STRESZCZENIE

Projektowanie lekow jest zlozonym procesem optymalizacyjnym, dla ktérego wciaz nie
opracowano uniwersalnego modelu dziatania. W przeciwienstwie do sukcesow przemyshu IT,
uwaza sie, ze przemyst farmaceutyczny znajduje si¢ obecnie w fazie stagnacji. Podczas
wprowadzania nowego leku na rynek, optymalizacji musza podlega¢ zardéwno wiasciwosci
fizyko-chemiczne oraz aktywnos¢ projektowanego leku, jak 1 jego potencjal

farmakoekonomiczny.

Celem pracy bylo przeanalizowanie wybranych strategii oraz parametréw uzywanych do

ewaluacji potencjatu leku.

W pierwszym etapie moich badan dokonatam eksploracji baz danych oraz dokumentacji FDA
dostepnych online w celu poszukiwania i akwizycji danych zwiazkow o pozadanych
wlasciwosciach. Kolejna cze¢§¢ badan skupiata si¢ na analizie zebranych danych
molekularnych. W przeprowadzonych analizach korzystatam z dostgpnych narzedzi
chemoinformatycznych oraz metod programistycznych. Dzigki temu udalo si¢ usprawnié

proces przeszukiwania baz danych.

Waznym etapem moich badan byly analizy najlepiej sprzedajacych si¢ lekow na rynku
amerykanskim. W ich ramach zdefiniowali$my nowy parametr (wiek leku) charakteryzujacy
ilosciowo innowacyjnos¢ lekéw. Analiza wieku leku wykazuje, ze obserwuje si¢ efekt starzenie
si¢ lekow. Ich $redni wiek stale rosnie. To z kolei pozwala potwierdzi¢ teze, ze spada

produktywno$¢ w branzy farmaceutycznej.

W przestrzeni Internetu dostepnych jest wiele baz danych gromadzacych informacje na temat
projektowanych, badanych i zarejestrowanych lekow. W zakres pracy wchodzita mi¢dzy
innymi ich analiza. Poniewaz wiele z nich gromadzi dane, ktore uwaza si¢ za wielkie (ang. Big
Data) ich przetworzenie wymagato zaprogramowania specjalnych skryptow, ktore umozliwity
zarzadzanie takimi danymi oraz ich przetworzenie do postaci, ktore mozna byto poddac
analizom statystycznym. W szczeg6lnosci analizowatam bazy: GPCR, kinazy, FDA approvals
oraz Topl00 bestselling drugs. Analizy prowadzitam w programie Matlab oraz KNIME

Analitics Platform.



