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СПИСОК УМОВНИХ ПОЗНАЧЕНЬ 

 

ELUMO найнижча незайнята молекулярна орбіталь 

EHOMO найвища зайнята молекулярна орбіталь 

V об’єм МакГована 

π диполяризовність / поляризовність 

q
‒
 найвищий формальний негативний заряд 

q
+
 найвищий формальний позитивний заряд атома водню 

εb ковалентна основність 

εa ковалентна кислотність 

µ хімічний потенціал 

ɳ хімічна твердість 

ω показник електрофільності 

А електронна спорідненість 

I потенціал іонізації 

ПМ прогностична модель 

−𝑙𝑜𝑔𝐿𝐶50 гостра токсичність 
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ВСТУП 

 

Актуальність теми. Токсичність хімічних речовин грає важливу роль 

у фармації, оскільки вона впливає на безпеку та ефективність лікарських 

засобів. Під час розробки та випробування нових препаратів важливо 

визначити їхню токсичність, тобто потенційні негативні ефекти на живий 

організм. Оскільки фармацевтичні засоби призначені для використання у 

лікувальних або профілактичних цілях, безпека та низька токсичність є 

високопріоритетними аспектами.  

Основні аспекти токсичності хімічних речовин у фармації включають: 

‒ абсорбцію та розподіл – як речовина абсорбується організмом та як 

вона розподіляється в органах та тканинах; 

‒ метаболізм – як хімічна речовина розщеплюється в організмі та які 

метаболіти утворюються;  

‒ екскрекція – як швидко та яким чином речовина виводиться з 

організму; 

‒ летальна доза – кількість речовини, яка може призвести до 

летального результату; 

‒ небажані ефекти та побічні реакції – ризики виникнення небажаних 

ефектів або побічних реакцій при використанні лікарського засобу.  

Фармацевтичні компанії проводять обширні токсикологічні 

випробування та клінічні дослідження, щоб оцінити безпеку нових 

препаратів перед тим, як вони надходять на ринок. Regulatory authorities, такі 

як FDA в США чи EMA в Європі, надають детальні вимоги щодо 

токсикологічних досліджень та етапів клінічних випробувань для 

забезпечення безпеки та ефективності лікарських засобів. 

Прогнозування токсичності хімічних речовин у фармації є важливим 

етапом при розробці нових лікарських засобів і має кілька ключових причин: 

1) забезпечення безпеки пацієнтів: прогнозування токсичності дозволяє 

визначити можливі ризики та небажані ефекти, що можуть виникнути при 
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застосуванні лікарського засобу. Це важливо для захисту здоров'я пацієнтів 

та мінімізації негативних впливів на їхній організм.  

2) ефективність розробки лікарських засобів: прогнозування 

токсичності дозволяє виробникам ліків уникнути витрат на розробку та 

тестування потенційно токсичних сполук, що може значно економити час і 

ресурси. 

3) дотримання стандартів безпеки: фармацевтична промисловість 

піддана строгим регулюванням стосовно безпеки та токсичності лікарських 

засобів. Прогнозування токсичності дозволяє виробникам відповідати 

вимогам регуляторів та стандартів. 

4) етичність досліджень: перед використанням хімічних речовин у 

клінічних випробуваннях на людях важливо відомо, що ці речовини пройшли 

попередні токсикологічні дослідження та є безпечними для людини в рамках 

визначених доз та режимів введення.  

5) оптимізація досліджень: прогнозування токсичності допомагає 

вибирати потенційні лікарські засоби, які мають більшу ймовірність пройти 

клінічні випробування та отримати дозвіл на виробництво.  

Усі ці аспекти сприяють покращенню ефективності процесу розробки 

лікарських препаратів та забезпеченню безпеки та якості лікування для 

пацієнтів. 

Мета і завдання дослідження. Мета дослідження – порівняти 

ефективність алгоритмів штучних нейронних мереж із методологією QSAR у 

вирішенні задач прогнозування токсичності хімічних речовин.  

Досягнення поставленої мети зумовлює вирішення наступних завдань: 

1) оцінити ефективність штучної нейронної мережі прямого поширення 

сигналу для прогнозування токсичності хімічних речовин без визначення 

оптимального числа нейронів прихованого шару. Приймати кількість 

прихованих нейронів рівною кількості фізико-хімічних параметрів, що 

використовувалися для її навчання; 



7 
 

2) оцінити прогностичну силу алгоритмів штучної нейронної мережі 

прямого поширення сигналу та радіально-базисної нейронної мережі щодо 

прогнозування токсичності хімічних речовин; 

3) порівняти ефективність алгоритмів штучних нейронних мереж із 

ефективністю методології QSAR.  

Предмет дослідження: параметри архітектури штучної нейронної 

мережі прямого поширення сигналу та радіально-базисної нейронної мережі 

та вплив різних наборів фізико-хімічних параметрів на ефективність їх 

навчання та прогностичну силу. 

Об’єкт дослідження: фізико-хімічні параметри хімічних речовин. 

Методи дослідження. Штучна нейронна мережа прямого поширення 

сигналу та радіально-базисна нейронна мережа для прогнозування 

токсичності хімічних речовин. Реалізацію вказаних алгоритмів штучних 

нейронних мереж виконано із застосуванням програмного комплексу Matlab 

R2023b (trial individual license 11937601). Статистичний аналіз для 

порівняння результатів, отриманих за допомогою алгоритмів штучних 

нейронних мереж, та результатів, наведених у літературі з використанням 

методології QSAR.  

Новизна та значення одержаних результатів. Встановлено, що 

алгоритм штучної нейронної мережі прямого поширення сигналу є 

ефективним методом прогнозування токсичності хімічних речовин навіть без 

встановлення оптимального числа нейронів. Достатньою кількістю 

прихованих нейронів є кількість дескрипторів, якими описані хімічні 

речовини. Це спрощує застосування алгоритму штучної нейронної мережі 

прямого поширення сигналу.  

Ефективність алгоритму штучної нейронної мережі прямого 

поширення сигналу для прогнозування токсичності хімічних речовин не 

уступає ефективності методології QSAR.  
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Алгоритм радіально-базисної нейронної мережі характеризується 

високою точністю навчання, але, водночас, він не здатний прогнозувати 

токсичність для нових для нього (не вивчених) хімічних речовин.  

Апробація результатів дослідження. Результати цієї роботи були 

представлені на Результати цієї роботи були представлені на VI 

Correspondence International Scientific and Practical Conference “Science of post-

industrial society: globalization and transformation processes”, December 8
th
, 

2023, Vinnytsia, Ukraine & Vienns, Austria. 

Публікації. Опубліковано статтю: Холоденко, І., & Пушкарьова, Я. 

(2023). ПРОГНОЗУВАННЯ ТОКСИЧНОСТІ ХІМІЧНИХ РЕЧОВИН ІЗ 

ЗАСТОСУВАННЯМ ШТУЧНОЇ НЕЙРОННОЇ МЕРЕЖІ ПРЯМОГО 

ПОШИРЕННЯ СИГНАЛУ. Grail of Science, (34), 380-384. 

Структура роботи: 41 сторінка, 3 розділи, 29 використаних джерел. 
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ВИСНОВКИ 

 

1. Штучна нейронна мережа прямого поширення сигналу є ефективним 

інструментом прогнозування токсичності хімічних речовин на основі набору 

фізико-хімічних дескрипторів. 

2. Результативність прогнозування токсичності хімічних речовин за 

допомогою нейронної мережі прямого поширення сигналу та математичних 

моделей QSAR є співставними.  

3. Радіально-базисна мережа не придатна для прогнозування 

токсичності хімічних речовин. Вона відтворює вивчену інформацію на 100%, 

але не здатна її застосувати для прийняття рішень стосовно нових даних.  
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Introduction. The toxicity of chemicals plays an important role in pharmacy 

because it affects the safety and efficacy of medicinal products. During the 

development and testing of new drugs, it is important to determine their toxicity, 

that is, potential negative effects on a living organism. Since pharmaceuticals are 

intended for therapeutic or prophylactic use, safety and low toxicity are high 

priority aspects. Pharmaceutical companies conduct extensive toxicology tests and 

clinical trials to assess the safety of new drugs before they enter the market.  

The purpose of the study is to compare the effectiveness of algorithms of 

artificial neural networks with the QSAR methodology in solving the problems of 

predicting the toxicity of chemical substances. 

Materials and methods. Feedforward artificial neural network and radial 

basis neural network for prediction of toxicity of chemical substances. Statistical 

analysis for comparison of results obtained using artificial neural network 

algorithms and results reported in the literature using QSAR methodology. 

Results. The data set included 325 chemical substances characterized by 9 

physicochemical parameters: baseline toxicity chemicals (118 chemicals), less 

inert chemicals (79 chemicals), reactive chemicals (128 chemicals).  

The obtained results indicate that the radial basis network is not suitable for 

predicting the toxicity of chemical substances.  

The forward signal propagation neural network gives adequate and effective 

results in predicting the toxicity of chemicals at the level of predictive QSAR 

models. 



41 
 

Conclusion. The artificial neural network of direct signal propagation is an 

effective tool for predicting the toxicity of chemical substances based on a set of 

physicochemical descriptors. 

The effectiveness of predicting the toxicity of chemical substances using 

forward signal propagation neural network and mathematical QSAR models are 

comparable. 

The radial-basis network is not suitable for predicting the toxicity of 

chemical substances. It reproduces the learned information 100%, but is not able to 

apply it to make decisions about new data. 


