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Вступ. Прогнозування біологічної доступності є важливим етапом у 

розробці лікарських засобів, оскільки від нього залежить як ефективність, так і 
безпека лікарського препарату. Біодоступність характеризує кількість активної 
речовини, що досягає системного кровотоку в незміненому вигляді, та швидкість 
цього процесу [3]. Сучасні підходи та технології (машинне навчання, 
хемометричні методи, штучні нейронні мережі тощо) активно трансформують 
фармацевтичну галузь, впливаючи на всі етапи ‒ від досліджень і розробки 
лікарських засобів до їх виробництва та впровадження на ринок [1].  

Матеріали та методи. Досліджена вибірка: 145 лікарських речовин для 
перорального застосування. Методи: розрахунок молекулярних дескрипторів, 
множинна регресія, нейронна мережа прямого поширення сигналу. Програмне 
забезпечення: ChemOffice 2020, Matlab R2024b (trial license). Експериментальні 
значення біологічної доступності досліджених лікарських речовин наведені у 
літературі [2].  

Результати та їх обговорення. Визначено доцільний набір із 7 
молекулярних дескрипторів для ефективного прогнозування біодоступності 
лікарських речовин для перорального застосування. З’ясовано, що наявність 16 
прихованих нейронів у структурі нейронної мережі прямого поширення сигналу 
забезпечує її найкраще навчання. Реалізовану нейронну мережу застосували для 
прогнозування значень біодоступності нових (невідомих для нейронної мережі) 
лікарських речовин.  

Висновки. Результати свідчать, що запропонована процедура 
прогнозування біологічної доступності є дієвою і може бути корисною при 
плануванні експериментальних досліджень та розробці лікарських засобів. 
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