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Цель:

построение методами искусственных нейронных 

сетей и квантовой химии QSAR-модели для 

прогноза активности разрывателей поперечных 

сшивок гликированных белков.



Задачи

• Поиск модели для прогнозирования CLB-
активности по общим квантово-химическим
параметрам

• Определение возможности её использования
для структурно разнородных соединений



Материалы и методы
• CLB-активность 81 структурно-разнородного

соединения в концентрации 10-3M

• Кластеризация методом k-средних на 3 класса

активности

• Методом PM7 рассчитаны квантово-химические

параметры: E, H, EНОМO и ELUMO, EHOMO-LUMO



Нейросетевое моделирование
• Проводили в программе Statistika 10.

• Параметры генерации сетей: многослойный 

перцептрон MLP, случайный сэмлинг с объемами 

выборок 70-15-15%, 500 генерируемых сетей, 
автоматический 

отбор 100 

адекватных, из 

которых 

выбиралась одна 

лучшая



Характеристика полученных сетей

Удовлетворительной модели для выраженной 

активности (>6.6%) получено не было.

Для наличия активности (>0%) найдена лучшая 

модель с архитектурой MLP 5-9-2 (Tanh-Softmax)



Точность указанной модели составила 94,7%, 91.6%, и 

83,3% на обучающей, тестовой и валидационой

выборках, соответственно. 

На объединенной 

выборке точность 

прогноза 

составила 

Fo=89,6%, 

Fa=94,23%, 

Fn=92,6%;
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Выводы

• Показана возможность прогнозирования 
CLB-активности по квантово-химическим 
параметрам

• Построена нейросетевая квантово-
химическая QSAR-модель для поиска 
наличия CLB-активности у структурно 
разнородных соединений
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