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Lipinskis Regel besagt, dass ein oral wirksames Medikament im Allgemeinen
nicht mehr als einen Verstof3 gegen die folgenden Kriterien aufweist:

Nicht mehr als 5 Wasserstoffbriickendonoren

Nicht mehr als 10 Wasserstoffbrickenbindungsakzeptoren

Eine Molektlmasse von weniger als 500 Dalton

Ein berechneter Oktanol-Wasser-Verteilungskoeffizient,
der 5 nicht Gberschreitet

Quelle: Wikipedia

Lipinski CA, Lombardo F, Dominy BW, Feeney PJ (March 2001). "Experimental and computational approaches to estimate solubility and permeability in
drug discovery and development settings". Advanced Drug Delivery Reviews. 46 (1-3): 3—-26.
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~——/ DATENSATZ / —

| )

Hypothese,
Training

Muster, die ich in einem Datensatz oft wiederfinde, offenbaren eine Regel
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- Das Nicht-
PN Findbare

Selektions-
Kriterien

Muster, die ich nicht finden kann, offenbaren eine Regel
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Wenn es regnet, dann wird die Erde nass



Wenn es regnet, dann wird die Erde nass

r=r*n

* pedeutet ,UND"

ZIB

ZUSE INSTITUTE BERLIN

R sy -



ZIB

ZUSE INSTITUTE BERLIN

Wenn es regnet, dann wird die Erde nass
r=r*n

r+r=r*n+r

* pedeutet ,UND"
+ bedeutet , ENTWEDER ODER"
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Wenn es regnet, dann wird die Erde nass

r=r*n
r+r=r*n+r
O=r*n+r

* pedeutet ,UND"
+ bedeutet , ENTWEDER ODER"
0 bedeutet ,LEERE AUSWAHL"
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Wenn es regnet, dann wird die Erde nass

r=r*n
r+r=r*n+r
O=r*n+r
O=r*(n+1)

* bedeutet ,UND"

+ bedeutet ,ENTWEDER ODER*
O bedeutet ,LEERE AUSWAHL"

1 bedeutet ,ALLES AUSWAHLEN*



ZIB

ZUSE INSTITUTE BERLIN

Wenn es regnet, dann wird die Erde nass

r=r*n

r+r=r*n+r

O=r*n-+r 2, 0,0,
O=r*(n+1) LN

* bedeutet ,UND"

+ bedeutet ,ENTWEDER ODER*
O bedeutet ,LEERE AUSWAHL"

1 bedeutet ,ALLES AUSWAHLEN*

Nicht Findbar: Es regnet und die Erde wird nicht nass.
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- Das Nicht-
PN Findbare

Selektions-
Kriterien

Muster, die ich nicht finden kann, offenbaren eine Regel
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Lipinskis Regel besagt, dass ein oral wirksames Medikament im Allgemeinen
nur maximal eines der folgenden Kriterien aufweist:

Mehr als 5 Wasserstoffbriickendonoren (A)

Mehr als 10 Wasserstoffbriickenbindungsakzeptoren (B)

Eine Molektlmasse von mehr als 500 Dalton (C)

Ein berechneter Oktanol-Wasser-Verteilungskoeffizient,
der 5 Uberschreitet (D)

AB=0, AC=0, AD=0, BC=0, BD=0, CD=0
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{AB, AC, AD, BC, BD, CD, ...}

/ Das Nicht-
Addition von Regeln: / Findbare

AB+AC=0  A(B+C)=0

Multiplikation mit Bedingungen:
AB*AC=0 ABC=0
AB*E=0

Das ,Nicht-Findbare® ist ein Ideal eines Boolschen Polynomrings
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{AB, AC, AD, BC, BD, CD, ...} / Das Nicht-
/ Findbare /
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Polynomen.

igen

it belieb

Ion mi

Alles, was nicht gefunden werden kann,
entsteht aus diesem Generator durch

Multiplikat

Generator
AB +AC +AD +BC +BD + CD + ABCD

Erstes mathematisches Resultat

A*I*0*P*T*a*h*o*t + A*I*0*P*T*a*h*p*t + A*I*0*P*T*a*h*p + A*I*0*P*T*a*h*t + A*I*0*P*T*a*h + A*I*0*P*T*a*0*p*t + A*I*O*P*T*a*o*p + A*I*0*P*T*a*o*t + A*I*0*P*T*h*0*p*t + A*I*0*P*
A*I*0*P*T*h*o*t + A*I*0*P*T*h*0 + A*I*O*P*T*h*p*t + A*I*O*P*T*h*t + A*I*0*P*T*0*p*t + A*I*O*P*T*0*p + A*I*O*P*T*p*t + A*I*O*P*T*t + A*I*0*P*a*h*o*p*t + A*I*0*P*a*h*o + A*I*0*P*

A*I*P*T*o*p + A*I*P*T*o*t + A*I*P*T*p*t + A*I*P*T*t + A*I*P*a*h*t + A*I*P*a*h + A*I*P*a*o*p + A*I*P*a*o*t + A*I*P*a*p*t + A*I*P*a*t + A*I*P*h*o*p + A*I*P*h*o + A*I*P*h*p + A*I*P*h*t +
A*I*P*0*p*t + A*I*P*0*p + A*I*T*a*h*o*p + A*I*T*a*h*o + A*I*T*a*h*t + A*I*T*a*h + A*I*T*a*o*p*t + A*I*T*a*o*p + A*I*T*h*p + A*I*T*h*t + A*I*T*0*p + A*I*T*0o*t + A*I*T*p*t + A*I*T*t +

A*I*a*h*p*t + A*I*a*h*p + A*I*a*o*p + A*I*a*o*t + A*I*a*p*t + A*I*a*t + A*I*h*o*p + A*I*h*o + A*I*h*p*t + A*I*h + A*I*o*p*t + A*I*o*p + A*0*P*T*a*h*o*p*t + A*0*P*T*a*h*o*t +
A*Q*P*T*a*h*p*t + A*0*P*T*a*h*p + A*0*P*T*a*0*p*t + A*0*P*T*a*0*t + A*0*P*T*a*p*t + A*0*P*T*a*t + A*0*P*T*h*0*p*t + A*0*P*T*h*0*t + A*O*P*T*h*p*t + A*0*P*T*h*p + A*0*P*T*0

+ A*I*O*T*a*h*t + A*I*0*T*a*h + A*I*0*T*a*o*p*t + A*I*0*T*a*o*p + A*I*0*T*a*0*t + A*I*0*T*h*0o*p + A*I*O*T*h*o*t + A*I*O*T*h*p + A*I*O*T*h*t + A*I*0*T*0*p*t + A*I*0*T*0*p + A*I*0*T
A*O*P*T*0*t + A*O*P*T*p*t + A*0*P*T*t + A*0*P*a*h*0*p*t + A*0*P*a*h*0*p + A*0*P*a*h*p*t + A*0*P*a*h*p + A*0*P*h*0*p*t + A*0*P*h*0*p + A*0*P*h*p*t + A*0*P*h*p + A*0*T*a*h*o

A*I*0*T*t + A*I*O0*a*h*o*p*t + A*I*0O*a*h*o*t + A*I*O*a*h*p*t + A*I*O*a*h*p + A*I*0*a*o*p*t + A*I*O*a*o*p + A*I*O*a*p*t + A*I*0*a*t + A*I*O*h*o*p*t + A*I*0*h*o*p + A*I*0*h*o*t + A*I
+ A*I*0*h*p*t + A*I*0*h + A*I*0*0*p + A*I*0*0*t + A*I*P*T*a*h*o*p + A*I*P*T*a*h*o + A*I*P*T*a*h*p*t + A*I*P*T*a*h*p + A*I*P*T*a*0*p*t + A*I*P*T*a*0o*p + A*I*P*T*h*p*t + A*I*P*T*h +

A*I*0*P*a*o*p + A*I*0*P*a*p*t + A*I*0*P*a*t + A*I*O*P*h*0*p*t + A*I*0*P*h*0*p + A*I*0*P*h*p + A*I*0*P*h + A*I*0*P*0*p + A*I*0*P*0*t + A*I*0*T*a*h*0*p*t + A*I*0*T*a*h*o*t + A*I*0*T

*
*
*

I*0*a*h*p*t + I*0*a*h + I*0*a*o*p*t + I*0*a*o*p + I*0*a*p*t + I*0*a*t + I*0*h*o*p*t + I*0*h*o*t + I*0*h*p*t + I*0*h*p + I*0*o*p + I*0*0*t + I*P*T*a*h*o*p*t + I*P*T*a*h*o*t + I*P*T*a*h*t
+ I*P*T*a*h + I*P*T*a*o*p + I*P*T*a*o*t + I*P*T*a*p*t + I*P*T*a*t + I*P*T*h*o*p*t + I*P*T*h*o*p + I*P*T*h*o*t + I*P*T*h*0o + I*P*T*h*p + I*P*T*h*t + I*P*T*o*p*t + I*P*T*o*p + I*P*a*h*o*p
+ I*P*a*h*o + I*P*a*h*p + I*P*a*h*t + I*P*a*o*p + I*P*a*o*t + I*P*a*p*t + I*P*a*t + I*P*h*t + I*P*h + I*P*o*p*t + I*P*o*p + I*T*a*h*o*p*t + I*T*a*h*o*t + I*T*a*h*p*t + I*T*a*h*p +

I*T*a*o*p + I*T*a*o*t + I*T*a*p*t + I*T*a*t + I*T*h*o*p*t + I*T*h*o*p + I*T*h*o*t + I*T*h*o + I*T*h*p*t + I*T*h + I*T*o*p*t + I*T*o*p + I*a*h*o*p + I*a*h*o + I*a*h*p*t + I*a*h + I*a*o*p
+ I*a*o*t + I*a*p*t + I*a*t + I*h*p*t + I*h*p + I*o*p*t + I*o*p + O*P*T*a*h*o*p*t + O*P*T*a*h*o*t + 0*P*T*a*h*p + O*P*T*a*h*t + O*P*T*h*o*p*t + O*P*T*h*o*t + O*P*T*h*p + O*P*T*h*t +

A*P*T*a*p*t + A*P*T*a*t + A*P*T*0*p*t + A*P*T*0o*t + A*P*T*p*t + A*P*T*t + A*T*a*o*p*t + A*T*a*o*t + A*T*a*p*t + A*T*a*t + A*T*o*p*t + A*T*o*t + A*T*p*t + A*T*t + I*0*P*T*a*h*o*p +
I*0*P*T*a*h*o*t + I*0*P*T*a*h*o + I*0*P*T*a*o*p + I*0*P*T*a*p*t + I*0*P*T*a*t + I*0*P*T*h*0*p*t + I*0*P*T*h*0*t + I*0*P*T*h*p + I*0*P*T*h + I*0*P*T*0o*p + I*0*P*T*o*t + I*0*P*a*h*o*p*t +
I*0*P*a*h*o*p + I*0*P*a*h*p + I*0*P*a*h + I*0*P*a*o*p*t + I*0*P*a*o*p + I*0*P*a*p*t + I*0*P*a*t + I*0*P*h*o*p*t + I*0*P*h*o + I*0*P*0*p + I*0*P*o*t + I*0*T*a*h*o*p + I*0*T*a*h*p*t +
I*0*T*a*h*p + I*0*T*a*o*p + I*0*T*a*p*t + I*0*T*a*t + I*0*T*h*o*p*t + I*0*T*h*o + I*0*T*h*p*t + I*0*T*h + I*0*T*o*p + I*0*T*o*t + I*O*a*h*o*p*t + I*0*a*h*o*p + I*0*a*h*o*t + I*0*a*h*o +
0*P*a*h*o*p*t + 0*P*a*h*o*p + 0*P*a*h*p*t + O*P*a*h*p + 0*P*h*o*p*t + 0*P*h*o*p + 0*P*h*p*t + O*P*h*p + 0*T*a*h*o*p + O0*T*a*h*o*t + 0*T*a*h*p*t + 0*T*a*h*t + O0*T*h*o*p + 0*T*h*o*t +

A*0*T*a*h*o*p + A*0*T*a*o*p*t + A*0*T*a*o*t + A*0*T*a*p*t + A*0*T*a*t + A*O*T*h*o*p*t + A*0*T*h*o*p + A*0*T*o*p*t + A*0*T*0o*t + A*O*T*p*t + A*0*T*t + A*P*T*a*o*p*t + A*P*T

*t + 0*T*h*t + P*T*a*h*o*p*t + P*T*a*h*o*t + P*T*a*h*p*t + P*T*a*h*t + P*T*h*o*p*t + P*T*h*o*t + P*T*h*p*t + P*T*h*t + T*a*h*o*p*t + T*a*h*o*t + T*a*h*p*t + T*a*h*t + T*h*o*p*t +

+ T*h*p*t + T*h*t + 1
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Output bisher...

-> an2 + a
-> A*a

1

-> AN2 + A
-> P*a

-> I*a + a

10 -> pA2 + p

-> hA2 + h
-> P*h + P
-> PA2 + P

11
12
13

5. a(l+1)"

-> I*h + Afh + I +h+A+1
16 -> I*P + I*h + P*p + A*P + A*h + T+ P+ h + A + 1

14 -> I*p + h*p + a*h + a*p+ T+ P + h + p + A

15

Wenn a dann |

> IA2 +
*

17
18
19

-> A*T + A*P + A*h + A
-> a*t + a*h + a

I

h

21

22. a(t+h+1)"

a*th+0+h+p+A+a+1

22
23
24

Wenn a dann entweder t oder h
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49. ,ahp*

31 -> P*o + A*t + P*p + h*p + A*P + A*h + a*h + t + o+ I +p+A+a+1

32 -> P*T + I*p + h*p + A*P + a*h + a*p + T+ P + h +p + A

33 -> I*0 + I*p + P*p + A*P + 0 + p

Stets ist eine der Bedingungen

a,h,p nicht erfullt.

34 -> I*T + P*T + I*p + P*p + h*p + AP + a*h + a*p + I+ P+ h +p + A+ 1
-> 02 + 0

35
36 -> p*t + a*p

38 -> P*t + P*o + A*t + P*p + h*p + A*h + a*h + t + o+ I +p+A+a+1
39 -> I*t + P*t + I*o + P*o + A*t + h*p + A*P + A*h + a*h + p + A + a
40 -> 0*0 + I*o + h*p + A*\h + a*h + o+ h +p + A+ a+ 1

37 -> h*t + h*p +a*p+t+h+p+1
41 -> O*T + I*p + P*p + A*P + a*p + p

42 -> 0*t + h*p + A*P + A*h + a*h + h+ p+ A+ a + 1

43

-> 0A2 + 0

44 -> T*0 + P*o + I*p + h*p + A*P + A*h + a*p + T+ 0+ P +p+a+1

45

> TA2 + T

46 -> o*t + A*t + I*p + A*h +a*h +a*p+t + I +p+A+a+1

47 -> T*t + O*t + A*t + I*p + h*p + A*h + a*p + t + T+ P+ h +p+a

48

-S> A2 + t

49 -> a*h*p
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