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���������� ���������� � ���������� ���������� 

�.�. ����	 !", �.�. �#���" 
������� ������	
	��� 	
��� 

����� 	
 ��������� 
���� ����������� 
����������		 ������� ��	�� ����� ����	���	� 
� ������� �	����	������ ��	������. ������	-
��������� 	
����	� ���� �	��
	������ ��-
 ��� �� ���� ����� �	��� ��	����	 ���
��-
����� ��	����� 	 ��������. !�����	�� ���� 
"���		 ���	� 	
 ��	��	���� ���������	� 	�-
��������	� ������ �����	����	� ����	���	� 
��#������ 	�����
����	� ��� $	� %���� ���-
�������� 	������%	����� �������	�, ����-
������ �� 	���������		 
��	�	����� "�����-
�� – �������" [9]. ��� ��&��	� ��	� 
���� ��
-
������� ���%	��	
	�������� �	����, ��
��-
��� 	� �������� ������
 ��	����	 ����� 
� � �� �	��
	�������� 	 �� 	�������� ��-
 ���, 	�����
�� � ������� 	������� 	������-
%		 ����� ��������� ������� ����	���	� – 
����	���, �	���� PASS [7] 	 �������	������ 
� ����� �� 	���������		 	������%	����� 
�������	� "'	�������" [1]. 

 
���� ��$���  
(������� �����	 ������
� � 	�����
���-

�	�� 	������%	����� �������		 "'	�������" 
��
�	���� �	��� ����������	������ ��	����	 
�� ������� ��
�	��� 	��� �� ������ �	�	��-
����� �����	� ����	���	� 	 ����������	� ��-
�������� ��
������ � ������	 � �����	 ���-
���
� $	� )� �	��� ��	����	 � �	���� PASS. 

 
�������� ������������ 
������� ����	�	 ������
� ������� ����-

������ ������	 ���		 �����
�����	� ����
�� 

�����������	, ���
���� 	� ��)�� ����� 
��� ���	�	�/�����	� ��	����	 	 ������� 
����	���	�, ������������� � �	�� ���	%� 
��������� �����	�����. 

*���������	� ����������� � ��������� $����. 
�����������	 �
������ ��
����. + ��-

����� ������ 	� ������� 	�����
����	�� ��
-
������ � ���� �� ��������� ����������� 
�	�	����	� �������� 20 ������� ������ ��-
��	���	� �� ��
�	���� �	��� ����������	��-
���� (�	����	������) ��	����	. ��)��� ����� 
�����)	 ������� ��� ��	���� (��������� 
��	��
����� ������ �	� ��	����	), �� 	 ��-
��	���� (��������� �� ��	��
����� ������ 
�	� ��	����	) ����	���	�. 

������ �� 13 �	��� ��	����	 �
�� 	
 
��������	�� [12] 	 ��������� ������	 	
 ����� 
��
��	� �	�������� 	����	��� (�������� 
� ,.(. ��������); � ������� ����	���� �����-
���� �������� ��������� ��������� ����	�-
��� ������� 	
 [12]. 

������ �� 6 �	��� ��	����	 �������� 
� ��
����� ����	
� )��������� ����	��%	� 
(�������� � '.-. .��	����� 	 +.!. -�)	���). 

������ �� ���%��������� ��	����	 �
�� 
� ���� IARC http://www.iarc.fr, ����	�����	� 
������ �� ������	 ��	���� � [5]. 

+���� � ��
� ������ 8863 �������. (���-
���� 20 	���������&	��� ��	������ 	 ��#��� 
��������� 	� ������� ��	������ � ���. 1. 

�����������	 ���	�	� �
�
� 	���� �
-
�����. -�������� ������� ����	���	� ���-
����
������	�� ����������-���������� � ��-
���	���� ���%	��	
	��������� �������� �
��� 
QL2, 	
 ������ ����	�����	�� �����	 ����-
 ����� ����
�� ������� ��	����/����	���� 
����	���	�, ������������� � �	�� ���	%� 
��������� �����	�����. 

/
�� QL (QSAR Language, ����	� 2) ����-
������ ����� ����	�����	������ 	�����	-
����	� �������������� �
�� � ������������ 
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1 
���%	��, ���%��%		 	 ��
�		� ������� 	
��-
)��� � ������ [2, 11]. 

���
��� 1 

��%�&'!%��'�&� �()*�+,�- ".(�%�& 

0	��� ����	���	� � ������� 
+	� ��	����	 

+���� !�	�-
��� 

.���-
	���� 

.�������	������
1 645 226 419 

1�����	�	
	��� ��
1 532 176 356 

!�	������������
1 628 238 390 

.��������
2 420 217 203 

!������	������ ���-
��	������

1 320 114 206 
'���������
	���-
 ��

1 324 118 206 
����	���	������

1 304 98 206 
����	��	���	���-
 ��

1 233 27 206 
,	����	���	������

1 230 115 115 
!�����	������

1 175 91 84 
!�	���	������

1 494 234 260 
1����������	��-
����

1 386 126 260 
2���	%	����

1 471 211 260 
!�	-+*02 1140 543 597 
!�	�������	������

2 412 192 220 
!�	�	������	������

2 512 251 261 
(��	����	���
���

2 72 18 54 
(��	�������
���

2 252 175 77 
(��	������������

1 821 562 259 
���%���������

3 492 245 247 

+���� 8863 3976 4886 
 
1 ������ 	
 [12] ��������� �	��������	 ������	. 
2 (� ��
������ ����	
� )��������� ����	��%	�. 
3 ������ 	
 [5]. 

 
!����	 QL 
������ ���� 	���	 $��-

�������� �����	�����. 
1. -�������� �����	��� (-�) – ������� 

������� ����	���	�, ������� 	� �������� 
����)�����	 $�������������	 	�	 $�����-
��%�������	 ��������	 	 ���������� 	� 
����� ������������ ��� 	�	 ������ ����� � ���-
�� ��	)��&��� ����)��	�. (�������	 -� QL 
�����	����� 	 ����	 	
 4352 �	��� �����	�-
����, � �� �	��� 372 �	��� ����������� -� 
(����	���, –NH2, =O, –S+<, Cr+n), 11 ���������� 
-� (����	���, –C+<, –CH3, –CH= , –C#), 3 	��� 
%	��	����	� -� (������, �����)����� � k 3-$���-
�����	 	�	 �����	����	� %	��� ��
����� n; 
����� 3963 �	�� %	��	����	� -�) 	 6 �	��� -� 
	������ ��
��. 

2. �����	��� ��	�� (��) – ��	�� � ���
�� 
������&��� ��	 �� ���������� %������ ��)�� 
����� -� (��	�	��� 
�����	� � 1 �� 99) 	�	 
�	��� �� 	� ����� ��	 ��������������� ��-

��)��		 -� ���� �� ����� (	����� ���)���	�, 
��	�	��� ��	%������� 
�����	�). 

3. �����	��� ���
	 (�-) – 	�� ���
��, 	� 
���	����� 	 ���	�	� �����)��	� �� ��. (�-
������	 �- �����	����� 	 ����	 	
 54 �	-
��� �����	�����, ��)��� 	
 ������ ����	��-
��� ������	�� 4 �	������ 	�������: ���	�	� 
����� 	�	 ��������	� ������ (p, P), �����	��-
��	� (a, A) 	 ������������ (n, N) ���
�� 	 	�-
����� �����)��	� (0, 1). 

����	��%		 	
 ����, ��� 	�	 ������ $��-
�������� �����	����� ��
������ ������	 
��������	 �����	�����	 ��������� ��� 
�����. �����	����� ������ ����� ����	����-
�� ����� 	��, �����	����� ������ ����� – 
�	 	��, �����	����� �������� ����� (��
�-
��� �����	���) – ��	� 	�. 

-������ ����	���	� ��	������� ����-
�������� ����� 	� � ��� QL-�����	����� �� 
�������� ����� �����	����� – ����� 11 	��-
�	 �����	����� ��
���� �����. 1���� ��	���	� 
�������� ���)�� ������������ ���� ����	-
���	�, ��$��� �����	���� ����� �����	� ���-
��� �� 	�����
����. -������ �����	������� 
����	���	� ������� ���)���	 ��	������� 
������ 50–400 �	���	 QL-�����	�����. 

'��	%� ��������� �����	����� ����-
������ ����� ���	%�, � ������  �� ������ 
�������)��� �	�������� ���
�����	� ��	����-
��� QL-�����	����� 11 	��� �� �������� 
����� �����	�����, � �� ����%�� – ������ ��-
��	���	� ������ 	� �������. ��)��� ������ 
���� ���	%� �����)	 �	��� QL-�����	����� 
j-�� �	�� � ������� ����	���	� C. �����	���� 
� ���	%� �������)��� � ������� ����	���	� 
����� 	 � ����	������	������ �������. ���
��-
���	� �����	����� �	�	����	 �����)������. 
.���	���, �����	��� (–OH  5  =O  pA.1) ����-
������ ����� �����	��� 4-�� ����� 11 	�� 
-�1–��–-�2–�-, � ������ �	�����	� ���
�� 
� ������	����� ������� ���������� %������� 
��	��� 5, ��	��� � %������ ��� ���� 3-���
�, 
��� 	�	 ����� �����	����	� ���
	, ������� 
������������ ���
	 	 ��	������ �����)��	�. 
'��	%� ��� ������
� �����	������� � ���. 1 
�	��� ��	����	 �����)� � 2406 (���	��-
��	���
���) �� 22461 (���	������������) �	��� 
QL-�����	�����. 

�����������	 �	����� ������. ����-
��� 	������%	����� �������		 "'	�������" 
������� ���%����� ���� ��	� � ���� �� ��� 
��
�	���� ���� ��	��	� ��&��	� (�����	� 
������
�) ������ �����)������ ������
��� 
�%���� ��	����	, ���������� ������� ��
-
�	����	 ������	 ������
� �� 11 ������� 
QL-��	���	� ������� ����	���	� [4]. 

� ���	�� ��	��	��. ��� �������	� ������ 
�����)������ ������
��� �%���� 	�����
���� 
����� ���������� �� ���		 �����
�����	� ��-
��
�� ��	�	������� �����, ����	�������� 
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1 
��� 	�����
����	� � ����������� ����&�� 
��
������	. ��)��� ���� ��� 11 ������
��� 
�%���� (�� �	��� 	��� QL-�����	�����). +�� 
����� ����� �� ������� ��	����� ���� � 
����� �� ������� �������	� ��&�� ��� ����	-
��. �� ��� �������	� �������, �� ����� 	
 
44 ������
��� �%���� �������� �������� �-
��)�� ��
�	���� ���������	 ���� ������ ��-
��
� ������ ��	����/����	���� ����	���	�,  
�� ��
����� � �������&�� ��������� �%��	-
��� 	������ ��	����� ������
	������� ��-
��	���	�. 

���	� �� �!� (���	���	!���  �������-
��"�!�� ). "����� ��
��������� �����	� [5] 
��	 ��������		 ����� ��� 	���������	� ��� 
���	�	%	�����. 4����	�� ��������	 ��	-
�����)���	 ����	���	� C � ������ ��	���� a 
��	 ���	�		 � ��� di �����	����� i-�� 	�� j-�� 
�	�� Bij 

( ) � ∈+=∈
=

iD

j
iji a|CBP ,aCP

1
)]([log50log)]([log , 

��� )|( a�BP ij ∈  – ���	����� ��������� 

����������	 �����	���� Bij  � ������ ��	�-
��� a ����	���	�. 

-���	���	� C ��	���� ��	���� �� ����-
�	���� i-�� 	��, ���	 

)](log[    )](log[ nCPaCP ii ∈≥∈ . 

���	� ��!!�	���� (��	�����"�!��  ����-
�����"�!�� ). "���� ��
��������� �����	� 
[4] ��	 ��������		 ����� ��� 	���������	� 
��� ���	�	%	�����. +��	������ �
��&����� 
�������	� (	����� � ���������� �����	��-
��� i-�� 	�� � ����	���	� C �� %���� ������ a 

� −=
=

id

j
aijijijai cxwD

1
, 

��� xij – �����	��� � ���������� ��	
����� 
����	���	� C �� �����	���� ij; 

caij – �����	��� %���� ������ a �� ����-
�	���� ij; 

wij = (caij + cnij)–1 – ������� ��$��	%	�� ��� 
�����	���� ij. 

-���	���	� C �� �����	���� i-�� 	�� ��	-
�����)	 � ��� ������, �������	� �� %���� 
������� ����&�. 

���	� �
�#� $��	 !	!��� (��	�����"�-
!��  �����������"�!�� ). 5�
���� �����	� 
��	��� � [8] 	 ��	 ��������		 ����� ��� 	����-
�����	� ����	����� ��� ��������� ����&�� 
��
������	. + ���������� �����	����� i-�� 
	�� ���	������ �������	� 6���	�� � ���-
���
	������� ����	���	� C �� ��)���� ����	��-
�	� ������ �� ������	 

� �
�
�

�
�
� −=

∪∈
=

id

YXj
i

il ijlyijxD
1

2
2 ,     Nl ,,1�=  , 

��� xij – �����	��� � ���������� ��	
����� 
����	���	� C �� �����	���� ij; 

yijl – �����	��� � ���������� ��	
����� 
����	���	� l �� �����	���� ij; 

N  – �	��� ����	���	� ������ �� ������	. 
(� �����	����� i-�� 	�� ����	���	� % 

��	�����)	 � ��� ������, ��	����� ������� 
�������� ��	)��&�� � ����	���	� % ����	��-
�	� ������ �� ������	 (��	)��&	� �����): 

( )2

1

2 min il

N

l
i DD

=
=  . 

���	� 
	��
&�	�	 ��!�����
���� (!��-
$����  �����������"�!��  ��	�����"�!��  – 
���������"�!��  ���	���	!��� ) [6]. +��	�-
����� �	�	������� �	��� ��#���� ������ �� 
������	, �������	��� ��� �������	� ������-
��� ��	�	�	 (5 % � �� ��� �	��� ����	���	�, 
�� �� ����� 3 	 �� ����� 15): 

( )
( )

( )�
	

�



�

+
>

<
=

�����,N

 N����

N����,

L

  120/trunc
1420/trunc    ,15

220/trunc    3
 . 

��� ������
	������� ����	���	� % �� ��)-
���� i-�� 	�� QL-�����	����� ���	������ L 
��	)��&	� ������� ������ �� ������	 � 	�-
����
����	�� ������������ ���	�	: 

ijlij

d

YXj
j

il yxD
i

−=
∪∈

=
max

1
,     Nl ,,1 �=  . 

7��� �� L ��������� ����	���	�� ���-
��� 5����� ���	
���	�� �����	�	��%	� ���-
���
	������� ����	���	�. 

� %�������� ��	��	��. ��� ���� ��	� 
������ ������
��� �%���� � 	������%	����� 
�������		 "'	�������" ����	
����� �	 ���-
��		 ��	��	� ��&��	� �� 	������ ��	����	 
����	���	� [3]. 

�	�!���������� !��������. *�����
���� 
���%����� �������  ���������	�. -���	���	� C 
��	���� ��	����/����	����, ���	 	
 44 ���-
��)������ ������
��� �%���� 27 	�	 ����� 
��	������� (95 % �����	������ 	������ ��� 
���	���). 

1���� ������ ��	���� ��	����� �����	-
���, ���������� 	����� ��� ������� �	�� 
������, 
�����������	. 

'	���
&��� !��������. (��������	��� 
����� 	
 4 ������ ������
�, �� ��
������ 
�������	������� �����	�����	� ������ �� 
������	 � ���� ��	�� 11 ���	������� � ������ 
��)���� ����� ������
��� �%���� �����, ���-
&��� �� �����	. + ������� ���%����� ������-
���	� 	�����
���� 5��������	� �	������ ����-
�	�	���� [10] 
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�����	�	��%		 ����	���	� C �� �����	���� i-�� 
	�� � ����� ��	���� a 	�	 ����	���� n ����	-
���	�; 

kin  –  �	��� ����	���� �����	�	%	�����-
��� �� i-�� 	�� �����	���� ��	���� (����	�-
���) ����	���	� ������ �� ������	. 

+ ������ ��)���� ����� ����	���	� C ��	-
���� ��	���� �� ����� QL-��	���	� � ����-
������	, ���	 ( ) 0    ≥xL . 

(�	 	�����
����		 ���������� �����		 
������
� ��	������ ��� ���������, �� 	 ��-
���������, ��� ������� �	�� ������, 
�����-
������	. 

(�!�	��� !��������. �������� �� ������ 
	
 4 ������ ������
� �� ��
������ �������	-
������� �����	�����	� ������ �� ������	 
������� �� ��)���� 	
 11 ������� QL-��	���	� 
���&��� �� �����	 ����� � ����� 	�� ����-
�	����. (��%����� 	������� ���������	� ��, 
��)��� 	
 44 ������
��� ���)��� �������	��-
��� ��� ������������� 	������%	����� ���-
�������. 

"	������ �����	� ��
����� �������� ��	-
���� ��	 ������
� ���������	, ���
����� 
� ��
��)��� �����	
��� $������, ����	-
������ ��	���� ���	
�� ������
	������ 
�������. 

�	���������	 �	����� ������. �%��-
�� �����	 ������
� ���	�	�/�����	� ��	�-
���	 ������	���� ������� �� ��)��� 	
 20 
������ 	� ������� ��� ��)��� 	
 ��� ����-
�	� �� ������ ����
����� �����
��� �� 	 ���-
����	������ ���������	 	������� ��&�� ��� 
����	��: ��
������ ���������
�, �����
� �-
��, ������������ 	 �������� �����
� ��� ���-
�����. 

(�	 ������
� ����
 ��	������� ����	��-
�	� (� �	�� QL-����������	�) �����	����� 
� �������	 ���� ����� ����
�� 	
 ���	%� 
	 �����	������ ���	�	 ��	�����)���	 ���-
���
	������ ������� � ������ ��	����/����-
	���� ����	���	�. 

• )��	��	��	�. "����	������ ��	����� 
��)���� 	
 N ����	���	� ������ �� ������	 
��
 ���	�-�	�� 	
�����	� ������� QL-���	%�. 

• %�	
&����  �	���	
&. ��)��� 	
 ����	-
���	� ������ �� ������	 ���������� 	������-
��� 	
 ������� ������� QL-���	%�, � 
��� 

	�����
���� � ������� ��
��	�	���� ������� 
��#��� – �� N ��
. 

• *������!���  �	���	
&. (� ������� 
����	���	�� ������ �� ������	 �����	����-
�� ������� QL-���	%�, ����� ����	���	� 	�-
����
���� � ������� ��
��	�	��� ������ 
������	 – 
��� �������; ��
����� ��	��-
���	� ����������. 

• +�	 �	  !�	
&����  �	���	
&. *
 ���-
��� �� ������	 	��������� ���� ����	���	�. 
.� ������� 	
 ����&	��� N-1 ����	���	� ��-
�������� ���%����� �����
� ��� �������. (� 
��
������ $��� �����
� ��� ������� �����	-
������ �������� 	������� ��&�� ��� ���-
�	�� �����		. - 	�����
����	�� $��� ��-
&�� ��� ����	�� ���	
���	�� �����	�	��%	� 
���������� 	
 ������� ����	���	� – ���%����� 
��������� N ��
. 

����������	 �
	��	�	��	. +�� ������ 
��������� � 	�����
����	�� ������������ ���-
������ "'	�������" (����	� 3.1, 	��� 2004 �.), ��-
���� ������� ����	������ ����	
�%	�� ��-
��	����	� ���%��%	�, ������  	 ����	� 	�-
�����%	����� �������		 "'	�������". ���-
����� ��
������ �� �
��� Delphy-6 � �	�� 
��	��)��	� ��� Windows-XP. 5�
� ������ �� 
������� 	 ��	����	 ����	���	� ����	����-
���� � ���� �� ��������� ��������� Chem-
Finder-5. 

 
����������  ������������  
� �� �$��/����� 
������� � �������������� �	�������� 

"���������". + ���. 2–4 ��	������ ��
����-
� ��	�����	� �����	 ������
� ���� ���	-
�	�/�����	� � ����	���	� 20 �����	������� 
� ���. 1 �	��� ����������	������ ��	����	. 

+ ������ �	������ �����	�	��%		 �����-
��������� ������
��� �����	 ���)�� ������-
����� ����	����� �����	�: �� �� ������ 
������
� Fo, �����	 ������
� ��	���� Fa 	 ����-
	���� Fn ����	���	� ���)�� ��� �� �	)� 70 %. 

.�	����� ���������	 ��������	 �%���	 
�������	������ ���������	 ��&�� 	� ����	� 
������� ���%�����, ���������� �� ���������-
������ 	
#�		 ������ 	�	 ��������	� ����	��-
�	� 	
 ������ ������ �� ������	 � ��������-
 	� 	�����
����	�� 	� � ������� ������ [8]. 
�� ���)�� ����� �����
� 	� 	 ����������� ���-
���	; ��
����� ���������
� 	 �������� �����-

� ��� ������� ���� ���������� �������. 

(���������� � ����� �����	������� ��-
���	���	� ����	
 ������ ���. 2 ����
��, �� 
��	 	�����
����		 ��������	���� �����		 
��������� ������
 ��
��)�� ��� 16 	
 20 ���-
����	������ �	��� ��	����	. ��� 4 �	��� ��-
	����	 (����	%	����, ��	�������	������, 
���	����	���
��� 	 ���	������������ – ����-
���� ����	���) ��
����� ������
� ���� 	��� 
��������� �����������. '	�	������� 
����-
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1 
�	� �����	 ������
� ��	 	�����
����		 ���-
�����	���� �����		 �������� 58 % (Fa � ��-
��������� ������� ��� ��	�������	������ 
��	����	), ����	������� – 100 %; ������� 

�����	� 	
������� � 82 % �� 99 %. 

!���	
 ������ ���. 3 ����
��, �� ��	 	�-
����
����		 ���������� �����		 ��������� 
������
 ��
��)�� ����� ��� 15 �	��� ��	���-
�	. ��� 5 �	��� ��	����	 (���������, ����	-
%	����, ��	�������	������, ���	����	���
��� 
	 ���	�������
���) ��
����� ������
� ���� 
�������������. '	�	������� 
�����	� ����-
�	 ������
� ��	 	�����
����		 ���������� 
�����		 �������� 63 % (Fa � ����������� 
������� ��� ��	�������	������ ��	����	), 
����	������� – 100 %; ������� 
�����	� 	
��-
����� � 82 % �� 97 %. 

!���	
 ������ ���. 4 ����
��, �� ��	 	�-
����
����		 �	������ �����		 ��������� 
������
 ��
��)�� ����� ��� 15 �	��� ��	���-
�	. ��� 5 �	��� ��	����	 (���������, ����	-
%	����, ��	�������	������, ���	�������
��� 	 
���	������������) ��
����� ������
� ���� 
�������������. '	�	������� 
�����	� ����-
�	 ������
� ��	 	�����
����		 �	������ ���-
��		 �������� 63 % (Fa � ����������� ���-
���� ��� ��	�������	������ ��	����	), ���-
�	������� – 100 %; ������� 
�����	� 	
�����-
�� � 79 % �� 96 %. 

(�	 ��������� ��	�����		 ��� �����	� 
��������� ������
 ��
��)�� �)� ��� 18 �	��� 

��	����	. 1����� ��� 2 �	��� ��	����	 (���-
�	%	���� 	  ��	�������	������) �� ���� ��� 
�����	�� ��
����� ������
� ���� �������-
������. 

-������	� ��)�� ����� ��� �����	� ��-
��
����, �� �� �����	 ��	 ���� ��	����� 
���� � �����: ����	������� ��
�	�	� �����	� 

�����	� Fo �������� 4,3 % (��)�� ��������-
	���� 	 �	������ �����	��	 � ����������� 
�������), �	�	������� – 0,6 % (��)�� ���-
������� 	 �	������ �����	��	 � �����
� �� 
�������). .������� ���	�� ���� � �����	 
	��� ��������	���� �����	�. ������, ���-
��� ��	����, �� �� ��	�����	� ��������-
�	��� ��
��)���� ���
� � ������
	�����	�, 
. �. ��	���& � �����	 ��)� ������������ 
������ ���	 ����
��� 	������%		. + ��)��� 
��������� ������ ����� "���&��" �����		 
������
� ����������� )������� ������� 
���� ���	
�� �	�	����	� ������ 	 ������-
��� 
����	, ������ ���	 ����� ����� 	�-
����������. 

 ����	��	 ����	� "���������" � PASS. 
- %���� ����� )����� �%���	 ���������	 
������
� ����������	������ ��	����	 � 	�-
�����%	����� �������		 "'	�������" �����-
���� ����������	� ���������� ��
������ 
� ������	 � �����	 ������
� $	� )� �	��� 
��	����	 � �	���� PASS [7], �
��� � ���� 
http://www.ibmh.msk.su/pass/ �� ������	� �� 
14 ������ 2005 �. 

 
���
��� 2 

��*0��'  #%�10�2� %�2	�*0.- "�3�" 4�%5�&�	�1�*!�&�6 �&'�"0��'� #� %!2)	 '�'�5 '!�'�%�"�0�7  
�()*�+,�- ".(�%�& #� &�0�!%"�'�"0�6 �'%�'!1�� (%) 

!��������
 -����
� 	� ������� (����������  
������� 

������� �����
� 	� 
������� +	� ��	����	 

Fo Fa Fn Fu Fo Fa Fn Fu Fo Fa Fn Fu Fo Fa Fn Fu 

.�������	������ 100 100 99 2 98 99 97 5 97 97 97 4 98 99 97 5 
1�����	�	
	��� �� 100 100 100 7 90 80 94 16 89 75 95 14 90 80 94 16 
!�	������������ 100 100 100 5 91 92 90 14 90 94 88 16 91 92 90 14 
.�������� 99 100 98 14 78 78 78 27 70 71 70 22 78 78 78 27 
!������	������ ����. 100 100 99 3 96 97 95 5 95 98 94 5 96 97 95 5 
'���������
	�. 100 100 99 6 90 85 93 8 90 82 94 10 90 85 93 8 
����	���	������ 100 100 100 8 91 79 96 11 92 80 97 10 91 79 96 11 
����	��	���	�. 100 100 100 4 95 83 96 4 94 74 97 7 95 83 96 4 
,	����	���	������ 100 100 99 5 81 81 81 11 82 83 80 12 81 81 81 11 
!�����	������ 100 100 100 0 99 99 100 1 99 99 100 1 99 99 100 1 
!�	���	������ 99 100 99 7 87 82 92 13 86 82 90 14 87 82 92 13 
1����������	������ 100 100 100 5 92 86 95 8 91 88 93 7 92 86 95 8 
,-��������� 100 99 100 7 82 70 92 15 80 68 89 15 82 70 92 15 
!�	-+*0 98 95 100 16 81 70 91 25 81 70 90 23 81 70 91 25 
)��������!���-!��� 97 96 99 15 73 61 85 25 72 58 85 20 73 61 85 25 
!�	�	������	������ 98 98 98 10 86 86 86 13 88 90 86 13 86 86 86 13 
*�	���	�����	���� 100 100 100 7 91 67 100 4 91 67 100 3 91 67 100 4 
(��	�������
��� 98 97 99 15 81 85 75 25 79 82 72 21 81 85 75 25 
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1 
*�	���		�-�	
���� 100 100 100 4 88 95 69 18 87 94 65 16 88 95 69 18 
���%��������� 100 99 100 6 89 85 93 15 87 82 92 14 89 85 93 15 

�%!30!! 99 99 99 7 88 83 90 13 87 82 89 13 88 83 90 13 
 
( � 	 � � � � � 	 �.   Fo – �� �� ������ ������
�, %; Fa – ������ ������
� ��	���� ����	���	�, %; Fn – ������ ���-

���
� ����	���� ����	���	�, %; Fu – ���
 � ������
�, %. 
���
��� 3 

��*0��'  #%�10�2� %�2	�*0.- "�3�" 4�%5�&�	�1�*!�&�6 �&'�"0��'� #� %!2)	 '�'�5 '!�'�%�"�0�7  
�()*�+,�- ".(�%�& #� 0�%5�	 0�6 �'%�'!1�� (%) 

!��������
 -����
� 	� ���-
���� 

(���������� 
������� 

������� �����-

� 	� ������� +	� ��	����	 '��� ������
� 

Fo Fa Fn Fo Fa Fn Fo Fa Fn Fo Fa Fn 

.�������	������ 5�	). ������ 100 100 100 96 95 97 95 93 95 96 95 97 
1�����	�	
	��� �� 5�	). ������ 100 100 100 84 81 86 83 77 87 84 81 86 
!�	������������ 4����. �����. 99 100 99 85 84 86 82 80 83 85 84 86 
'		��	���� 4����. �����. 94 92 96 71 71 72 69 66 71 71 71 72 
!������	������ ����. 5�	). ������ 100 100 100 96 94 97 95 94 96 96 94 97 
'���������
	�. 5�	). ������ 100 100 100 90 86 92 91 86 94 90 86 92 
����	���	������ 5�	). ������ 100 100 100 91 88 92 88 84 90 91 88 92 
����	��	���	�. 5�	). ������ 100 100 100 94 81 96 94 81 96 94 81 96 
,	����	���	������ 5�	). ������ 100 100 100 80 82 78 78 78 78 80 82 78 
!�����	������ "������	� 99 100 99 99 99 99 98 98 99 99 99 99 
!�	���	������ 4����. �����. 98 98 98 84 81 86 82 78 85 84 81 86 
1����������	������ "������	� 92 92 92 89 87 90 88 85 90 89 87 90 
,-��������� 5����� 89 83 95 78 66 87 75 66 82 78 66 87 
!�	-+*0 4����. �����. 91 90 92 77 76 77 75 73 76 77 76 77 
)��������!���-!��� 4����. �����. 91 89 93 71 67 74 72 63 80 71 67 74 
!�	�	������	������ 5�	). ������ 100 100 99 80 86 75 82 88 76 80 86 75 
*�	���	�����	���� "������	� 94 78 100 92 67 100 93 72 100 92 67 100 
*�	���	
� �	���� 5�	). ������ 100 100 99 81 85 71 75 80 65 81 85 71 
(��	������������ 5����� 90 88 92 81 83 77 78 81 73 81 83 77 
���%��������� 4����. �����. 99 99 99 85 83 88 83 81 84 85 83 88 

�%!30!!  97 95 98 85 82 86 84 80 85 85 82 86 
 

���
��� 4 

��*0��'  #%�10�2� %�2	�*0.- "�3�" 4�%5�&�	�1�*!�&�6 �&'�"0��'� #� %!2)	 '�'�5 '!�'�%�"�0�7  
�()*�+,�- ".(�%�& #� %��&�"�6 �'%�'!1�� (%) 

!��������
 
-����
� 	� 
������� 

(���������� 
������� 

������� �����-

� 	� ������� +	� ��	����	 '��� ������
�  

	 	� �����	���� 
Fo Fa Fn Fo Fa Fn Fo Fa Fn Fo Fa Fn 

.�������	������ 5�	). ������ 4 100 100 100 96 95 96 94 93 94 96 95 96 
1�����	�	
	��� �� 5�	). ������ 4 100 100 100 82 82 83 81 77 83 82 82 83 
!�	������������ 4����. �����. 8 98 98 99 84 81 85 81 77 83 84 81 85 
'		��	���� 4����. �����. 4 92 91 93 74 74 73 67 69 64 74 74 73 
!������	������ ����. 5�	). ������ 4 100 100 100 94 95 94 94 95 94 94 95 94 
'���������
	�. 5�	). ������ 11 100 100 100 89 86 90 91 87 93 89 86 90 
����	���	������ 5�	). ������ 11 100 100 100 89 86 90 84 81 86 89 86 90 
����	��	���	�. 5�	). ������ 5 100 100 100 94 81 96 93 70 96 94 81 96 
,	����	���	������ "������	� 11 95 95 96 79 71 87 80 74 86 79 71 87 
!�����	������ 4����. �����. 9 100 100 100 99 99 99 98 100 96 99 99 99 
!�	���	������ 5����� 11 92 90 94 82 77 87 81 77 85 82 77 87 
1����������	������ "������	� 8 93 91 94 89 85 91 87 83 89 89 85 91 
,-��������� 5����� 11 94 90 98 79 67 88 75 64 83 79 67 88 
!�	-+*0 4����. �����. 9 89 90 88 73 73 73 73 75 71 73 73 73 
)��������!���-!��� 4����. �����. 8 88 88 89 69 69 70 67 64 70 69 69 70 
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1 
!�	�	������	������ 5����� 11 88 94 83 81 86 77 81 83 79 81 86 77 
(��	����	���
��� "������	� 1 93 72 100 93 72 100 93 72 100 93 72 100 
*�	���	
� �	���� 5�	). ������ 10 100 100 99 81 87 69 75 82 60 81 87 69 
*�	���		�-�	
���� 5����� 11 95 94 98 83 86 78 82 88 68 83 86 78 
���%��������� 4����. �����. 9 97 97 98 81 80 81 80 79 81 81 80 81 

�%!30!!  96 95 96 85 82 85 83 79 83 85 82 85 
 

+ �	���� PASS 	�����
���� ����� ���� 
�%���� �����	 ������
� – ����	������� �&	�-
�� ������
� MEP � �����
� �� �������; ���	-
�	�� 100 – MEP ��������� � �	���� "'	���-
����" �� �� �����	 ������
� Fo �� ��
����-
�� �����
� ��� �������. "����	� ��
���	�� 
��	������ ����������� ������	���� ����	�-
��	� ���	�� 	
 �	���� PASS (������ ��� 
���	�������
��� ��	����	 �� ���� ����-
���). 

"�
����� ��	������ � ���. 5, ����	
 
������ ������ ����
�� ������ ��. 

*������%	����� �������	� "'	�������" 
� %���� ��
����� ����� ���� ������
	����� 
����������	������ ��	�����, ��� �	���� 
PASS: ������� ������ ������
� �� ��������-
	���� �����		 � �	���� "'	�������" �����-
&�� ������� ������ ������
� � �	���� 
PASS �� 9,8 %. 

(� 16 �	��� ��	����	 ������ ������
� 
� �	���� "'	�������" �� ������� (� 4,8 % �� 
20,9 %) �����&�� ������	���� ����
���� � �	�-
��� PASS, � �� �	���: 

• ����� 20 % – ��� 2 ��	������: ��������-
	������, ���	����	���
���; 

• � 10 �� 20 % – ��� 7 ��	������: ��	�	-
������	������, ����	��	���	��� ��, ������	-
������, ��	���	������, ����	���	������, ��-
	�������	������, ���������; 

• �� 10 % – ��� 7 ��	������: ���	�������-
�����, ����������	������, ��	������������, 
�����	�	
	��� ��, �������	������ �����	��-
����, ����������
	��� ��, ���%���������. 

(� ������ �	�� ��	����	 (����	%	����) 
�����&��	� ��	�	����	 ��
���	�� 	 �����-
��� 1,3 %. 

(� ���� �	��� ��	����	 ������ ������-

� � �	���� PASS ��
���	����� �����&�� 
������ ������
� � �	���� "'	�������": ��� 
�	����	���	������ �� 1,9 %, ��� ��	-+*0 �� 1,4 %; 
��	� ��	�	� ��	�	����	 ��
���	��. 

-����� ��)� ����������, �� � �	���� 
PASS 	�����
���� ����� ��	� ���� ������
� 
	 �� 	�����
���� 	���������� ��&�� 	� 
����	�� (�����		). .����	�, � 	������%	��-
��� �������		 "'	�������" ��	������� 4 ��-
���  �������	� ����	���� ��&�� 	� ����	� 
	 ����	
������� �� 	� ������ 3 �����		 ���-
���
�, � ��������	� � �� ���� �
��� ��	���	� 
������� ����	���	� QL. 

 
���
��� 5 

�%�"0!0�! '�*0��'� #%�10�2� %�2	�*0.- "�3�" 4�%5�&�	�1�*!�&�6 �&'�"0��'�  
#� %!2)	 '�'�5 �&�	 27,!1� &�0'%�	7 " ���'!5�- "��&%�&��5" � PASS 

.�
���	� ��	����	1 1������ ������
�, % 

'	�������, Fo2 
'	������� PASS 

����. .���. "	��. 

PASS, 
100-MEP 

8
3 

.�������	������ Acute neurologic disorders treatment 97,7 96,3 95,7 76,8 20,9 
(��	����	���
��� Antiviral (influenza) 91,3 91,7 93,1 71,2 20,1 
!�	�	������	������ Antiviral (picornavirus) 86,1 80,5 81,1 67,2 18,9 
����	��	���	�. Cardiovascular analeptic 95,1 94,4 94,4 77,0 18,1 
!�����	������ Anabolic 99,4 98,9 98,9 85,5 13,9 
!�	���	������ Antiseptic 87,2 83,6 82,0 74,7 12,5 
����	���	������ Cardiotonic 90,8 90,8 88,8 79,9 10,9 
!�	�������	������ Antiviral (herpes) 73,1 70,9 69,4 62,2 10,9 
.�������� Nootropic 78,2 71,4 73,6 68,0 10,2 
(��	������������ Antineoplastic 88,3 80,9 83,1 78,5 9,8 
1����������	������ Antituberculosic 92,1 88,6 88,9 83,0 9,1 
!�	������������ Antidepressant 90,6 84,9 83,6 81,5 9,1 
1�����	�	
	��� �� Anxiolytic 89,5 84,2 82,3 82,3 7,2 
!������	������ ����. Analgesic, opioid 95,7 95,6 94,4 89,1 6,6 
'���������
	�. Anesthetic local 90,3 89,8 88,6 84,6 5,7 
���%��������� Carcinogenic 88,9 85,4 80,7 84,2 4,8 



     (13)                                                      ������� ��	
��                                                    
2005 

 30 

1 
2���	%	���� Antifungal 82,1 77,7 78,8 80,8 1,3 
!�	-+*0 Antiviral (HIV) 81,4 76,6 72,8 82,8 -1,4 
,	����	���	������ Hypoglycemic 81,4 80,0 79,1 83,3 -1,9 

�%!30!! 88,4 85,4 84,7 78,6 9,8 
 
1 .�
���	� ��	������ ��	������ � ������� �����&��	� 
�����	� 8 (��. �. 3). 
2 (� ��������	����, ���������� 	 �	������ �����	�� �����������. 
3 "�
�	%� ��)�� Fo �� ��������	���� �����		 � �	���� "'	�������" 	 100-MEP � �	���� PASS. 
1��	� ����
��, ���������� ��
����� ��-


����� ����)���, �� ������ ������
� ���-
�������	������ ��	����	 (�� ��	���� 19 ��
-
�	���� �� �	���) ��	 	�����
����		 	������-
%	����� �������		 "'	�������" �� ������� 
��&�, ��� ��	 	�����
����		 �	���� PASS. 

 
����� ����� 
*������%	����� �������	� "'	�������" 

��
����� � ������� ������� ������	� ���-
���
 ��
�	���� �	��� ����������	������ ��	�-
���	 �������� ��
�������� �	�	����	� ��-
��	���	�. 

1������ ������
� ����������	������ ��-
	����	 � 	�����
����	�� 	������%	����� 
�������		 "'	�������" 
���	����� �����&�� 
������ ������
� ��	����	 � 	�����
����	�� 
�	���� PASS. 

 
���������� 
1. �!�
&�� *.�. // 1�
. ����. II "���	����� &��-

��-��������%		 / -,�. – -�����, 2004. – -. 8–9. 
2. �!�
&�� *.�. // 1�
. ����. XI "���	������ .�-

%	��������� ��������� "0������ 	 ��������". – '., 
2004. – -. 586. 

3. �!�
&�� *.�. // 1���� ��)�����. ����.-���. 
����. – (��
�. –  2000. – -. 7. 

4. �!�
&�� *.�., +����$�� ..., /�
	� .. // 
9	�	� 	 �������	� $�����������	����	� ��������� 
	 ���	������ ����	����: ��. ����. �., +���,1�. – 
+��������, 1999. – -. 57–61. 

5. �!�
&�� *.�., /�
	� .., +����$�� ... // 
9	�.-����. )���. – 2000. – : 7. – 1. 34. – -. 19–22. 

6. �!�
&�� *.�., %��!	� ).)., �	!	
��	� .). 
	 ��. // *������%	����� �������		 � ����
����		, ��-
�	�� 	 ���	%	��: ����. '�)�����. ����. – +���,1�. – 
+��������, 2004. – 1. 3. – -. 180–186. 

7. �
	��	�	�� �.)., ,�
��	�	� +.)., 0��-��� ).). 
	 ��. // 9	�.-����. )���. – 1998. – : 12. – 1. 32. – 
-. 32–39. 

8. �	��
�� ).0., %������� .). '���� �����-

�����	�. – '.: +��&. &�., 1984. – 208 �. 

9. (�	��	���� ���������	� �������������� 
	���������	� // *
�. !.. -��. �	�. – 1998. – : 3. – -. 551. 

10. (	����
�� ).�., �	
����� ... 4��	��-
����	������� ����� � ������	�����		 �������. – 
"	��: 7	����, 1983. – 352 �. 

11. Vassiliev P.M., Breslaukhov A.G. // Second World 
Congress of Theoretical Organic Chemists: Abstracts. – 
Toronto. – 1990. – Abstr. AA-38. 

12. Negwer M. (ed.) Organic-Chemical Drugs and 
Their Synonyms. – Berlin: Akademie–Verlag, 1987. – 
Vol. 1–3. 

 
Vassiliev P.M., Spasov A.A. Computerized information technology in prognosis of pharmacologic activity of struc-

turally heterogenous chemical compounds // Vestnik of Volgograd State Medical University. – 2005. – : 1. – P. 23–30. 
 
 

��� 615.3:547.466.3:615.22 

�����8 ��������� �������� �������� � ���������� � 

����-������������� �������  

�.�. �!%4�	�"�, �.�. �+%!0&�" 
������� ������	
	��� � ��	�������� ,�, '11 ������	
	��� 	
��� 

������	��������� ������, ���������� �� 
������� ����������		 +������������� ���	-
%	������ 	��	��, ��	���������, �� ��-
�	����� [1, 3, 5, 6, 9, 11] 	 ��	����� [7, 10] ���-
	
������ �����-��	���������� �	���� (,!'�) 
������� &	���	� ������� ����������	������ 
��	����	. ;-��	�-�����-��	���������� �	-
���� (��	��) �� �������� �	��� ��	����	 
���������	�� ;-���	�-�����-��	���������� �	-
���� (���	��), �� ���������, ������� ����� 
���	���� ����	���	��, ���� �������� � ����	��. 

.���������� � ����� ��� ������	 $����-
�	��������� ������ ����
����, �� ������-
��� ������	 ,!'� ������� ��	���	������� 

��	������ [2, 4, 8, 11, 12]. ������ �� ���	��-
	&��	������� �����	� ��	��� � �	������ 
�������. 

��	���� ����)	������ ��� ��
���	� 
������$����	���� 	 �������	���� �� ��� 
(�	���	���� 	 ��������) �� ������ ,!'� ���� 
�	�	������� ���
����	� � ����������	����	 ��-
	����	 ����	���	��	 – �	��	����� 	 ����-
������ �	�����	 ������������ %�������-
��
��� 	
��	� ��	���	������� ��	����� ��-
��� ���	
������ ��	���, ������� ��� � ���� 
������� �	������, �������, ��������,  ���-
�����, �����	����� 	 �	��	����� �	����.  

 


