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Есть ли хоть одно новое лекарство, найденное без использования компьютеров?

If any new drug 

exists that has 

been discovered 

without 

computations?

Дизайн, основанный на структуре мишени

Дизайн, основанный на структуре лигандов

Сетевая 

фармакология



1992

Первая версия PASS:

9,314 BAS, 114 A, 0.85 APA

BAS – число соединений в обучающей выборке; A – число прогнозируемых видов активности; APA – средняя точность прогноза

1998

Новая версия PASS:

31,000 BAS, 435 A, 0.94 APA

1999

PASS - первая в мире программа 

по прогнозу спектров 

биоактивности в Интернете*

2009

Новая версия PASS:

206,000 BAS, 3,750 A, 0.95 APA

2022

Новая версия PASS:

1,614,066 BAS, 8,387 A, 0.94 APA

Теоретические основы:

Концепция локального соответствия

Новые структурные дескрипторы (MNA)

Оригинальный Байесовский классификатор

Высококачественная обучающая выборка

База знаний «структура-механизм-эффект» Общая статистика (на 2022 г.):

~40 веб-сервисов

1 440 186 прогнозов;

42 784 пользователей 

из 105 стран мира, включая

9 870 пользователей из России;

~2 000 публикаций

PASS: Prediction of Activity Spectra for Substances
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*Lagunin A. et al. PASS: prediction of activity spectra for biologically active substances. Bioinformatics, 2000, 16 (8), 747-748. 



Интеграция разработанных нами веб-сервисов на платформе Way2Drug 

Дружиловский Д.С.



Пример выявления ранее неизвестных свойств у синтезированных веществ 

на основе прогноза PASS

Доклад профессора В.А. Островского 
на конференции МОБИ-ХимФарма-2023, 
Санкт-Петербург, 24-27 апреля 2023 года

Pa        Pi         Activity
0,726  0,029  Alpha-glucosidase inhibitor
0,610  0,040  HMGCS2* expression enhancer

Прогноз PASS для соединения NTZ001

*HMGCS2 - 3-гидрокси-3-метилглутарил-СоА синтаза 2

Докинг NTZ001 в HMGCS2

SF = -7,7 ккал/моль
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 Контроль  NTZ001  NTZ002

Адреналовая модель диабета у крыс



Возможность интеграции процесса поиска новых фармакологических веществ



http://www.way2drug.com/dr/symp_bcadd_2022.php
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Симпозиумы «Биоинформатика и компьютерное конструирование лекарств» 



Резюме

 Создана и постоянно совершенствуется информационно-вычислительная
платформа Way2Drug для оценки in silico свойств новых лекарственно-
подобных соединений.

 Программа PASS обеспечивает компьютерную оценку вероятности наличия
более 8000 видов биологической активности со средней точностью около 94%.

 Реализовано около 40 свободно доступных в интернете веб-сервисов, широко
используемых для поиска и оптимизации фармакологических веществ.

 Применение комплексных методов оценки свойств анализируемых
лекарственно-подобных соединений позволяет отбирать наиболее
перспективные соединения для синтеза и определять приоритетные
направления тестирования их биологической активности.

 На основе платформы Way2Drug может быть проведена интеграция
отечественных проектов, направленных на поиск и разработку новых
фармакологических веществ, что позволит существенно повысить
эффективность использования имеющихся ресурсов и творческого потенциала


