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Použití farmakoforů se stává stále více populární způsobem hledání nových léčiv. V porovnání s tradičními metodami,  farmakoforové modely dovolují být rychlým a účinným nástrojem pro virtuální screening velkých databází sloučenin. Obecně se farmakoforové modely snaží charakterizovat sloučeniny transformací jejich strukturních vlastností na kolektivní proměnné, čímž vytváří “otisky prstů” sloučenin, které mohou být snadno porovnány. Pokusili jsme se navrhnout a implementovat nový farmakoforový model založený na: CATS, SQUID a LIQUID modelech. Náš model jsme využili pro screening více než 39 milionu molekul z databáze ZINC. Nyní model testujeme na hledání nových inhibitorů cyklooxygenasy-2 (COX-2) se stejnou nebo dokonce lepší biologickou aktivitou než mají dosud známé inhibitory. Společně s dockingem budeme testovat model na screening dalších databází, hledání nových aktivních molekul a budeme dále vylepšovat výpočetní rychlost a výkonnost našeho modelu.
