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СПИСОК УМОВНИХ ПОЗНАЧЕНЬ 

 

µ дипольний момент 

α поляризовність 

sum (N) сума зарядів атомів Нітрогену 

sum (O) сума зарядів атомів Оксигену 

sum (H) сума зарядів атомів Гідрогену, зв’язаних з атомами Оксигену та 

Нітрогену 

MSE середньоквадратична похибка 

FFN нейронна мережа прямого поширення сигналу 

CNN каскадна нейронна мережа 

FFTD динамічна нейронна мережа 
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ВСТУП 

 

Актуальність теми. Молекулярні властивості поглинання, розподілу, 

метаболізму та виведення є вирішальними для розробки лікарського засобу. 

Розробка багатьох потенційних ліків була припинена через їхню погану 

абсорбцію. 

Проникність лікарських засобів вказує їх на здатність проникати через 

біологічні бар'єри для досягнення своєї цільової дії. Цей показник грає 

важливу роль у визначенні ефективності лікарських засобів та їхньої 

здатності досягти потрібних тканин чи клітин. 

Проникність може бути різною для різних типів лікарських засобів і 

залежить від їхньої хімічної структури, фізико-хімічних властивостей та 

призначення. Для того щоб лікарський засіб був ефективним, важливо, щоб 

він міг проникати через бар'єри, такі як шкіра, слизові оболонки, 

гематоенцефалічний бар'єр та інші. 

Проникність може бути покращена за допомогою різних стратегій, 

таких як використання специфічних носіїв, модифікація хімічної структури 

препарату або розробка нових технологій доставки ліків. 

Це важливий аспект досліджень у фармацевтиці, оскільки забезпечення 

ефективності доставки лікарських засобів допомагає покращити їхню 

терапевтичну дію і зменшити можливі побічні ефекти. 

Клітини Caco-2 на даний момент є найбільш використовуваним 

інструментом in vitro для прогнозування потенційної пероральної абсорбції 

нових ліків.  

Мета і завдання дослідження. Мета дослідження – оцінити 

ефективність алгоритмів штучних нейронних мереж для прогнозування 

проникності потенційних лікарських речовин. 

Завдання дослідження: 

1) реалізувати алгоритми штучної нейронної мережі прямого 

поширення сигналу, каскадної нейронної мережі та динамічної нейронної 
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мережі, а також для кожної з них визначити оптимальне число прихованих 

нейронів; 

2) оцінити ефективність реалізованих алгоритмів штучних нейронних 

мереж для вирішення задач прогнозування проникності лікарських засобів 

шляхом порівняння прогнозованих результатів із результатами, знайденими в 

літературних джерелах; 

3) зробити рекомендації щодо вибору штучної нейронної мережі для 

вирішення поставленої задачі. 

Предмет дослідження: архітектура різних алгоритмів штучних 

нейронних мереж та їх прогностична ефективність. 

Об’єкт дослідження: молекулярні дескриптори лікарських речовин.  

Методи дослідження. Штучна нейронна мережа прямого поширення 

сигналу, каскадна нейронна мережа та динамічна нейронна мережа для 

прогнозування проникності потенційних лікарських засобів. Перераховані 

алгоритми штучних нейронних мереж реалізовано із застосуванням 

програмного комплексу Matlab R2023b (trial individual license 11937601). 

Новизна та значення одержаних результатів. Встановлено, що по 

ефективності прогнозування проникності лікарських речовин реалізовані 

алгоритми штучних нейронних мереж можна розташувати у такому порядку 

зменшення їх прогностичної сили: нейронна мережа прямого поширення 

сигналу > динамічна нейронна мережа > каскадна нейронна мережа.  

Також отримані результати дозволяють зробити такі припущення: 

‒ каскадна нейронна мережа та мережа прямого поширення сигналу 

схильні прогнозувати занижені значення проникності лікарських речовин; 

‒ динамічна нейронна мережа схильна прогнозувати завищені значення 

проникності лікарських речовин. 

Апробація результатів дослідження. Результати цієї роботи 

опубліковані у журналі «UNIVERSUM», № 03, ГО «Молодіжна наукова 

ліга». 
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ВИСНОВКИ 

 

1. Проведене порівняння ефективності різних алгоритмів штучних 

нейронних мереж для прогнозування проникності лікарських речовин на 

основі молекулярної структури сполук дозволяє рекомендувати для 

вирішення такого типу прогностичного завдання саме нейронну мережу 

прямого поширення сигналу. 

2. Алгоритми каскадної та динамічної нейронних мереж не можна 

рекомендувати для ефективного прогнозування проникності потенційних 

лікарських речовин, оскільки каскадна нейронна мережа схильна 

прогнозувати занижені значення проникності лікарських речовин, а 

динамічна нейронна мережа схильна прогнозувати завищені значення 

проникності лікарських речовин.  

3. Отримані результати можуть бути корисними на перших етапах 

дизайну потенційних лікарських препаратів в якості доповнення та 

уточнення до існуючих моделей прогнозування проникності лікарських 

речовин.  
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Introduction. Penetration of drugs indicates the ability of drugs to penetrate 

barriers in the body to achieve their intended effect. This indicator plays an 

important role in determining the effectiveness of drugs and their ability to reach 

the desired tissues or cells. 

Penetration may be different for different types of drugs and depends on 

their chemical structure, physicochemical properties and purpose. In order for the 

drug to be effective, it is important that it can penetrate barriers such as the skin, 

mucous membranes, the blood-brain barrier, and others, and deliver the active 

component to where it is needed. 

This is an important aspect of research in pharmaceuticals, as ensuring the 

efficiency of drug delivery helps to improve their therapeutic effect and reduce 

possible side effects. Caco-2 cells are currently the most used in vitro tool to 

predict the potential oral absorption of new drugs. 

Materials and methods. Feedforward artificial neural network, cascade 

neural network and dynamic (time-delay) neural network for prediction of 

permeability of medicines substances. 

Results. The studied dataset included 87 drug molecules characterized by 

five descriptors: dipole moment (µ), polarizability (α), sum of charges of Nitrogen 

atoms (sum (N)), sum of charges of Oxygen atoms (sum (O)), the sum of charges 

of Hydrogen atoms bound to Oxygen and Nitrogen atoms (sum (H)). 

It was determined the optimal number of hidden neurons for each type of 

artificial neural networks.  
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Conclusion. The conducted comparison of the effectiveness of different 

algorithms of artificial neural networks for predicting the permeability of 

medicinal substances based on the molecular structure of compounds allows us to 

recommend the neural network of direct signal propagation for solving this type of 

prognostic task. 

Algorithms of cascade and dynamic neural networks cannot be 

recommended for effective prediction of the permeability of potential medicinal 

substances, because the cascade neural network tends to predict underestimated 

values of the permeability of medicinal substances, and the dynamic neural 

network tends to predict overestimated values of the permeability of medicinal 

substances. 

The obtained results can be useful in the first stages of the design of 

potential drugs as a supplement and clarification to the existing models for 

predicting the permeability of medicinal substances. 


