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Àííîòàöèÿ

Â ñòàòüå â íåñêîëüêî óïðîù¸ííîé ôîðìå èçëîæåí ðÿä ïðîáëåì õèìè÷åñêîé èí-
ôîðìàòèêè, ðåøåíèå êîòîðûõ ðàíî èëè ïîçäíî ïîçâîëèò ñîçäàòü ñèñòåìó ïîèñêà õè-
ìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé è íàó÷íûõ ñòàòåé, êîòîðàÿ áû îòâå÷àëà íóæäàì ñîâðåìåííîé
ôàðìàêîëîãèè. Ïî êàæäîé ïðîáëåìå ïåðå÷èñëåíû îñíîâíûå äîñòèæåíèÿ îòðàñëè íà
íàñòîÿùèé ìîìåíò è óêàçàíû íåäîñòàòêè èìåþùèõñÿ ðåøåíèé.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ôàðìàöåâòèêà, ôàðìàêîëîãèÿ, îðãàíè÷åñêàÿ õèìèÿ, õèìè÷åñ-
êàÿ èíôîðìàòèêà.

Ñêîëüêî îðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé âû
çíàåòå? À ñêîëüêî âû çíàåòå ëåêàðñòâ? Êàæ-
äîå ëåêàðñòâî, íå ñ÷èòàÿ òåõ, ÷òî ïðîèçâî-
äÿòñÿ èç ðàñòåíèé, ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé êîì-
ïëåêò èç äåéñòâóþùåãî âåùåñòâà è îáîëî÷-
êè/ðàñòâîðèòåëÿ, â êîòîðîé/îì îíî ïðîõî-
äèò ñâîé ïóòü äî óñâàèâàíèÿ îðãàíèçìîì
ïàöèåíòà. Äåéñòâóþùåå âåùåñòâî â ëåêàð-
ñòâåííîì ïðåïàðàòå � ýòî îäíî êîíêðåòíîå
îðãàíè÷åñêîå ñîåäèíåíèå1. Êîëè÷åñòâî èç-
âåñòíûõ îðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé, êîòîðûå
ìîæíî äîáûòü èëè ñèíòåçèðîâàòü, ïðåâûøàåò
30 ìèëëèîíîâ, à êîëè÷åñòâî ëåêàðñòâ íà
ðûíêå � âñåãî íåñêîëüêî òûñÿ÷. Ñîçäàíèå
ëþáîãî íîâîãî ëåêàðñòâà çàíèìàåò îò 10 äî
15 ëåò è ÿâëÿåòñÿ î÷åíü äîðîãîñòîÿùèì.
Ðàñõîäû íà ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå ñî-
ñòàâëÿþò â ýòîé èíäóñòðèè (êàê è ïî÷òè â
ëþáîé äðóãîé) âåñüìà ñêðîìíóþ äîëþ.

Äëÿ ïðîãðàììèñòîâ ýòî íå áåäà, à áîëü-
øàÿ óäà÷à: ñðåäñòâà íà ðàçðàáîòêó ïðîãðàìì
âûäåëÿþòñÿ ôàðìàêîëîãè÷åñêèìè êîìïàíè-
ÿìè òàê ùåäðî, êàê òîëüêî âîçìîæíî, èáî
åñëè ñëó÷èòñÿ òàê, ÷òî êàêàÿ-íèáóäü ïðî-

ãðàììà, ñîçäàííàÿ íàïðèìåð çà äâà ãîäà,
ñîêðàòèò 10�15-ëåòíèé öèêë ñîçäàíèÿ ëå-
êàðñòâà õîòÿ áû íà äâå íåäåëè, òî òðàòû
îêàæóòñÿ îïðàâäàíû.

Ðîëü êîìïüþòåðîâ â ýòîì ïðîöåññå çà
ïîñëåäíèå äâà äåñÿòèëåòèÿ ñòðåìèòåëüíî
âîçðîñëà, è âîò ïî÷åìó. Ïðîèçâîäñòâî ëå-
êàðñòâåííîãî ñðåäñòâà � êîìïëåêñíàÿ çàäà-
÷à, â êîòîðîé åñòü ìåñòî ïðîáàì è îøèá-
êàì.

Ïðåäñòàâèì, ÷òî óñèëèÿìè áèîëîãîâ â
îðãàíèçìå âûÿâëåí «íåçäîðîâûé» áåëîê,
âûçûâàþùèé áîëåçíü èëè áîëåçíåííûå
îùóùåíèÿ. Äåëî çà ìàëûì � íàéòè âåùå-
ñòâî, êîòîðîå ðàçðóøèò èëè çàáëîêèðóåò
áåëîê, íå ïðè÷èíèâ â ïðîöåññå âðåäà îðãà-
íèçìó. Çàòðóäíåíèå ñîñòîèò â òîì, ÷òî íà
ýòó ðîëü ìîæåò ãîäèòüñÿ îäíà ìîëåêóëà èç
30 ìèëëèîíîâ èëè åù¸ íå îòêðûòàÿ ìîëå-
êóëà. Ñîâðåìåííûå òåõíîëîãèè ìàññîâîãî
ñèíòåçà (òàê íàçûâàåìàÿ êîìáèíàòîðíàÿ, èëè
ñî÷åòàòåëüíàÿ õèìèÿ [1]) è ìàññîâûõ áèî-
õèìè÷åñêèõ îïûòîâ  high-throughput scree-
ning, HTS [2] ïîçâîëÿþò çà êîðîòêèå ñðîêè

1 Â ðåäêèõ ëåêàðñòâàõ èõ äâà, íàïðèìåð â áè-
ñåïòîëå.
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ïîëó÷àòü ñîòíè òûñÿ÷ íîâûõ ìîëåêóë è ãè-
ãàáàéòû ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.

Îïèøåì êàðüåðó ëåêàðñòâåííîãî âåùå-
ñòâà îò êîíöà ê íà÷àëó. Äî òîãî êàê ïî-
ïàñòü íà ïðèëàâêè àïòåê, ëåêàðñòâî äîëæ-
íî ïðîéòè êëèíè÷åñêèå èñïûòàíèÿ (clinical
trials) íà ïàöèåíòàõ, ïîä ïðèñìîòðîì âðà-
÷åé. Ýòî ïðåäñòàâëÿåò îïðåäåë¸ííûé ðèñê,
ïîýòîìó äî ïàöèåíòîâ äîõîäÿò ëèøü íåìíî-
ãèå âåùåñòâà, ïðîøåäøèå äîêëèíè÷åñêèå
òåñòû (preclinical testing) íà æèâîòíûõ. Èõ
òîæå áåðåãóò, ïîýòîìó äîêëèíè÷åñêèì èñ-
ïûòàíèÿì ïðåäøåñòâóþò ìàññîâûå îïûòû
íà îòäåëüíûõ æèâûõ êëåòêàõ (in vitro, ëàò.
«â ñòåêëå», òî åñòü â ïðîáèðêå). Íî è â
ïðîáèðêè íå áðîñàþòñÿ âñå ìîëåêóëû ïîä-
ðÿä. Ëþäè äîëæíû âûáèðàòü íóæíûå (ïåð-
ñïåêòèâíûå äëÿ ëå÷åíèÿ äàííîé áîëåçíè)
âåùåñòâà è îòáðàñûâàòü çàâåäîìî íå ïîäõî-
äÿùèå, à áåç êîìïüþòåðà èì ýòîãî íå ñäå-
ëàòü1. Íà ñàìîì äåëå, è ñ íèì íå î÷åíü
óäîáíî. Ýôôåêòèâíàÿ ñèñòåìà íàâèãàöèè ïî
õèìè÷åñêèì ñîäèíåíèÿì ïîêà åù¸ íå ñî-
çäàíà,  è î ïåðñïåêòèâàõ ñîçäàíèÿ òàêîâîé
ñåé÷àñ è ïîéä¸ò ðå÷ü2.
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Ñîñòîÿíèå ñèñòåì ïîèñêà õèìè÷åñêèõ
ñîåäèíåíèé â íàøè äíè ïðèìåðíî ñîîòâåò-
ñòâóåò ñîñòîÿíèþ ïîèñêîâûõ ñèñòåì âî âñå-
ìèðíîé ïàóòèíå â 90-å ãîäû3. Äà, èìåííî
òàê. Ïðèìèòèâíûå àëãîðèòìû ïîèñêà (è
ïîèñê âåä¸òñÿ äàëåêî íå ïî âñåì èìåþùèìñÿ
èñòî÷íèêàì), âåñüìà âÿëàÿ ïîääåðæêà ÿçû-
êîâîé ãðàììàòèêè, íèêàêîãî ðàíæèðîâàíèÿ
ðåçóëüòàòîâ.

Äîïóñòèì, ñòàëî èçâåñòíî êàêîå-òî âå-
ùåñòâî, ýôôåêòèâíî ïîäàâëÿþùåå ïðîáëåì-
íûé áåëîê4. Ïèëþëþ ñ âåùåñòâîì ñêîðìè-
ëè êðûñå, òà ïîøëà çåë¸íûìè ïÿòíàìè è
ñïóñòÿ ÷àñ ñäîõëà. Åñòü îñíîâàíèÿ ïîëàãàòü,

÷òî äàííîå âåùåñòâî òîêñè÷íî, è ëþäÿì åãî
äàâàòü íåëüçÿ. Íî ìîæíî ïîïðîáîâàòü íàé-
òè âåùåñòâà, áëèçêèå åìó ïî ñòðóêòóðå. Åñëè
ïîâåç¸ò, îíè îêàæóòñÿ ìåíåå òîêñè÷íûìè
ïðè òîé æå ýôôåêòèâíîñòè.

Íàïðèìåð, àìôåòàìèí ÿâëÿåòñÿ ïîä-
ñòðóêòóðîé ìåçîêàðáà, è îáà ïðåïàðàòà ïî-
äàâëÿþò ðåàêöèþ îáðàòíîãî çàõâàòà äîôà-
ìèíà (dopamin reuptake) â ìîçãå, ÷òî âåä¸ò
ê ïîâûøåíèþ àêòèâíîñòè. Íî ìåçîêàðá, â
îòëè÷èå îò àìôåòàìèíà, íå âûçûâàåò òàõè-
êàðäèè è ïîâûøåíèÿ àðòåðèàëüíîãî äàâëå-
íèÿ (ñì. ðèñ 1).

Âîîáùå ãîâîðÿ, íåðåäêî ñëó÷àåòñÿ òàê,
÷òî äîáàâëåíèå èëè óäàëåíèå íåáîëüøîãî
ôðàãìåíòà èä¸ò ìîëåêóëå (òî÷íåå, ïàöèåí-
òàì) íà ïîëüçó. ×åì äîáàâëÿòü è óäàëÿòü
âñåâîçìîæíûå ôðàãìåíòû âðó÷íóþ, ïðîùå
çàïóñòèòü ïîèñê ïî áàçå äàííûõ è íàéòè
âñå ìîëåêóëû, ñîäåðæàùèå äàííóþ êàê ïîä-
ñòðóêòóðó, èëè âñå ìîëåêóëû, ñîäåðæàùèå-
ñÿ â äàííîé. Ñîîòâåòñòâóþùèå âèäû ïîèñ-
êà íàçûâàþòñÿ «ïîäñòðóêòóðíûå ïîèñêè»
(substructure search) (ñì. ðèñ. 2) è «íàäñòðóê-
òóðíûå ïîèñêè» (superstructure search).

Áîëåå îáùèé êðèòåðèé ñòðóêòóðíîãî
ñõîäñòâà ìîëåêóë îñíîâàí íà êîëè÷åñòâå
ðàçëè÷íûõ ôðàãìåíòîâ, êîòîðûå ïðèñóòñòâó-
þò îäíîâðåìåííî â îáåèõ ìîëåêóëàõ. Ïî-
èñê ìîëåêóë ïî òàêîìó êðèòåðèþ íàçûâà-

Ðèñ. 1. Àìôåòàìèí è ìåçîêàðá

1 Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî áåç êîìïüþòåðîâ íå ïîÿâèëîñü áû òàêîå êîëè÷åñòâî äàííûõ, êîòîðîå íå ïîä ñèëó
îáðàáîòàòü âðó÷íóþ; âîçìîæíî, êîìïüþòåðû â ýòîé èñòîðèè ïðîäâèãàþò ñàìè ñåáÿ.

2 Íà ïðî÷èõ ñòàäèÿõ ðîëü âû÷èñëèòåëüíûõ ìàøèí íå ìåíåå âàæíà, îäíàêî âîçíèêàþùèå òàì çàäà÷è
ëåæàò çà ðàìêàìè äàííîé ñòàòüè.

3 (Äî ïîÿâëåíèÿ Google). Òîãäàøíèõ «êîðîëåé» èíôîðìàöèîííîãî ïîèñêà (Altavista, Lycos, Rambler)
ìàëî êòî ïîìíèò, â òîì ÷èñëå ïîòîìó, ÷òî îíè áûëè ïðàêòè÷åñêè áåñïîëåçíû.

4 Âçàèìîäåéñòâèå ìîëåêóëû ñ áåëêîì òîæå ìîæíî ìîäåëèðîâàòü íà êîìïüþòåðå. Ýòîìó ïîñâÿùåíà îò-
äåëüíàÿ îáëàñòü âû÷èñëèòåëüíîé õèìèè ïîä àíãëèéñêèì íàçâàíèåì «docking».
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åòñÿ ïîèñêîì ïî ñõîäñòâó [4] (similarity
search) (ñì. ðèñ. 3).

Íàéäåííûå â áàçå äàííûõ ìîëåêóëû íå
î÷åíü èíòåðåñíû ñàìè ïî ñåáå, îíè èíòå-
ðåñíû â êîíòåêñòå. Â êàêèõ ìåäèöèíñêèõ
è õèìè÷åñêèõ ñòàòüÿõ óïîìÿíóòî äàííîå ñî-
åäèíåíèå? Åñòü ëè íà íåãî ïàòåíò? Ïðåä-
ñòàâëåíî ëè îíî â êîììåð÷åñêèõ êàòàëî-
ãàõ? Èçâåñòíû ëè åãî ñâîéñòâà, òàêèå êàê
ðàñòâîðèìîñòü, êèñëîòíîñòü, òîêñè÷íîñòü,
âíóòðåííÿÿ àáñîðáöèÿ è äðóãèå? Èçâåñòíà
ëè õèìè÷åñêàÿ ðåàêöèÿ åãî ñèíòåçà? Äîñ-
òóïíû ëè èñõîäíûå êîìïîíåíòû ýòîé õè-
ìè÷åñêîé ðåàêöèè? Íà ýòè âîïðîñû è íà
ìíîãèå äðóãèå äîëæíà äàâàòü îòâåò ñèñòåìà
ïîèñêà.

Ïåðå÷èñëèì íàèáîëåå ïîïóëÿðíûå ïî-
èñêîâèêè õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé:

• PubChem [5] � áàçà äàííûõ
èç 27 ìèëëèîíîâ ñîåäèíåíèé ñ áî-
ãàòûìè âîçìîæíîñòÿìè äëÿ ïîèñ-
êà: ïî íîìåðó, ïî íàçâàíèþ, ïî
ñòðóêòóðíîé ôîðìóëå, ïî ïîä-
ñòðóêòóðå è ïî ñõîäñòâó. Õèìè-
÷åñêèå ñâîéñòâà òàêæå ìîæíî çà-
äàâàòü â êà÷åñòâå äîïîëíèòåëüíûõ
êðèòåðèåâ ïîèñêà (íàïðèìåð, îã-
ðàíè÷èòüñÿ òîëüêî ìîëåêóëàìè,
ìîëåêóëÿðíàÿ ìàññà êîòîðûõ íå
ïðåâûøàåò 120). Áàçó ïîñòîÿííî
ïîïîëíÿþò áîëåå 80 îðãàíèçàöèé.

• ChemSpider [6] ñîäåðæèò 25
ìèëëèîíîâ ñîåäèíåíèé è èìååò
âàæíîå îòëè÷èå îò PubChem: äî-
áàâëÿòü ìîëåêóëû è îáíîâëÿòü
èíôîðìàöèþ î íèõ çäåñü ìîãóò íå
òîëüêî èçáðàííûå îðãàíèçàöèè, íî
è ïðîñòûå ïîëüçîâàòåëè. Âìåñòå
ñ ïîñëåäíèìè ñïèñîê èñòî÷íèêîâ
ChemSpider ñîñòàâëÿåò ïî÷òè 300
ïóíêòîâ. Ïîèñê ñîåäèíåíèé â
ChemSpider íå èìååò òàêîãî êî-
ëè÷åñòâà îïöèé, êàê â PubChem,
â ÷àñòíîñòè, îòñóòñòâóåò ïîèñê ïî
ñõîäñòâó.

• eMolecules [7] � êîìïè-
ëÿöèÿ èç 7 ìèëëèîíîâ ñîåäèíå-
íèé, ñîáðàííûõ â 150 êîììåð÷åñ-
êèõ êàòàëîãàõ. Âîçìîæíîñòè ïî-

èñêà ìèíèìàëüíû, íèêàêîé èíôîðìàöèè î
ñîåäèíåíèÿõ, êðîìå ññûëîê íà êàòàëîãè,
ñàéò íå ïîêàçûâàåò. Ýòî, ñêîðåå, ïëàòôîð-
ìà äëÿ ïðîäàâöîâ õèìè÷åñêèõ âåùåñòâ, íå-
æåëè ïîèñêîâàÿ ñèñòåìà äëÿ èññëåäîâàòå-
ëåé.

ÏÎÈÑÊ
ÕÈÌÈ×ÅÑÊÈÕ ÑÎÅÄÈÍÅÍÈÉ
ÏÎ ÍÀÓ×ÍÛÌ ÏÓÁËÈÊÀÖÈßÌ

Ïèîíåðàìè ïîèñêà â íàó÷íûõ ðàáîòàõ
ïî õèìèè áûëè ñîçäàòåëè õèìè÷åñêîé ðå-
ôåðàòèâíîé ñëóæáû (Chemical Abstracts
Service, CAS [8]), ñóùåñòâóþùåé ñ 1907 ãîäà.
Â ýòîé ñëóæáå âåä¸òñÿ ó÷¸ò âñåõ èçâåñòíûõ
õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé. Òûñÿ÷è ëþäåé â
òå÷åíèå äåñÿòêîâ ëåò âðó÷íóþ ñîñòàâëÿþò
áèáëèîãðàôè÷åñêèå ñïðàâêè è çàïîëíÿþò

Ðèñ. 2. Ïîäñòðóêòóðíûé ïîèñê â ñåðâèñå Bingo
ñ àìôåòàìèíîì â êà÷åñòâå çàïðîñà
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áàçó äàííûõ SciFinder [9] (ñì. ðèñ. 4) � îò-
äåëüíîãî ïðîäóêòà CAS äëÿ ïîèñêà ïóáëè-
êàöèé. Àíàëîãè÷íàÿ áàçà äàííûõ, ïîääåð-
æèâàåìàÿ èçäàòåëüñòâîì Elsevier, íàçûâàåò-
ñÿ «Crossfire Beilstein» [10]. Ñåðâèñû
PubChem è ChemSpider òàêæå âûäàþò
ïîëüçîâàòåëþ âìåñòå ñ êàæäîé íàéäåííîé
ìîëåêóëîé ñïèñîê ïóáëèêàöèé, ê êîòîðûì
äàííàÿ ìîëåêóëà ìîæåò èìåòü îòíîøåíèå,
íî âîçìîæíîñòè äëÿ ïîèñêà ñîáñòâåííî ïóá-
ëèêàöèé â ýòèõ ñåðâèñàõ íå î÷åíü ðàçâèòû.

Êàê æå, íàêîíåö, îòïðàâèòü íà îòäûõ
òûñÿ÷è «èíäåêñàòîðîâ», îò ðàññâåòà äî çà-
êàòà ÷èòàþùèõ ñòàòüè è çàïîëíÿþùèõ áèá-
ëèîãðàôè÷åñêèå áàçû? Ýòà çàäà÷à íåñêîëü-
êî ñëîæíåå, ÷åì íàéòè ñëîâî «ïàðàöåòàìîë»
ïî òåêñòàì ñòàòåé. Âî-ïåðâûõ, ñàìî âåùå-
ñòâî ìîæåò èìåòü íåñêîëüêî íàçâàíèé (ïðè-
ìåð àëüòåðíàòèâíîãî íàçâàíèÿ ïàðàöåòàìî-
ëà � «N-(4-ãèäðîêñèôåíèë)àöåòàìèä»). Âî-
âòîðûõ, ëåêàðñòâî, ñîäåðæàùèå ýòî âåùå-
ñòâî, ìîæåò óïîìèíàòüñÿ ïîä ðàçíûìè òîð-
ãîâûìè ìàðêàìè (â äàííîì ñëó÷àå «Ïàíà-
äîë», «Ýôôåðàëãàí» è äåñÿòîê äðóãèõ). Â
òðåòüèõ, âåùåñòâî ìîæåò áûòü íå íàïèñà-
íî, à íàðèñîâàíî â ñòàòüå â ðàñòðîâîì âèäå
(â ñòàðûõ îòñêàíèðîâàííûõ ñòàòüÿõ) èëè â
âåêòîðíîì (íà÷èíàÿ ñ 90-õ ãîäîâ). Ïðîãðàì-
ìû ïî àâòîìàòè÷åñêîìó ðàñïîçíàâàíèþ ðè-
ñóíêîâ ñ ìîëåêóëàìè ñåãîäíÿ
íàõîäÿòñÿ â ïëà÷åâíîì ñîñòî-
ÿíèè. Âîò íàèáîëåå èçâåñò-
íûå èç íèõ:

• CLiDE [11] êàíàäñêîé
ôèðìû SimBioSys,

• OSRA [12] � ïðîåêò ñ
îòêðûòûìè èñõîäíèêàìè íà-
øåãî ñîîòå÷åñòâåííèêà, ðàáî-
òàþùåãî â ÑØÀ,

• ChemoCR [13] � ïðîåêò
Ìàðêà Öèììåðìàíà èç èíñòè-
òóòà Ôðàóíãîôåðà â Ãåðìàíèè

CLiDE � íàèáîëåå ðàçâè-
òàÿ ïðîãðàììà èç ïåðå÷èñëåí-
íûõ, íî îíà íåðåäêî îøèáà-
åòñÿ, òðåáóåò âìåøàòåëüñòâà
÷åëîâåêà è «íå çíàåò» ìíî-
ãèõ îñîáåííîñòåé ìîëåêóë.
OSRA àêòèâíî ðàçâèâàåòñÿ,
íî îáëàäàåò íà äàííûé ìî-

ìåíò íå ëó÷øèì êà÷åñòâîì ðàñïîçíàâàíèÿ.
ChemoCR, ïîõîæå, íàõîäèòñÿ â ïåðìàíåí-
òíîé çàêðûòîé ðàçðàáîòêå: ýòó ïðîãðàììó
íèêòî íèêîãäà íå âèäåë, òåì íå ìåíåå, äîñ-
òóïíî íåìàëîå êîëè÷åñòâî ïóáëèêàöèé ïî
àëãîðèòìàì, èñïîëüçóåìûì â íåé. Óêàçàííûå
ïðîãðàììû åù¸ ìåíåå ïðèãîäíû ê ðàñïîçíà-
âàíèþ áîëåå ñëîæíûõ õèìè÷åñêèõ îáúåêòîâ,
êàê-òî: õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé, òàáëèö ñ çà-
ìåñòèòåëÿìè. Êîìáèíèðîâàííûé ñåìàíòè-
÷åñêèé àíàëèç òåêñòà è ðèñóíêîâ (íàïðè-
ìåð, «ìîëåêóëà íà ðèñ. 10a èìååò ïîêàçà-
òåëü LD50, ðàâíûé 5.6 ã/êã äëÿ âçðîñëûõ
êðûñ») âîîáùå íèãäå íå ðåàëèçîâàí.

Ðèñ. 3. Ñàëèöèëàìèä è àöåòèëñàëèöèëîâàÿ
êèñëîòà � ñõîæèå ïî õèìè÷åñêèì ñâîéñòâàì

ñîåäèíåíèÿ, èñïîëüçóþùèåñÿ â ìåäèöèíå
(ïîñëåäíåå áîëåå èçâåñòíî ïîä íàçâàíèåì

«àñïèðèí»)

Ðèñ. 4. SciFinder



36

Ïàâëîâ Ä.À.

ÊÎÌÏÜÞÒÅÐÍÛÅ ÈÍÑÒÐÓÌÅÍÒÛ Â ÎÁÐÀÇÎÂÀÍÈÈ. ¹ 3, 2010 ã.

ÏËÀÍÈÐÎÂÀÍÈÅ ÑÈÍÒÅÇÀ

Ñõåìà ñèíòåçà õèìè÷åñêîãî ñîåäèíåíèÿ
ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé öåïî÷êó õèìè÷åñêèõ
ðåàêöèé (ñì. ðèñ. 5).

Ñòàëî áûòü, åñëè ñîåäèíåíèå íåëüçÿ çà-
êàçàòü ÷åðåç êàòàëîãè, ìîæíî ïîïûòàòüñÿ
îñóùåñòâèòü ñèíòåç ñàìîñòîÿòåëüíî, èìåÿ
ñõåìó ðåàêöèè, ãäå â ïðàâîé ÷àñòè ñòîèò
èñêîìîå âåùåñòâî. Èñõîäíûå êîìïîíåíòû
ðåàêöèè (ïðåêóðñîðû, èëè ïðåäøåñòâåííè-
êè) ïðèä¸òñÿ âñ¸ æå ðàçäîáûòü, èëè âíîâü
ñèíòåçèðîâàòü.

Áàçû äàííûõ ñ îðãàíè÷åñêèìè ðåàêöè-
ÿìè èìåþò ðàçìåð, íà òðè ïîðÿäêà ìåíü-

øèé, ÷åì ñ ìîëåêóëàìè,
îäíàêî ìíîãèå çàïèñè â
íèõ çàäàþò íà ñàìîì äåëå
íå îäíó ðåàêöèþ, à ãðóïïó
ðåàêöèé, îáúåäèí¸ííûõ
íåêîåé íåïîäâèæíîé ÷àñ-
òüþ, íà ìåñòå êîòîðîé ìî-
æåò áûòü âñ¸, ÷òî óãîäíî
(ñì. ðèñ. 6, 7).

Áëàãîäàðÿ ýòîìó îáñòî-
ÿòåëüñòâó, çíà÷èòåëüíî óâå-
ëè÷èâàåòñÿ ðàçíîîáðàçèå
ñèíòåçèðóåìûõ âåùåñòâ è â
òî æå âðåìÿ óñëîæíÿåòñÿ ïî-
èñê. Âêóïå ñ «ìíîãîñòóïåí-
÷àòîñòüþ», ïëàíèðîâàíèå

ñèíòåçà ñòàíîâèòñÿ ñëîæíîé çàäà÷åé. Â íå-
êîòîðîé ñòåïåíè ýòà çàäà÷à ðåøåíà â ñåðâè-
ñå Reaxys [14] (ñì. ðèñ. 8), êîòîðûé äîñòó-
ïåí òîëüêî ïî ïîäïèñêå.

ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ

Ïîëîæåíèå äåë ñ ïîèñêîì îðãàíè÷åñ-
êèõ ñîåäèíåíèé íå îòâå÷àåò ñîâðåìåííûì
íóæäàì. Äà, åñòü îòäåëüíûå ïîëåçíûå ñàé-
òû, óñïåøíî ðåøàþùèå îòäåëüíûå ÷àñòè
çàäà÷è, íî íå ñóùåñòâóåò ïîêà íè õèìè÷åñ-
êîãî àíàëîãà Google â ñôåðå ïîèñêà, íè
àíàëîãà Âèêèïåäèè, êîòîðûé ïîçâîëèë áû
ó÷¸íûì ñî âñåãî ìèðà îáúåäèíèòü ñâîè óñè-
ëèÿ ïî îïèñàíèþ ñâîéñòâ ìèëëèîíîâ îðãà-
íè÷åñêèõ âåùåñòâ.

Â íàñòîÿùèé ìîìåíò íàèáîëåå ïåðñïåê-
òèâíàÿ ñèñòåìà, êîòîðàÿ ìîæåò â áóäóùåì
ñòàòü «Ãóãëîì è Âèêèïåäèåé» õèìèêîâ �
ýòî ChemSpider. Å¸ ñîçäàòåëè ÿâíî ïðèíè-
ìàþò â ðàñ÷¸ò êëþ÷åâûå ýëåìåíòû óñïåõà
ãëîáàëüíûõ ñåðâèñîâ: êðîññ-ïëàòôîðìåí-
íîñòü (ðàáîòàåò ÷åðåç áðàóçåð è äàæå ñ ìî-
áèëüíûõ óñòðîéñòâ), äîñòóïíîñòü äëÿ êàæ-
äîãî, áîãàòûå âîçìîæíîñòè, «äðóæáà» ñ ìíî-
ãèìè äðóãèìè ñåðâèñàìè (âêëþ÷àÿ
PubChem), ïðàâî ïîëüçîâàòåëåé ïóáëèêî-
âàòü ñâîé êîíòåíò. ChemSpider èìååò íåäî-
ñòàòêè,  êàê îáùèå äëÿ èíäóñòðèè, òàê è
«ñâîè ñîáñòâåííûå», íî äâèæåòñÿ â ïðàâèëü-
íîì íàïðàâëåíèè (ñì ðèñ. 9).

Ïîïûòêè ñîçäàíèÿ õèìè÷åñêèõ ïîèñêî-
âèêîâ òàêæå ïðåäïðèíèìàëèñü è ïðåäïðè-

Ðèñ. 5. Ìíîãîñòóïåí÷àòàÿ ðåàêöèÿ ñèíòåçà ïàðàöåòàìîëà

Ðèñ. 6. Ïåðåãðóïïèðîâêà Áðóêà

Ðèñ. 7. Ïåðåãðóïïèðîâêà Êëÿéçåíà
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Ðèñ. 8. Reaxys

Ðèñ. 9. ChemSpider

íèìàþòñÿ â ñòåíàõ ôàðìàöåâòè÷åñêèõ êîì-
ïàíèé äëÿ âíóòðåííåãî ïîëüçîâàíèÿ. Ñêà-
çàòü î íèõ íå÷åãî, êðîìå òîãî, ÷òî ëþáàÿ
öåííàÿ èíôîðìàöèÿ ðàíî èëè ïîçäíî âûõî-
äèò íà ñâåò è òàì, íàõîäÿñü â îáùåì äîñòó-
ïå, ïîñòåïåííî î÷èùàåòñÿ è ïîâûøàåòñÿ â
êà÷åñòâå, à èíôîðìàöèÿ «òîëüêî äëÿ ñâî-

èõ» îáðå÷åíà ñòàòü áåñïîëåçíîé. Êîãäà âû
â ïîñëåäíèé ðàç íàõîäèëè ÷òî-íèáóäü äåëü-
íîå â ëîêàëüíîé ñåòè ñâîåé îðãàíèçàöèè?

Àâòîð ïðèçíàòåëåí Í. Âåëåöêîìó è
Ä. Ëóøíèêîâó çà öåííûå çàìå÷àíèÿ ïî òåê-
ñòó ñòàòüè.
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Abstract

The article briefly describes a number of open problems in cheminformatics, solving
which will allow sooner or later to work out a proper chemical compounds and articles
search engine, suitable for the needs of present-day pharmacology. On each problem, the
most well-known results are listed, and the weaknesses of the available services are
mentioned.

Key words: pharmaceutics, pharmacology, organic chemistry, cheminformatics.

Ïàâëîâ Äìèòðèé Àëåêñååâè÷,
âûïóñêíèê êàôåäðû ïðèêëàäíîé
ìàòåìàòèêè ÔÌÔ ÑÏáÃÏÓ,

dmitry.pavlov@gmail.com

Ëèòåðàòóðà

1. http://wsyachina.narod.ru/chemistry/compatible_chemistry.html
2. http://en.wikipedia.org/wiki/High-throughput_screening
3. http://bingo-demo.scitouch.net/
4. http://ru.wikipedia.org/wiki/Ìîëåêóëÿðíîå_ïîäîáèå
5. http://pubchem.ncbi.nlm.nih.gov/
6. http://chemspider.com
7. http://emolecules.com
8. http://cas.org/
9. http://www.cas.org/products/scifindr/index.html
10. http://www.info.crossfirebeilstein.com/
11. http://www.simbiosys.ca/clide/
12. http://cactus.nci.nih.gov/osra/
13. http://www.scai.fraunhofer.de/en/business-research-areas/bioinformatics/products/chemocr.html
14. http://reaxys.com/


