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Для подтверждения эквивалентности лекарственных средств в твердых дозированных формах системного действия для орального применения могут быть проведены исследования iп vitro. Принятие решения относительно регистрации генеричного лекарственного средства без проведения исследований биоэквивалентности iп vivo на основании исследований iп vitro в соответствии с мировой практикой имеет название прохождения по процедуре «биовейвер».

Процедура биовейвер базируется на биофармацевтической классификационной системе, которая позволяет разделить все действующие вещества на четыре класса в соответствии с их растворимостью в водных растворах и степенью проникновения.

В данной работе для построения моделей, способных классифицировать соединения в рамках биоклассификационной системы лекарственных средств была использована иерархическая технология решения задач QSAR на основе симплексного представления молекулярной структуры. Для решения данной задачи методами классификационных деревьев и проекций на латентные структуры построены модели, способные предсказывать свойства соединений, лежащие в основе биоклассификационной системы (степень проникновения и растворимость). В моделях, построенных на основе метода деревьев классификации, наиболее важными факторами для биоклассификации являются количество ароматических, алифатических и аминных групп. В результате интерпретации моделей, полученных методом проекций на латентные структуры выделены молекулярные фрагменты, способствующие и препятствующие проникновению и растворимости лекарств. Так, например, препятствует проникновению трет-бутильная группировка при аминогруппе, а растворимости – наличие длинных алкильных цепочек.






