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The research is focused on utilizing packing problems to study structures of 

therapeutic nanocomplexes. Packing groups of objects (molecules) within a 

given volume is considered, taking into account allowable distances between 

core and orbit components. A mathematical model is provided as a mixed 

integer nonlinear programming problem. This problem is aimed at achieving 

maximum therapeutic efficiency. The work holds substantial potential for 

enhancing treatment methodologies and broadening the application of 

mathematical modeling in the field of medical sciences. 

 

Макро-, мікро- і наносистеми, створені з сучасних біосумісних мате-

ріалів і з’єднані з лікарською формою, застосовуються для лікування важ-

ких захворювань, включаючи діабет, астму, пухлини різної етіології та ін. 

Метою появи таких систем доставки ліків є поліпшення фармакокинетики 

і фармакодинаміки ліків, запобігання токсичності, імуногенності систем 

для ліпшої терапевтичної ефективності [1, 2]. 

Нанокомплекси, які мають одну центральну молекулу (CO – core 

component) з іншими молекулами (OC – orbit components), що обертаються 

навколо неї, належать до категорії координаційних комплексів. Вони скла-

даються з центрального атома або йону, який з’єднаний з групою атомів, 

йонів, молекул [3]. 

У цій роботі розроблено математичну модель для оптимізації паку-

вання груп об’єктів (нанокомплексів). Нехай є набір об’єктів, які є спро-

щеною моделлю нанокомплексу: ,  1,2,..., .  i i iC F D i N  Тут iF  – куля з 

радіусом r, яка є спрощеною моделлю молекули (CO), iD  – куля з радіусом 

R r, яка є спрощеною моделлю молекули (OC), що обертається на заданій 

відстані навколо центрального об’єкта за визначеною орбітою. 

Нехай ( , , )i i i iv x y z  – координати центру кулі ,  1,2,..., .iF i N  Поло-

ження кулі iD  відносно кулі iF  визначається двома кутами 0    i  та 

0 2   i . Нехай ( , , )i di di diu x y z  – координати центру кулі iD , тоді 

sin cos   di i i ix x , sin sin   di i i iy y , cos  di i iz z , де 

  r R,  – відстань між кулями iD  та iF ,  {1,2,..., }i N . Також задано 

мінімально допустимі відстані  f  між кожною парою куль iF  та d між ко-
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жною парою куль iD . Нанокомплекси можуть вільно рухатися в паралеле-

піпеді 3{ :  0 ,  0 ,  0 }       P X x l y w x h . 

Задача. Знайти максимальну кількість об’єктів *n N  із заданого на-

бору ,  1,2,..., ,iC i N  які можна розмістити в паралелепіпеді P з урахуван-

ням обмежень на відстані  f  та d. 

Математична модель задачі має такий вигляд: 
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де ( , , ) 1  i i i iH v , якщо ( , , ) 0,   i i i iv  та  ( , , ) 0  i i i iH v , якщо 

( , , )<0  i i i iv . Тут ( , , )  i i i iv  – phi-функція об’єктів iC  та 3*= \ intP P, 

яка описує умову включення iC  до P, ( , , , , , )    ij i i i j j jv v  – псевдонор-

малізована phi-функція об’єктів iC  та jC , яка описує їхнє розміщення з 

урахуванням обмежень на відстані між компонентами нанокомплексу. 

Для розв’язання задачі пакування (1)–(2) може бути застосовано метод 

декомпозиції [4] та сучасні розв’язувачі для пошуку локальних екстремумів. 

Побудовану математичну модель може бути використано для дослі-

дження та вдосконалення терапевтичних нанокомплексів C60-Dox [5]. 
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