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SECTION 22. 
PHARMACY AND PHARMACOTHERAPY 
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доцент кафедри аналітичної, фізичної та колоїдної хімії 

Національний медичний університет імені О.О. Богомольця, Україна 

 

 

QSPR-МОДЕЛЮВАННЯ ОБ’ЄМУ РОЗПОДІЛУ 

АКТИВНИХ ФАРМАЦЕВТИЧНИХ ІНГРЕДІЄНТІВ 
 

Коректне визначення фармакокінетичних параметрів, зокрема об’єму 

розподілу, є надзвичайно важливим етапом у процесі розробки та 

використання лікарських препаратів. Об’єм розподілу відображає простір в 

організмі, у якому поширюється лікарська речовина, і безпосередньо впливає 

на ефективність і безпеку терапії. Традиційні методи експериментального 

визначення цього параметра часто є витратними за часом і ресурсами, а також 

передбачають проведення клінічних досліджень, що ускладнює ранні стадії 

розробки нових ліків. 

Сучасні інформаційні технології відкривають перспективи для 

оперативного та точного прогнозування об’єму розподілу без необхідності 

масштабних експериментальних досліджень. Зокрема, методи QSPR 

моделювання дають змогу використовувати хімічні характеристики молекул 

для передбачення їх фармакокінетичних властивостей. Такий підхід значно 

пришвидшує відбір перспективних кандидатів, знижує витрати на 

дослідження та підвищує ефективність процесу фармацевтичної розробки [1]. 

Метою даного дослідження було створення комп’ютерної моделі, здатної 

прогнозувати об’єм розподілу активних фармацевтичних інгредієнтів на 

основі їх молекулярної структури. Експериментальні значення об’єму 

розподілу отримані з наукової літератури [2]. 

Розроблена QSPR-модель базується на молекулярних дескрипторах, 

початковий набір яких включав 502 структурні параметри. Застосування 

послідовного статистичного відбору з урахуванням інформативності та 
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кореляційної незалежності дозволило зменшити надлишковість змінних та 

підвищити стабільність моделі. 

До фінального рівняння моделі увійшли чотири молекулярні 

дескриптори, які належать до різних категорій і відображають важливі 

структурно-фізико-хімічні властивості молекул, а саме: електростатичний 

параметр, що описує розподіл негативно зарядженої поверхні; дескриптор 

відносної гідрофобності, що характеризує співвідношення гідрофобної і 

полярної площі молекули; геометричний дескриптор, що описує радіальну 

функцію розподілу електронної густини; а також тривимірний електронно-

топологічний параметр, чутливий до просторового розміщення атомів та їх 

електронних властивостей. 

Висновки. Отримана модель продемонструвала високий рівень 

відповідності між прогнозованими та експериментальними значеннями 

об’єму розподілу у навчальній вибірці, що підтверджується значенням 

коефіцієнта детермінації. Перевірка на незалежній тестовій вибірці 

підтвердила збереження точності прогнозів та відсутність ознак 

перенавчання. 
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