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Использование смесей лекарственных веществ становится все более популярным и позволяет добиться гораздо большего терапевтического эффекта, нежели использование препаратов по отдельности. Однако, на сегодняшний день не существует теоретического инструмента, позволяющего осуществлять QSAR анализ подобных систем. Как правило, взаимодействие смеси с биологической мишенью не может быть описано как среднее значение между взаимодействиями отдельных компонентов, потому что последние в таком случае имеют различную активность. Это также применяется к смесям соединений, имеющих синергическое и антисинергическое действие. 
В связи с вышеизложенным симплексный QSAR подход был усовершенствован таким образом, чтобы его можно было использовать для анализа смесей соединений. Для этого необходимо определить принадлежность несвязных симплексов к одной или разным молекулам. В данном случае такие несвязные симплексы будут описывать структуру не одиночной молекулы, а характеризовать пару различных молекул. Фактически, симплексы данного вида являются структурными дескрипторами смесей соединений. Их использование позволяет анализировать синергизм, антисинергизм или конкурентное взаимодействие смеси с биологической мишенью. Если в рамках одной задачи рассматриваются и смеси и индивидуальные соединения, то для корректного описания такой системы необходимо представлять индивидуальные соединения как смесь двух одинаковых молекул. Таким образом, упомянутый выше подход был назван "double nD QSAR". Несмотря на то, что данная методика может использоваться только для бинарных смесей, ее можно довольно легко преобразовать для более сложных систем. Для молекулярных смесей можно использовать еще один вид симплексов – симплексы с межмолекулярными связями. 

В данной работе использование "double nD QSAR" представления молекулярной структуры демонстрируется на примере смесей антивирусных препаратов ингибирующих репликацию полиовируса.






