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ПРОГРАМА ПРОГНОЗУВАННЯ БІОЛОГІЧНОЇ АКТИВНОСТІ ПОХІДНИХ ОКСАДІАЗОЛУ ТА ТРИАЗОЛУ
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Актуальність дослідження. Методи комп’ютерного прогнозування дозволяють швидко провести оцінку великої кількості структур на різні види біологічної активності. При цьому зазвичай не враховуються кількісні фактори, такі як об’єкт, доза, шлях введення, а біологічна активність розглядається як внутрішня властивість речовини. Таким чином, здійснюється лише прогнозування наявності або відсутності певного виду активності. Звичайно, всі дані, отримані в результаті комп'ютерного моделювання, носять наближений, оціночний характер. Представлене дослідження 

Метою дослідження є створення програми з прогнозування спектру біологічної активності органічних сполук з класу похідних 1,3,4-оксадіазолу та 1,2,4-триазолу, що на сьогоднішній день є актуально і затребувано.

Об’єкт досліджень – програмування на мові С++ з метою створення програмного продукту «Predict Stars» для прогнозування спектру біологічної активності.

Предмет досліджень – біологічна активність селеновмісних та телуровмісних похідних 1,3,4-оксадіазолу та 1,2,4-триазолу.

Завдання дослідження : провести аналіз основних програм прогнозування біологічної активності, назвати їх переваги та недоліки; зробити опис алгоритму програми, створити программу «Predict Stars» на мові С++ та провести розрахунки з її допомогою; експериментально перевірити правильність розрахунків та розглянути можливості впровадження досліджуваних сполук у медичну практику; оцінити економічну ефективність від впровадження синтезованих сполук в якості дезінфікантів.

Висновки. В роботі описано особливості роботи таких програм з оцінки імовірності прояву біологічної активності, як PASS та Molinspiration Cheminformatics, Pharmaexpress, Gusar online. Названо їх переваги та недоліки. Розроблено ідею та шлях реалізації при створенні програми «Predict Stars». Розроблено програмний код для бази вибірки 1,3,4-оксадіазолівта 1,2,4-триазолів. Перевірено працездатність програми та її правильність. Проведено теоретичне прогнозування біологічної активності синтезованих сполук, встановлено сполуки-лідери та експериментально перевірено їх активність. Наведено результати впровадження синтезованих сполук в якості дезінфікантів в обласній клінічній лікарні ім. Андрія Новака Закарпатської обласної ради, Центральній міській клінічній лікарні та Обласній клінічній інфекційній лікарні. Зроблено розрахунок економічного ефекту від впровадження сполук, який становить в Центральній міській клінічній лікарні становить 65 300,19 грн, в Обласній клінічній інфекційній лікарні м. Ужгорода становить 158 050,15 грн, в Центральній міській клінічній лікарні м. Ужгорода становить 246 800,11 грн.
Зроблено висновок про те, що отримані результати можуть бути підставою для проведення подальших наукових досліджень.
Ознайомитись більш детально з роботою програми можна за посиланням - https://www.youtube.com/watch?v=t5f2xRSY0fU&t=12s
