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МЕТОДИ ПОБУДОВИ
СТАТИСТИЧНИХ МОДЕЛЕЙ

• Метод наименьших квадратів (LS)
• Нелінійний метод наименьших квадратів (NLS)
• Неповний метод наименьших квадратів (PLS)
• Адитивні схеми (ADD)
• Порівнювальний аналіз молекулярних полей

(CoMFA)
• Дискримінаційний аналіз (DA)
• Факторний аналіз (FACTOR)
• Штучні нейронні мережі (NET) 
• Кластерний аналіз (CLSTR)

регрессія

Операционная система: DOS, WINDOWS, Linux.



Регресійні моделі біологічної
активності (BA)
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1)  Регресія лінійна (полілінійна)

....dadadaaBA 3322110 
2)  Регресія нелінійна
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4) Оцінка прогностичної здатності :   r, 

Live-one-out cross-validation (LOO) – процедура перекрестного оценивания

3)  Адитивні схеми

i Парціальні величини (інкременти)
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6 5 6 6X C H X C Haromatic : log P log P  

X RX RHaliphatic : log P log P  

Параметри замісників

HyperChem 6.0 DRAGON ACD/logPПрограми для розрахунку ліпофільності:

drug receptor

Теорія Хэнча
(Corwin Hansch, 1962)
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Регресійні моделі Біологічної
активності
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Билінійна модель (Kubiny)
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Валідація регресійних рівняннь
процедура Leave-One-Out (LOO)
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LUMO
50

1log 0.603 log P 0.33 E 1
IGC

    

2 2(N 239, R 0.8, Q 0.796, 0.335, F 476)     

токсичність набору ароматичних сполук по
відношенню до Tetrahymena pyriformis: (війчасті)

X

Y

Br
N
CH3

CH3

N,N-dimethyl-bromophenethylamines
(X,Y=H,F,Cl,Br,I,CH3)

Фунгістатична активність

82.746.115.1C/1log  



OCH3OH

O R

CH2
NH

Анальгетична дія
Похідних капсаіцину

R = H, Cl, NO2, CN, C6H5, N(CH3)2,  I,  NHCHO

50-logEC 1.137-0.068 MR,  R 0.726, Q 0.554 

50-logEC 0.770-0.815  R = 0.943,  Q = 0.877



pKa органічних кислот
15 одноосновных насичених кислот:
HCOOH, CH3COOH, C2H5COOH, C3H7COOH, (CH3)2CHCOOH,

CH3(CH2)3COOH, (CH3)2CHCH2COOH, (CH3)3CCOOH, CH2FCOOH, 

CH2ClCOOH, CH2BrCOOH, CH2ICOOH, CHCl2COOH, CCl3COOH, CF3COOH

805.0Q,852.0R,x35.9144.24pK 22
2a 

746.0Q,971.0R,x61.67x80.46x93.1908.1pK 22
321a 

заряд на кисні карбонільної групи (х1) 
заряд на кисні оксі-групи (х2), 
заряд на водні оксі-групи (х3),
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Оцінка прогностичної способности: r, 

Live-one-out cross-validation (LOO) –
процедура перехресного оцінювання

Адитивні схеми

i - Парціальні величини (інкременты)

Використовується для обчислення ліпофільностей (lgP), 
молекулярних рефракцій и т.ін.

Один із варіантів адитивного методу - Метод Фри-Вільсона
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Факторний аналіз.
(аналіз головних компонент)

відгук (Y)

X1

X2

X3

XN

.. .

NN2211y Xc.....XcXcYc 
Фактор:

Латентні змінні



pp2211 PCaPCaPCay  

РСi – фактори. Знаходяться з урахуванням факторної будови у

Неповний метод найменших квадратів

число об'єктів (молекул)  << число змінних (дескрипторів)

P << число об'єктів (молекул)

Partial Least-Squares / Projection on Latent Structures (PLS)

1) PCR - Регресія головних компонентів (факторів)

2) PLS - Регресія факторів з більшим внеском відгуку (у)
)y(PCa...)y(PCa)y(PCay pp2211 
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Активність естрадіолів (PLS)
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Comparative molecular field analysis (СoMFA)
порівняльний аналіз молекулярних полів
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Ui - Електростатичний
потенціал в точці

Si - cтерический потенциал
в точке
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PLS коефіциєнти

Електростатичні Стеричні



Дофамин (3,4-dihydroxyphenethylamine)- нейротрансміттер

OH

OH

NH2

Карта Електростатичного поля


