Skale molowe lub wagowe sg typowymi reprezentacjami wtasciwosci mierzonych
dla substancji. W ostatnich latach reprezentacje te poszerzono o tak zwang skale
pojedynczej czgsteczki (ang. single molecule biology). W pracy poréwnano duze
zbiory danych aktywnosci biologicznej (ChEMBL, PubChem), analizujgc ich
zwigzek z wyzej wymienionymi reprezentacjami. Problem maksymalizacji sity
dziatania leku jest istotny dla projektowania lekow. Wyrazem tego jest funkcja
wydajnosci liganda (LE) obliczana jako stosunek plCso do liczby zliczen ciezkich
atomoéw (HAC), ktéra moze by¢ interpretowana jako jedna z typdw reprezentacji
wiasciwosci. Najczesciej LE bada sie przy tym jako funkcje HAC. W niniejsze]
pracy LE poréwnano z szeregiem innych wiasciwo$ci substanciji, typowo
mierzonych w skali molowej lub wagowej. Poprawnos¢ definicji LE jest
przedmiotem kontrowersji w literaturze projektowania lekow. Stato sie to
inspiracjg do opracowania szeregu nowych estymatorow wydajnosci ligandéw

PLE, pPLE oraz SCORE, ktére zdefiniowano i badano w niniejszej pracy.

LE moze by¢ interpretowane zaréwno w skali pojedynczej czgsteczki,
charakteryzujgc aktywnos¢ (site dziatania) pojedynczego HAC. Jest to wiec
metoda fragmentacji czgsteczki. Dualizm zwigzkéw chemicznych (substancja,
molekuta) decyduje o niejednoznacznosci takiego podziatu. Niejednoznacznosc¢
te opisa¢c mozemy paradoksem podobnym do paradoksu Zenona odnoszgcym

sie do niejednoznacznosci ciggtego i dyskretnego podziatu czasu i przestrzeni.






