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MACIHOPT ®OHJIA OIIEHOYHBIX CPEJCTB JIJIA TEKYIIETO KOHTPOJISI U TIPOMEXXYTOUYHOI
ATTECTAIIMHA ITO HAITPABJIEHHUIO ITOAI'OTOBKHA
O JMCIHUIIVIMHE « KOMIIBIOTEPHOE KOHCTPYUPOBAHUE JIEKAPCTB»

OCHOBHOU TIpodeccroHaibHOM 00pa30BaTeIbHON MPOTPAMMBI BBICIIIETO 00pa30BaHUs — MPOrPAMMBI CIIEIIUATIUTETA

o cnenuanbHOCTH 06.05.02 dyHaamenTanpHas U IPUKIaIHAS OUOIOTHS

No KonTposnmpyembie Nupexc OueHouHbIE CpeaCTBa Cnoco0 KOHTpoIIst
pas3zeinsl KOHTPOJIMPYEMOM
JTUCITUTUTIHBI KOMITCTCHITHH
(wu e€ yacTH)
1 | Xemoumndopmaruka | OIIK-6, OIIK-9, TecToBbIN KOHTPOJIb Texymuii
[1K-4
2 Komnsrotepnas OIIK-6, OIIK-9, TecToBbIN KOHTPOJIb Texymuii
OLICHKA [1K-4
(bapMaKoJIOrHYECKUX
U TTOOOYHBIX
s dexToB
JIEKapCTBEHHBIX
COE€IMHEHUN Ha
OCHOBE JaHHBIX O
CTPYKTYp€ JIMTaHIOB.
3 3D-QSAR. OIIK-6, OIIK-9, TecToBBIN KOHTPOJIH Texymmii
MopenupoBanue [1K-4
TPEXMEPHOU
CTPYKTYpBI O€JKa.
4 KomnbrorepHsblii OIIK-6, OIIK-9, TecTOBBII KOHTPOJIb Texymui




TTOMCK
JIEKapCTBEHHBIX
COeIMHEHUN Ha

OCHOBE OIICHKH UX

B3aMOJIENCTBHUA C

TPEXMEPHOUN

CTPYKTypoU Oenka

[1K-4




TPEBOBAHMUSA K PE3YJIBTATAM OCBOEHUA AUCHUITJIMHBI

MNHanexc koMneTeHuu u
e€ coJiepKaHue

JleckpunTopbl

3HaTb

YMETH

BIIJICTh MPAKTUYECKUM
OTBITOM (TPYAOBBIMU
JEUCTBUSIMH ):

[1K-2. CriocoGeH npoBOUTh HAYYHBIE UCCIEOBAaHUS B 00JIaCTU MOJIEKYJIIPHOM U KJIIETOYHON OMOJIOTHH, MOJICKYJISIPHOM
MEIUIMHBI.

HK-2.11 — Cobupaer u
00pabaThIBAET HAYUYHYIO
¥ HAYYHO-TEXHUYECKYIO

uH(popmanuio, B
pe3ynbTaTe 4ero
bopmynupyet

IpOBEpsieMbI€ TUIOTE3bI B

00J1aCTH MOJIEKYJISIPHOM U

KJIETOYHOHW OMOJIOTHH,
MOJIEKYJISIPHON
MEIULMHBI.

3HaTh OCHOBHBIEC
0COOEHHOCTH CTPOECHUS
reHOB U 0eKkoB T
KJIETOUYHBIX PELENTOPOB U
MHC. MonekynspHsie
OCHOBBI (HOPMHUPOBAHUS
UMMYHHOTO OTBETA.

[lonp30BaThCA OCHOBHBIMH
OroUH(pOpMATHUECKUMU
OHJIAMH peCcypCcaMHy U

KOMITBIOTEPHBIMH ITPOIPAMMAaMH

JJ1s1 IPOBEICHUSA
KOMIIBIOTEPHOI0 IU3aiiHa
AHTUTE.

[IpoBeneHNs1 KOMITBIOTEPHOTO
3aiiHa aHTUTE.

[1K-4. CiocobeH pyKoBOIUTH pabOTaMHU IO UCCIIEIOBAHUIO JIEKAPCTBEHHBIX CPEJICTB.

1

IIK-4.1/11 — PykoBoaut
U yOpaBisieT
JMOKJIMHUYECKIMH
HCCIEIOBAaHUIMH
JIEKapCTBEHHBIX

OCHOBHBIE
UACHTU(PUKATOPHI U
¢dbopMaThl peICTaBICHUS
CTPYKTYp XHMHYECKHX
COC€IUHEHUI; METO/IbI
MAIIMHHOTO O0y4YeHUs;

IPUMEHATH METOJIaMHU aHaJIn3a
CBSI3U «CTPYKTYpa-aKTUBHOCTbH)

KOMIIBIOTEPHBIMU
nporpammamu DataWarrior,
KNIME, GUSAR, PyMol,
AutoDock, HeoOxoauMbIMu
JUIS aHAJIKU3a CBSI3U




penaparos.

OCHOBHBIE (DU3UKO-
XUMHUYECKHE CBONCTBA;
€AVHUIIBI U3MEPEHUS U

BU/IbI TAHHBIX
OMKCBIBAOIINX
dbapMakoJIOrHYeCcKue
CBONCTBA JIEKAPCTBEHHBIX
COeINMHEHNH

«CTPYKTYpPa-aKTUBHOCTbY.

2 | IIK-4.1/12 — PykoBoauT
paboTamu 1o
dbapMaileBTUYECKOM
pa3paboTke
JICKapCTBEHHBIX
MpenaparoB.

OCHOBHBIC AJICKTPOHHBIE
0a3bl JaHHBIX XUMHUYECKUX
COECIUHEHUN 1
JICKapCTBEHHBIX BEIIECTB,
coJieprKaIme
uHpopmaiuio 06 ux
CTPYKTYpE, CBOMCTBAX U
OMOJIOTNYECKOM
aKTUBHOCTH, CBOOOIHO
BIIAJICTh CPEJICTBAMU
J0CTyTa K HUM 4epe3
UHTEPHET

paboTaTh C OCHOBHBIMU
AJIEKTPOHHBIMU 0a3aMu-IaHHbIX
XUMHUYECKUX COSTUHCHUN 1
JIEKapCTBEHHBIX BEIIECTB,
cojieprkaiie uHpopmaluio oo
UX CTPYKTYypE, CBOMCTBAX U
OMOJOTUYECKON aKTUBHOCTHU

MIOVCKA, XpaHEHUS 1
00pa0OTKH TaHHBIX,
CBSI3aHHBIX CO CTPYKTYypPaMH,
OMOJIOTHYECKON aKTUBHOCTHIO
U QU3UKO-XUMHYCCKIMHU
CBONCTBaMH XUMUYCCKUX
COCJIMHEHUH U JIEKAPCTB

OIIK-6 Criocoben aHanmu3upoBaTh U HHTEPIPETUPOBATH PE3YJIbTATHI CBOCH MPOheCcCHOHANTBHON AeATEILHOCTH, MIPEiaraTh
MyTH UX Pa3BUTHSI M BHEAPEHUS, TIPEJACTABIIATh UX B MMCbMEHHON U YCTHOU (hOpMe JIJIst pa3IMIHbIX KOHTHHTEHTOB CITyIIaTeNeH

COTJIaCHO HOpMaM, MPUHSTHIM B TPOPECCUOHATHBHOM COOOIIECTBE

1 OIIK-6.1/11
Ananmusupyer
MHTEPIPETUPYET
pEe3yJIbTAaThl CBOEH

OCHOBHBIC 3Tallbl 1 MCTOAbI
CO31aHus U ITOMCKa HOBBIX
JICKapCTBCHHLIX BCIICCTB.

aHaJIM3UPOBATh MPOOIEMY
MOMCKA HOBBIX JIEKApPCTBEHHBIX
BEIIECTB U UHTEPIPETUPOBATH

aHajn3a mpoOIeMbl TOUCKA
HOBBIX JICKAPCTBEHHBIX
BEIICCTB U
WHTEPIPETHPOBAHUS




npodeccuoHanbHON

IMOJTYUYCHHBIC PC3YJIbTAThI

IMOJIYUYCHHBIX PC3YJIbTATOB.

yCTHOMU (popme s
Pa3ITMIHBIX
KOHTHHTCHTOB
CIIyLIaTEIEN COTJIACHO
HOpMaM, PUHSATHIM B
npodhecCUOHATILHOM
CcOo00I11ECTBE

KOHCTPYUPOBAHUS UITU
MOMCKa HOBBIX
JIEKapCTBEHHBIX BEIIECTB

NEeSATEIbHOCTH
OIIK-6.1/13 Kpurepun u OnuceiBaTh U MPEACTABIATH OnuceiBaHus 1
[Ipeacrasnsier XapaKTEePUCTUKHU pPEe3yAbTaTOB KOMIIBIOTEPHOTO | MPENCTABICHUS PE3YIbTaTOB
pe3yabTaThl CBOEH napaMeTpoB PE3YIbTATOB | KOHCTPYUPOBAHUS WIIU MTOUCKA KOMIIBIOTEPHOTO
paboThl B TUCEMEHHOUN U KOMIIBIOTEPHOTO HOBBIX JICKAPCTBEHHBIX BEILIECTB KOHCTPYUPOBAHHUS WIH

ITIOUCKa HOBBIX
JICKaPCTBCHHBIX BCIICCTB

OIIK-9 CriocobeH pa3pabaThiBaTh U MPOBOAUTH JOKIMHUYECKUE UCCIEAOBAHUS U UCTIBITAHUS JIEKAPCTBEHHBIX CPEJICTB U
OMOJIOTMYECKU aKTUBHBIX BEIIECTB, OMOCOBMECTHUMBIX M OMOpa3iaraéMbIX MaTepUalIOB, a TAKKe THOPUIHBIX MaTEPUAIOB U
KOHCTPYKIIUH JJIs1 HY>KJT OMOMEUIIUHBI U TPOMBIIILICHHOCTH

OIIK-9.U /1 YyacTByer
B pa3pabOTKe METOAUKH
MIPOBEICHHUSI
JTOKIMHUYECKUX
HCCIICIOBAaHUN U
HCIIBITAaHUS
JICKapCTBEHHBIX CPEJICTB
1 OMOJIOTHYECKHU
AKTHUBHBIX BEIIECTB,
OHMOCOBMECTUMBIX U
Onopasaraembix

KaK pa3pabaThIBaTh U
coJiepKaTesIbHO
apryMEHTHPOBATh
CTpaTeruio penieHust 3a1a4
KOMIIBIOTEPHOTO
KOHCTPYUPOBAHUS
JIEKapCTB HA OCHOBE
CUCTEMHOTO U
MEKIUCIUTUTMHAPHOTO
MO/XO/0B.

pa3pabaTbiBaTh U
COJIEPKATEIBHO
apTyMEHTHPOBATh CTPATETHIO
pericHus 3a1a9
KOMITBIOTEPHOTO
KOHCTPYHUPOBAHUS JICKAPCTB Ha
OCHOBE CUCTEMHOT'O U
MEXIUCITUTUTHHAPHOTO
MOJIXO/IOB.

pa3paboTKu 1
COJZIEPKATEIHHOTO
apTyMEHTHPOBaHUS
CTpaTETUH PEIICHUS 3a1a4
KOMITBIOTEPHOTO
KOHCTPYHUPOBAHUS JICKAPCTB
Ha OCHOBE CHCTEMHOTO U
MEXIUCITUTUTMHAPHOTO
MOJIXO/IOB.




MaTepHAaJIOB, a TAKKe
THOPUTHBIX MaTePHAIIOB
Y KOHCTPYKIIMH JIJIST HY KT
OHOMeEIUIINHBI U
MIPOMBITTUICHHOCTH

KOHTPOJIbHBIE MEPOITPUATHA U HPUMEHAEMbBIE OHEHOYHbBIE CPEACTBA U151 TEKYIHIEI'O
KOHTPOJIA 1 ITPOMEXYTOYHOU ATTECTAIIUA
o IMCHUIIVIMHE « KOMIIBIOTEPHOE KOHCTPYUPOBAHMUE JIEKAPCTB»

HanmeHoBaHMe KOHTPOJIBHBIX MEPOIPUATUI
Nupekc TectupoBaHue
KOMIIETEHLINH HanmeHnoBaHue maTepuanoB OLICHOYHBIX CPEACTB
TecroBble 3a1aHUs
OIIK-6 1-55
OI1K-9 1-55
I1K-4 1-55




KOHTPOJIBHBIE 3AZTAHUS 1 UHBIE MATEPHUAJIBI OHEHKU
3HAHMU, YMEHUH, HABBIKOB, XapaKTepPU3yKI1Iue 3Tanbl popMupoBaHus

KOMIIETEHIUI B Mpoliecce 0CBOCHUS MO TUCIHUIINHE
«KOMIIBIOTEPHOE KOHCTPYUPOBAHUE JIEKAPCTB»

TECTOBBIE 3AJIAHUA

BBIBEPUTE OJIUH TTPABUJIBHBIM OTBET U YKAXWUTE ET'O B BUJIE
bYKBbBI HAIIPUMEP: b

. Koadpdunment TaHUMOTO — 3TO OILIEHKA CXOJICTBA MEXKYy XUMUYECKUMU
CTPYKTypamu, Y€M OHa BBILIE, TEM MOXO0H COEIUHEHUS.

a) MeHee

0) Oosee

B) OJIMHAKOBO

I') HE IOXO0XHU

OtaioH oTBeTa: 0) Oosee

Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4

. Uem 3HaueHue RMSE, Tem TouHee nony4yeHHasi MOJEIb.

a) O6ombIIIe

0) MeHbIIIe

B) cTaOWJIbHEE

') U3MEHYHNBEE

OtanoH oTBeTa: 0) MEHbIIIE

Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4

. ITpuemnemMbIM 3HaueHHEM Kputepus kadectBa QSAR moneneit aBisercs:
a) RMSE > 0,5

06) RMSE <0.,5

B) Q2 obOyuatomeit Beibopku < 0,5

r) R2 tecra <0,5

Oranon otBeta: 6) RMSE < 0,5

Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4

. ITpuemneMbIM 3HaUeHHEM KpuTepus kadectBa SAR Mojenei sBisieTcs:
a) R2<0,5

0)R2>0,5

B) AUC > 0,7

r) RMSE < 0,7

Otanon otBeta: B) AUC > 0,7

Kommerenmus: OIIK-6, OIIK-9, ITK-4

. Ecin R2 = 1, TO cBSI3b MEX1y 3aBUCHMOW U HE3aBUCUMBIMU NIEPEMEHHBIMHA MOKHO
Ha3BaTh

a) cIyJaiiHON

0) GyHKIMOHATLHOM

B) oOpaTHOM



') HeJIMHEHHOM
DtanoH oTBeTa: 0) PyHKIIMOHAILHON
Komnerenuus: OIIK-6, OIIK-9, TIK-4
6. B kakom mHTepBasie HAXOATCS 3HAUCHUS KO PUIeHTa Koppesiun?
a) [-1;1]
0) [0;1]
B) [0;00)
r) (-0050)
Drajnon oTBeTa: a) [-1;1]
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
7. Yem 3HaYeHue R2, TeM TouHee nmosrydyeHHasi MOJIEIIb.
a) OombIIIe
0) MeHbIIIe
B) cTabuiibHEE
') U3MEHYHNBEE
DranoH oTBeTa: a) OoJbIIe
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, IT1K-4
8. HezaBucumbie nepemMeHHbIEC, KOTOPHIE OMMUCHIBAIOT CTPYKTYPY COCTUHEHUS,
Ha3bIBAIOTCS
a) MPEIUKTOPAMHU
0) neckpunTopamu
B) MUILICHSIMU
I') IEPEMEHHBIMU
DTanoH oTBeTa: 0) NECKPUIITOPAMHU
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
9. SMILES —»a10 _ (dopmar npencraBieHus CTPYKTYpbl XUMHUYECKOTO COSTMHEHHUS.
a) rpadugeckuit
0) TaOJIUYHBIHI
B) JIUHEHUHBIN
T') HepapXUUECKUMA
DTajoH OTBETA: B) JIMHEUHBIN
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
10.TIpoBenenune mporHo3a Ha TECTOBOM BHIOOPKE HA3bIBACTCS MOJIETIH.
a) o0yueHuem
0) Banaanuein
B) TECTUPOBAHHEM
T') ONITUMU3AIUCH
DTaJioH oTBeTa: 0) Bamuaanuen
Kommerenmus: OIIK-6, OIIK-9, ITK-4
11. CtpykTypupOBaHHBIN TEKCTOBBIN (hopMaT J1sl XpaHEHUs1 HHPOPMAIIUH O CTPYKTYype
XUMHUYECKUX COCIMHEHHUI U €€ CBOMCTBAX:
a) SMILES
6) SDF
B) PDB
r) FASTA



Oranon otBera: 6) SDF
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
12.TIpocTeimmii TMHEHHBIN TEKCTOBBIN (DOpMAT, UCTIONH3YEMBIN IS 3aITUCH CTPYKTYP
MOJIEKYI:
a) SMILES
0) SDF
B) PDB
r) MOL
Oranon oreta: a) SMILES
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
13.TIporpamma PyMol npennaznauena s OTOOPAKEHUS MOJIEKY L.
a) rpaduaecKoro
0) TaOJIMYHOTO
B) TEKCTOBOTO
') CTaTUCTUYECKOTO
DTajoH OTBETA: a) rPadUIECKOTO
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, IT1K-4
14.Pa3znen Targets 6a3e1 manapix ChEMBL conepxut nH(pOpMaImio 0 MOTSHIIHATbLHBIX

a) ITaHIax
0) MHUIICHSX
B) JECKpPUITOpaXx
I') peakuusx
DTanoH oTBeTa: 0) MUILIEHIX
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
15.006s13aTeNbHBIM KPUTEPUEM XUMHUECKUX JECKPUIITOPOB SIBIISETCS oT
HyMEpaIuyu aTOMOB U CBSI3EH.
a) 3aBUCUMOCTh
0) HE3aBUCUMOCTh
B) KOppesiuus
r) GQYHKIIMOHATILHOCTh
OtanoH oTBeTa: 0) HE3aBUCUMOCTD
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, IT1K-4
16.Yewm mensbine 3HaueHne AG, TeM  CBSI3bIBAHUE JIMTAHJIA U MUIIICHH.
a) cmabee
0) cuipHEE
B) oOpatumee
r) HeoOpaTumee
DTaJloH oTBeTa: 0) CUIIbHEE
Kommerenmus: OITK-6, OIIK-9, ITK-4
17.Koappuuuent aerepmunanuu (R2) npencrasnser coOoi:
a) 0J110 OOBSICHEHHON IUCTIEPCUU 3aBUCUMOM MepeMeHHON
0) KBaJpaT CpeIHEr0 3HAYCHUS 3aBUCUMON TIEPEMEHHON
B) CyMMY BCEX HE3aBUCHUMBIX IEPEMEHHBIX
I') CyMMY BCE€X 3aBUCHUMBIX II€PEMEHHBIX



DTanoH OTBETa: a) 10JII0 OOBSICHEHHOM IUCIIEPCUU 3aBUCUMOMN MTEPEMEHHOM
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
18.K meToay MammHHOTO 00y4eHHs OTHOCST:
a) koappurment TanumoTo
0) 6alieCOBCKUM MOIXO/T
B) ANOVA
r) SAR
DTayioH oTBeTa: 0) OalleCOBCKUHN TTOAXO]T
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
19.CrangapTHbIi TEKCTOBBIHM (opMaT AJisi IPEICTABICHUSI IPOCTPAHCTBEHHON
CTPYKTYPBI MOJIEKYJI:
a) SMILES
0) SDF
B) PDB
r) MOL2
Ortanon orera: B) PDB
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, IT1K-4
20.B kauecTBe BXOAHBIX JaHHBIX B mporpamme Autodock ncmonb3yroTcst CTpyKTYpbl
JUraHia u
a) paCTBOPHUTEIIS
0) Oenka
B) JIHK
r) MeMOpaHbI
OtasioH oTBeTa: 0) Oenka
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
21.Koapumment TanumoTo npeacTaBiser codoit Mepy MOJIEKYI.
a) aKTUBHOCTH
0) cxoacTBa
B) pa3iInuus
T') TOKCUYHOCTH
OtanoH oTBeTa: 0) CX0/ICTBA
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
22.B 6a3e nanabix PubChem conepxurcs mopsiaka 100 COEIMHEHU .
a) THICSY
0) MIJIJTHOHOB
B) MUJUIMAPA0B
T') TPWUTHOHOB
DTanoH oTBeTa: 0) MUJUTMOHOB
Kommerenmus: OIIK-6, OIIK-9, ITK-4
23.Yto ne Bxoaut B ananmu3 ADME cBoiicTB?
a) OLIEHKA TUNO(PUIBHOCTH
0) OIleHKa aKTHBHOCTH
B) OLICHKA BCAChIBAHUS
T') OlICHKa MeTaboIu3Ma
DTanoH oTBeTa: 0) OLEHKA aKTUBHOCTH
Kommerenmus: OIIK-6, OIIK-9, ITK-4



24 . TIporpaMMHO€ CPEJICTBO ISl BU3YJIM3AIlU U PA0OTHI C TPEXMEPHBIMH CTPYKTYpPaMHU
COCIMHECHUU:
a) PyMol
0) Autodock
B) KNIME
r) ChEMBL
Oranon oTBera: a) PyMol
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
25. Autodock siBnsieTcst makeToM NporpaMMHBIX CPEICTB, MPeAHa3HAYEHHBIN IS
aBTOMAaTU3UPOBAHHOTO MOJIEKYJISIPHOTO
a) MOJICIIMPOBAHUS
0) ToKWHTa
B) CUHTE3a
') aHaIu3a
DTanoH oTBeTa: 0) TOKHUHTa
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
26.He3aBucumbie nepeMeHHbIC, KOTOPHIE OMMMUCHIBAIOT CTPYKTYPY COCTUHEHUS,
HA3bIBAIOTCS
a) MPEIUKTOPAMHU
0) neckpunTopamu
B) MUIICHSIMU
I') IEPEMEHHBIMU
OrtanoH oteera: 0) 1eCKpUNTOpaMu
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
27.SMILES —»a10 __ (opmar npeicTaBieHus: CTPYKTYPbl XUMHUUECKOTO COSTMHEHHUS.
a) rpaduyecKkuit
0) TaOIUIHBII
B) JIUHEHUHBIN
I') HepapXu4ecKui
DTanoH OTBETA: B) TMHEHHBIN
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
28.1IpoBeeHre MpOTHO3a Ha TECTOBOW BBIOOPKE HA3bIBACTCS MOJIETH.
a) o0yueHuem
0) Banmmanuei
B) TECTUPOBAHUEM
T') ONITUMU3AIUCH
DTaJloH oTBeTa: 0) BaauaaIuen
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
29.Uem 3HayeHue R2, TeM TouHee nojrydyeHHas MOJEb.
a) OosbITIe
0) MeHbl1Ie
B) cTabuibHEE
') U3MEHYHBEE
DTanoH oTBeTa: a) Oosblie
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4



30.HezaBucumbie nepeMeHHbIE, KOTOPHIE OMMCBHIBAIOT CTPYKTYPY COSAMHEHUS,
Ha3bIBAIOTCS
a) MpeIuKTOpaMu
0) IecKkpunTopamMu
B) MUIIEHSIMU
I') IepeMEHHBIMU
DTajnoH oTBeTa: 0) JECKPUNITOPAMU
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
31. TpeboBanue yHUKaIbHOCTHU MPEINOIaraeT, YTO y MOJIEKYJIbl MOKET ObITh TOJIBKO
crnioco0 e€ mpeAcTaBIeHHUS.
a) OJMH
0) nBa
B) TpHU
T') MHOXECTBO
DTanoH OTBETA: a) OJIUH
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
32.Paznen Targets 6a3b1 nanubix ChEMBL conepxxut nuadopmaiuio o noTeHIuaIbHbIX

a) JIMraHjaax
0) MHUIICHSX
B) JECKPHUMITOpax
I') peakuusx
DTajoH oTBeTa: ) MUIIIECHIX
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
33.B MenuIMHCKON XUMUH 32 MOPOT, Pa3AESIONINI aKTUBHBIC 1 HEAKTUBHBIC
COEJIMHEHUS, TPUHSATA BEINYMHA B nM.
a) 100
0) 500
B) 1000
r) 10000
Oranoun otBera: B) 1000
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
34.Yem Mmenbine 3HaueHue AG, TeM  CBA3BIBaHHE JIUTAH/IA U MUIICHHU.
a) cimabee
0) cunbHee
B) oOpaTumee
') HeoOpaTumMee
DTaJloH OTBeTa: 0) CUIIbHEE
Kommerenmus: OIIK-6, OIIK-9, ITK-4
35.Bri0epure npeumyiectBo Gpopmara SMILES:
a) He ynukanbHOe onucanue
0) Co3manne yHUKaIbHOTO TIPEICTABICHUSI BOBMOXKHO TOJIBKO C MCTIOIh30BaHUEM
KOMITbIOTEPA
B) TpelOyeTtcs cnenuanbHOe yKa3aHue apoOMaTHIECKUX IIUKIOB
r) Jlerko co3naercs v UHTEPNPETUPYETCS YEITOBEKOM U KOMITbIOTEPOM
OtanoH oTBera: T') JIerko co3naercs U UHTEPNPETUPYETCS YETOBEKOM U



KOMITBIOTEPOM
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, T1K-4

36.Bri6epute Hegoctatok SMILES:

a) Co3maeTcs ¢ UCIOIb30BAHUEM MTPOCTHIX U HEMHOTOYMCIICHHBIX MPABUIT
0) He yHukanpHOE omnricaHue

B) JIerko co3aeTcsi 1 MHTEPIPETUPYETCS YETIOBEKOM U KOMITBIOTEPOM

r) 3aHUMAET MaJlo TaMAITH

Otaion oTBeTa: 0) He yHuKapbHOE OnrcaHue

Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4

37.CTrannapTHbIN TEKCTOBBIN (popmar [is mpeICTaBIeHUs] TPOCTPAHCTBEHHON

CTPYKTYPBI MOJICKYII:

a) SMILES

6) SDF

B) PDB

r) MOL2

Ortanon orera: B) PDB
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, IT1K-4

38.B kauecTBe BXOAHBIX TaHHBIX B mporpamme Autodock ncmonb3yoTcsi CTPYKTYPBI

JUTaHIa U
a) paCTBOPHUTEIIS

0) Oenka

B) JIHK

r) MeMOpaHbI

OtasioH oTBeTa: 0) Oenka
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4

39.InChl siBnsieTcs NPEICTABICHUS CTPYKTYPhl XUMUYECKOTO COECIMHEHUSI.

a) MporpamMMoit

0) 6a3oii TaHHBIX

B) (hopmaToM

T') METOJIOM

OrtanoH oTBeTa: B) popmarom
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4

40.SDF conepxut nHGOPMAITHIO O Y CBSI3aHHBIX JaHHBIX JJIs1 OJTHOTO WJIU

HECKOJIbKUX COEIUHECHUM.

a) aKTUBHOCTH

0) cTpyKType

B) TOKCHYHOCTHU

') CUHTE3€

DTajnoH oTBeTa: 0) CTPyKType

Kommerenmus: OITK-6, OIIK-9, ITK-4
(haza KIMHUYECKUX UCTIBITAHUM MMPOBOJUTCS JUIsl ONIpeAesieHUs] 0€30aCHOCTH

npernapara.

a) [lepBas

0) Bropas

B) Tpetbs

r) YerBepTas



Oranon otBera: a) [lepBas
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
42.Bmecte ¢ ADME cBoiicTBaMu HCCIEAYIOTCS MOTEHIIMATBHBIC b dexTs
MOJIEKYJIBI.
a) TeparneBTUYECKUE
0) TOKCHUYECKUE
B) (hapMaKoJIOruuecKue
r) pusnyeckue
DraioH oTBeTa: 0) TOKCUYSCKHUE
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4

43. (haza KIMHUYECKUX UCTIBITAHUM MMPOBOJUTCSA JUIsl ONIPEACIICHUS ONTUMAIbHON

TeparneBTUYECKOM J103bI Ipernapara.

a) IlepBas

0) Bropas

B) Tpetbs

r) YUerBepras

Otanon otBera: 6) Bropas

Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
44.He3aBucumble IepeMEHHbIE, KOTOPbIE OMKUCHIBAIOT CTPYKTYPY COETUHEHUS,

HA3BIBAIOTCS

a) MPEIUKTOPAMHU

0) neckpunTopamu

B) MUILICHSIMU

T') IEpEMEHHBIMU

OtanoH oTBeTa: 0) JECKpUNITOpaMU

Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4

45.SMILES — a10 dbopmar mpeacTaBlIeHUs CTPYKTYPbl XUMUYECKOTO COCTMHEHUS.

a) rpaduyecKkuit

0) TaOJIUYHBIHI

B) JIMHEWHBIN

I') HepapXu4ecKui

DTajoH OTBETA: B) JIMHEUHBIN

Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, IT1K-4
46.VTorom HOKIMHUYECKUX UCTIBITAHUN SBIISIOTCS TPEIBAPUTEIHHBIC PACUETHI

npenapara.

a) aKTUBHOCTH

0) 10361

B) TOKCUYHOCTHU

') CTaOMIHHOCTU

DTalloH oTBeTa: 0) JO3BI

Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
47.Yto ne BxoauT B aHanm3 ADMET cBoticTs?

a) OIleHKa KaHIIEPOTeHHOCTH

0) orieHka 6€30MacHOCTH

B) OLICHKA J03UPOBAHUS

I') olleHKa npoxoaumMoctu yepes ['Ob



DTanoH OTBETA: B) OIICHKA JO3UPOBAHUS
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
48.B (Q)SAR monenupoBaHuU B Ka4e€CTBE 3aBUCHMOM TIEPEMEHHON BBICTYTAET
COCIMHEHNMH.
a) CTpyKTypa
0) aKTUBHOCTD
B) TOKCUYHOCTD
') paCTBOPUMOCTD
DTaioH oTBeTa: 0) aKTUBHOCTh
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
49. lna Banunammu (Q)SAR Mozenel uCX0HYIO BEIOOPKY pa3iemsioT Ha u
00yJaromIyo.
a) KOHTPOJIbHYIO
0) TeCTOBYIO
B) BaJUAAIIMOHHYIO
I') TPEHUPOBOYHYIO
DTanoH oTBeTa: 0) TECTOBYIO
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
50. [Inst moctpoenust (Q)SAR moneneit XxumMuueckue COeTMHEHHsI OMTUCHIBAIOT €
MTOMOIIIBIO
a) IECKPUIITOPOB
0) MpeAUKTOPOB
B) IEPEMEHHBIX
) K03 PurueHToB
DTaJoH OTBETA: a) IECKPUIITOPOB
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
51.R2 u RSME sBnstoTCs moka3aTeasiMu KauyecTBa MOJEJEH.
a) KOJIMYECTBEHHBIX
0) KaYeCTBEHHBIX
B) KaTErOpUaJIbHbIX
T') KIIaCCU(PUKAITMOHHBIX
DTaJoH OTBETA: a) KOJIMYECTBEHHBIX
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, IT1K-4
52.YyBCTBUTEIHHOCTD U CTICIIU(PHUUHOCTH SBISIOTCS MOKA3ATEISIMU Ka4eCTBa
MOJEJIEH.
a) KOJTMYIECTBEHHBIX
0) Ka4eCTBEHHBIX
B) PErPECCUOHHBIX
T') IPOrHOCTUYECKUX
DTanoH oTBeTa: 0) KAYECTBEHHBIX
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
53.Pe3ynbTaThl MPOTHO3a TECTOBOM BHIOOPKU OOBIYHO MPEACTABIIAIOT B BUIC TaOIUIIHI

a) KOppEeJISILIU
0) COMPSIKEHHOCTH
B) perpeccuu



') Bapualuu
DtanoH oTBeTa: 0) CONMPsIKEHHOCTU
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
54. Autodock siBrsieTcst makeToM MPOTrPaMMHBIX CPEJICTB, IPEIHA3HAYCHHBIN 15
aBTOMATU3WPOBAHHOTO MOJIEKYJISIPHOTO
a) MOJICTTMPOBAHUS
0) TOKuHTa
B) CUHTE3a
') aHaJu3a
DTaloH oTBeTa: 0) JTOKHHTA
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4
55.MHorodyHKIHOHANbHAS IAT(HOPMa C OTKPBITHIM UCXOIHBIM KOJIOM, MTO3BOJISIOIIAS
npoBoauTh (Q)SAR moaenuposanue:
a) PyMol
0) Autodock
B) KNIME
r) ChEMBL
Oranon otBera: B) KNIME
Komnerenmus: OIIK-6, OIIK-9, I1K-4



Kpurtepuu olieHKH TeCTUPOBAHUS 00y4AIOIIUXCS

«OTJINYHO»

«Xopomo»

«Y10BJIETBOPUTEIHbHO)

«HeyIlOB.]IeTBOPI/ITe.]'IbHO»

KomuyecTBO
MOJIOKUTEJILHBIX OTBETOB

91% u OoJiee
MaKCUMAaJILHOTO OaJjiia Tecra

KomugecTBo
MMOJI0KUTEIBHBIX OTBETOB OT
81% no 90% mMaxkcuMaIbHOTO

Oajuta Tecta

KonngectBo
MIOJIOKUTEIBHBIX OTBETOB OT
71% no 80% MakcHUMaIBLEHOTO

OaJta TecTa

KonngecTBo
[IOJIOKUTEIBHBIX OTBETOB
Mmenee 70% MakcuManabHOTO
Oajia TecTa
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