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МетаМета класифікаціїкласифікації

• Ідентифікація змінних (дескрипторів), які
Найкращім чином розділяють активні і
неактивні молекули

• Створення класифікаційного правила для розділення
систем на групи
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МетодМетод ФФіішерашера
лінійналінійна дискримдискриміінацнацііяя ((LDALDA)) попо 2 2 класамкласам

1938, Рональд Фішер

)d,...,d,d(x p21






j,i
jiji

j,i
jiji

aWa

aTa
)a(


 2211 dadaD

  
 






2

1

n

1m
jmjimiij ddddW

  
 






2

1

n

1m
jmjimiij ddddC

ijijij WCT 
max



6

АктивністьАктивність естрадіолівестрадіолів
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0)P(lg17.0Plg41.1089.049.1032.1 2
HBMO 

Енергія найнижчої вакантної МО (еВ).  розрахунок АМ1

Plg Ліпофільність  - Поляризовність (Å3)

Ефективність (LOO) = 91 %

Активність: 
Log(RBA) > 1.5

ДискримінантнийДискримінантний аналізаналіз
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МодельМодель поліканцерогенаполіканцерогена ЕшбіЕшбі
((AshbyAshby))

«структурні признаки Ешбі»
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«структурні признаки Ешбі»

МодельМодель поліканцерогенаполіканцерогена ЕшбіЕшбі
((AshbyAshby))
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РозповсюдженняРозповсюдження PAHPAH

• Неповне сгоряння палива
• Дизельні мотори
• Індустрія
• Згоряння дерева

Згідно Стокгольмскої конвенції РАН є постійними
органічними забруднювачами: 
• Тератогенність
• Мутагенність
• Kанцерогенність

Як потрапляють РАН в організм людини ?
• Їжа
• Повітря

Звідки беруться РАН в довколишньому середовищі ?
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МетаболізмМетаболізм PAHPAH вв організміорганізмі

P450 mono-oxygenase
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ЦитохромЦитохром РР450450
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АктивніАктивні областіобласті РАНРАН

F
K

B
L
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0)L(S2.4)K(S7.171.24 ee 

КанцерогеннаКанцерогенна активністьактивність конденсованихконденсованих
вуглеводніввуглеводнів

KL

Se – “суперделокалізовність” (індекс Фукуі) К і L області.

ДискримінантнийДискримінантний аналізаналіз

Местечкин М.М., Сивякова, Канцерогенная активность полициклических
Углеводородов (препринт Института Углехимии, Донецк.)
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ЛогістичнаЛогістична регресіярегресія
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•Логістична модель найбільш популярна бінарна модель
•Логістична модель
Відгук системи: 

Y = 1 (істина, да, активно)
Y = 0 (не істина, ні, неактивно)
В загальному випадку Y = [0 - 1]

•Логістична модель може бути узагальнена на випадок
більше ніж два відгуки (multinomial logistic regression model)

ЛогістичнаЛогістична регресіярегресія
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1j
jjjj 1ln)y1(lny)Lln(

dji – дескриптори
(j-номер молекули,
i- номер дескриптору)

відгук системы
(клас)

максимізація

ЛогістичнаЛогістична регресіярегресія

(calc)Y 
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L ln(L)

1 1 11 (1-1)(1-1)=1 1·1=1 0

0 0 00(0-0)(0-0)=1
½ 1 (1/2)1 (1-1/2)0=0.5 0.5·0.5 = 0.25 -1.386

½ 0 (1/2)0 (1-1/2)1=0.5

0 1 01 (1-0)(1-1)=0 0·0 = 0 -∞

1 0 10 (1-1)(1-0)=0

N y 1 yj j
j j

j=1

L= (1 )


 

ЛогістичнаЛогістична регресіярегресія

y (1 y)(1 )    y

- розраховані значення y
jj
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ЯкістьЯкість апроксимацапроксимаціїії
1. Процент вірно класифікованих систем, η
2. Логарифм функції правдоподібності, ln(L)
3. Інформаційний критерій, AIC=-2(ln(L)-2)
4. Коефіцієнт детермінації, R2

5. Урегульований (adjasted), R2

Процедура LOO

d1 d2 d3 …. dp Class
1
0
…

N
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МетодМетод НейроннНейроннихих мережмереж

Дендрити

Аксон

Нейрон

Аксон

СтруктураСтруктура нейронанейрона

В человеческом организме ~ 1015 нейронов
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ММодельодель НейронНейронаа
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ВВииххііднадна функцфункцііяя 
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ММодельодель НейронНейроноїої мережімережі
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Начальне наближенн W

Вычисляем
Функцию ошибки F

Вычисляем aj
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НавчанняНавчання НейронНейроноїої мережімережі
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