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Использование SAR и QSAR-методологии для прогнозирования 
свойств супертоксикантов. Программный комплекс COMSAT  
для установления количественных соотношений структура-

активность органических соединений, проявляющих  
субстратную специфичность к семейству CYP450 человека. 
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Аннотация 
 В настоящей работе предложена методология для решения задачи прогнозирования структура-
свойство органических соединений, на основе оценки их субстратной специфичности к энзимам 
семейства Р450 и путей деградации, а также построения семейств прогностичных QSAR-уравнений с 
использованием в качестве дескрипторов электронных, физико-химических, топологических и 
геометрических параметров. 

 


