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РАЗРАБОТКА БАЗЫ ДАННЫХ БИОЛОГИЧЕСКИХ МАРКЁРОВ
Петрович В.А.

Полесский государственный университет, г. Пинск, Беларусь
Кафедра биотехнологии

Петрович В.А. РАЗРАБОТКА БАЗЫ ДАННЫХ БИОЛОГИЧЕСКИХ МАРКЁРОВ

Актуальность. Рак предстательной железы (РПЖ) является одним из лидирующих по
смертности злокачественных новообразований у мужчин [1, c. 45]. С целью подробного изу-
чения механизма действия малых молекул на CYP17A1 специалистами создаются множество
баз данных, отражающих множество химических свойств молекул, для дальнейшего изуче-
ния, а также создания эффективных лекарственных препаратов против КРРПЖ и не только.

Цель исследования – создать на основе экспериментальных данных базу данных ли-
гандов цитохрома Р450 17А1 человека для использования при направленном конструирова-
нии новых эффективных лекарственных препаратов для лечения рака простаты.

Материалы и методы исследования. Систематический обзор литературы по базе дан-
ных PubMed, компьютерное моделирование, статистическая обработка данных.

Результаты исследования. На основе экспериментальных данных по изучению свя-
зывания CYP17A1 с малыми молекулами, представленных в базе данных PubMed была соз-
дана новая база данных для использования при направленном конструировании новых эф-
фективных лекарственных препаратов для лечения рака предстательной железы в программ-
ном обеспечении DataWarrior. Программа Microsoft Excel так же была использована для ста-
тистической обработки данных.

На текущий момент в базе содержится 35 молекул, для которых экспериментально
показано связывание с CYP17A1 человека. Каждой записи соответствуют следующие поля:
Doi статьи; название молекулы, которую тестировали; структура этой молекулы (была смо-
делирована в программе DataWarrior); молекулярная масса молекулы; параметр взаимодей-
ствия этой молекулы с белком (константа диссоциации и/или IC50); название эксперимен-
тального метода, который применялся в работе.

Также для каждой молекулы рассчитан ряд дескрипторов, полностью
характеризующие её свойства и структуру.

Эти параметры помогают анализировать химические соединения, прогнозировать их
свойства и потенциал в фармацевтике, также дают возможность оценивать потенциальные
риски соединений при разработке лекарственных препаратов и химических веществ.

Основная масса данных характеризуется умеренными значениями по всем парамет-
рам, что типично для органических соединений, потенциально пригодных для фармацевти-
ческих исследований.

Собранная база данных представлена ниже.
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Таблица 1 – Фрагмент базы данных лигандов CYP17A1 человека (без указания деск-
рипторов) 

№ Doi статьи Название молекулы Kd IC50
Название экспери-

ментального метода 
Total 

Molweight

1 10.1021/acs.jmedchem.3c00442 Orteronel (TAK-700) - 
19 
нМ

Исследование на ре-
комбинантном белке 

307,352 

2 10.1016/j.jsbmb.2012.10.019 Сompound 4 - 
3.51 
нМ

Исследование на ре-
комбинантном белке 

293,369 

3 10.1016/j.taap.2024.116945 Efinaconazole - 
4.01 
нМ

Исследование на ре-
комбинантном белке 

348,396 

4 10.1016/j.taap.2024.116945 Talarozole - 
0.71 
нМ

Исследование на ре-
комбинантном белке 

377,515 

5 10.1016/j.jsbmb.2012.10.019 Сompound 5 - 
46.1 
нМ

Исследование на ре-
комбинантном белке 

294,353 

6 10.1016/j.taap.2024.116945 Liarozole - 
0.11 
нМ

Исследование на ре-
комбинантном белке 

308,771 

7 10.1016/j.jsbmb.2020.105777 Hydroxyprogesterone
2.32 
нМ

- 
Исследование на мо-
дельных животных 

330,466 

8 10.1093/biomethods/bpab026 Rutin  - - 
Исследование на ре-
комбинантном белке 

610,519 

9 10.1016/j.jsbmb.2020.105777 Hydroxypregnenolone
0.63 
нМ

- 
Исследование на мо-
дельных животных 

332,482 

10 10.1016/j.taap.2024.116945 Mocetinostat - 
1.47 
нМ

Исследование на ре-
комбинантном белке 

396,453 

11 10.1016/j.taap.2024.116945 Nolatrexed - 
2.21 
нМ

Исследование на ре-
комбинантном белке 

284,342 

12 10.1016/j.taap.2024.116945 Serdemetan - 
2.02 
нМ

Исследование на ре-
комбинантном белке 

328,418 

13 10.1016/j.jsbmb.2020.105777 Progesterone 
1.92 
нМ

- 
Исследование на мо-
дельных животных 

314,467 

14 10.1016/j.jsbmb.2020.105777 Pregnenolone 
0.86 
нМ

- 
Исследование на мо-
дельных животных 

316,483 

15 10.1016/j.jsbmb.2020.105777 Compound 4 
13.2 
нМ

- 
Исследование на мо-
дельных животных 

372,547 

16 10.1021/acs.jmedchem.3c00442 Abiraterone - - 
Исследование на клет-

ках 
349,516 

17 10.1016/j.jsbmb.2020.105777 Compound 8 
108 
нМ

- 
Исследование на мо-
дельных животных 

406,561 

18 10.1016/j.jsbmb.2020.105777 Compound 2 
26.0 
нМ

- 
Исследование на мо-
дельных животных 

390,562 

19 10.1016/j.jsbmb.2020.105777 Compound 10 
18.5 
нМ

- 
Исследование на мо-
дельных животных 

304,428 

20 10.1016/j.taap.2024.116945 Lulikonazole - 
9.07 
нМ

Исследование на ре-
комбинантном белке 

354,284 

21 10.1016/j.jsbmb.2020.105777 Compound 11 
97.3 
нМ

- 
Исследование на мо-
дельных животных 

346,425 

22 10.1002/pros.22801 RSVDA - 
1.3 
нМ

Исследование на клет-
ках человека (клеточ-

ная линия H295R) 
312,32 

23 10.1016/j.jsbmb.2012.10.019 Сompound 3 - 
3.0 
нМ

Исследование на ре-
комбинантном белке 

269,73 
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продолжение таблицы 1

24 10.1002/pros.22801 RSVTM -
2.6
нМ

Исследование на клет-
ках человека (клеточ-

ная линия H295R)
270,327

25 10.1002/pros.22801 RSVTA -
0.82
нМ

Исследование на клет-
ках человека (клеточ-

ная линия H295R)
354,357

26 10.1002/pros.22801 Piceatannol (PIC) -
11.7
нМ

Исследование на клет-
ках человека (клеточ-

ная линия H295R)
244,245

27 10.1002/pros.22801 Resveratrol (RSV) -
22.8
нМ

Исследование на клет-
ках человека (клеточ-

ная линия H295R)
228,246

28 10.1016/j.jsbmb.2020.105777 Compound 15
11.2
нМ

-
Исследование на мо-
дельных животных

339,477

29 10.1016/j.jsbmb.2012.10.019 Сompound 2 -
23.595

нМ
Исследование на ре-
комбинантном белке

287,336

30 10.1016/j.jsbmb.2012.10.019 Сompound 1 -
73.2
нМ

Исследование на ре-
комбинантном белке

305,351

31 10.3390/biom12020165 Сompound 2 -
1.2
нМ

Исследование на клет-
ках

305,424

32 10.1016/j.jsbmb.2020.105777 Compound 12
6.4
нМ

-
Исследование на мо-
дельных животных

558,58

33 10.1016/j.jsbmb.2020.105777 Compound 13
0.33
нМ

-
Исследование на мо-
дельных животных

602,633

34 10.1016/j.jsbmb.2020.105777 Compound 5
0.46
нМ

-
Исследование на мо-
дельных животных

384,558

35 10.1016/j.jsbmb.2020.105777 Compound 3
0.17
нМ

-
Исследование на мо-
дельных животных

446,669

Выводы. Статистический анализ результатов с помощью программного обеспечения
MS Exel показал, что созданная база данных является сбалансированной по наличию “актив-
ных”/”неактивных” молекул, а также содержит различающиеся по структуре и свойствам со-
единения, что в будущем позволит значительно расширить область применимости предска-
зательной модели, построенной на основании этой информации.
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