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Молекулярное подобие



Цель работы

Создание свободного веб-сервиса, позволяющего выполнять 

оценку сходства химического соединения с 

фармакологическими субстанциями, которые одобрены к 

клиническому применению в различных странах.



База данных фармацевтических субстанций



World Wide Approved Drugs
http://www.way2drug.com/dr/ww_drug_approved.php



Оценка сходства MNA и QNA



Интерфейс веб-сервиса
www.way2drug.com/dr/simil_new/index.php



Результаты поиска
www.way2drug.com/dr/simil_new/view_sim2.php?id_task=...



 Разработан свободный веб-сервис для оценки сходства химического соединения с 4033
терапевтическими препаратами на основе MNA и QNA дескрипторов.

 Результаты поиска представлены в виде интерактивной таблицы, содержащей сведения о
лекарствах и два значения оценок сходства, полученных разными методами.

 Результат поиска доступен для пользователя в любое время по уникальной ссылке.

 Созданный веб-сервис позволяет проводить:

• поиск близких аналогов исследуемого химического соединения среди известных
лекарственных средств;

• оценку вещества с точки зрения его фармакотерапевтического потенциала;

• изучение вероятных механизмов действия молекулы.

 Применение такого подхода может быть «методом выбора» в условиях пандемии COVID-19
и будущих биогенных угроз.

Выводы

Работа выполнена при поддержке гранта РФФИ № 20-04-60285.
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