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Аннотация 
Разработана и апробирована система прогноза и молекулярного дизайна биологически активных 

соединений «SARD–SARDTOX–OVOLMEP». Она включает три подсистемы:  
1) компьютерную систему молекулярного дизайна и прогноза – «SARD-21»;   
2) систему прогноза токсических характеристик «SARDTOX»;   
3) систему определения сходства и различия молекул на основе квантово-химических характеристик 

– «OVOLMEP». Система позволяет проводить поиск химических соединений с определённым 
комплексом биологических и токсических характеристик. Использование данных по электронному 
и энергетическому строению даёт возможность дополнительного обоснования выбора наиболее 
перспективных структур и формирования предпосылок для выдвижения гипотез о механизмах 
действия.  

 
 


