NEEMP – nástroj pro parametrizaci EEM
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Parciální atomové náboje popisují rozložení elektronové hustoty v molekule a poskytují tak informace o jejím chemickém chování. Nacházejí uplatnění v mnoha odvětvích počítačové chemie – v rámci molekulového modelování, při výpočtech molekulové dynamiky, dokování a dalších; v chemoinformatice se pak také často užívají jako deskriptory. Parciální atomové náboje jsou však pouze teoretický koncept, nejsou tedy přímo měřitelné. Nicméně lze je určit výpočtem.

Standardní metody výpočtu atomových nábojů jsou založeny na kvantové mechanice, avšak vysoká časová náročnost omezuje jejich použitelnost na relativně malé systémy. Druhým hlavním přístupem k výpočtu nábojů jsou pak metody empirické, které si zachovávají velmi dobrou přesnost kvantově mechanických metod, nicméně jejich výpočetní náročnost je výrazně nižší. Hlavní nevýhodou je ale nutnost použití empirických parametrů. Electronegativity Equalization Method (EEM) [1, 2] patří mezi nejčastěji používané metody s množstvím aplikací v literatuře. Parametrizace EEM je však netriviální proces. 

Proto jsme vytvořili software NEEMP, který je schopen nalézt pro EEM velmi kvalitní a univerzální parametry (R2 > 0,95 pro tréninkové i testovací sady, aplikovatelnost na více než 95 % molekul ze známých databází sloučenin) [3]. Software jsme navrhli s důrazem na numerickou stabilitu a efektivitu výpočtů, při nichž se využívá vysoce výkonných a robustních optimalizačních přístupů včetně automatického hledání ideální podmnožiny tréninkové sady. NEEMP lze dále použít také k výpočtu EEM nábojů a ověření kvality a aplikovatelnosti EEM parametrů.
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