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Исследованы возможности применения информационной технологии «Микрокосм» для прогноза уровня фармакологической активности смесей природных и синтетических соединений с учетом синергетических эффектов.

Обучающая выборка для прогноза гипогликемической активности включала структуры 115 препаратов и 115 неактивных соединений; для прогноза психотомиметической активности – структуры 9 препаратов и 12 неактивных соединений. Расчет в ИТ «Микрокосм» решающих правил выполняли с применением четырех методов и трех стратегий прогноза.

Выполнен прогноз уровня гипогликемической активности семи основных веществ экстракта Gymnema sylvestris (гимнемовые кислоты I - IV, гимнемозиды A и B, кондуритол B) и шести их смесей различного состава; прогноз уровня гипогликемической активности лекарственных препаратов розиглитазона, метформина, липоевой кислоты и двух их смесей различного состава; прогноз уровня психотомиметической активности трех нейроактивных препаратов и четырех их смесей различного состава. По результатам прогноза выявлены синергетические эффекты в различных смесях, сопровождающиеся как увеличением, так и уменьшением уровня активности. Результаты расчетов согласуются с экспериментальными данными. При формировании для прогноза QL-образа смеси в нем количественно учитываются QL-дескрипторы всех ее компонентов, что и позволяет успешно моделировать явления синергизма.
Таким образом, с помощью ИТ «Микрокосм» можно осуществлять QSAR-моделирование синергетических эффектов при прогнозе фармакологической активности смесей химических соединений и на этой основе создавать in silico новые высокоактивные и низкотоксичные многокомпонентные лекарственные препараты путем оптимизации их качественного и количественного состава.






