procesu vývoje léčiv je screening chemických knihoven. Vzhledem k velikosti stávajících knihoven může být klasický screening velice nákladný a nabízí se alternativa v podobě screeningu virtuálního. Dnes již standardní metodou je tzv. ligand-based virtuální screening. Základem tohoto přístupu je využití podobnosti screenovaných sloučenin k sloučeninám s již známou aktivitou vzhledem k danému cíli. Na výsledky virtuálního screeningu má vliv nejen použitá podobnostní metoda ale také zvolená reprezentace chemických sloučenin.

V našem příspěvku představujeme novou reprezentaci chemických sloučenin založenou na fingerprintech. Naše reprezentace využívá fragmentů chemické sloučeniny k její reprezentaci jakožto celku. Každý fragment je reprezentován fyzikálně-chemickými vlastnostmi. Reprezentace je vysoce parametrizovatelná a to zejména v oblasti výběru fyzikálně-chemických vlastností a jejich aplikace. Pro otestování naší reprezentace jsme využili existujícího frameworku pro benchmark virtuálních screeningů. Předběžné výsledky ukazují, že naše metoda je i se základní parametrizací srovnatelná s nejlepšími současnými přístupy k reprezentaci chemických sloučenin.

