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Nieustanny wzrost mo liwo ci i skuteczno norodnych narz dzi oblicze-
niowych sprawia, e s one wykorzystywane niemal na ka dym etapie procesu 

 nie tylko do oceny potencjalnej aktywno ci 
zwi  do wst pnej ewaluacji ci fizyko-
chemicznych, farmakokinetycznych czy potencjalnej toksyczno ci. 
 

zane z konstrukcj narz dzia do przewidywa-
nia stabilno ci metabolicznej zwi in silico. Badania prze-
prowadzono w podej ciu opartym o budow ciwo
oraz w oparciu o struktur przestrzenn  cytochromu P450. 
 

-
HT7  cuchowych arylopiperazyn. Zwi zki scharakteryzowano za 
pomoc  jedno-, dwu- - wymiarowych  (PaDEL-
Descriptor, QikProp), a model predykcyjny skonstruowano w oparciu o modyfi-
kacj nych przystosowanej do realizacji zada  regresyj-
nych (ligand-based). Z kolei w podej ciu structure-based zwi zki zadokowano 

CYP2C9), uzyskane kompleksy ligand-receptor opisano przy pomocy deskryp-
strukturalnych (SIFt), a ocen stabilno ci przeprowadzono 

przy 
uwzgl dniaj danego zwi  pod-
typami CYP. 
 
Opracowane narz  skuteczne w przewidywaniu stabilno ci meta-
bolicznej zwi ono problemu ich skuteczno jest wi k-
sza w przypadku analizy zwi cych do okre lonej grupy chemicznej. 
Dalsze badania b d po wi cone optymalizacji skonstruowanych metodologii 
pod k tem ich wykorzystania w eksperymentach przesiewowych (virtual screen-
ing). 
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