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Pharmacophore Kernel on
Conformation Ensembles

Geometrisch basiertdachine Learning Verfahren kdnnen nur aus aktiven
Konformationen von Molekiilen ein sinnvolles Modelinen. Diese biolo-
gisch aktiven Geometrien missen durch teure Expetewie NMR oder
Kristallstrukturanalysen gewonnen werden. Ein AugWwesteht darin, nicht
nur eine Konformation eines Molekiils zu betrachsemdern die kompletten
Konformationsraume der Strukturen.

Im Rahmen dieser Arbeit soll ein Molekiilkernel, daf raumlichen 3-
Punktbeziehungen der Strukturen basiert, erweitertien. Diese neue Vari-
ante soll nicht nur einzelne Geometrien verglei¢isendern die kompletten
Konformationsraume kodieren, so dass der Molekiikdesowohl effizient

die Strukturen, als auch die Konformationsraumeg/legrhen kann. Die Ko-
dierung soll dabei auf probabilistischen Modellasibren. Dadurch kann der
Konformationsraum durch generative Modelle dardisterden.

Die resultierenden Modelle sollen mit der urspriciggn Variante auf einer
Reihe von Molekildatensétzen verglichen werdenatlish sollen ihre
Vor- und Nachteile beztglich unterschiedlicher bgi$cher Problemstellun-
gen diskutiert werden.
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