Využití nábojových deskriptorů v chemoinformatice
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Molekulové deskriptory [1] jsou jedním z nejdůležitějších nástrojů současné chemoinformatiky. Pomocí těchto deskriptorů můžeme efektivně popsat a kvantifikovat různé vlastnosti a aspekty molekul. Deskriptory jsou z definice čísla, která lze algoritmicky vypočítat na základě struktury molekul. Nejčastějšími aplikacemi deskriptorů je jejich využití pro predikci aktivity [2] a vlastností chemických látek (např. [3]) nebo pro zkoumání podobnosti jednotlivých molekul [4]. Specifickou skupinou deskriptorů jsou tzv. nábojové deskriptory, které jsou počítány na základě parciálních atomových nábojů. Některé z nábojových deskriptorů se prokázaly jako velmi užitečné pro predikci klíčových chemických vlastností molekul [2, 3]. Na druhé straně, práce s nábojovými deskriptory je netriviální a stále zůstává výzvou, protože existuje velké množství kvantově mechanických i empirických metodik pro výpočet nábojů.

Ve svém příspěvku bych chtěl poskytnout přehled dostupných i nově navržených nábojových deskriptorů. Dále se zaměřím na využitelnost nábojových deskriptorů, kterou ukáži na tvorbě modelů pro predikci hodnot rozdělovacího koeficientu logP. Rovněž budu prezentovat informace o dostupných softwarových nástrojích pro práci s nábojovými deskriptory, včetně ukázky námi vytvořeného software.
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