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Ìåòîäû ìîäåëèðîâàíèÿ êîëè÷åñòâåííûõ ñîîòíîøåíèé ñòðóê-
òóðà/àêòèâíîñòü è ñòðóêòóðà/ñâîéñòâî (Quantitative Structure-
Activity/Property Relationships, QSAR/QSPR) ïðèîáðåòàþò âñå áîëü-
øóþ ïîïóëÿðíîñòü â çàäà÷àõ ïîèñêà è îòáîðà íîâûõ ïåðñïåêòèâíûõ
ñòðóêòóð ëåêàðñòâåííûõ ñîåäèíåíèé. Îäíèì èç èíòåðåñíûõ âàðèàí-
òîâ äàííîãî ìåòîäà ÿâëÿåòñÿ ò.í. ¾ôðàãìåíòíûé ïîäõîä¿, â ðàìêàõ
êîòîðîãî èñõîäíûå ìîëåêóëÿðíûå ñòðóêòóðû ïðåäñòàâëÿþòñÿ â âèäå
íåíàïðàâëåííûõ âçâåøåííûõ, ïîìå÷åííûõ ãðàôîâ. Íà áàçå èñõîäíûõ
ìîëåêóëÿðíûõ ãðàôîâ ïðîèçâîäèòñÿ ðàñ÷åò ¾ôðàãìåíòíûõ äåñêðèï-
òîðîâ¿, êîòîðûå îòðàæàþò ïðèñóòñòâèå èëè êîëè÷åñòâî îïðåäåëåí-
íûõ ñòðóêòóðíûõ ôðàãìåíòîâ (ïîäãðàôîâ) â ìîëåêóëÿðíîì ãðàôå,
ñîîòâåòñòâóþùåì ñòðóêòóðå ñîåäèíåíèÿ. Äàëåå âûïîëíÿåòñÿ ïîñòðî-
åíèå ïðåäñêàçàòåëüíûõ ìîäåëåé ïðè ïîìîùè ìåòîäîâ ñòàòèñòè÷åñêî-
ãî ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ.

Îäíàêî â íàñòîÿùåå âðåìÿ âñå ñóùåñòâóþùèå ðåøåíèÿ â îáëàñòè
ãåíåðàöèè ôðàãìåíòíûõ äåñêðèïòîðîâ èìåþò ñóùåñòâåííûå îãðàíè-
÷åíèÿ: èñïîëüçîâàíèå äîñòàòî÷íî ïðîñòûõ ôðàãìåíòîâ îãðàíè÷åííî-
ãî ðàçìåðà (ëèíåéíûå öåïî÷êè, èíîãäà òàêæå ïðîñòûå öèêëû è ðàç-
âåòâëåíèÿ), æåñòêî çàäàííûå ñõåìû ãåíåðàöèè è îáîáùåíèÿ ôðàã-
ìåíòíûõ äåñêðèïòîðîâ, ÷òî â ðÿäå ñëó÷àåâ çàòðóäíÿåò ïîñòðîåíèå
ìîäåëåé âûñîêîãî êà÷åñòâà è èõ èíòåðïðåòàöèþ. Âñëåäñòâèå âûøå-
èçëîæåííîãî ðàçðàáîòêà ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ äëÿ ãåíåðàöèè
ìíîæåñòâà îáîáùåííûõ ôðàãìåíòíûõ äåñêðèïòîðîâ ïðåäñòàâëÿåòñÿ
àêòóàëüíîé çàäà÷åé. Âìåñòå ñ ýòèì èñïîëüçîâàíèå ïàðàäèãìû ¾ïðî-
ãðàììèðîâàíèÿ áåç èçìåíÿåìîãî ñîñòîÿíèÿ¿ â ðàìêàõ ôóíêöèîíàëü-
íîãî ïîäõîäà â ðÿäå ñëó÷àåâ ïîçâîëÿåò óïðîñòèòü ïðîåêòèðîâàíèå
è ðåàëèçàöèþ àëãîðèòìîâ, ðàñïàðàëëåëèâàíèå âû÷èñëåíèé, à òàêæå
îáëåã÷èòü òåñòèðîâàíèå ïðîãðàìì. Ìû ïîñòàâèëè çàäà÷ó ðàçðàáîò-
êè ÿäðà óïðîùåííîé áèáëèîòåêè õåìîèíôîðìàòèêè, íà åå îñíîâå ñî-
çäàíèå ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ äëÿ ãåíåðàöèè îáîáùåííûõ ôðàã-
ìåíòíûõ äåñêðèïòîðîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ôóíêöèîíàëüíîãî ÿçûêà
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Òåêóùàÿ ñåêöèÿ

ïðîãðàììèðîâàíèÿ Haskell (â ïîëíîé ìåðå ñîîòâåòñòâóþùåãî ïàðà-
äèãìå ¾ïðîãðàììèðîâàíèå áåç èçìåíÿåìîãî ñîñòîÿíèÿ¿). Òàêæå, íà-
øåé çàäà÷åé ÿâëÿëñÿ àíàëèç ïðåèìóùåñòâ è íåäîñòàòêîâ ðàçðàáîòêè
àëãîðèòìîâ è ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ äëÿ íóæä õåìîèíôîðìà-
òèêè ñ èñïîëüçîâàíèåì ÷èñòîãî ôóíêöèîíàëüíîãî ïîäõîäà. Ïî ðå-
çóëüòàòàì ðàáîòû áûë ñîçäàí ïðîãðàììíûé ïàêåò HFrag, ïîëíîñòüþ
íàïèñàííûé íà ÷èñòîì ôóíêöèîíàëüíîì ÿçûêå ïðîãðàììèðîâàíèÿ
Haskell. Äëÿ ïðåäñòàâëåíèÿ ãðàôîâ â ôîðìå óäîáíîé äëÿ ðåàëè-
çàöèè ôóíêöèîíàëüíûõ àëãîðèòìîâ íàìè èñïîëüçóåòñÿ áèáëèîòåêà
FGL (Functional Graph Library). Ìû ðåàëèçîâàëè àëãîðèòì ïîèñêà
ìíîæåñòâà âñåõ ñâÿçíûõ ïîäãðàôîâ, îãðàíè÷åííûõ ñâåðõó ïî êîëè÷å-
ñòâó âåðøèí (àëãîðèòì Ðþêåðà [1]), à òàêæå àëãîðèòìû íàõîæäåíèÿ
èçîìîðôíûõ ïîäãðàôîâ ìåòîäîì Óëüìàíà è VF2, ïðîèçâåëè ñðàâ-
íåíèå ïðîèçâîäèòåëüíîñòè ðåàëèçàöèé. Îöåíêà êîððåêòíîñòè ðàáî-
òû àëãîðèòìîâ ïðîâîäèëàñü ïðè ïîìîùè ìåòîäà êîìáèíàòîðíîãî òå-
ñòèðîâàíèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîäõîäà, ïðåäëàãàåìîãî áèáëèîòåêîé
QuickCheck. Ñ èñïîëüçîâàíèåì áèáëèîòåêè êîìáèíàòîðíîãî ðàçáîðà
Parsec ðåàëèçîâàíû ìåòîäû ðàçáîðà õèìè÷åñêèõ ñòðóêòóð ôîðìàòà
SMILES (Simpli�ed Molecular Input Line Entry Speci�cation), à òàê-
æå ÿçûêà øàáëîíîâ õèìè÷åñêèõ ñòðóêòóð SMARTS. Ïîêàçàíà öåëå-
ñîîáðàçíîñòü ïðèìåíåíèÿ ïàðàäèãìû êîìáèíàòîðíîãî ðàçáîðà äëÿ
ïîñòðîåíèÿ ïàðñåðîâ õèìè÷åñêèõ ñòðóêòóð è øàáëîíîâ õèìè÷åñêèõ
ñòðóêòóð äàííûõ ôîðìàòîâ. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðîãðàììíîãî ïàêåòà
HFrag ïîñòðîåíà ìîäåëü ïðîãíîçà ìóòàãåííîé àêòèâíîñòè îðãàíè÷å-
ñêèõ ñîåäèíåíèé.
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