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Ïîèñê êîëè÷åñòâåííûõ êîððåëÿöèé "ñòðóêòóðà-ñâîéñòâî"õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé (QSAR-
çàäà÷à, çàäà÷à ¾ñòðóêòóðà-ñâîéñòâî¿) [1] � îäíî èç íàèáîëåå èíòåíñèâíî ðàçâèâàþùèõ-
ñÿ â íàñòîÿùåå âðåìÿ íàïðàâëåíèé òåîðåòè÷åñêîé õèìèè. Çàäà÷à ¾ñòðóêòóðà-ñâîéñòâî¿
çàêëþ÷àåòñÿ â ïîèñêå çàâèñèìîñòåé ìåæäó ñòðóêòóðîé õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé è èõ
ôèçèêî-õèìè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè è áèîëîãè÷åñêîé àêòèâíîñòüþ. Ðåøåíèå çàäà÷è ¾ñòðóêòóðà-
ñâîéñòâî¿ ïîçâîëÿåò ïðîèçâîäèòü ñèíòåç õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé ñ îïðåäåëåííûìè íóæ-
íûìè ñâîéñòâàìè áåç ëèøíèõ çàòðàò âðåìåíè è ñðåäñòâ.

Öåëüþ ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà ýôôåêòèâíûõ àëãîðèòìîâ äëÿ àíàëèçà áàç äàí-
íûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé è ïðîãíîçèðîâàíèÿ èõ áèîëîãè÷åñêîé àêòèâíîñòè, à òàêæå
ïðèìåíåíèå è îöåíêà ïðîãíîñòè÷åñêîé ñïîñîáíîñòè ïîñòðîåííûõ àëãîðèòìîâ íà êîí-
êðåòíûõ âûáîðêàõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé.

Òðàäèöèîííî ðåøåíèå çàäà÷è ¾ñòðóêòóðà-ñâîéñòâî¿ ðàçáèâàåòñÿ íà íåñêîëüêî ýòà-
ïîâ, ïåðâûé èç êîòîðûõ çàêëþ÷àåòñÿ â âûáîðå ïðèçíàêîâîãî ïðîñòðàíñòâà è ïðåäñòàâ-
ëåíèè ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð â âèäå âåêòîðîâ çíà÷åíèé äåñêðèïòîðîâ [2], íà âòîðîì
ýòàïå îñóùåñòâëÿåòñÿ ïîèñê ôóíêöèîíàëüíîé çàâèñèìîñòè ìåæäó çíà÷åíèÿìè äåñêðèï-
òîðîâ è èçâåñòíîé àêòèâíîñòüþ ñîåäèíåíèé. Â ðåçóëüòàòå ïðîâåäåíèÿ ïåðâîãî ýòàïà
îáó÷àþùàÿ âûáîðêà ïðåäñòàâëÿåòñÿ ìàòðèöåé ¾ìîëåêóëà-äåñêðèïòîð¿, è òàêèì îáðà-
çîì çàäà÷à ¾ñòðóêòóðà-ñâîéñòâî¿ ñâîäèòñÿ ê êëàññè÷åñêîé çàäà÷å ðàñïîçíàâàíèÿ îáðà-
çîâ. Îäíàêî â çàâèñèìîñòè îò âûáîðà ïðèçíàêîâîãî ïðîñòðàíñòâà ðàçìåðíîñòü ìàòðèöû
¾ìîëåêóëà-äåñêðèïòîð¿ ìîæåò îêàçàòüñÿ ñëèøêîì áîëüøîé, ÷òî çàòðóäíÿåò ïðèìåíå-
íèå àëãîðèòìîâ ðàñïîçíàâàíèÿ îáðàçîâ. Äëÿ ðåøåíèÿ ýòîé çàäà÷è îáû÷íî ïðèìåíÿþò
ðàçëè÷íûå ìåòîäû îòáîðà èíôîðìàòèâíûõ äåñêðèïòîðîâ.

Â ðàáîòå ïðåäëîæåí àëüòåðíàòèâíûé ïîäõîä ê ðåøåíèþ çàäà÷è, îñíîâàííûé íà
èñïîëüçîâàíèè kernel-ìåòîäîâ [3], ïîçâîëÿþùèõ îïèñûâàòü íå ñàìè îáúåêòû îáó÷àþ-
ùåé âûáîðêè, à âçàèìîñâÿçü îáúåêòîâ ìåæäó ñîáîé èëè ìåðó èõ ñõîäñòâà. Ñóùåñòâåí-
íûì ïðåèìóùåñòâîì kernel-ìåòîäîâ ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü ïåðåõîäà ê ïðèçíàêîâûì
ïðîñòðàíñòâàì áîëüøåé ðàçìåðíîñòè, â êîòîðûõ ôóíêöèîíàëüíàÿ çàâèñèìîñòü ìåæäó
ñòðóêòóðîé è ¾âíåøíèì¿ ñâîéñòâîì îáúåêòà ìîæåò áûòü âûðàæåíà ëèíåéíî. Ïðè ýòîì
ïåðåõîä ê ïðîñòðàíñòâó áîëüøîé ðàçìåðíîñòè íå ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ âû÷èñëèòåëü-
íîé ñëîæíîñòè ïîñòðîåíèÿ ìîäåëè. Ñëåäóåò âûäåëèòü äâà ïîäõîäà kernel-ìåòîäîâ: îäèí
èç íèõ ñâÿçàí ñ ðàáîòîé â ïðèçíàêîâîì ïðîñòðàíñòâå (ò.å. ïîñëå ïðåäñòàâëåíèÿ îáúåêòîâ
â âèäå âåêòîðîâ çíà÷åíèé äåñêðèïòîðîâ) è ïðè ïîìîùè ðàçëè÷íûõ kernel-ôóíêöèé ïîç-
âîëÿåò óñòàíîâèòü âçàèìîñâÿçè ìåæäó îáúåêòàìè; âòîðîé ïîäõîä îñíîâàí íà áåñïðèçíà-
êîâîì ñðàâíåíèè ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð. Âíå çàâèñèìîñòè îò ïîäõîäà âñÿ èíôîðìàöèÿ
îá îáó÷àþùåé âûáîðêå, íåîáõîäèìàÿ äëÿ äàëüíåéøåãî ïîñòðîåíèÿ ìîäåëè, ñîäåðæèòñÿ
â ñèììåòðè÷íîé êâàäðàòíîé ìàòðèöå ñ ðàçìåðíîñòüþ, ðàâíîé ðàçìåðíîñòè îáó÷àþùåé
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âûáîðêè. Äàëåå ê ïîëó÷åííîé ìàòðèöå ìîãóò ïðèìåíÿòüñÿ kernel-ìîäèôèêàöèè ðàçëè÷-
íûõ àëãîðèòìîâ àíàëèçà äàííûõ, òàêèõ êàê ìåòîä ãëàâíûõ êîìïîíåíò, ìåòîä îïîðíûõ
âåêòîðîâ, àëãîðèòìû êëàñòåðèçàöèè è äðóãèå.

Â ðàáîòå èññëåäóåòñÿ ïðèìåíèìîñòü kernel-ìåòîäîâ ê îïèñàíèþ õèìè÷åñêèõ ñîåäè-
íåíèé â öåëÿõ ïîèñêà çàâèñèìîñòè ¾ñòðóêòóðà-ñâîéñòâî¿, ðàññìàòðèâàþòñÿ êàê ïðè-
çíàêîâûå, òàê è áåñïðèçíàêîâûå ïîäõîäû ê ïîñòðîåíèþ ìîäåëåé. Ïðîâîäÿòñÿ âû÷èñ-
ëèòåëüíûå ýêñïåðèìåíòû íà âûáîðêàõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé, â ÷àñòíîñòè, ïðîèçâîä-
íûõ ìîëåêóë áåòóëèíà, ïðîÿâëÿþùèõ â ýêñïåðèìåíòå ïðîòèâîîïóõîëåâóþ àêòèâíîñòü.
Ñòðóêòóðíûå ôîðìóëû è äàííûå î íàëè÷èè èëè îòñóòñòâèè àêòèâíîñòè âåùåñòâ èçâëå-
÷åíû èç Áàçû äàííûõ ïî ïðîòèâîîïóõîëåâûì âåùåñòâàì Ðîññèéñêîãî Îíêîëîãè÷åñêîãî
íàó÷íîãî öåíòðà èì. Í.Í. Áëîõèíà ÐÀÌÍ. Ñ ïîìîùüþ ïîñòðîåííûõ àëãîðèòìîâ óäàåòñÿ
âûäåëèòü ñîåäèíåíèÿ, ïðåäïîëîæèòåëüíî îáëàäàþùèå àêòèâíîñòüþ è ðåêîìåíäîâàííûå
äëÿ ñèíòåçà.
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