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Аннотация 
В данном обзоре представлены литературные данные о применении методов QSAR-анализа при 

разработке антиокислителей для различных систем. Окислительная деструкция играет важную роль как в 
биохимических процессах, за счет действия свободных радикалов и активных форм кислорода на клеточные 
мембраны, липиды, белки, так и в процессах старения различных органических материалов: эластомеров, 
полимеров, пластиков. Для того, чтобы удалить свободные радикалы и/или активные формы кислорода 
используют антиокислители. С целью анализа влияния структуры антиокислителей на их свойства многие 
группы исследователей используют методы QSAR-анализа. В обзоре дается общая информация о ходе 
построения моделей QSAR, видах дескрипторов, их выборе, фильтрации, методах построения моделей и их 
валидации. Основная часть обзора сосредоточена на ряде подходов, примененных разными группами 
исследователей при расчете и выборе информативных дескрипторов, методах построения моделей, их 
проверки и анализе стабильности, которые привели к созданию работоспособных QSAR-моделей, которые 
могут прогнозировать антиокислительный свойства фенолов и их производных, полифенолов, флавоноидов, 
а также некоторых аминов и трипептидов. Антиокислительная активность определялась исследователями с 
помощью ряда стандартных методов in vitro, используемых для оценки антиокислительных свойств в 
биологических системах: DPPH, ABTS, FERAC CUPRAC, в качестве референтных данных для прогнози-
рования чаще всего использовали значение полумаксимальной эффективной концентрации EC50. Кроме 
того, ряд работ, приводимых в обзоре посвящен прогнозированию свойств антиокислителей в смазочных 
маслах. Результаты исследований, обобщенные в данной статье, помогают понять механизм взаимодействия 
антиоксидантов с радикалами, а также могут помочь в разработке новых антиокислителей. 
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