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Bariéra, rezervoár, nebo molekulární cíl – to jsou jen některé funkce, které hrají biologické membrány v komplexní výměně látek v organismu. Detailní znalost interakcí mezi molekulami a membránami je tak podmínkou i pro lepší pochopení chování léčiv v organismu. Nízkomolekulární látky - léčiva - s biologickými membránami interagují mnoha různými způsoby v závislosti na svých fyzikálně chemických vlastnostech a koncentraci. Mohou se na membrány adsorbovat, nebo do nich mohou vstupovat, akumulovat se v nich nebo jimi prostupovat na druhou stranu. A přesto je nejčastějším a často jediným parametrem používaným k popisu interakce molekul s membránou ve většině databází rozdělovací koeficient oktanol/voda (logP). Protože ale biologické membrány nejsou tvořeny homogenní oktanolovou fází, tak se v přednášce zaměřím na popis toho, jak pozici látek na membráně,1 jejich afinitu k ní,2–4 či penetrační vlastnosti 5počítat a tedy predikovat. Cílem tohoto snažení je do budoucna zpřesnit a poskytnout detailní experimentální i predikované informace o afinitě, pozicování a penetraci látek membránami v otevřeně přístupné databázi. 
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