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Долзарблиги: х,озирги вактда хемоинформатика фаол ривожланмокда, бу моддаларнинг 
куплаб хусусиятларини, шу жумладан уларнинг реактивлиги, биологик фаоллиги ва 
бошкаларни тахмин килиш имконини беради.
Бундай моделларни яратиш вакиллик маълумотларини ва интерфейсларни улар билан 
ишлашни талаб килади, шунинг учун махсус маълумотлар базасини яратиш 
хемоинформатиканинг мух,им вазифасидир. Х,озирги вактда кимёвий реакцияларнинг 
кинетикаси (реакциялар тезлиги, фаоллаштириш энергияси ва бошкалар) хдкида маълумот 
берувчи реакцияларнинг кинетик параметрлари билан бир катор маълумотлар базалари 
яратилган. Бирок, кинетик параметрларга эга булган бундай маълумотлар базаларининг 
аксарияти дастурий маълумотларни тах,лил килиш учун махсус хизматларни (АПИ) 
такдим этмайди.
М аксад: маколада кимёвий реакция хдкида маълумотни кайта ишлаш ва тах,лил килиш 
учун маълумотлар базалари ва махсус хизматларни уз ичига олган Лаcерталаб ахборот 
тизими куриб чикилади. Маълумотлар базасида реакцияларнинг кинетик параметрлари ва 
кимёвий реакциялар механизми тугрисидаги маълумотлар сакланади. Ахборот тизими энг 
кичик квадратчалар усули ёрдамида реакция параметрлари уртасидаги муносабатларни 
излашга имкон беради. Тизим дастурий хизматлари (АПИ) маълумотлар базасидан 
маълумотларга кириш воситаларини такдим этади, уларнинг ёрдами билан "структура- 
мулк" моделлари яратилади. Ушбу ИП ташки хизматлар билан мулокот килиш, улардан 
кинетик параметрларни олиш ва уз маълумотлар базасида саклаш кобилиятига эга.
Усул ва услублар: кимёвий реакцияларни моделлаштириш тадкикотчилар учун мух,им 
вазифадир. Моделлаштириш натижалари асосида сиз реакциянинг оптимал режими ва 
шартларини, унинг окимига шароитларнинг таъсирини танлашингиз ва реакция 
мах,сулотларининг чикишларини х,исоблашингиз мумкин. Кимёвий реакциянинг энг 
мух,им хусусияти тезлик. Купгина реакциялар кайта тикланиши мумкин, яъни уларнинг 
мах,сулотлари бошлангич моддалар х,осил булиши билан узаро таъсир килиши мумкин. 
Бундай х,олда, К реакциясининг мувозанат Собитининг концепцияси киритилади, бу 
тугридан-тугри ва тескари реакцияларнинг тезлиги собит оркали ифодаланади.
Сантера C++ да ёзилган, Пйтх,он-да ишлайдиган интерфейсларга эга ва термодинамик 
х,исоб-китобларни максад килади.
Кимёвий маълумотни саклаш учун куплаб маълумотлар базалари ишлаб чикилган булиб, 
улар маълум хусусиятларга эга булган янги моддаларни кидиришда ишлатилади. Ушбу 
тадкикотларнинг аксарияти янги дори-дармонларни ишлаб чикишга каратилган [4-6], 
шунингдек спектрал маълумотларни саклаш.
Таърифланган ЛаcертаЛаб ахборот тизими (ис) Жава тилида ишлаб чикилган. 
Маълумотлар маълумотлар базасида (ПостгреС^Л учун дастур) ёки шунга ухшаш 
тузилишга эга файллар (ХМЛ, ЖСОН, ИМЛ форматлари) да сакланиши мумкин.
ИП-нинг мух,им элементи-"структура-мулк" нинг микдорий корреляциясини излашга 
имкон берувчи маълумотларни тахлил килиш бирлиги, шунингдек, Моделтоа тили билан 
динамик моделларни яратиш.
Н атиж алар: тавсия этилган кинетик маълумотлар базаси универсал булиб, кимёвий 
реакция механизмлари ва расмий реакция параметрлари хдкида маълумотни саклаш 
имконини беради. Кимёвий бирикмалар ва реакцияларнинг хусусиятларини саклашнинг 
мослашувчан тизими мавжуд.
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Кимёвий маълумотлар базасини лойихалашда кимёвий бирикмаларни кодлаш мухим 
масала хисобланади. Х,озирги вактда кимёвий бирикмаларни кодлаш учун Чемисал 
Абстрастс Сервисе реестрига киритилган кимёвий бирикмаларнинг ноёб ракамли 
идентификатори булган САС раками энг машхур хисобланади. Ушбу идентификатор 
чизиклар билан ажратилган учта ракам шаклида ёзилади. Бундан ташкари, кимёда бир 
нечта модда кодлаш тизимлари кабул килинди: СМИЛЕС (Симплифиед молекуляр кириш 
линияси тизими), ИнЧИ (Интернатионал Чемисал Идентифиер - халкаро матнли кимёвий 
идентификатор).
Хулосалар: кимёвий реакцияларнинг кинетикаси маълумотларини саклаш ва тахлил 
килиш учун ЛАСЕРТАЛАБ ипи кимёвий реакциялар юзага келиши хакидаги расмий 
маълумотларни ва реакция механизми хдкидаги маълумотларни саклашга имкон беради. 
АПИ (Жава тилида) ишлаб чикилган булиб, у кинетик маълумотларни дастурий тахлил 
килиш имконини беради, шу жумладан "структура-мулк" моделларини яратиш. Онлайн 
режимда энг машхур кинетик маълумотлар базасидан маълумотларни импорт килиш 
имконини берувчи функсионаллик ишлаб чикилди.
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Ключевым фактором функционирования информационных технологий (ИТ) в 
фармацевтике является оперативное принятие эффективных решений. Однако 
естественное стремление усовершенствовать процессы принятия решений нередко 
наталкивается с труднопреодолимым препятствием -  огромный объем, высокая сложность 
и разноплановость данных различных информационных систем (ИС). Сделать такую 
информацию доступной для анализа -  одна из наиболее серьезных задач, стоящих сегодня 
перед профессионалами в области ИТ [1,2]. Современные подходы к решению этой задачи 
ориентированы на построение «баз данных» (БД) или «хранилища данных» (data 
warehouse), позволяющих «высвободить» информацию из жестких рамок оперативных 
систем и лучше осознать проблемы реальной деятельности. БД -  это интегрированный 
накопитель информации, собранной из других систем, на основе которого строятся 
процессы принятия решений и анализа данных. Общие признаки БД:

•информация в хранилище данных концентрируется вокруг базовых понятий, 
используемых в деятельности организаций (например, диагностика, планирование 
учебно-тренировочной нагрузки, рекомендации, контроль за выполнением и пр.);
• «сырые» данные собираются из не интегрированных оперативных и унаследованных 
приложений, очищаются от ошибок, затем агрегируются и представляются в виде, 
понятном конечным пользователям;
• на основании откликов пользователей, а также закономерностей, обнаруженных с 
помощью соответствующих методов, архитектура хранилища данных со временем 
претерпевает изменения -  то есть процесс создания хранилища является итеративным.

База данных -  это собрание данных, предназначенное для поддержки принятия 
управленческих решений и отличающееся предметной ориентированностью, 
интегрированностью, поддержкой хронологии и неизменяемостью.
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