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Применение методики консенсуса 

ансамблей искусственных нейронных 

сетей для выявления зависимости 

между квантово-химическими 

параметрами и NHE-1 ингибирующей 

активностью циклических гуанидинов
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 Точность консенсусного ансамблевого 

прогноза существенно выше точности 

прогноза с  использованием ансамблей 

нейросетей по отдельности.

 Гуанидин-центрированные электронные 

параметры позволяют выполнять QSAR-

анализ для любых структур ,

содержащих гуанидиновый фрагмент.
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 В ы п о л н я л с я  с р е д и  7 9  

э к с п е р и м е н т а л ь н о  

и з у ч е н н ы х  в  к о н ц е н т р а ц и и  

1 0 - 8 M п р о и з в о д н ы х  

ц и к л и ч е с к и х  г у а н и д и н о в

м е т о д о м  k - с р е д н и х .

 О п р е д е л е н о  т р и  к л а с т е р а :

в ы с о к о - ,  у м е р е н н о - и  

н и з к о - а к т и в н ы х  

с о е д и н е н и й .
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В качестве независимых 

переменных 

использовали суммарные 

заряды 0-7 окружения 

углеродного атома 

гуанидинового фрагмента 

Q0-Q7.  

Заряды на атомах 

рассчитывали методом 

AM1 в программе 

HyperChem 8.0.
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Нейросетевое моделирование проводили в 

программе Statistika8.0, архитектура сети –

многослойный перцептрон MLP. 



При моделировании задавалось 5  вариантов 

сэмплинга с объемами обучающей-тестовой-

валидационной выборок 60-20-20%.
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Для каждого варианта сэмплинга

программой рассчитывалось 500 

сетей,  затем осуществлялся 

автоматический отбор 100 наиболее 

адекватных,  из  которых по 

совокупности точности обучения,  

тестирования и валидации

выбирались 5  лучших,  для которых 

проводили оценку точности на 

объединенной выборке.  
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Прогноз  уровня активности новых 

соединений выполняли на основе простого 

консенсуса 5  прогнозных оценок,  

полученных на 5  ансамблях,  каждый из  5  

нейросетей .
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Результаты:

 Точность прогноза выраженной NHE-1 

ингибирующей активности:

средняя по ансамблям

F0=89.5%, Fa=95.7%, Fn=77.8%;

консенсусного ансамблевого прогноза

F0=93.6%, Fa=100%, Fn=81.5%.
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Результаты:

 По прогнозу отобраны и 

экспериментально изучены 13 новых 

производных циклических гуанидинов.

 Все 13 веществ в эксперименте 

показали выраженную NHE-1 

ингибирующую активность.
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В ы в о д ы  

 Построена консенсусная ансамблевая 

нейросетевая квантово-химическая 

QSAR-модель для поиска ингибиторов 

Na+/H+обменника среди циклических 

гуанидинов, точность которой 

существенно превышает точность 

отдельных нейросетей. 

 Модель показала высокую 

эффективность в направленном поиске 

новых NHE-1 ингибиторов.
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