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Система ідентифікації структурних маркерів мутагенності Еймса 
на основі подібності відбитків структури ксенобіотиків  

С.В. Кисляк, О.М. Дуган, М.О. Мороз, О.І. Яловенко 

В статті приділено увагу питанням оцінки генотоксичного потенціалу хімічних сполук, що можуть потрапляти у 
навколишнє середовище. Доведена необхідність зміни базового вектору розвитку сучасної токсикології з 
урахуванням досягнень в області комп`ютерних наук та інформаційних технологій. В рамках проведення 
дослідження було акцентовано увагу на in silico підході, що дозволяє зробити висновки про генотоксичність 
хімічної сполуки відповідно до ідентифікованих функціональних груп, що можуть лежати в основі проявів 
мутагенності. Система визначення структурних маркерів мутагенності Еймса була реалізована відповідно до 
загальнодоступних баз даних хімічних сполук (EFSA, Kazius/Bursi та Hansen). Початкова кількість об`єднаного 
набору даних була збільшена за рахунок мікотоксинів, дублікати видалені. Для кожного ксенобіотика, який 
представлений в наборі даних був визначений мутагенній потенціал за допомогою in vitro тесту Еймса. З метою 
ефективної ідентифікації функціональних груп, що можуть бути сигналами мутагенності, було прийнято рішення 
щодо розподілу ксенобіотиків об`єднаного набору даних на п`ять структурних класів. Такий підхід відносно 
формування однорідних груп ксенобіотиків, що можуть проявляти потенційні генотоксичні властивості, 
дозволяє визначити структурні маркери мутагенності Еймса в рамках кожного класу мутагенів. В основі 
отримання достовірної інформації про наявність певної функціональної групи – сигнала мутагенності з 
урахуванням досліджуваного структурного класу ксенобіотиків, було запропоновано використовувати матриці 
відстаней, що були розраховані для кожної пари мутаген/не мутаген об`єднаного набору даних. При цьому 
схожість між сполуками оцінювалась за допомогою класичних метрик оцінки подібності (Танімото та Хемінга) 
відповідно до розрахованих трьох типів відбитків структури (molecular fingerprint) для кожного ксенобіотика. 
Останній етап реалізації системи виявлення структурних маркерів мутагенності Еймса був пов`язаний з 
пошуком та застосуванням ефективного алгоритму для візуалізації багатовимірних даних. Аналіз літератури 
дозволив нам обрати оптимальний алгоритм для вирішення цієї задачі. Обраний алгоритм (t-SNE) дозволяє 
багатовимірні дані (матриці відстаней для всіх мутагенів та не мутагенів) представити у двовимірному просторі. 
Така візуалізація дає змогу знайти всі пари (мутаген/не мутаген), що мають достатньо великий індекс подібності 
та зробити висновки про наявність певних функціональних груп, що можуть лежати в основі проявів 
мутагенності для кожного з п`яти структурних класів потенційних мутагенів. Досить цікавим в науковому 
відношенні є аналіз ефективності застосування різних типів відбитків структури для ідентифікації структурних 
попереджень мутагенності Еймса, що і було проведено в рамках даного дослідження. Результатом роботи є 
створене програмне забезпечення, що дозволяє визначати структурні маркери мутагенності Еймса на основі 
подібності відбитків структури хімічних сполук, що представлені у об’єднаному наборі даних. Показна 
можливість використання запропонованого підходу для вирішення задачі щодо пошуку причинно-наслідкових 
зв`язків між мутагенністю та наявністю певних функціональних груп в структурі досліджуваних ксенобіотиків. 
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Вступ 
Впродовж останніх кількох десятиліть завдяки науково-технічному прогресу спостерігається 

значне зростання кількості ксенобіотиків, що потрапляють у навколишнє середовище та здатні 
впливати на генетичний апарат людини. У серпні 2024 року кількість зареєстрованих ксенобіотиків, 
інформація про які зберігалась на серверах Американського хімічного товариства, склала більше ніж 
280 млн. речовин (Kislyak, Dugan et al., 2025). Кількість хімічних сполук, що генерує людство зростає 
приблизно на 4000 за один день (Honma et al., 2018). При цьому кількість ксенобіотиків, що 
виробляються промисловістю, потрапляють у довкілля та можуть негативно впливати на спадковий 
апарат людини, складає більше ніж 100 000 (Honma, 2020). Наприкінці 2022 року Європейськими та 
Американськими агентствами хімічних речовин були оприлюднені відомості про більш ніж 800 тисяч 
ксенобіотиків, щодо яких немає повної інформації про прямий чи опосередкований вплив на 
генетичний апарат людини (Samanipour et al., 2023). На сьогоднішній день очевидно є проблема 
ефективного обліку та генетичної оцінки впливу всіх генотоксичних сполук, що можуть потрапляти у 
довкілля. Крім того, велика кількість хімічних сполук реєструються без врахування їх впливу на 
навколишнє середовище та здоров`я людини (Honma, 2020). При такій динаміці збільшення кількості 
ксенобіотиків, що можуть проявляти потенційні генотоксичні властивості та потрапляють у навколишнє 
середовище, наукова спільнота потребує максимальної активізації з метою підтримання генетичної та 
екологічної безпеки людської популяції. Необхідність у вирішенні даної проблеми особливо 
відчувається з урахуванням генетичних наслідків впливу хімічних мутагенів на спадковий апарат 
людини. Взаємодія ксенобіотиків-мутагенів з геномом людини може призводити до збільшення частоти 
народжених дітей зі спадковими захворюваннями (у випадку індукованих мутацій на рівні статевих 
клітин) або стати основою для розвитку онкологічних захворювань (індуковані мутації на рівні 
соматичних клітин). Молекула ДНК, що є носієм спадкової інформації, для забезпечення 
життєздатності організму на різних етапах онтогенезу та для збереження функції розмноження, 
повинна проявляти геномну стабільність, що може бути забезпечена за рахунок виключення впливу на 
спадкову інформацію генетично активних речовин (Tubbs, Nussenzweig, 2017; Valles et al., 2020). 

Для отримання об`єктивної оцінки генетичної активності хімічних речовин, що представлені у 
навколишньому середовищі, необхідно врахувати три можливі кінцеві результати індукованого 
генотоксичними сполуками пошкодження ДНК, які пов’язані з виникненням генних мутацій, 
хромосомних аберацій та анеуплоїдії (Turkez et al., 2017). Оцінка потенційної генетичної небезпеки 
впливу факторів навколишнього середовища може бути отримана за допомогою класичної батареї 
короткострокових in vitro та in vivo тест-систем, що була прийнята науковою спільнотою та 
затверджена відповідними настановами міжнародних організацій (наприклад OECD, ECHA, UK-EMS, 
US-FDA, EFSA та ін.) (Mišík et al., 2022; Kislyak, Dugan et al., 2024). Серед різноманітних in vitro та in 
vivo експериментальних методів оцінки генотоксичності факторів навколишнього середовища in vitro 
тест Еймса заслуговує на особливу увагу. Тест на бактеріальну зворотну мутацію є швидким та 
простим у виконанні методом (Ren et al., 2017). Не зважаючи на те, що розроблена Брюсом Еймсом 
методика, яка була опублікована та апробована ще у 70-х роках 20 сторіччя, на сьогоднішній день тест 
Еймса все одно залишається одним з основних in vitro методів, що масово використовують для оцінки 
генетичної активності впливу факторів навколишнього середовища (Бариляк, 2002; Дуган, 2006). 

Цікавим є той факт, що фундаментом розвитку та становлення сучасної комп`ютерної 
токсикологїї, як науки, стала зміна стандартної парадигми проведення тестування на генотоксичність 
з використанням батареї тест-систем. Розроблені у минулі десятиріччя класичні in vitro та in vivo 
методи оцінки генетичних ефектів факторів навколишнього середовища є складними з точки зору їх 
проведення, є дороговартісними, тривалі в часі, мають проблему відтворюваності результатів 
експерименту в різних лабораторіях (Chu et al., 2021; Kislyak, Dugan et al., 2025). Крім того, при 
проведенні тестувань необхідно враховувати концепцію «3R» що керується принципами, які 
направлені на зменшення, вдосконалення та заміну моделей тварин при проведенні тестування на 
генотоксичність (Mellor et al., 2019; Yang et al., 2021). В таких умовах, з урахуванням розвитку 
інформаційних технологій та систем штучного інтелекту, спостерігається активізація наукової 
спільноти щодо розробки та впровадження сучасних in silico моделей QSAR (Quantitative Structure-
Activity Relationship) оцінки генотоксичності, які дозволяють відмовитись від застосування в 
експериментах теплокровних тварин, є менш дороговартісними, а також є ефективними з точки зору 
часових витрат. У наукових працях (Honma et al., 2018; Mao et al., 2021; Tolosa et al., 2023; Kislyak, 
Dugan et al., 2025) висвітлена методологія побудови кількісної залежності «структура-властивість», 
що лежить в основі in silico прогнозування мутагенності. Описані в науковій літературі сучасні моделі 
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Ames/QSAR, що використовуються для оцінки мутагенності Еймса базуються на двох підходах, що 
відповідає двом типам прогностичних моделей: на основі статистики та на основі правил (Honma et 
al., 2018). Ames/QSAR моделі на основі статистики побудовані відповідно до фізико-хімічних, 
просторових, електронних властивостей досліджуваних ксенобіотиків, що задаються різноманітними 
наборами молекулярних дескрипторів (наприклад PaDel, Mordred, RDkit та інші). Другий підхід, на 
основі правил, дозволяє спрогнозувати мутагенність Еймса відповідно до ідентифікованих 
підструктур або функціональних груп, що лежать в основі індукованих ксенобіотиками кінцевих 
генетичних ефектів. Серед сучасних QSAR моделей, які розроблені відповідно до даного підходу, 
виділяють методи: на основі фрагментів; на основі графів та на основі відбитків структури (Yang et 
al., 2018). При проведенні дослідження була приділена увага ідентифікації маркерів мутагенності, що 
відповідає другому типу прогностичних Ames/QSAR моделей, в основі яких були представлені 
відбитки молекулярної структури ксенобіотиків. 

 
Об’єкти та методи дослідження 
При проведенні дослідження використовувалась база даних (Helma et al., 2021), що була 

отримана шляхом об`єднання трьох загальнодоступних наборів даних: Kazius-Bursi (Kazius et al., 
2005), Hansen (Hansen et al., 2009) та EFSA (EFSA Journal 2016). Крім того, об`єднаний набір даних 
був розширений мікотоксинами, які в науковій праці (Tolosa et al., 2023) використовувались для 
побудови прогностичних Ames/QSAR моделей для оцінки мутагенних ефектів впливу даної групи 
генотоксичних сполук на навколишнє середовище. Загальна кількість ксенобіотиків у наборі даних 
склала 8454 хімічних сполук. Розширений датасет був збережений у csv. форматі, в якому для 
кожного ксенобіотика зберігалась наступна інформація: 1. Ідентифікатор (ID), що відповідає 
порядковому номеру ксенобіотика в базі даних; 2. SMILES (Simplified Molecular Input Line Entry 
System) лінійна нотація – це загальноприйнятий текстовий формат даних, який використовується 
для збереження інформації про структуру хімічних сполук (Кисляк, 2023); 3. Структурний клас, до 
якого відноситься ксенобіотик, що визначається відповідно до особливостей молекулярного каркасу 
ксенобіотика (табл 1); 4. Інформація про наявний або відсутній мутагенний потенціал, що була 
отримана експериментально за допомогою in vitro теста Еймса. З метою ефективного пошуку 
маркерів мутагенності було запропоновано розподілити хімічні сполуки розширеної бази даних на 5 
однорідних структурних класів (табл.1). Для вирішення цієї задачі був обраний веб-сервіс ClassyFire 
(Djoumbou Feunang et al., 2016), який на вхід приймає SMILES нотацію певного ксенобіотика, на 
виході отримуємо повну класифікацію хімічної сполуки включно з інформацією про особливості її 
молекулярного каркасу (Molecular Framework).  

 
Таблиця 1. Розподіл ксенобіотиків за структурними класами  
Table 1. Distribution of xenobiotics by structural classes 

Назва класу / Class name 
№ класу / # 
of the class 

Кількість мутагенів / 
Number of mutagens 

Кількість не мутагенів / 
Number of non-mutagens 

Загальна 
кількість / 

Overall 

Аліфатичні ациклічні  1 548 774 1322 

Аліфатичні гетеромоноциклічні  
2 

189 178 367 

Аліфатичні гетерополіциклічні  79 141 220 

Аліфатичні гомомоноциклічні  
3 

28 101 129 

Аліфатичні гомополіциклічні  29 128 157 

Ароматичні гетеромоноциклічні  
4 

355 675 1030 

Ароматичні гетерополіциклічні  1248 881 2129 

Ароматичні гомомоноциклічні  
5 

871 1176 2047 

Ароматичні гомополіциклічні  780 273 1053 

ЗАГАЛОМ / OVERALL 1-5 4127 4327 8454 

 
На наступному етапі, з метою отримання оцінки ступеня подібності між всіма парами мутаген/не 

мутаген, в рамках кожного з п’яти структурних класів, були проведені розрахунки відбитків структур 
(molecular fingerprint), що є двовимірними дескрипторами. Відбитки структур дозволяють записати 
інформацію про структуру ксенобіотика за допомогою двійкового рядку. Відповідно до наукової праці 
(Willett, 2014) в сучасній класифікації дескрипторів виділяють три групи: 1D, 2D та 3D. Вирішення задачі 
отримання оцінки подібності між двома хімічними сполуками базується на використанні двовимірних 
2D дескрипторів. При проведенні дослідження цікавим з наукової точки зору може бути зроблений 
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висновок відносно оцінки ефективності застосування трьох типів відбитків структури (MACCS, RDkit та 
FCFP), що відносяться до трьох класів: субструктурні ключі, топологічні та циркулярні відбитки 
структури (Willett et al., 2005), для вирішення задачі оцінки хімічної подібності та ідентифікації маркерів 
мутагенності. Після проведення розрахунків трьох типів відбитків структур для кожного ксенобіотика, 
оцінка подібності між парами – мутаген/не мутаген здійснювалась відповідно до метрик Танімото та 
Хемінга (Swamidass et al., 2005; Helma et al., 2021). Розглянутий в роботі підхід щодо оцінки подібності 
між хімічними сполуками найчастіше використовуються для вирішення подібних задач обчислювальної 
медичної хімії та хемоінформатики (Maggiora et al., 2014; Кисляк, 2023). Результати оцінки попарних 
відстаней між всіма мутагенами та не мутагенам зберігались у вигляді матриці. Останній етап 
реалізації системи виявлення структурних маркерів мутагенності Еймса був пов`язаний з пошуком та 
застосуванням ефективного алгоритму для візуалізації багатовимірних даних. Аналіз літературних 
джерел відповідно до даного напрямку досліджень дозволив обрати оптимальний алгоритм – t-SNE 
(T-розподіленого вкладення стохастичної близькості), що дозволяє візуалізувати багатовимірні дані 
(хімічні сполуки в просторі молекулярних відбитків) на площині, при цьому він має найкращу точність 
збереження простору сусідів у порівнянні з іншими методами (Orlov et al.,2025). У науковій праці (Challa 
et al., 2020) дослідники також використовують t-SNE в якості основного алгоритму для візуалізації 
даних з метою прогнозування тератогенності хімічних сполук з малою молекулярною масою, вплив 
яких може порушувати розвиток плода на ранніх етапах онтогенезу. Подібна методологія щодо 
зменшення розмірності даних з наступною візуалізацією у двовимірному просторі дескрипторів 
MolPrint2D та CDK була запропонована авторами статті (Helma et al., 2021) при дослідженні 
мутагенності пірилізидинових алкалоїдів.  

 
Результати та обговорення 
Результатом проведеного дослідження є розроблене програмне забезпечення, що дозволяє 

через візуалізацію у двовимірному просторі відбитків структури MACCS, RDkit та FCFP з 
урахуванням розрахованих індексів подібності для ксенобіотиків – потенційних мутагенів, що 
належать до п`яти структурних класів, визначати функціональні групи або підструктури, які можуть 
лежати в основі проявів їх мутагенності. Після завантаження програмного застосунку користувач має 
можливість обрати не тільки клас ксенобіотиків відповідно до особливостей будови їх молекулярного 
каркасу, але й тип відбитка структури (MACCS, RDkit та FCFP) та метрику оцінки подібності (Танімото 
та Хемінга). Відповідно до отриманих відбитків структури FCFP та розрахованих матриць відстаней 
на основі індекса Танімото, на рисунку 1 показані всі ксенобіотики, що належать до класу 
ароматичних гетерополіциклічних та ароматичних гетеромоноциклічних хімічних сполук (табл.1, 4 
клас). Зеленим кольором (рис.1) виділені хімічні сполуки, які відповідно до in vitro тесту Еймса не 
вважаються мутагенами. Червоний колір використовується для позначення ксенобіотиків, 
мутагенність яких була підтверджена експериментально на штамах Salmonella typhimurium. 

Досить важливим з наукової точки зору та для досягнення основної мети проведеного 
дослідження, є порівняння структурних формул ксенобіотиків з метою виявлення таких розбіжностей 
(або ідентифікації подібних функціональних груп), які можуть розглядатись в якості визначальних, з 
точки зору проявів їх мутагенності. Запропонована в роботі методологія ідентифікації маркерів 
мутагенності може бути реалізована відповідно до двох підходів. Перший – базується на порівнянні 
двох сполук - мутаген/не мутаген. При цьому функціональна група, яка зустрічається на рівні 
мутагена та відсутня у не мутагена може бути цікавою з точки зору формулювання гіпотези щодо 
проявів мутагенності певного ксенобіотика. Другий підхід дозволяє отримати інформацію про певні 
маркери мутагенності відповідно до порівняння структурних формул подібних між собою мутагенів. 
В такому випадку необхідно звертати увагу на функціональні групи або підструктури, що наявні на 
рівні кожної досліджуваної хімічної сполуки – мутагена. Для проведення зручного відбору 
ксенобіотиків за допомого системи ідентифікації структурних маркерів мутагенності Еймса 
реалізована можливість масштабування зображень результатів візуалізації. При цьому користувач 
має можливість сконцентрувати увагу на ксенобіотиках, між якими буде мінімальна відстань (рис 2.) 

На рис. 2, в якості демонстрації ефективності запропонованого підходу, показані результати 
порівнянь пари (мутаген/не мутаген), що дають змогу сформулювати гіпотезу щодо мутагенності 
хімічної сполуки з ID2011. Заміна OH групи на NO2 призвела до того, що ксенобіотик з ID6212 – не 
мутаген, перетворився на хімічну сполуку з ID 2011, що відповідно до in vitro тесту Еймса, є мутагеном.  
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Рис. 1. Візуалізація t-SNE даних ароматичних гетерополіциклічних та ароматичних гетеромоноциклічних 
хімічних сполук у просторі FCFP на основі розрахованих відстаней Танімото 
Fig. 1. Visualization of t-SNE data of aromatic heteropolycyclic and aromatic heteromonocyclic chemical 
compounds in FCFP space based on calculated Tanimoto distances 

 

 
 

Рис. 2. Структурні формули пари мутаген/не мутаген, що відносяться до класу гетеромоноциклічних та 
гетерополіциклічних сполук 
Fig. 2. Structural formulas of mutagen/non-mutagen pairs belonging to the class of heteromonocyclic and 
heteropolycyclic compounds 

 
Функціональна група NO2 може виступати в ролі такої, що визначає мутагенність хімічних сполук, що 
відносяться до класу гетеромоноциклічних та гетерополіциклічних сполук. Додатковим 
підтвердженням цієї гіпотези можуть бути результати порівняння подібних ксенобіотиків – мутагенів 
з ID2607,5706,5831,3871 (рис.3.). Можемо побачити, що кожний з чотирьох мутагенів містить 
функціональну групу NO2. Відповідно до результатів дослідження, що були опубліковані у науковій 
праці (Müller et al.,2006), має підтвердження сформульована нами гіпотеза щодо причинно-
наслідкових зв`язків між проявами мутагенності та наявністю групи NO2.  
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Рис. 3. Структурні формули ксенобіотиків – мутагенів, що відносяться до класу гетеромоноциклічних та 
гетерополіциклічних сполук 
Fig. 3. Structural formulas of xenobiotics – mutagens belonging to the class of heteromonocyclic and 
heteropolycyclic compounds 

 
Необхідно відмітити, що в рамках проведеного дослідження, нами не була поставлена задача 

щодо визначення всіх можливих функціональних груп та підструктур для кожного класу 
ксенобіотиків, що можуть бути пов`язані з мутагенністю. В нашій роботі була показана лише 
можливість застосування запропонованого в роботі підходу для отримання генетичної оцінки впливу 
факторів навколишнього середовища.  

Досить важливим результатом проведеного нами дослідження є сформульовані висновки 
щодо ефективності застосування різних типів молекулярних відбитків структур ксенобіотиків, 
відповідно до розробленої в роботі методики. Було показано, що використання різних відбитків 
структури, що відносяться до трьох класів, можуть мати суттєвий вплив на кінцевий результат 
моделювання. В цьому контексті відбитки структури MACCS мають певні недоліки, що пов`язані з 
особливостями збереження інформації про наявність функціональних груп, що можуть 
повторюватись. MACCS не враховує кількість однакових підструктур, що представлені на рівні 
молекули. В такій ситуації, при візуалізації матриць подібності для ксенобіотиків, що можуть бути 
близькими сусідами, з урахуванням розрахованих відстаней (Танімото, Хемінга), вони не будуть 
схожими з точки зору порівняння їх структурних формул. Така проблема не може сприяти 
ефективному пошуку маркерів проявів мутагенності. У науковій праці (Cortes-Ciriano, 2016) автор 
також акцентує увагу на недоліках застосування іншого відбитка структури – Моргана, що 
відноситься до класу циркулярних та використовується у дослідженні для вирішення задачі оцінки 
токсичності хімічних сполук, що можуть бути кандидатами на роль лікарських препаратів. Для 
дескрипторів FCFP та RDKIT, що належать до двох інших класів відбитків структури, відсутні 
недоліки, що характерні для MACCS. Для них була отримана однакова оцінка ефективності для 
вирішення задачі пошуку маркерів мутагенності.  

Проблему щодо ефективної ідентифікації структурних маркерів мутагенності намагалися 
вирішити Эшбі і Теннат ще у далекому 1988 році (Ashby, Tennant, 1988). Аналіз сучасних наукових 
праць, відповідно до даного напрямку досліджень, дозволяють зробити висновки про те, що 
незважаючи на велику кількість розроблених in silico методів та підходів (Kazius al., 2006; Shen al., 
2010; Lepailleur et al., 2013; Floris et al., 2017), проблема ефективного пошуку структурних 
попереджень мутагенності, у повній мірі, залишається ще не вирішеною. Необхідним є створення 
нових сучасних in silico методів та вдосконалення існуючих підходів для генетичної оцінки впливу 
факторів навколишнього середовища. В цьому контексті, вирішення нагальних питань токсикології, 
може бути здійснено з урахуванням досягнень в області сучасних інформаційних технологій, систем 
штучного інтелекту та хемоінформатики.  
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A system for identification of structural markers of Ames mutagenicity based on 
similarity of xenobiotic structure fingerprints 
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The article focuses on the assessment of the genotoxic potential of chemical compounds that may be released into the 
environment. The necessity of changing the basic vector of development of modern toxicology in view of the 
achievements in the field of computer science and information technology is proved. In the framework of the study, 
attention was focused on the in silico approach, which allows to draw conclusions about the genotoxicity of a chemical 
compound in accordance with the identified functional groups that may underlie the manifestations of mutagenicity. 
The Ames system for determining structural markers of mutagenicity was implemented in accordance with publicly 
available databases of chemical compounds (EFSA, Kazius/Bursi and Hansen). The initial number of the merged 
dataset was increased by mycotoxins, and duplicates were removed. For each xenobiotic presented in the dataset, the 
mutagenic potential was determined using the in vitro Ames test. In order to effectively identify functional groups that 
may be signals of mutagenicity, it was decided to divide the xenobiotics of the combined data set into five structural 
classes. Such an approach to the formation of homogeneous groups of xenobiotics that may exhibit potential genotoxic 
properties allows us to identify structural markers of Ames mutagenicity within each class of mutagens. To obtain 
reliable information on the presence of a certain functional group - mutagenicity signal, taking into account the studied 
structural class of xenobiotics, it was proposed to use distance matrices calculated for each mutagen/non-mutagen pair 
of the combined data set. The similarity between the compounds was evaluated using classical similarity evaluation 
metrics (Tanimoto and Heming) according to the calculated three types of molecular fingerprints for each xenobiotic. 
The last stage of the implementation of the Ames system for detecting structural markers of mutagenicity was 
associated with the search for and application of an effective algorithm for visualizing multidimensional data. The 
literature analysis allowed us to choose the optimal algorithm for solving this problem. The chosen algorithm (t-SNE) 
allows multidimensional data (distance matrices for all mutagens and non-mutagens) to be represented in two-
dimensional space. This visualization allows us to find all pairs (mutagen/non-mutagen) that have a sufficiently high 
similarity index and draw conclusions about the presence of certain functional groups that may underlie the 
manifestations of mutagenicity for each of the five structural classes of potential mutagens. It is quite interesting from 
the scientific point of view to analyze the effectiveness of using different types of structure fingerprints to identify 
structural warnings of Ames mutagenicity, which was carried out in the framework of this study. The result of the work 
is the developed software that allows determining structural markers of Ames mutagenicity based on the similarity of 
the structure fingerprints of chemical compounds represented in the combined data set. The possibility of using the 
proposed approach to solve the problem of finding cause-and-effect relationships between mutagenicity and the 
presence of certain functional groups in the structure of the studied xenobiotics is demonstrated. 
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