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СЕКЦІЯ XXVI. 
ФАРМАЦІЯ ТА ФАРМАКОТЕРАПІЯ 
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У процесі сучасної фармацевтичної розробки значна увага 

приділяється дослідженню фізико-хімічних властивостей активних 

фармацевтичних інгредієнтів (АФІ), зокрема їх кислотно-основної 

поведінки. Розуміння характеристик дисоціації сполук є визначальним 

чинником при оптимізації складу та властивостей лікарських форм. 

Важливим параметром, що описує іонізаційні властивості молекул у 

розчині, є константа дисоціації (pKa). Оскільки експериментальне 

визначення значень pKa потребує значних часових і матеріальних витрат, 

актуальним є застосування обчислювальних методів їх прогнозування. 

Одним із таких підходів є QSPR-моделювання, що базується на 

встановленні кількісних залежностей між молекулярною структурою 

сполук та їх фізико-хімічними властивостями [1]. 

Мета дослідження ‒ розробити QSPR модель, що дозволяє 

прогнозувати константи дисоціації активних фармацевтичних 

інгредієнтів на основі їх хімічної структури. 

Програмне забезпечення − Matlab R2025b (trial license). 

Для проведення дослідження було обрано 59 АФІ, що відрізняються 

за своєю хімічною структурою та кислотно-основними властивостями. 

Експериментальні значення pKa отримані з наукової літератури [2].  

Проведено системний розрахунок молекулярних дескрипторів, що 

відображають структурні, електронні, топологічні та фрагментні 
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характеристики досліджуваних АФІ, із використанням наборів BlueDesc 

Descriptor та RDKit Descriptor (всього 370 дескрипторів). З метою 

підвищення інформативності моделювання здійснено поетапний 

статистичний відбір дескрипторів на основі коефіцієнта детермінації з 

експериментальними значеннями pKa та аналізу мультиколінеарності, 

що дозволило сформувати оптимальний набір незалежних змінних. На 

основі відібраних дескрипторів у середовищі MATLAB було побудовано 

QSPR-модель, що продемонструвала високий рівень узгодженості між 

експериментальними та розрахованими значеннями pKa для навчальної 

(R² = 0,87) та тестової вибірок (R² = 0,91). 

Висновки. У середовищі MATLAB була побудована QSPR-модель, що 

кількісно описує залежність між експериментальними значеннями pKa та 

чотирма молекулярними характеристиками: одним топологічним 

дескриптором, двома електронними дескрипторами та кількістю 

карбоксильних груп. Застосування моделі до незалежної тестової 

вибірки підтвердило її високу прогностичну здатність, що свідчить про 

адекватність побудованої моделі та відсутність суттєвого перенавчання. 

Отримані результати підтверджують ефективність використаного 

підходу для прогнозування кислотно-основних властивостей активних 

фармацевтичних інгредієнтів. 
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