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В работе рассмотрены вопросы разработки мультиагентной Smart-

системы ведения научных исследований для прогнозирования зависимости 

«структура-свойство/активность» (QSAR) лекарственных соединений на основе 

модифицированных алгоритмов искусственных иммунных систем на примере 

молекулярного дизайна новых лекарственных препаратов сульфаниламидной 

группы и модельно-ориентированного подхода. Разработаны необходимые 

требования к мультиагентной Smart-системе, которые должны учитываться при 

обработке многомерной структурной химической информации: объединение 

передовых методов в биомедицине и фармакологии, вычислительной технике, 

последних достижений искусственного интеллекта [1, 2] и применение 

онтологического подхода; использование современных баз данных химической 

информации; возможность обработки больших объёмов структурной 

химической информации; удобный и понятный для пользователя интерфейс; 

модульная структура и способность к расширению системы; достаточно 

высокая скорость обработки информации за счет применения параллельных 

технологий вычисления; возможность подключения к современным пакетам 

прикладных программ и библиотекам по обработке и визуализации больших 

объемов данных.  
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