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Петрушенко Маргарита Миколаївна 

Запорізький державний медичний університет 

Кафедра фармацевтичної хімії 

Вступ. Процедура валідації аналітичних методик передбачена для того, щоб аналітична методика 

зайняла гідне місце в системі забезпечення якості, відповідала своєму призначенню, тим самим гарантувала 

достовірні та точні результати аналізу.  

Метою дослідження постало проведення валідації розроблених методик кількісного визначення 

таблеток «Ангіолін» за такими характеристиками як: специфічність, лінійність, діапазон застосування, 

точність, правильність та робасність.  

Матеріал і методи. Специфічність розроблених методик кількісного визначення таблеток 

«Ангіолін» встановлювали шляхом приготування модельних сумішей допоміжних речовин та аналізували 

розчин «плацебо». Лінійну залежність досліджували у межах діапазону застосування розроблених методик. 

Вона була підтверджена безпосередньо на таблетках, шляхом розведення стандартних розчинів.  

Отримані результати. Для кількісної оцінки відтворюваності результатів визначень та адекватності 

лінійної залежності розраховували числові показники лінійної залежності, а саме, коефіцієнт кореляції, 

залишкове стандартне відхилення, вільний член лінійної регресії та коефіцієнт регресії. Згідно з вимогами 

ДФУ, таку валідаційну характеристику як правильність та точність розроблених методик кількісного 

визначення діючої речовини у складі лікарських препаратів встановлювали методом модельних сумішей. 

Оцінку робасності проводили на стадії розробки методик шляхом визначення факторів, що впливають на 

величину абсорбції. Вплив цих факторів було враховано при виборі оптимальних умов визначення. 

Висновки: при проведенні аналізу встановлено, що розраховані показники відповідають вимогам 

ДФУ. 

АЛГОРИТМИ ДЛЯ КОМП'ЮТЕРНОЇ ПРОГРАМИ ВІРТУАЛЬНОГО СКРИНІНГУ 

АНТИОКСИДАНТНОЇ АКТИВНОСТІ СЕРЕД НОВИХ СПОЛУК РЯДУ АЗАГЕТЕРОЦИКЛІВ 

Риженко В.П. 

Запорізький державний медичний університет 

Створення комп'ютерних програм для віртуального скринінгу є актуальним завданням для сучасної 

фармакології і медицини. Традиційні дослідження, засновані на скринінгу і відборі біологічно активних 

сполук, трудомісткі і вимагають значних витрат з напрацювання, очищення та встановлення будови сполук, 

по встановленню біологічної активності, токсичності та їх специфічної активності, тобто по проведенню 

доклінічних досліджень.  

Незважаючи на численні роботи, присвячені дослідженням з даної проблеми, в наукових 

дослідженнях, що базуються на комп'ютерних програмах прогнозу (PASS, Orakul і ін.) антиоксидантної 

активності індивідуальних хімічних сполук досліднику доводиться стикатися з необгрунтованим і навіть 

некоректним вибором ознак активності досліджуваних речовин.  

Насамперед, в сучасних програмах відсутній диференційований прогноз антиоксидантної активності 

хімічних сполук щодо активних форм кисню та азоту. У цих комп'ютерних програмах підхід 

підпорядкований одній меті - отриманню високих значень коефіцієнтів кореляції, що призводить до 

створення за висловом Hansch C. «математичних виродків», які не мають нічого спільного з об'єктом або 

процесом дослідження.  

Отримані нами експериментальним шляхом дані про антиоксидантну активності 120 з'єднань і дані 

розрахунків дескрипторів (HOMO і LUMO) дозволили встановити пряму залежність даної активності від 

реактивного індексу. В результаті цього отримана можливість провести передбачення антиоксидантної 

активності на підставі методу лінійної інтерполяції. Створено комп'ютерну програми для віртуального 

скринінгу, яка істотно скоротить час і кошти при фармакологічному дослідженні нових синтезованих сполук. 
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