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Актуальность исследования: цифровизация всех сфер жизни набирает все большие обо-
роты [4], прогнозирование биологической активности и механизмов действия биологически 
активных веществ является одним из злободневных направлений в науке на сегодняшний день.

цель исследования: рассмотреть компьютерное моделирование как один из способов про-
гнозирования синтеза перспективных биологически активных веществ.

Материалы и методы: обзор и анализ статей.
Результаты: анализ литературы показал возможность прогнозирования биологической ак-

тивности молекул, исходя из их строения. так, в работе [1] проверена возможность разруше-
ния пептидных агрегатов с помощью лизиновых дендриграфтов в двух системах молекул 8 и 
16 амилоидов в растворе. Данное исследование открывает широкие перспективы в синтезе 
лекарственных препаратов, направленных на лечение болезни Альцгеймера, т.е. антиамилоид-
ных структур.

С другой стороны компьютерное моделирование интенсивно используется в вычислитель-
ных технических приемах, например, с помощью него, используя теорию функционала элек-
тронной плотности расчета сопряженных полимеров с учетом n-n- взаимодействия, оказалось 
возможным воспроизвести структуру полимеров с максимальной точностью [2].

Авторы [3] исследуя кинетику реакций, в частности sN, предполагают, что подавляющее 
большинство молекулярных столкновений являются упругими, образование продукта реакции 
предопределяется рандомизированными в распределении максвелла-Больцмана. Исходя из 
вычислений, представляется возможным игнорировать нереакционноспособные молекулы. 
т.е. данная работа помогает сразу отсечь варианты реакций, в ходе которых нет продуктов 
данной реакции.

Выводы: компьютерное моделирование протекания реакций, расчеты, связанные с прогно-
зированием механизма реакции, позволяют с математической точки зрения приблизить успех 
в синтезе нужных молекул разной биоактивности.
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