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17100
зарегистрированных 
пользователей 

91
страна мира

24/7/365
доступность из любой точки мира

Веб платформа Way2Drug

630818
прогнозов

12
уникальных прогностических сервиса 

4000
видов биологической активности

Свыше 300
опубликованных работ, выполненных 
с использованием нашего портала



Веб платформа Way2Drug

Используя эту концепцию, мы разработали систему атом-
центричных дескрипторов, включая MNA (Филимонов и др.,
1999), QNA (Филимонов и др., 2009), и LMNA (Рудик и др.,
2014), и создали с их использованием несколько тысяч
устойчивых SAR / QSAR / QSPR моделей для прогноза
активности/свойств органических соединений.

Мы предложили концепцию локального соответствия,
согласно которой биологическая активность лекарственно-
подобного органического соединения основана на
молекулярном узнавании между определенными атомами
лиганда и макромолекулы-мишени.
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Way2Drug – Drug Repositioning 



Orphan diseases

Туберкулез МалярияЛейшманиоз Злокачественные 
опухоли

ЭпилепсияДиабет

Way2Drug – Drug Repositioning 



Way2Drug – Drug Repositioning 

o разработка компьютерных методов поиска перспективных
фармакологических мишеней и конструирования их лигандов

o интеграция разработанных методов в единую
вычислительную платформу

o валидация на примерах поиска новых препаратов
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Молекулярные мишени

Pharmacological Targets
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Молекулярные мишени
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Лекарственные субстанции 
одобренные FDA (1035 лекарств)

FDA approved drugs

Злокачественные новообразования 
(234 препарата) 

Малярия 
(12 препаратов)

Туберкулез 
(20 препаратов) 

Эпилепсия 
(41 препарат)

Диабет 
(84 препарата)
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Поиск по сходству
SimMNA|SimQNA

Similarity MNA & QNA



http://www.way2drug.com/dr

Субстанции лекарственных 
препаратов, зарегистрированных в РФ

Pharmaceutical Substances Registered in Russia
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PASS Total:
выбор прогнозируемых характеристик
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PASS Total: основные «инструменты»
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PASS Selector

Antidiabetic
Antidiabetic (type I)

Antidiabetic (type II)
Antidiabetic symptomatic

Antituberculosic

Homo sapiens

Rattus norvegicus

Mus musculus
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SAR Creator
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- БД по лекарственным препаратам, зарегистрированных U.S. FDA;

- база данных по более чем 1400 субстанций лекарственных препаратов,

зарегистрированных в Российской Федерации;

- база знаний по лекарственным мишеням, воздействие на которые

используется/изучается для терапии исследуемых заболеваний;

- гипертекстовые ссылки, обеспечивающие связи между более чем 1200

фармакологическими мишенями, с базами данных UniProt, KEGG, PDB;

- программное обеспечение SAR Creator, которое позволяет создавать

online обучающие выборки для построения (Q)SAR моделей;

- разработанные нами веб сервисы обеспечивают прогноз

взаимодействий с ~80% молекулярных мишеней, которые изучаются в

целевой фармакотерапевтической области.

Резюме:



Спасибо за внимание!

Вопросы и предложения:
vladimir.poroikov@ibmc.msk.ru

dmitry.druzhilovsky@ibmc.msk.ru
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