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IH®OPMAIUINHE ITOBIITOMJIEHHS

BeabMumanoBHi KoJierua !

3anpomyemo Bac B3dtu ywacth y Mmaiictep-kiaci «Komm’rorepHe
NMPOTHO3YBAHHSA Y JOCJTI’KeHHI BJACTUBOCTEN 0i0I0TYHO AKTUBHUX PEeYOBUH
Ta JiKapcbKMX 3ac00iB», sikuii BinOyaeThcs 15 TpaBHs 2025 poky Ha muatdopmi
Z0OOM, nouatok o 10:00, 3akinuenns — 13:00.

Metoro mnpoBeaeHHsI MalcTep-KJjaacy € 3acBoeHHs cydacHux Al Tools
TEXHOJIOT1 KOMIT' FOTEPHOTO TMPOTHO3YBaHHsS  (PI3MKO-XIMIYHUX TapameTpiB,
¢bapMakoJIOTTYHUX BJIIACTUBOCTEH, TOKCHYHOCTI Ta BHU3HAYCHHS OloMIiIIeHEeH
O10JIOT1YHO AaKTMBHUX PEYOBUH Ta JIIKAPCHKUX 3aCO0IB 3 METOKO BIPOBAKCHHS
OTPUMAHUX PE3yJbTaTIB Y MEAUYHY Ta (papMalleBTUUHY MTPAKTUKH.

AHoTtanis 3axoay. [lomyk HOBHUX TEPCIEKTUBHUX O10JOTTYHO AKTUBHHUX
pedoBuH (BAP) six moTenmiinux nikapcekux 3aco0iB (JI3) 0a3yeThcsi HE TUIBKU HA
ix crenmdiuHii (papMaKoOJIOTIUHINA aKTUBHOCTI, ajJie ¥ HAa MIHIMyMI TOKCHYHHX
e(heKTiB, 3aJIOBUTBHUX (hapMaKOKIHETUIHHX 1 OiodapmMalieBTHIHUX
XapakTepucThkax. PamioHanpHuii ausaiin mikiB (drug design) e ogmieo i3
Cy4aCHUX KOHIIETI[ii CTBOpeHHs JI3, B OCHOBI SIKOTO JIEKUThH IIJIECIPSIMOBAHUMN
nomyk BAP 3 iXx momanmpmmM TochipkeHHSM B ymoBax In Silico: mosekymsipae
MOJICIIIOBaHHS,  BIPTyaJibHUW  CKpHWHIHT,  Moaudikamis  dapmakodopHUx
yrpymyBanb Tomo. Jlocmimkenas in SilicO mMae mepeBaru: cKOpoudeHHS dYacy
JOCIIJDKEHHSI, MIIIOCTIIHIX TBApUH Ta KOIITIB Ha jJa0opaTopHE yCTaTKyBaHHS.
[Mporpamu komm’roTepHOro mporHo3yBaHHs SwissTargetPredictio (SIB Swiss
Institute of Bioinformatics), Protox marote moxiauBocTi moeaHaHHs 2D 1 3D
dbopmaTiB TOCTIKYBAaHOT MOJICKYJIM 3 aHai30M iX MOAIOHOCTI 13 peYOBHHAMH
nopiBasHHA. lle mo3BoJsie mporHo3yBaTH OIONIOTIYHI MIIIeHI, Ha fAKI OymyTh
BIMBatH Mani mosiekymu (JI3) Ta moTeHIiitHO O0i0JIOTIYHO aKTHUBHI MOJICKYIIH.
[IporHo3yBaHHS Ha OCHOBI JIIFAaHAIB €, TAKOX, BUCOKOIIPOIYKTUBHUM 1 ITBUJIKAM B
KOHTEKCTI1 BIIKPUTTS JIIKIB.

QSPR  (Quantitative  Structure—Property  Relationship) ta QSAR
(Quantitative  Structure—Activity  Relationship) wMoxmeni €  npoBigHUMH
ITHCTpPYMEHTAMH KOMIT IOTEPHOI XiMli, 110 JO3BOJSIOTH MAaTeMaTUYHO OIHMCATH
3B’SI3KM MK MOJIEKYJISIPHOIO CTPYKTYPOIO CIOJYK Ta IXHIMHU (DI3UKO-XIMIYHUMHU,
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010J0Tr1YHUMU 4YM (PApPMAKOKIHETUYHUMHU BIACTUBOCTSAMU. Y LEHTpl YyBaru
MaiicTep-KJiacy — MPAaKTUYHI MPUKIAIUA MOOYIOBH MOJENei, BUOIp peleBaHTHHUX
JECKPUIITOPIB, OMNpAIIOBaHHS JaHUX Ta OI[IHKA HaJIIMHOCTI TPOrHO3iB. [l
MPaKTUYHOI (papmallii 116 MOKJIMBICTb CYTTEBO MPUCKOPUTHU po3poOKy JI3, 3HM3UTH
BUTPAaTH Ha EKCIEPUMEHTH, a TaKOXX 3MEHIINTH PU3HKH Ha paHHIX eTamax
CTBOPEHHS HOBUX IPEIapariB MUITXOM 00rpyHTOBaHOTO IN Silico anamizy.

Bukopucranus nporpam KOMII’ FOTEPHOTO IPOTHO3YBaHHS y
€KCIIEpUMEHTAIBHIUX HAayKOBUX pOOOTax MiJ 4Yac CTBOPEHHS HOBHUX O10JOTIYHO
aKTUBHUX MOJICKYJI JIOMOMara€e AOCHIHUKY OTpUMATH JaHi I0oA0 iX (Hi3UKO-
XIMIYHUX TapaMeTpiB, (HapMakoJIOri4yHOi aKTUBHOCTI, TOKCHUYHOCTI, O10JOTTYHUX
CTPYKTYp BILTUBY. lle 103BOJIsIE TUIaHyBaHHS MOAAJBIIOTO JOCTIIKEHHS CIIOIYK-
JiepiB  SK TOTEHUIMHMX JIIKAPCBKUX 3aco0iB. 3a JOMOMOIOI0 Mporpam
KOMIT FOTEPHOTO IMPOTHO3YBaHHS CTa€ JOCTYIIHUM OTPUMaHHS JIOAATKOBOi
iHpopmallii 1oa0 (HapMaKOJOTIYHOT AaKTUBHOCTI Ta TOKCUYHOCTI BIIOMHUX
aKTUBHHUX (papmanieBTUYHUX 1HTpeieHTiB (ADI). e BigkpuBae HOB1 HANPSMKH X
BUBUCHHS Ta BHKOPHUCTAaHHA B MEAMYHIA Ta (apMaleBTUYHIA NpaKTHKaX.
AxTtyanbHa iHpOpMaIlis MaiicTep-Kiiacy BHKJIaJgeHa B JAOCTYIMHIA (OpMi, MiCTUTh
JOCTaTHIO KUTBKICTh UTIOCTPAaTHBHOIO MaTtepiasy i MoOXXe OyTH KOPHCHOIO MJis
IIMPOKOT aynuTopii hapMarieBTHIHUX PaxiBIIiB.

3axiJa po3paxoBaHO Ha OCBITSH, HAYKOBIIIB 13 YKCJIa JIOKTOPIB 1 KaHIUIATiB
HayK, JOKTOpiB (imocodii, TOKTOpaHTIB, acHipaHTIB, MariCTpaHTiB, (hapMarleBTiB
Ta (hapMarieBTIiB-1HTEPHIB, JIIKapiB, BUKJIAa4yiB 3aKJIa iB BUIOT OCBITH Ta (axiBIIiB
MEIUYHUX, (hapMalleBTUYHUX 1 IeJaroriyHux mpodiis.

Jlist miaTBEepIKeHHsT y4acTli y MaiicTep-Kiaci MPOCHMO 3apeecTpyBaTHCH,
Ha/IICJIaBIIM 3asBKY Ha €JICKTPOHHY aapecy: maon@ukr.net (dooamox 1).

Maiictep-kiiac mMpoBOJIUTH JAOKTOpPKa (hapMalleBTUUHUX HayK, mpodecopka,
npodecopka kadeapu Ximii JIKIB Ta JKapchkoi Tokcukosorii HarioHambHOTO
menuuHoro yHiBepcuteTy iMmeHi O.0. boromonsis, akagemik 'O «HAH BO
VYkpainn» ta 'O «kMAOH» Beabunncbka Quiena BacuniBHa.

VYyacte y wmaiictep-kmaci — 500 rpH 3 ocobu, SKi CHIiJl CIUIATUTH Ha
po3paxyHkoBuil paxyHok: UA243052990000026004046707076 B AT Kb
«ITPUBATBAHK» y ™. Kuesi, €[APIIOY 40486274. llpusHayeHHsS TUIATEXKY:
«OprBHecoK 3a ydacTh y Maiictep-kiaci Bif [1Iby.

Peectpariro Ha 3axia BiakpuTo 10 14.05.2025 poky (ne mi3nime 12:00).
3apeecTpoBaHi y4yaCHUKM MaiicTep-Kiacy, sKi CIIaTHJIM 3a MOro yd4acTb,
OoTpuMaroTh oHJaH-nocwiaHHs 14.05.2025 p., 1 npu yCHIIIHOMY MNPOXOKEHHI
TECTyBaHHS BIINOBIAHUN cepTudikar 13 3a3HaueHHsAM 10 6aniB BIIP (mpoBaiigep
Ne 2103).
Koopounamop: Temsna Tosanosuy; e-mail: maon@ukr.net,
men.: +380977084368.
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	Вельмишановні колеги !
	Запрошуємо Вас взяти участь у майстер-класі «Комп’ютерне прогнозування у дослідженні властивостей біологічно активних речовин та лікарських засобів», який відбудеться 15 травня 2025 року на платформі ZOOM, початок о 10:00, закінчення – 13:00.
	Метою проведення майстер-класу є засвоєння сучасних Al Tools технологій комп’ютерного прогнозування фізико-хімічних параметрів, фармакологічних властивостей, токсичності та визначення біомішеней біологічно активних речовин та лікарських засобів з мето...
	Анотація заходу. Пошук нових перспективних біологічно активних речовин (БАР) як потенційних лікарських засобів (ЛЗ) базується не тільки на їх специфічній фармакологічній активності, але й на мінімумі токсичних ефектів, задовільних фармакокінетичних і ...
	QSPR (Quantitative Structure–Property Relationship) та QSAR (Quantitative Structure–Activity Relationship) моделі є провідними інструментами комп’ютерної хімії, що дозволяють математично описати зв’язки між молекулярною структурою сполук та їхніми фіз...
	Використання програм комп’ютерного прогнозування у експериментальних наукових роботах під час створення нових біологічно активних молекул допомагає досліднику отримати дані щодо їх фізико-хімічних параметрів, фармакологічної активності, токсичності, б...
	Захід розраховано на освітян, науковців із числа докторів і кандидатів наук, докторів філософії, докторантів, аспірантів, магістрантів, фармацевтів та фармацевтів-інтернів, лікарів, викладачів закладів вищої освіти та фахівців медичних, фармацевтичних...
	Для підтвердження участі у майстер-класі просимо зареєструватися, надіславши заявку на електронну адресу: maon@ukr.net (додаток 1).
	Майстер-клас проводить докторка фармацевтичних наук, професорка, професорка кафедри хімії ліків та лікарської токсикології Національного медичного університету імені О.О. Богомольця, академік ГО «НАН ВО України» та ГО «МАОН» Вельчинська Олена Василівна.
	Участь у майстер-класі – 500 грн з особи, які слід сплатити на розрахунковий рахунок: UA243052990000026004046707076  в  АТ КБ «ПРИВАТБАНК» у  м.  Києві, ЄДРПОУ 40486274. Призначення платежу: «Оргвнесок за участь у  майстер-класі від ПІБ».
	Реєстрацію на захід відкрито до 14.05.2025 року (не пізніше 12:00).

