Применение машинного обучения для прогнозирования противораковой активности комплексов переходных металлов на основе обширной экспериментальной базы данных
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Комплексы переходных металлов являются перспективными препаратами для лечения различных видов рака. Однако синтез новых структур с последующей характеризацией и определением цитотоксичных свойств требуют значительных временных и ресурсных затрат. 
В данной работе разработан подход для прогнозирования цитотоксичности металлокомплексов на основе новой базы данных MetalCytoToxDB, содержащий 26500 значений IC₅₀ для 7050 комплексов Ru, Ir, Rh, Re и Os против 754 клеточных линий из 1921 литературного источника. 
Разработанные ML-модели позволяют классифицировать комплексы рутения и иридия по классу цитотоксичности с ROC-AUC = 0.81 и 0.73 соответственно. Разработанный подход позволяет существенно ускорить высокопроизводительный виртуальный скрининг новых металлосодержащих противоопухолевых агентов. MetalCytoToxDB доступна онлайн в виде вэб-приложения: https://biometaldb.streamlit.app/.
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Рисунок 1. Алгоритм сбора базы MetalCytoToxDB.
[bookmark: _Ref427325378]Литература
1. Krasnov L, Malikov D, Kiseleva M, Nykhrikova E, Tatarin S, Bezzubov S. Machine Learning for Anticancer Activity Prediction of Transition Metal Complexes. ChemRxiv. 2025

image1.png
E

Journals

s
26500 ICso values

“Ruthenium” filte-'ring \;]):
“Iridium” using Manual data Ru Ty
keywords extraction fa g
7050 Ru, Ir, Os, Rh, Re complexes
searchngine 50000+ articles 1921 articles

MetalCytoToxDB

o

700+ Cell lines
(HelLa, A549, etc.)




