Nedéavno byla publikovana novd metoda pro virtualni screening. Tato me-
toda pouziva farmakoforové otisky a statistické metody pro vytvoreni farma-
koforového modelu, ktery je nasledné pouzit k predikci aktivity ligandi. Tato
préace se zabyva dvémi moznymi vylepSenimi této metody. Prvnim z nich je
odstranéni korelovanych farmakoforti, druhé je pouziti vétsich farmakofort
(puvodné byly pouzity jen tfibodové farmakofory). Obé tpravy byly im-
plementovany spolu s nutnym rozsifenim chemoinformatického softwarového
baliku RDKit. Nakonec byly obé metody experimentalné vyhodnoceny a po-
rovnany s puvodni metodou. Na zakladé téchto vysledki byla navrzena a
vyhodnocena dalsi modifikace — kombinace farmakoforového modelu s po-
dobnosti otisk.



