
11010010

10100101

00101101

01010101

Ručni unos i 

predprocesiranje – data warehouse

• biokemijski mehanizam

• struktura-aktivnost (qSAR)

• molekularne mete

modeliranje

60 linija

dosad imamo

NCI

45,000 spojeva

VITRICO:

+ 4-6 linija

100-200 spojeva

“data bridge”
pomoću

strojnog učenja

Značajno pouzdaniji 

rezultati!

12 – 15 linija pruža

informaciju gotovo kao 60 NCIevih!

automatizirani unos i

predprocesiranje – “data warehouse”

usporavanje rasta tumora
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Hep-2

HeLa

SW 620

WI 38

MCF-7

MiaPaCa-2

48 sati

lijek

oko 1000 molekula 

ispitano

na 15 vrsta

tumorskih stanica 

In vitro probir 

aktivnosti na
tumorskim 

staničnim linijama

Kemijska

sinteza i 
karakterizacija

spojeva

Baza National Cancer Institute

aktivnosti:

~900 poznatih lijekova +

~45000 drugih spojeva

Računalna analiza

Statistička analiza

- “sravnjivanje” podataka 
- slični spojevi iz DTP/NCI

Strojno učenje
- procjena mehanizma
djelovanja

45.000

spojeva!

Samoorganizirajuća mapa (SOM)

i druge metode

umjetne

inteligencije
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Razvoj novih protutumorskih lijekova je  izrazito 

dugotrajan (do 15 godina) i skup (preko  2 

milijarde dolara) 
 

Početni probir spojeva provodi se u laboratoriju 

na izdvojenim tumorskim stanicama 
 

Računalna obrada izuzetno olakšava i ubrzava 

probir spojeva 

Najzanimljiviji spojevi ispituju se potom na 

životinjama (pretklinička istraživanja) te na 

ljudima (klinička istraživanja) 

 

Samo maksimalno 2% spojeva postaju lijekovi  

odobreni za prodaju na tržištu, koji su bolji i 

sigurniji od postojećih 


