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Останнім часом спостерігається постійне збільшення частоти захворюваності населення 

планети, яке обумовлене наявністю хронічних патологічних процесів у пацієнтів, появи нових 
інфекційних захворювань, наприклад таких як COVID-19, ускладнення екологічних 
характеристик навколишнього середовища та стрімкого розвитку так званих «хвороб 
цивілізації». Така негативна тенденція розвитку захворюваності населення спонукає медико-
фармацевтичну науку та практику до створення нових фармакотерапевтичних засобів, які 
матимуть високу терапевтичну ефективність та будуть доступними для споживача  [1].  

На кафедрах технології ліків і фармакології та медичної рецептури з курсом нормальної 
фізіології Запорізького державного медичного університету проводяться дослідження щодо 
створення та вдосконалення моделей машинного навчання для in silico прогнозу проникності 
АФІ через гематоенцефалічний бар’єр (ГЕБ), а також прогнозу виникнення фармацевтичних 
несумісностей у модельній рецептурі лікарської форми з метою оптимізації процесу 
фармацевтичної розробки нових лікарських форм. Для створення датасету для навчання 
використано онлайн ресурс PubMed (pubmed.ncbi.nlm.nih.gov), який дозволив отримати назви 
АФІ та їх характеристику щодо проникності через ГЕБ або фармацевтичної несумісності, що, 
в подальшому, дозволило систематизувати та формалізувати отримані дані у вигляді 
специфікації спрощеного представлення молекул в рядку введення (SMILES), а також  
класифікаційної позначки: 1 – проникає, 0 – не проникає або 1 – взаємодіє,  0 – не взаємодіє. 
Для створення моделей машинного навчання використано бібліотеку машинного навчання з 
відкритим кодом pycaret (pycaret.org), яка дозволяє досліднику зосередитись більше на аналізі 
результатів чим на програмуванні. Генерацію ознак для навчання у дослідних молекул з 
SMILES здійснено за допомогою відкритої бібліотеки хемоінформатики RDKit (rdkit.org). 
Отримані моделі машинного навчання бінарної класифікації, дозволили, з урахуванням 
ресурсозбереження, зменшити час експерименту на підбір допоміжних речовин в назальних 
лікарських формах з етиловим естером N-фенілацетил-l-пролілгліцину, рекомбінантним 
рецепторним антагоністом інтерлейкіну-1 β, таурином, гліцином, l-теаніном, адемолом.  

Таким чином, враховуючи вищеозначене, використання сучасних інформаційних 
технологій, а саме моделей машинного навчання, які прискорюватимуть фармацевтичну 
розробку нових лікарських форм, з урахування ресурсозбереження − є перспективним 
науковим напрямком та потребує проведення подальших досліджень.  
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