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Введение 

За последнее десятилетие в мире наблюдается рост числа онкологических 

заболеваний – группы заболеваний, характеризующихся непредсказуемым ростом и 

распространением аномальных клеток, являющихся одной из самых распространённых 

причин смертности не только в РФ, но и во всё мире. Исследователи отмечают следующие 

причины роста числа этой группы заболеваний: негативные изменения экологической 

обстановки (загрязнение воздуха, влияние ультрафиолетового излучения, загрязнение 

почвы и воды), образа жизни человека (вредные привычки, ожирение, гормональные 

сдвиги), а также увеличение продолжительности жизни в развитых странах (так как риск 

возникновения рака после 35-летнего возраста с каждым возрастным годом увеличивается 

на 10% процентов) [1, 2, 3]. В связи с этим становится актуальным поиск новых методов 

диагностики и терапии онкологических заболеваний.  

Среди таких методов наиболее широкое распространение в биомедицинских 

исследованиях живых тканей при контроле и эффективности терапии получают оптические 

методы объединённые под общим названием «оптическая биопсия» - область визуализации 

патологических очагов основанная на выявлении различий в флуоресцентном контрасте 

между патологическими очагами и окружающими их нормальными тканями, который 

возникает за счёт экзогенных флуорофоров [4, 5]. Поиск новых флуорофоров с заданными 

свойствами становится одним из важных направлений в современной онкологии.  

Основная часть 

Основной целью исследования является разработка и валидация модели машинного 

обучения для прогнозирования квантово-химических свойств фулорофоров на основании 

их структуры представленной в формате нотации SMILES.  

Предполагается сформировать базу данных из репрезентативных флуорофоров 

(поликонденсированные ароматические соединения, кумариновые производные, BODIPY-

производные, и др.). Для этого необходимо произвести квантово-химические расчёты 

методом теории функционала плотности (DFT) с использованием гибридного функционала 

B3LYP и базисного набора def2-TZVP, и расчёт TD-DFT в четырёх окружениях (газовая 

фаза, вода, этанол, гексан) с использованием PCM-модели в среде программного пакета 

«ORCA 6.1.0» [6]. Структуры кодируются каноническими SMILES-нотациями и 

дополняются электронными и спектральными дескрипторами. Обучение будет 

осуществляться методом многозадачной регрессии с использованием алгоритмов 

машинного обучения. Окончательный выбор модели будет сделан после сравнительного 

тестирования. Объективная оценка результатов обучения методом разделения по каркасам 

(scaffold split) [7] 

Выводы 

Ожидается, что наиболее точная модель обеспечит прогноз характеристик с 

точностью, сравнимой с TD-DFT, и может быт использована для предсказания квантово-

химических свойств флуорофоров, что обеспечит ресурсозатраты на синтез новых 

соединений. 
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