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КРУПНОМАШТАБНЫЙ
СИНТЕЗ:

• Подтверждение
получаемой структуры

• Идентификация
возможных примесей

• Разработка
хроматографического
метода

• Идентификация всех
возможных метаболитов
лекарственного вещества

ВЕДЕНИЕ И ДОКУМЕНТАЦИЯ
ПРОЕКТА:

• Объединение данных в
одной программе

• Присвоение номенклатуры
соединению

АНАЛИЗ ВИРТУАЛЬНЫХ
БИБЛИОТЕК:

• Выявление
неблагоприятных
свойств (растворимость, 
блокирование hERG, 
токсичность)

РАНЖИРОВАНИЕ АКТИВНЫХ
ВЕЩЕСТВ:

• ADME/Tox профилирование

• Оптимизация важнейших
свойств (абсорбция, 
преодоление BBB)

ОТЧЁТ ПО
БЕЗОПАСНОСТИ:

• Определение
генотоксичности
примесей
(AMES тест и др.)

СРЕДИ НАШИХ КЛИЕНТОВ

Pfizer, Bayer AG, GlaxoSmithKline, Abbott,
Akzo Nobel, AstraZeneca, Bristol-Myers Squibb,
Eli Lilly, Merck, Novartis, Sanofi-Aventis, Takeda

• Обучение модулей
полученными
экспериментальными
данными - повышение
точности прогнозов

• Подбор структурных
аналогов с
оптимальными
свойствами в Structure 
Design Suite


