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Объект исследования: лиганды белка gp120.

Цель работы: разработка алгоритма предсказания энергии связывания 
лигандов с белком gp120.

Методы исследования: изучение теоретических источников, применение 
методов машинного обучения к доступным данным.

Результат: Лучшая из обученных с помощью молекулярного дескриптора 
Morgan моделей способна достаточно уверенно предсказывать энергию 
связывания лигандов с белком gp120.

Область применения: хемоинформатика, разработка лекарств.



ABSTRACT
Diploma thesis, 35 pages, 24 figures, 1 table, 9 sources.
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Object of research: gp120 protein ligands.

Objective: developing an algorithm for predicting the free energy of ligands and
gp120 protein.

Methods of research: studying theoretical sources, applying machine learning 
methods to available data.

The result: The best of the models trained using the Morgan molecular 
descriptor is able to predict the free energy of ligands and the gp120 protein with 
sufficient confidence.

The scope: cheminformatics, drug development.


