Zatacznik nr 1 Specyfikacja techniczna

Nazwa Oprogramowanie wspomagajace proces projektowania lekéw
oprogramowania:

Termin obowigzywania | 12 miesiecy
licencji:

Liczba licencji: 2

Specyfikacja techniczna

Zintegrowany system wspierajacy proces projektowania lekéw z mozliwoscig zdalnego dostepu o
nastepujacej funkcjonalnosci:

1. Mozliwos¢ szacowania i wizualizacji AG, w oparciu o co najmniej dwie sity: desolwatacji i
oddziatywan typu wigzanie wodorowe.

2. ,Scaffold hopping system” (system skanowania analogdéw), ktéry umozliwia co najmniej zmiane
centralnego elementu ligandu i generowanie odpowiednich modeli analogéw 3D.

3. Dostep do modeli 3D farmakoforéw i mozliwos¢ wykorzystania fragmentéw pochodzacych z bazy
PDB oraz ZINC.

4. System optymalizacji hitdw umozliwiajgcy wzrost fragmentéw wewnatrz kieszeni wigzacych oraz
taczenie fragmentow w modelu 3D.

5. Wizualny system umozliwiajgcy analize statystyczng i ocene prawdopodobienstwa wystepowania
dla danych katéw dwusciennych.

6. System do wykrywania kieszeni wigzgcych wraz z funkcjg szacowania jakosci danej kieszeni i jej
wizualizacja.

7. Molekularny system dokowania (umieszczenia ligandu w miejscu wigzania) w tym opartego na
szablonie poprzez okreslenie maksymalnej wspdlnej podstruktury (MCS) lub na podstawie
podobnego wyniku.




