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� w�p� gARXKIN�� s�w� kURBATOWA�� n�w� sOLOWOWA�� e�e�fINKELX�TEJN�

w RABOTE RASSMATRIWAETSQ PRIMENENIE KOMPX�TERNO�HROMATOGRAFI�ESKOJ

SISTEMY W RE�ENII PROBLEMY �STRUKTURA � SWOJSTWO�� aRHITEKTURA SISTEMY

WKL��AET BANKI FIZIKO�HIMI�ESKIH SWOJSTW� DANNYE O MOLEKULQRNOJ I �LEK�

TRONNOJ STRUKTURE WE�ESTW� BANKI KORRELQCIJ�

sOZDANIE MATERIALOW� OBLADA��IH ZADANNYMI FIZI�ESKIMI� HIMI�ESKIMI ILI
BIOLOGI�ESKIMI SWOJSTWAMI� QWLQETSQ ODNOJ IZ NAIBOLEE WAVNYH PROBLEM W HIMI�
�ESKOJ� NEFTEHIMI�ESKOJ� FARMACEWTI�ESKOJ I DRUGIH OTRASLQH NAUKI I PROMY��
LENNOSTI� w SWQZI S �TIM WOZRASTAET OSOBYJ INTERES K PROBLEME ISSLEDOWANIQ KOLI�
�ESTWENNYH SOOTNO�ENIJ 
STRUKTURA � SWOJSTWO
�

dOSTIGNUTYJ K NASTOQ�EMU WREMENI UROWENX ZNANIJ O WE�ESTWE� EGO STROENII
I KOMPOZICIQH� PRAKTI�ESKIE POTREBNOSTI STAWQT PERED HIMIKAMI ZADA�U POIS�
KA BOLEE �FFEKTIWNOGO PROEKTIROWANIQ I SOZDANIQ ATOMNYH I MOLEKULQRNYH KON�
STRUKCIJ� GARANTIRU��IH NALI�IE OPREDELENNYH SWOJSTW U KONE�NOGO PRODUKTA�
�TA PROBLEMA WKL��AET RQD FUNDAMENTALXNYH ZADA�� SWQZANNYH� PREVDE WSEGO� S
ZAWISIMOSTX� SWOJSTW WE�ESTW OT PROSTRANSTWENNOGO RASPOLOVENIQ ATOMOW W IH MO�
LEKULAH� A TAKVE S ISSLEDOWANIEM POTENCIALXNYH �ILI �NERGETI�ESKIH� FUNKCIJ
SISTEM I PR� bAZISOM DLQ RE�ENIQ DANNYH PROBLEM DOLVNO QWITXSQ ISPOLXZOWANIE
PREDSTAWLENIJ O HIMI�ESKOJ SWQZI DLQ KONSTRUIROWANIQ NOWYH� E�E NE SU�ESTWU��
�IH SOEDINENIJ ���� pRIMER RAZLI�NYH SWOJSTW ALMAZA I GRAFITA SWIDETELXSTWUET
O TOM� �TO NE STOLXKO ATOMY� WHODQ�IE W SOSTAW MOLEKULY� OPREDELQ�T EE SWOJSTWA�
SKOLXKO SPOSOB SWQZYWANIQ IH MEVDU SOBOJ� iMENNO PO�TOMU WOZMOVNYE PODHODY
K RE�ENI� PROBLEMY KONSTRUIROWANIQ NOWYH STRUKTUR S ZADANNYMI SWOJSTWAMI
DOLVNY OPIRATXSQ W PERWU� O�EREDX NA PREDSTAWLENIQ O HIMI�ESKOJ SWQZI I DWIVE�
NII �LEKTRONOW WNUTRI MOLEKULY�

oSOBU� AKTUALXNOSTX �TA PROBLEMA PRIOBRETAET PRI ISSLEDOWANII WE�ESTW S
POTENCIALXNOJ BIOLOGI�ESKOJ AKTIWNOSTX� I LEKARSTWENNYH PREPARATOW �	��

�gARXKIN wITALIJ pETROWI�� KAFEDRA ORGANI�ESKOJ HIMII sAMARSKOGO GOSUDARSTWENNOGO UNI�

WERSITETA� ������� G�sAMARA� UL� aKAD� pAWLOWA� �� garkin�ssu�samara�ru
�kURBATOWA sWETLANA wIKTOROWNA� KAFEDRA OB�EJ HIMII I HROMATOGRAFII sAMARSKOGO GOSUDAR�

STWENNOGO UNIWERSITETA� ������� G�sAMARA� UL� aKAD� pAWLOWA� �� curbatsv�ssu�samara�ru
�sOLOWOWA nATALXQ wALENTINOWNA� KAFEDRA OB�EJ HIMII I HROMATOGRAFII sAMARSKOGO GOSUDAR�

STWENNOGO UNIWERSITETA� ������� G�sAMARA� UL� aKAD� pAWLOWA� �� solovova�ssu�samara�ru
�fINKELX�TEJN eLENA eWGENXEWNA� KAFEDRA OB�EJ HIMII I HROMATOGRAFII sAMARSKOGO GOSU�

DARSTWENNOGO UNIWERSITETA� ������� G�sAMARA� UL� aKAD� pAWLOWA� �
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w �TOM NAPRAWLENII SU�ESTWUET DOSTATO�NO MNOGO SLOVNOSTEJ� SWQZANNYH PREV�
DE WSEGO S MNOGOOBRAZIEM WE�ESTW� ISPOLXZUEMYH W FARMAKOLOGII� A TAKVE S RAZNOOB�
RAZIEM FORM I ORGANIZACII VIWYH ORGANIZMOW� NA KOTORYH OSU�ESTWLQ�TSQ ISPYTA�
NIQ NOWYH PREPARATOW� sLEDUET OTMETITX� �TO INTERES K �TOJ PROBLEME NEUKLONNO
WOZRASTAET� w POSLEDNEE WREMQ ZNA�ITELXNO UWELI�ILOSX KOLI�ESTWO PUBLIKACIJ�
POSWQ�ENNYH SINTEZU I ISSLEDOWANI� WE�ESTW S ZARANEE ZADANNYMI SWOJSTWAMI I
OSOBENNOSTQM WE�ESTW S POTENCIALXNOJ BIOLOGI�ESKOJ AKTIWNOSTX� ���� rE�ENI�
PROBLEMY ISSLEDOWANIQ BIOLOGI�ESKI AKTIWNYH WE�ESTW POSWQ�ENA DEQTELXNOSTX
MEVDUNARODNOGO OB�ESTWA PO ANALIZU KOLI�ESTWENNYH SOOTNO�ENIJ 
STRUKTURA �
AKTIWNOSTX
 �International QSAR and Modeling Society�� SOZDANNOGO W ���� G� NA gOR�
DONSKOJ KONFERENCII W tILTONE �nX��hEMP�IR� s�a�� I NA�AW�EJ FUNKCIONIRO�
WATX W ���� GODU rOSSIJSKOJ SEKCII �TOGO OB�ESTWA ���� wSE IZLOVENNOE SWIDETELX�
STWUET O TOM� �TO HIMI�ESKAQ NAUKA W NASTOQ�EE WREMQ STOIT PERED NEOBHODIMOSTX�
WYRABOTKI �ETKIH PRINCIPOW KONSTRUIROWANIQ WE�ESTW I� W �ASTNOSTI� BIOLOGI�ES�
KI AKTIWNYH� S ZADANNYMI SWOJSTWAMI�

dO NASTOQ�EGO WREMENI POPYTKI RE�ITX PROBLEMU 
STRUKTURA � SWOJSTWO
 I
SOOTWETSTWENNO 
STRUKTURA � AKTIWNOSTX
 PREDPRINIMALISX PREDSTAWITELQMI RAZ�
LI�NYH OBLASTEJ NAUKI � ORGANI�ESKOJ� KWANTOWOJ� BIOLOGI�ESKOJ� MEDICINSKOJ
HIMII� FARMAKOLOGII I T�D� pO SLOWAM DOKTORA hAN�A � OSNOWOPOLOVNIKA PODHO�
DA QSAR K �TOJ PROBLEME� 
BOLX�INSTWO ISSLEDOWATELEJ SMOTRQT NA �TU PROBLEMU
IZNUTRI SWOEJ SOBSTWENNOJ SPECIALXNOSTI
� oB�EDINENIE USILIJ ISSLEDOWATELEJ�
RABOTA��IH W DANNOJ OBLASTI� WOZMOVNO� NA NA� WZGLQD� TOLXKO PRI ISPOLXZOWA�
NII SISTEMNOGO PODHODA� SU�NOSTX KOTOROGO ZAKL��AETSQ W SOZDANII EDINOJ MODELI
OPISANIQ KA�ESTWENNOGO I KOLI�ESTWENNOGO ASPEKTOW FIZIKO�HIMI�ESKOGO POWEDENIQ
I BIOLOGI�ESKOJ AKTIWNOSTI SOEDINENIJ� OPIRA��IHSQ NA DANNYE OB IH STRUKTURE I
FIZIKO�HIMI�ESKIH SWOJSTWAH� w OTNO�ENII BIOLOGI�ESKOJ AKTIWNOSTI SISTEMNYJ
PODHOD PREDPOLAGAET ISPOLXZOWANIE NA RAZNYH �TAPAH ISSLEDOWANIQ POLNOJ INFOR�
MACII OB IZU�AEMOM SOEDINENII� O NALI�II W MOLEKULE OPREDELENNYH AKTIWNYH S
BIOLOGI�ESKOJ TO�KI ZRENIQ STRUKTUR �ILI PODSTRUKTUR�� WNOSQ�IH WKLAD W OB�U�
AKTIWNOSTX MOLEKULY� O SPOSOBE I FORMAH POSTUPLENIQ W ORGANIZM I PRIEMAH RE�
GISTRACII POLU�AEMOGO BIOLOGI�ESKOGO OTKLIKA� O FIZIKO�HIMI�ESKOM POWEDENII I
KWANTOWO�HIMI�ESKOM OPISANII STROENIQ MOLEKUL�

w LITERATURE UVE WYSKAZYWALOSX MNENIE O TOM� �TO FIZIKO�HIMI�ESKOJ OSNOWOJ
TAKOGO OB�EDINENIQ MOVET SLUVITX HROMATOGRAFIQ� �TO PREDPOLOVENIE NE LI�ENO
ZDRAWOGO SMYSLA� W PERWU� O�EREDX� POTOMU� �TO HROMATOGRAFI�ESKIE HARAKTERISTI�
KI� DOSTATO�NO LEGKO OPREDELQEMYE �KSPERIMENTALXNO� HORO�O KORRELIRU�T PRAKTI�
�ESKI SO WSEMI PARAMETRAMI� RASSMATRIWAEMYMI W RAZLI�NYH PODHODAH I METODAH�
iSPOLXZOWANIE RAZLI�NYH WARIANTOW HROMATOGRAFII� RAZLI�NYH DETEKTOROW I KOLO�
NOK POZWOLQET WYQWLQTX TIPY mmw� OPREDELQEMYE RAZLI�IQMI W STRUKTURE SOEDI�
NENIJ� MODELIROWATX BIOHROMATOGRAFI�ESKIE PROCESSY� PROISHODQ�IE PRI WWEDENII
FIZIOLOGI�ESKI AKTIWNYH WE�ESTW W VIWOJ ORGANIZM� pO MNENI� OTDELXNYH AWTO�
ROW PRIMENENIE HROMATOGRAFI�ESKIH HARAKTERISTIK DLQ OPISANIQ BIOLOGI�ESKOGO
DEJSTWIQ ORGANI�ESKIH SOEDINENIJ OPRAWDANO TEM� �TO W HROMATOGRAFI�ESKOJ KO�
LONKE TAK VE� KAK I W BIOLOGI�ESKIH SISTEMAH� REALIZUETSQ PROCESS RASPREDELENIQ
WE�ESTWA MEVDU FAZAMI S RAZLI�NYMI FIZIKO�HIMI�ESKIMI SWOJSTWAMI� wO MNO�
GIH SLU�AQH TAKVE PREDPOLAGAETSQ SORBCIONNYJ MEHANIZM DEJSTWIQ LEKARSTWENNOGO
PREPARATA ILI L�BOGO BIOLOGI�ESKI AKTIWNOGO WE�ESTWA� PO�TOMU INTERESNYM PRED�
STAWLQETSQ ISPOLXZOWANIE SORBCIONNYH HARAKTERISTIK TAKIH WE�ESTW� POLU�AEMYH
HROMATOGRAFI�ESKIM METODOM� pO�TOMU WESXMA PERSPEKTIWNYM PODHODOM K RE�E�



pRIMENENIE KOMPX�TERNO�HROMATOGRAFI�ESKOJ SISTEMY PRI RE�ENII ��� ���

NI� PROBLEMY 
STRUKTURA � SWOJSTWO
 QWLQETSQ UPOMINAEMYJ W LITERATURE PODHOD
QSRR � Quantitative Structure Retention Relationships�

o�EWIDNO� �TO DLQ WYQWLENIQ WOZMOVNYH ZAKONOMERNOSTEJ NEOBHODIMO IMETX SO�
OTWETSTWU��U� BAZU DANNYH PO WSEM UKAZANNYM HARAKTERISTIKAM SOEDINENIJ S PO�
TENCIALXNOJ BIOLOGI�ESKOJ AKTIWNOSTX�� PRI �TOM OPTIMALXNYMI PROGRAMMNYMI
SREDSTWAMI DLQ OBRABOTKI INFORMACII S CELX� USTANOWLENIQ SOOTWETSTWU��IH KOR�
RELQCIJ I PROGNOZIROWANIQ SWOJSTW I AKTIWNOSTI MOGUT STATX �IROKO RAZWIWA��I�
ESQ W NASTOQ�EE WREMQ WY�ISLITELXNYE NEJRONNYE SETI �TABL� �� ���� ����

tABLICA �

sISTEMNYJ PODHOD K RE�ENI� PROBLEMY ISSLEDOWANIQ
KOLI�ESTWENNYH SOOTNO�ENIJ 
STRUKTURA � SWOJSTWO
 �QSPR�

sistemnyj podhod
�

�WRISTI�ESKIJ PODHOD lOGIKO�KOMBINATORNYJ PODHOD
� �

oPTIMIZACIQ SWOJSTW W pOISK OB�IH STRUKTURNYH
RQDU RODSTWENNYH SOEDINENIJ FRAGMENTOW

�

wy�islitelxnye nejronnye seti

s TO�KI ZRENIQ REALIZACII SISTEMNOGO PODHODA PREDPOLAGAETSQ CELESOOBRAZNYM
ISPOLXZOWANIE MATEMATI�ESKIH I PROGRAMMNYH METODOW MODELIROWANIQ MOLEKULQR�
NYH STRUKTUR BIOLOGI�ESKI AKTIWNYH WE�ESTW�

kOMPX�TERNAQ REALIZACIQ SISTEMNOGO PODHODA� W SWO� O�EREDX� WKL��AET RE�E�
NIE RQDA ZADA�� SWQZANNYH S RAZLI�NYMI WOZMOVNOSTQMI PREDSTAWLENIQ STRUKTURY
W MOLEKULQRNOM WIDE� DESKRIPTORNOM ILI S POMO�X� KORRELQCIJ�

tABLICA �

oSNOWNYE METODY OPTIMIZACII SWOJSTW W RQDU RODSTWENNYH SOEDINENIJ

wid analiza princip obrabotki informacii
mNOGOMERNYJ rAS�ET STATISTI�ESKIH HARAKTERISTIK RASPREDELENIQ
STATISTI�ESKIJ SLU�AJNYH WELI�IN
mNOGOMERNOE sOKRA�ENIE RAZMERNOSTI MNOGOMERNOGO PROSTRANSTWA S
�KALIROWANIE CELX� ISKL��ENIQ MALOINFORMATIWNYH DANNYH
kORRELQCIONNYJ wYQWLENIE SWQZEJ MEVDU PEREMENNYMI
fAKTORNYJ sVATIE INFORMACII PUTEM WWEDENIQ NOWYH PEREMENNYH�

QWLQ��IHSQ LINEJNOJ KOMBINACIEJ ISHODNYH
rEGRESSIONNYJ pOSTROENIE FUNKCIONALXNOJ ZAWISIMOSTI MEVDU
I DISPERSIONNYJ NEZAWISIMYMI PEREMENNYMI I IH OPTIMIZACIQ

pRI �TOM WOZMOVNO ISPOLXZOWANIE LIBO OPTIMIZACII SWOJSTW W RQDU RODSTWENNYH
SOEDINENIJ �TABL� 	�� LIBO POISK SPOSOBOW WYQWLENIQ OB�IH �LEMENTOW STRUKTURY I
KLASSIFIKACII SOEDINENIJ �TABL� ���

dLQ OPISANIQ STRUKTURY SOEDINENIJ ISPOLXZU�T RAZLI�NYE METODY� POZWOLQ��
�IE POLU�ATX FIZIKO�HIMI�ESKIE I STRUKTURNYE HARAKTERISTIKI �TABL� ���

pOLU�ENIE RAZNOOBRAZNOJ INFORMACII O FIZIKO�HIMI�ESKIH� �LEKTRONNYH� STRUK�
TURNYH PARAMETRAH WOZMOVNO S ISPOLXZOWANIEM KOMPX�TERNYH PROGRAMM �W �AST�
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tABLICA �

oSNOWNYE SPOSOBY WYQWLENIQ OB�IH �LEMENTOW STRUKTURY I
KLASSIFIKACII SOEDINENIJ

wid analiza princip obrabotki informacii
dISKRIMINANTNYJ pOSTROENIE RAZDELQ��IH GIPERPOWERHNOSTEJ PO

OBU�A��EJ WYBORKE
lOGIKO�STRUKTURNYJ iSPOLXZOWANIE ZAKONOW INDUKTIWNOJ LOGIKI W

DISKRIMINANTNOM ANALIZE
kLASTERNYJ kLASSIFIKACIQ OB�EKTOW PO PRIZNAKAM SHODSTWA

ILI RAZLI�IQ S POMO�X� OPTIMIZACII CELEWOJ
FUNKCII

mODELIROWANIE �D STRUKTURY rAS�ET I POSTROENIE �D STRUKTURY MOLEKUL
I SWOJSTW MOLEKUL METODAMI KWANTOWOJ HIMII I MOLEKULQRNOJ

MEHANIKI

tABLICA �

mETODY OPISANIQ STRUKTURY SOEDINENIJ

metody izu�aemye harakteristiki
sISTEMA TOPOLOGI�ESKIH iNDEKSY wINERA� r�NDI�A� bALABANA�
STRUKTURNYH DESKRIPTOROW hOSOJI I DR�
kWANTOWOHIMI�ESKIE �POLU�MPIRI�ESKIE �NERGIQ OBRAZOWANIQ� DLINY SWQZEJ�
METODY RAS�ETA � PMX� CNDO� INDO� WALENTNYE UGLY� DIPOLXNYE MOMENTY�
AM�� PM� I ab initio�� METODY RASPREDELENIE �LEKTROSTATI�ESKOGO
MOLEKULQRNOJ MEHANIKI �mm�� POTENCIALA� SPINOWOJ PLOTNOSTI I PR�
fIZIKO�HIMI�ESKIE sTERI�ESKIE� GIDROFOBNYE� SORBCION�

NYE� �NERGETI�ESKIE HARAKTERISTIKI

NOSTI� HYPERCHEM� GAUSSIAN� MOPAC I DR��� nAMI W RABOTE ISPOLXZOWAN KOMP�
LEKS PROGRAMM Hyperchem WERSII ���� POZWOLQ��IJ OSU�ESTWLQTX RAS�ETY POLU�
�MPIRI�ESKIMI METODAMI rmh� CNDO� AM�� PM� I PR�� METODAMI MOLEKULQRNOJ
MEHANIKI mm� I DR�

o�EWIDNO� �TO DLQ WYQWLENIQ WOZMOVNYH ZAKONOMERNOSTEJ NEOBHODIMO IMETX SO�
OTWETSTWU��U� BAZU DANNYH PO WSEM UKAZANNYM HARAKTERISTIKAM SOEDINENIJ S
POTENCIALXNOJ BIOLOGI�ESKOJ AKTIWNOSTX�� PRI �TOM OPTIMALXNYMI PROGRAMMNY�
MI SREDSTWAMI DLQ OBRABOTKI INFORMACII S CELX� USTANOWLENIQ SOOTWETSTWU��IH
KORRELQCIJ I PROGNOZIROWANIQ SWOJSTW I AKTIWNOSTI MOGUT STATX �IROKO RAZWIWA�
��IESQ W NASTOQ�EE WREMQ WY�ISLITELXNYE NEJRONNYE SETI �Neural Networks�� ILI
ISKUSSTWENNYE NEJRONNYE SETI �ins�� RAZRABOTKA KOTORYH QWILASX REZULXTATOM KO�
RENNYH IZMENENIJ W PONIMANII PRINCIPOW ORGANIZACII WY�ISLITELXNOGO PROCESSA
I PODHODOW K RE�ENI� PRIKLADNYH ZADA��

wns MOGUT BYTX ISPOLXZOWANY W KA�ESTWE OSNOWNOGO PODHODA K RE�ENI� PROB�
LEMY PROGNOZIROWANIQ BIOLOGI�ESKOJ AKTIWNOSTI �SM� RIS� �� ���� wns OSNOWANY
NA ISPOLXZOWANII STRUKTURNYH HARAKTERISTIK MOLEKULQRNYH SUB�EDINIC I GENETI�
�ESKOGO ALGORITMA� OSNOWANNOGO NA SOZDANII DANNOJ MOLEKULQRNOJ STRUKTURY S IS�
POLXZOWANIEM ZADANNYH MAKROSWOJSTW� bYLO POKAZANO� �TO ISPOLXZOWANIE wns DLQ
HARAKTERISTIKI NELINEJNYH KORRELQCIJ 
STRUKTURA � SWOJSTWO
 DAET ZNA�ITELXNO
LU��IE REZULXTATY PO SRAWNENI� S DRUGIMI PODHODAMI�



pRIMENENIE KOMPX�TERNO�HROMATOGRAFI�ESKOJ SISTEMY PRI RE�ENII ��� ���

pROGNOZIRUEMYE SWOJSTWA
HIMI�ESKOGO SOEDINENIQ

� � �

nEJRONNAQ SETX

� � �

mOLEKULQRNYE DESKRIPTORY

rIS� �� sHEMA ISPOLXZOWANIQ ISKUSSTWENNOJ NEJRONNOJ SETI DLQ PROGNOZIROWANIQ SWOJSTW

HIMI�ESKIH SOEDINENIJ

wY�ISLITELXNYE NEJRONNYE SETI RAZWIWA�TSQ KAK ODNO IZ NAPRAWLENIJ W OBLAS�
TI ISKUSSTWENNOGO INTELLEKTA I PREDSTAWLQ�T SOBOJ METOD KOMPX�TERNOJ OBRABOT�
KI �KSPERIMENTALXNYH DANNYH� OSNOWANNYJ NA UPRO�ENNOJ MATEMATI�ESKOJ MODELI
RABOTY KLETOK MOZGA� w wns ZALOVENA SPOSOBNOSTX PODHODITX K OBRABOTKE INFORMA�
CII KAK K PROCESSU RASPOZNAWANIQ I KLASSIFIKACII OBRAZOW SOWER�ENNO PROIZWOLX�
NOJ STRUKTURY RAZLI�NOJ SLOVNOSTI PRI POMO�I NEFORMALIZUEMYH ALGORITMOW�
NAHODIMYH SAMIMI NEJRONNYMI SETQMI� dRUGIMI SLOWAMI� wns QWLQ�TSQ NAIBOLEE
PODHODQ�IM PROGRAMMNYM SREDSTWOM DLQ OBRABOTKI BOLX�IH MASSIWOW DANNYH�

dLQ RAZRABOTKI ALGORITMA USTANOWLENIQ ZAWISIMOSTI MEVDU STRUKTUROJ MOLE�
KUL I PROQWLQEMOJ IMI BIOLOGI�ESKOJ AKTIWNOSTX� NAMI NA�ATO FORMIROWANIE AW�
TOMATIZIROWANNOJ BAZY DANNYH� WKL��A��EJ RAZLI�NYE FIZIKO�HIMI�ESKIE� �LEK�
TRONNYE I STRUKTURNYE PARAMETRY MOLEKUL� bANK DANNYH PREDNAZNA�EN DLQ HRA�
NENIQ� POISKA I WYBORA INFORMACII OB ORGANI�ESKIH WE�ESTWAH S POTENCIALXNOJ
BIOLOGI�ESKOJ AKTIWNOSTX�� sOZDAWAEMYJ BANK DANNYH MOVET IMETX I SAMOSTOQ�
TELXNOE ZNA�ENIE� wNUTRI INFORMACIONNOJ BAZY WOZMOVNO POSTROENIE RAZLI�NYH
KORRELQCIJ MEVDU WELI�INAMI HROMATOGRAFI�ESKOGO UDERVIWANIQ WE�ESTW S PO�
TENCIALXNOJ BIOLOGI�ESKOJ AKTIWNOSTX�� IH TOPOLOGI�ESKIMI HARAKTERISTIKAMI I
NEKOTORYMI FIZIKO�HIMI�ESKIMI PARAMETRAMI� w NASTOQ�EE WREMQ BANK SODERVIT
SISTEMATIZIROWANNYE DANNYE PO DESKRIPTORAM �LEMENTARNOGO UROWNQ �MOLEKULQR�
NAQ MASSA�� TOPOLOGI�ESKIM DESKRIPTORAM �PROSTYE I TREHMERNYE INDEKSY wINERA�
INDEKSY SWQZANNOSTI NESKOLXKIH PORQDKOW�� DESKRIPTORAM �LEKTRONNOJ STRUKTURY
��NERGII MOLEKULQRNYH ORBITALEJ� DIPOLXNYJ MOMENT�� DESKRIPTORAM MEVMOLEKU�
LQRNYH WZAIMODEJSTWIJ �MOLEKULQRNAQ REFRAKCIQ� POLQRIZUEMOSTX� LIPOFILXNOSTX�
DLQ DWUHSOT ORGANI�ESKIH SOEDINENIJ RAZLI�NOJ MOLEKULQRNOJ STRUKTURY� nA OS�
NOWE POLU�ENNYH KORRELQCIJ WOZMOVEN PROGNOZIRU��IJ RAS�ET WELI�IN HROMATO�
GRAFI�ESKOGO UDERVIWANIQ� DRUGIH FIZIKO�HIMI�ESKIH PARAMETROW� A TAKVE ISSLE�
DOWANIE WZAIMOSWQZI STROENIQ IZU�AEMYH ORGANI�ESKIH SOEDINENIJ S IH SWOJSTWAMI
I BIOLOGI�ESKOJ AKTIWNOSTX��

tAKIM OBRAZOM� ISPOLXZOWANIE BAZY DANNYH PO FIZIKO�HIMI�ESKIM SWOJSTWAM
W SO�ETANII S KWANTOWO�HIMI�ESKIMI KOMPX�TERNYMI RAS�ETNYMI PROGRAMMAMI I
WY�ISLITELXNYMI NEJRONNYMI SETQMI POZWOLQET SOZDATX EDINU� KOMPX�TERNO�HRO�
MATOGRAFI�ESKU� SISTEMU I REALIZOWATX NA PRAKTIKE SISTEMNYJ PODHOD K PROBLEME
PROGNOZIROWANIQ FIZIKO�HIMI�ESKIH SWOJSTW I BIOLOGI�ESKOJ AKTIWNOSTI�

lITERATURA

��� rAEWSKIJ a�o�� sAPEGIN a�m� wOZMOVNOSTI I PERSPEKTIWY KONSTRUIROWANIQ
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BIOLOGI�ESKI AKTIWNYH WE�ESTW��uSPEHI HIMII� ����� t����	 �� s� ����������

�	� hAN� k� oB ISPOLXZOWANII KOLI�ESTWENNOGO SOOTNO�ENIQ 
STRUKTURA � AKTIW�
NOSTX
 �kssa� PRI KONSTRUIROWANII LEKARSTW�� hIM��FARM� VURN� ���
�	 �
�
s� ���	��

��� zEFIROW n�s�� pAL�LIN w�s�� rAD�ENKO e�w� mETOD ANALIZA TOPOLOGII MOLE�
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COMPUTER�CHROMATOGRAPHIC SYSTEM
OF THE QSPR�PROBLEM

c� 	

� V�P� Garkin�� S�V� Curbatova�� N�V� Solovova�� E�E� Finkelstein�

An application of computer�chromatographic system to the problem solution of

quantitative �structure � properties� relationships is investigated� Architecture of

this system includes the banks of physico�chemical properties� data set for compo�

unds molecular and electron structure� banks of correlation�s�
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