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Развитие  множественной  лекарственной  устойчивости  (МЛУ)  в  онкологии 
значительно затрудняет лечебный процесс и для достижения терапевтического эффекта 
приходится  менять  схему  лечения. Один  из  путей  преодоления  МЛУ  может  быть 
связан  с  подавлением  выведения  противоопухолевых  агентов  через  клеточную 
мембрану при помощи белков-транспортеров таких как, например, Р-гликопротеин (P-
gl).  Фенотиазины представляют класс соединений,  известных как модуляторы МЛУ, 
ингибирующие  P-gl [1,2]. Для моделирования взаимосвязи молекулярной структуры 
соединений с их активностью использовано корреляционное соотношение структура - 
активность  на  основе  фрагментных  молекулярных  дескрипторов  [3,4].  Отбор 
переменных по итерационному алгоритму [5] позволил получить коллекцию моделей, 
которые с хорошей точностью передают экспериментальные значения активности для 
набора, включающего 60 производных фенотиазина. Наиболее часто встречающиеся в 
моделях  молекулярные  дескрипторы  соответствуют   элементам  структуры,  которые 
можно  считать  определяющими  для  данного  вида  активности.  Предложены 
модификации  молекулярной  структуры  для  получения  более  активных модуляторов 
МЛУ.
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