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ABSTRAKT

Mathematische Modelle zeigen qualitative und quantitative Abhéngigkeiten zwischen Struktur,
physikalisch-chemischen Eigenschaften und Aktivitdten der untersuchten Verbindungen. Es gibt
verschiedene Regeln flr die VVorhersage einer guten Bioverfligbarkeit, und eine der bekanntesten ist die
Lipinski-Regel. Die Regel bezieht sich auf die molekularen Eigenschaften, die fur die Pharmakokinetik
eines Arzneimittels im menschlichen Korper wichtig sind: Absorption, Distribution, Metabolismus und
Elimination (ADME). Zusétzlich zur Lipinski-Regel gibt es verschiedene Kriterienkombinationen, die
wichtige Pradiktoren fur die Permeabilitat sind. Eine zusétzliche Regel wurde von Veber vorgeschlagen.
Er verglich die orale Bioverfligbarkeit der Verbindung und die Permeabilitat der Verbindung mit der

molekularen Flexibilitét.
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