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При разработке новых лекарств большие количества (до нескольких десятков) различных химических веществ исследуются на предмет наличия интересующего типа лекарственной активности. При этом используются виртуальные библиотеки фрагментов органических молекул, позволяющих «синтезировать» молекулы, содержащие такие фрагменты. Последнее предполагает обобщение с последующей типологизацией множества химических реакций.
Подобная библиотека разработана фирмой «АСИНЭКС Медхим», занимающейся производством микрообразцов биологически активных веществ и разработкой методик их синтезов. Содержимое коллекции «АСИНЭКС Медхим» отражено в нескольких электронных каталогах, которые доступны на CD-дисках, а также может быть получено через Интернет в online и off-line режимах.
Для создания каталога используется среда MS Access 2000. Графические изображения молекулярных структур создаются при помощи специально предназначенной для работы с химическими виртуальными библиотеками (типа рассмотренной выше) программы ISIS 2.3, выпускаемой фирмой MDL Information Systems, Ltd. В базе отражены химические формулы продаваемых веществ и известных лекарственных аналогов, а также основные параметры, оказывающие влияние на биологическую активность, что существенно облегчает выбор веществ, удовлетворяющих требованиям заказчика и прогноз их воздействий на живые организмы.
