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Синтез химических соединений является одним из основных элементов разработки лекарствен-
ных препаратов. Соединения с требуемой химической структурой необходимо синтезировать для широ-
ко- или мелкомасштабного биологического скрининга, в ходе процедуры оптимизации фармакологиче-
ских свойств, при наработке вещества для доклинических испытаний. Отдельную проблему представляет 
разработка лабораторного или промышленного регламента синтеза. Несмотря на то, что технологии 
анализа данных и вычислительного моделирования широко используются в разработке лекарства, они 
практически не используются при разработке синтеза химического соединения. В рамках данного док-
лада будут презентованы разработки, направленные на облегчение принятия решений в органическом 
синтезе. В основе всех предложенных нами подходов находится концепция Конденсированного графа 
реакции (КГР). Данная концепция позволяет закодировать в одном графе химические изменения, проте-
кающие в ходе химической реакции. Конденсированный граф реакции позволяет рассчитать дескрипто-
ры химической реакции, что предоставляет возможности последующего моделирования и визуализа-
ции, кроме того, в нем закодирована информация о реакционном центре. В докладе будут рассмотрены: 
1. Поиск реакций по сходству реакционных центров1 с использованием концепции КГР, эффективные ал-
горитмы структурного поиска в реакционных базах. 2. Предсказание характеристик химических реакций, 
таких как константы скорости и равновесия химических процессов2. Показано, что в ряде случаев точ-
ность превышает точность предсказания методами квантовой химии. 3. Предсказание оптимальных ус-
ловий проведения химических реакций с использованием методов машинного обучения. 4. Визуализа-
ция химического пространства реакций с помощью методов понижения размерности и анализ измене-
ния интереса к реакциям различного типа во времени. Исследования проведены при поддержке гранта 
Российского научного фонда N14-43-00024. 
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