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Ñîâðåìåííûìè èññëåäîâàòåëÿìè íàêîïëåí çíà÷èòåëüíûé ìàòåðèàë ïî ýôôåêòèâ-
íîñòè èíãèáèðîâàíèÿ ðîñòà çëîêà÷åñòâåííûõ êëåòîê ýïèòåëèàëüíûõ òêàíåé ìîëî÷íûõ
æåëåç ðàçíûìè êëàññàìè ñîåäèíåíèé [2]. Îäíàêî â ëèòåðàòóðå íåò äàííûõ îá èçó÷åíèè
âçàèìîñâÿçè õèìè÷åñêîãî ñòðîåíèÿ è ýôôåêòèâíîñòè èíãèáèðîâàíèÿ ïðîöåññà ðàçâè-
òèÿ çëîêà÷åñòâåííûõ èçìåíåíèé òêàíåé ðàçíûìè âåùåñòâàìè. Â ñâÿçè ñ ýòèì öåëüþ
íàñòîÿùåé ðàáîòû áûëî èçó÷åíèå âçàèìîñâÿçè ¾ñòðóêòóðà � ñâîéñòâî¿ â ðÿäó ïðèðîä-
íûõ è ñèíòåòè÷åñêèõ áèîëîãè÷åñêè àêòèâíûõ âåùåñòâ (ÁÀÂ), îáëàäàþùèõ âûðàæåííîé
ïðîòèâîîïóõîëåâîé àêòèâíîñòüþ â îòíîøåíèè èíâàçèâíîé êàðöèíîìû ìîëî÷íûõ æåëåç.

Èññëåäîâàíèÿ âçàèìîñâÿçè ¾ñòðóêòóðà - àêòèâíîñòü¿ ïðîâîäèëè â ðàìêàõ îñíîâíûõ
ïðîöåäóð êîìïüþòåðíîé ñèñòåìû SARD-21 (Structure Activity Relationship & Design) [1].
Îáó÷àþùèé ìàññèâ ôîðìèðîâàëè íà îñíîâå ëèòåðàòóðíûõ äàííûõ î ñòðîåíèè è ïðî-
òèâîîïóõîëåâîé àêòèâíîñòè 82 ïðèðîäíûõ è ñèíòåòè÷åñêèõ ãåòåðîöèêëè÷åñêèõ àçîò-,
êèñëîðîä- è ñåðîñîäåðæàùèõ ÁÀÂ ïî îòíîøåíèþ ê çëîêà÷åñòâåííûì êëåòêàì àäåíîêàð-
öèíîìû. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ôðàãìåíòàðíûõ äåñêðèïòîðîâ è èõ ëîãè÷åñêèõ ñî÷åòàíèé â
âèäå êîíúþíêöèé è äèçúþíêöèé áûë ñôîðìèðîâàí ðåøàþùèé íàáîð ïðèçíàêîâ (ÐÍÏ).
Íà áàçå äàííîãî ÐÍÏ ïîñòðîåíà ìîäåëü ïðîãíîçà è ðàñïîçíàâàíèÿ ýôôåêòèâíûõ ïðî-
òèâîîïóõîëåâûõ ñîåäèíåíèé ñ óðîâíåì äîñòîâåðíîãî ïðîãíîçà áîëåå 80% ïî äâóì ìå-
òîäàì òåîðèè ðàñïîçíàâàíèÿ îáðàçîâ (ãåîìåòðè÷åñêèé ïîäõîä è ìåòîä ãîëîñîâàíèÿ).
Â ðåçóëüòàòå îïðåäåëåíû ñòðóêòóðíûå äåñêðèïòîðû, ñïîñîáíûå çíà÷èòåëüíî ïîâûøàòü
ýôôåêòèâíîñòü ïðîòèâîîïóõîëåâîãî äåéñòâèÿ ñîåäèíåíèé. Ïîëó÷åííàÿ â äàííîé ðàáîòå
èíôîðìàöèÿ ìîæåò áûòü ñ óñïåõîì ïðèìåíåíà äëÿ âèðòóàëüíîãî ñêðèíèíãà ãåòåðîöèê-
ëè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé íà íàëè÷èå ó íèõ ïðîòèâîîïóõîëåâîé àêòèâíîñòè ïî îòíîøåíèþ ê
çëîêà÷åñòâåííûì êëåòêàì ðàêà ìîëî÷íîé æåëåçû ëèíèè MCF-7, à òàêæå ìîäèôèêàöèè
ìîëåêóë ýòèõ âåùåñòâ äëÿ óñèëåíèÿ èõ ïðîòèâîîïóõîëåâîé àêòèâíîñòè.
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