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Využití virtuálního screeningu pro prioritizaci sloučenin ve velkých chemických knihovnách je běžnou praxí v raných fázích vývoje léčiv. Jednou z existujících variant virtuálního screeningu je ligand-based virtuální screening (LBVS). Úspěšnost použití LBVS se výrazně liší dle použité molekulární reprezentace. Často používanou reprezentací jsou molekulární otisky, tzv. fingerprinty. Jedním z významných parametrů ovlivňující výsledek virtuálního screeningu je množství informace o screenovaných molekulách, například počet již známých aktivních molekul. Většina publikovaných testů LBVS a souvisejících benchmarkovacích dat není dostatečně podrobně popsaná, aby umožnila spolehlivou reprodukovatelnost provedených experimentů. Důsledkem jsou zhoršené možnosti vzájemného porovnání výkonnosti různých metod. Z těchto důvodů jsme provedli standardizaci a obohacení vybraných datasetů o informace, jenž umožní jejich reprodukovatelné použití nejen při testování metod LBVS. V rámci prezentace představíme výsledky metod na upravených datasetech a také analýzu úspěšnosti metod v závislosti na dostupné míře znalostí o screenovaných datech. Přínosem takovéto analýzy je pak možnost využít fingerprintovou reprezetaci v závislosti na dostupných datech.
