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СЕКЦІЯ XVIII. 
ФАРМАЦІЯ ТА ФАРМАКОТЕРАПІЯ 

 
 

QSPR ПРОГНОЗУВАННЯ ВОДНОЇ РОЗЧИННОСТІ 

ЛІКОПОДІБНИХ ОРГАНІЧНИХ СПОЛУК 
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Водна розчинність є одним із ключових параметрів, що визначає 

фармакокінетику та біодоступність лікарських речовин. Низька або 

надмірна розчинність може обмежувати ефективність потенційних 

лікарських кандидатів, що робить оцінку цього параметра критично 

важливою на ранніх етапах розробки лікарських засобів. 

Експериментальне визначення розчинності часто є затратним і 

тривалим процесом. Застосування методів кількісного співвідношення 

структура–властивість (QSPR) дозволяє швидко та ефективно 

прогнозувати цей показник, що сприяє раціональному дизайну сполук. 

Використання QSPR-моделей допомагає зменшити кількість необхідних 

лабораторних експериментів, оптимізувати відбір перспективних сполук 

та прискорити розробку нових молекул з бажаними властивостями для 

фармакологічного застосування [1, 2].  

Мета дослідження – оцінити ефективність методології QSPR для 

прогнозування водної розчинності лікоподібних органічних сполук.  

Програмне забезпечення − Matlab R2023b (trial individual license) [3].  

Масив даних для дослідження – 85 лікоподібних органічних сполук, 

що характеризуються набором із 17 дескрипторів: молекулярна маса 

(molecular weight), логарифм розподільчого коефіцієнта (logP), кількість 

донорів водневих зв’язків (hydrogen bond donor count), кількість 

акцепторів водневих зв’язків (hydrogen bond acceptor count), кількість 
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обертових зв’язків (rotatable bond count), точна маса (exact mass), 

моноізотопна маса (monoisotopic mass), топологічна площа полярної 

поверхні (topological polar surface area), кількість важких атомів (heavy 

atom count), формальний заряд (formal charge), молекулярна складність 

(complexity), кількість ізотопних атомів (isotope atom count), кількість 

визначених стереоцентрів атомів (defined atom stereocenter count), 

кількість невизначених стереоцентрів атомів (undefined atom 

stereocenter count), кількість визначених стереоцентрів зв’язків (defined 

bond stereocenter count), кількість стереоцентрів (асиметричних атомів) 

в молекулі (undefined bond stereocenter count), кількість ковалентно 

зв’язаних одиниць (covalently-bonded unit count). Значення цих фізичних 

та хімічних властивостей були отримані з бази даних PubChem [4]. 

Досліджені органічні лікоподібні сполуки випадковим чином були 

поділені на навчальну (75 сполук) та тестову вибірки (10 сполук).  

Висновки. Для отримання найкращої QSPR-моделі було проведено:  

− перевірку дескрипторів на мультиколінеарність, 

− аналіз множинної лінійної регресії,  

− перевірку залишків на нормальність.  

Найкраще отримане рівняння, що описує водну розчинність 

органічних лікоподібних сполук, включає 4 дескриптори: логарифм 

розподільчого коефіцієнта, моноізотопну масу, топологічну площу 

полярної поверхні та кількість невизначених стереоцентрів атомів. 

Коефіцієнт кореляції між прогнозованими та експериментальними 

значеннями водної розчинності лікоподібних сполук тестової вибірки 

становить 0,857.  
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