
Ligand based virtual screening může být realizován pomoćı r̊uzných molekulárńıch
reprezentaćı. Fragment-feature molekulárńı reprezentace reprezentuje molekulu
jako množinu fragment̊u, kde každému fragmentu přǐrad́ıme vektor deskrip-
tor̊u. Prvńı ćıl práce je naj́ıt vhodnou podobnostńı funkci pro takovou
reprezentaci. Tato reprezentace může být také vylepšena přǐrazeńım vah
jednotlivým deskriptor̊um, které jim udávaj́ı prioritu v dané podobnostńı
funkci. Druhým ćılem práce je prozkoumat možnosti simulovaného ž́ıháńı
jako algoritmu použitého k nalezeńı vah. Experimentálně analyzujeme vliv
použit́ı r̊uzných typ̊u fragment̊u, typ̊u deskriptor̊u, podobnostńıch funkćı,
korelovaných deskriptor̊u, fragmentového šumu a parametr̊u simulovaného
ž́ıháńı. Jelikož jsou experimenty výpočetně náročné, vyrob́ıme také nástroj
vhodný pro rozsáhlé výpočty.
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