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Îäíèì èç òåðàïåâòè÷åñêèõ ìåòîäîâ ëå÷åíèÿ îôòàëüìîëîãè÷åñêèõ çàáîëåâàíèé ÿâ-
ëÿþòñÿ èíñòèëëÿöèè ãëàçíûõ êàïåëü, êîòîðûå ïðèâîäÿò ê ìåõàíè÷åñêîìó ðàçäðàæå-
íèþ ãëàç è îêàçûâàþò ìåñòíîå è îáùåòîêñè÷åñêîå äåéñòâèå. Âàæíîé ïðåäñòàâëÿåòñÿ
ðàçðàáîòêà òåðàïåâòè÷åñêîé òðàíñïîðòíîé ñèñòåìû ñ ïðèìåíåíèåì ëåêàðñòâåííûõ ïðå-
ïàðàòîâ àíòèáàêòåðèàëüíîãî äåéñòâèÿ. Ðàçðàáîòêà ñîñòàâîâ ñèñòåì òðàíñïîðòà òðåáóåò
ñîâðåìåííûõ ïîäõîäîâ, ïîýòîìó ñèñòåìû, îñíîâàííûå íà ñîðáöèîííûõ ïðîöåññàõ, ìîãóò
áûòü ñìîäåëèðîâàíû òåîðåòè÷åñêè ïî ðàñ÷åòó ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ âåëè÷èí è ïðîñòðàí-
ñòâåííîé êîíôèãóðàöèè ìîëåêóë. Íàìè áûë ïðåäëîæåí ñïîñîá ïðîãíîçèðîâàíèÿ ñîâìå-
ñòèìîñòè ëåêàðñòâåííûõ âåùåñòâ è ðàçëè÷íûõ ìîíîìåðîâ ìÿãêèõ êîíòàêòíûõ ëèíç, äëÿ
÷åãî íàìè áûëè èñïîëüçîâàíû ìåòîäû ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñ öåëüþ ïîëó÷å-
íèÿ ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ äåñêðèïòîðîâ [1,2]. Äëÿ ïîñëåäóþùåãî ñðàâíåíèÿ âû÷èñëåííûõ
âåëè÷èí è îïðåäåëåíèÿ ìàòåðèàëà ëèíç, èìåþùåãî íàèáîëüøåå ñðîäñòâî ê äàííîìó áèî-
ëîãè÷åñêè àêòèâíîìó ñîåäèíåíèþ, áûë èñïîëüçîâàí êëàñòåðíûé àíàëèç. Îïòèìèçàöèÿ
ãåîìåòðèè è ðàñ÷åò ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ äåñêðèïòîðîâ ïðîâîäèëèñü äëÿ ìîíîìåðîâ ìà-
òåðèàëîâ êîíòàêòíûõ ëèíç è ëåêàðñòâåííûõ âåùåñòâ. Àíàëèç ðåçóëüòàòîâ ïðîâåäåíèÿ
êëàñòåðíîãî àíàëèçà ïîêàçàë, ÷òî â îäèíàêîâûå êëàñòåðû âåùåñòâ ñî ñõîäíûìè ôèçèêî-
õèìè÷åñêèìè äåñêðèïòîðàìè ïîïàäàþò ëåêàðñòâåííûå ñðåäñòâà è ìîíîìåðû ìàòåðèà-
ëîâ êîíòàêòíûõ ëèíç. Ýêñïåðèìåíòàëüíî áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ñóùåñòâóþò ëåêàðñòâåí-
íûå âåùåñòâà, ñîðáöèÿ êîòîðûõ òðåáóåò ïðèìåíåíèÿ ñòðîãî îïðåäåëåííîãî ïîëèìåðà.

Òàêèì îáðàçîì, òåîðåòè÷åñêè îáîñíîâàíû è ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîäòâåðæäåíû âîç-
ìîæíîñòè èñïîëüçîâàíèÿ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ êîíñòðóèðîâàíèÿ ñîñòàâà
è òåõíîëîãèè îôòàëüìîëîãè÷åñêèõ ñèñòåì äîñòàâêè ëåêàðñòâåííûõ ñðåäñòâ.
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