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Рассмотрена задача QSAR-моделирования, описана постановка задачи, которая скла-
дывается из двух самостоятельных подзадач:

∙ Задача построения матрицы Молекула-Дескриптор, ∙ Задача построения модели,
предсказывающей численное значение свойства для нового молекулярного графа (М-гра-
фа). Задача QSAR-моделирования поставлена как поиск зависимости между столбца-
ми матрицы Молекула-Дескриптори целевым признаком. Представлен способ топологиче-
ского построения дескрипторов и его вариации на основе маркирования вершин молеку-
лярных графов. Целью работы является исследование Метода Группового Учета Аргумен-
тов в качестве алгоритма прогнозирования свойств соединений и выявление его достоинств
и недостатков. В экспериментальной части получены результаты работы МГУА в задаче
классификации на различных выборках (BZR, COX-2, ER_LIT) с различными парамет-
рами алгоритма. Проведены эксперименты на сбалансированных выборках (прогнозиро-
вание на всей выборке) и на несбалансированных (прогнозирование в кластерах). Были
рассмотрены различные алгоритмы кластер-анализа, среди которых k-means (показывал
хороший результат, но был неустойчивым) и DBSCAN(устойчивый, всегда получался хотя
бы один “хороший” кластер).

В дальнейшем планируется реализовать модифицированный МГУА. Также планирует-
ся рассмотреть выборки со значительно большим числом молекул и применить описанные
методы на них.

Исследование выполнено при поддержке РФФИ - проект 19-07-00752 и Междисципли-
нарной научно-образовательной школы Московского университета «Мозг, когнитивные
системы, искусственный интеллект»
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