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Conclusion  
The competency-based approach is a forward-looking strategy that aligns 

pharmaceutical education with the needs of a modern, dynamic healthcare 
environment. By emphasizing demonstrable skills and real-world application, 
CBE enhances the teaching and learning of physico-chemical methods of 
analysis. As Ukrainian and international institutions continue to embrace this 
model, they pave the way for a more responsive, effective, and globally aligned 
educational system. Emphasizing lifelong learning, interdisciplinary integration, 
and digital innovation ensures that future pharmacists are well-equipped for 
the challenges and opportunities of the 21st-century pharmaceutical landscape.
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ХЕМОМЕТРИЧНІ МЕТОДИ У СУЧАСНІЙ ФАРМАЦІЇ

У фармацевтичній галузі хемометричні методи набувають дедалі 
більшого значення. Це алгоритми математичної та статистичної об- 
робки даних, що дозволяють обґрунтовано аналізувати значні обсяги  
експериментальної інформації1. Їх застосування сприяє оптимізації 
процесів контролю якості, розробки нових лікарських форм та удос- 
коналенню аналітичних методик2. Завдяки здатності виявляти прихо-
вані закономірності, будувати прогностичні моделі та зменшувати ви-

1 Холін, Ю. В., Пушкарьова, Я. М., Пантелеймонов, А. В., & Некос, А. Н. (2016). Хемометричні методи в розв’язанні 
задач якісного хімічного аналізу та класифікації фізико-хімічних даних.

2 Biancolillo, A., & Marini, F. (2018). Chemometric methods for spectroscopy-based pharmaceutical analysis. Frontiers in 
chemistry, 6, 576.
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трати часу й ресурсів, хемометричні підходи стали важливою складо- 
вою прикладної фармацевтичної практики на всіх етапах життєвого 
циклу лікарських засобів3. 

Хемометричні методи забезпечують точний і об’єктивний аналіз 
ключових характеристик препаратів, таких як якість, стабільність, 
біодоступність, безпечність тощо4. Вони відкривають нові можливості 
для встановлення глибших взаємозв’язків між фізико-хімічними 
властивостями лікарських засобів і їх терапевтичними ефектами5.

Успішне впровадження хемометрії у фармацевтичну діяльність стало 
можливим завдяки розвитку обчислювальних підходів, що дозволяють 
виявляти структурні закономірності, класифікувати дані, будувати 
прогностичні моделі та оптимізувати експериментальні процеси6. 
До найбільш поширених хемометричних алгоритмів належать метод 
головних компонент, PLS-регресія, метод опорних векторів, Random For-
est, кластерний аналіз і штучні нейронні мережі. 

Метод головних компонент (Principal Component Analysis, PCA)

Метод головних компонент застосовується у фармацевтичних 
дослідженнях для зменшення розмірності даних без втрати суттєвої 
інформації. PCA трансформує корельовані змінні у нові некорельовані 
(головні компоненти), що дозволяє виявити основні фактори варіації у 
багатовимірних наборах даних7.

PCA демонструє високу результативність у контролі якості при 
класифікації лікарських засобів за спектральними профілями, виявленні 
фальсифікатів, оцінці стабільності форм тощо. Також він є корисним ін-
струментом для обробки даних УФ-, ІЧ-, ЯМР- та Раман-спектроскопії8. 

3 El-Gindy, A., & Hadad, G. M. (2012). Chemometrics in pharmaceutical analysis: an introduction, review, and future 
perspectives. Journal of AOAC International, 95(3), 609-623.

4 Singh, I., Juneja, P., Kaur, B., & Kumar, P. (2013). Pharmaceutical applications of chemometric techniques. International 
Scholarly Research Notices, 2013(1), 795178.

5 Pawar, H. A., & Kamat, S. R. (2014). Chemometrics and its application in pharmaceutical field.  J. Phys. Chem. 
Biophys, 4(6), 169.

6 Pushkarova, Y., Zaitseva, G., & Kaliuzhenko, A. (2023, September). Classification of Residual Solvents by Risk Assessment 
Using Chemometric Methods. In  2023 13th International Conference on Advanced Computer Information Technologies 
(ACIT) (pp. 562-565). IEEE.

7 Mertler, C. A., Vannatta, R. A., & LaVenia, K. N. (2021).  Advanced and multivariate statistical methods: Practical 
application and interpretation. Routledge.

8 Becht, A., Schollmayer, C., Monakhova, Y., & Holzgrabe, U. (2021). Tracing the origin of paracetamol tablets by near-
infrared, mid-infrared, and nuclear magnetic resonance spectroscopy using principal component analysis and linear 
discriminant analysis. Analytical and bioanalytical chemistry, 413, 3107-3118.
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PLS-регресія (Partial Least Squares, PLS)

Метод часткових найменших квадратів дозволяє будувати моделі 
залежності між структурними або спектральними дескрипторами та 
залежною змінною (наприклад, фармакологічною активністю). PLS ефек-
тивно працює зі корельованими, надлишковими або неповними даними9. 
Цей метод активно використовується для побудови QSPR (Quantitative 
Structure-Property Relationship) та QSAR (Quantitative Structure-Activity Re-
lationship) моделей, що дають змогу прогнозувати властивості нових сполук 
ще на етапі in silico аналізу (водної розчинності10, біодоступності11 тощо). 

PLS також застосовується для валідації біоаналітичних методів, зо-
крема в хроматографії12 та спектроскопії13, дозволяючи зменшити вплив 
шуму та покращити точність кількісного визначення активних речовин у 
біологічних матрицях14. 

Метод опорних векторів (Support Vector Machine, SVM)

Метод опорних векторів є дієвим інструментом для задач класифікації 
та регресії, особливо в умовах великої розмірності даних. Основна ідея 
методу полягає в пошуку гіперплощини, яка найкраще розділяє дані на 
різні класи, максимізуючи відстань між найближчими точками кожного 
класу (опорними векторами)15. 

SVM застосовується для класифікації препаратів за біофармацев- 
тичними характеристиками (наприклад, відповідно до Biopharmaceu-
tics Classification System16 або Biopharmaceutical Drug Disposition Clas- 

9 Evermann, J., & Rönkkö, M. (2023). Recent developments in PLS.  Communications of the Association for Information 
Systems, 52(1), 663-667.

10 Cao, D. S., Xu, Q. S., Liang, Y. Z., Chen, X., & Li, H. D. (2010). Prediction of aqueous solubility of druglike organic compounds 
using partial least squares, back-propagation network and support vector machine. Journal of chemometrics, 24(9), 584-595.

11 Pushkarova, Y., & Tymchenko, I. (2024). Prediction of oral drug bioavailability based on chemical structure. Сучасна 
медицина, фармація та психологічне здоров’я, 104.

12 Vetapalem, R., Yejella, R. P., & Atmakuri, L. R. (2020). Development and validation of a stability indicating RP-HPLC method 
for simultaneous estimation of teneligliptin and metformin. Turkish journal of pharmaceutical sciences, 17(2), 141.

13 Allen, G. I., Peterson, C., Vannucci, M., & Maletić-Savatić, M. (2013). Regularized partial least squares with an application to NMR 
spectroscopy. Statistical Analysis and Data Mining: The ASA Data Science Journal,  6(4), 302-314.

14 Selinger, K., Fung, E. N., & Bryan, P. (2014). Bioanalytical method validation and bioanalysis in regulated settings. In 
Specification of Drug Substances and Products (pp. 325-363). Elsevier.

15 Pisner, D. A., & Schnyer, D. M. (2020). Support vector machine. In Machine learning (pp. 101-121). Academic Press.
16 Wu, Z., Wang, N., Ye, Z., Xu, H., Chan, G., & Ouyang, D. (2024). FormulationBCS: A Machine Learning Platform Based 

on Diverse Molecular Representations for Biopharmaceutical Classification System (BCS) Class Prediction. Molecular 
Pharmaceutics, 22(1), 330-342.
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sification System17), прогнозування фармакологічної активності18 та 
токсичності19. 

Random Forest
Random Forest − це ансамблевий метод машинного навчання, заснова- 

ний на побудові великої кількості дерев рішень (decision trees). Кожне 
дерево формує окремий прогноз, а остаточний результат визначається 
шляхом об’єднання рішень усіх дерев20. 

Алгоритм Random Forest широко використовується для створення 
моделей, що дозволяють передбачати біологічну активність молекул 
на основі їх структурних характеристик. Завдяки здатності ефективно 
працювати з великим масивом інформації, метод допомагає виявляти 
молекули з бажаними фармакологічними властивостями in silico21.

Один із основних напрямів застосування Random Forest у фармації − 
це прогнозування токсичності молекул22. На основі структурної інфор- 
мації про сполуки можна створювати системи для передбачення їх 
потенційної токсичності, що дозволяє вчасно виявити небажані ефекти 
ще до початку або на ранніх етапах клінічних випробувань23.

Крім того, Random Forest є ефективним алгоритмом для аналізу важ- 
ливості молекулярних дескрипторів. Метод дозволяє визначити, які саме 
характеристики сполук найбільше впливають на прогнозовану властивість 
або активність, що має ключове значення для раціонального дизайну 
нових лікарських засобів24. 

Кластерний аналіз (Cluster Analysis)
Кластерний аналіз є важливим методом хемометрії, що дозволяє гру- 

пувати молекули або зразки на основі подібності їхніх характеристик або 
властивостей25. Це один із основних підходів до виявлення прихованої 
17 Khandelwal, A., Bahadduri, P. M., Chang, C., Polli, J. E., Swaan, P. W., & Ekins, S. (2007). Computational models to assign 

biopharmaceutics drug disposition classification from molecular structure. Pharmaceutical research, 24, 2249-2262.
18 Maltarollo, V. G., Kronenberger, T., Espinoza, G. Z., Oliveira, P. R., & Honorio, K. M. (2019). Advances with support vector 

machines for novel drug discovery. Expert opinion on drug discovery, 14(1), 23-33.
19 Yu, X. (2021). Support vector machine-based model for toxicity of organic compounds against fish. Regulatory Toxicology 

and Pharmacology, 123, 104942.
20 Cutler, A., Cutler, D. R., & Stevens, J. R. (2012). Random forests. Ensemble machine learning: Methods and applications, 157-175.
21 Afolabi, L. T., Saeed, F., Hashim, H., & Petinrin, O. O. (2018). Ensemble learning method for the prediction of new 

bioactive molecules. PloS one, 13(1), e0189538.
22 Fang, Z., Yu, X., & Zeng, Q. (2022). Random forest algorithm-based accurate prediction of chemical toxicity to 

Tetrahymena pyriformis. Toxicology, 480, 153325.
23 Elsayad, A. M., Zeghid, M., Elsayad, K. A., Khan, A. N., Baareh, A. K. M., Sadig, A., ... & Abd El-kader, S. (2025). Machine learning 

model for random forest acute oral toxicity prediction. Global Journal of Environmental Science and Management, 11(1), 21-38.
24 Cano, G., Garcia-Rodriguez, J., Garcia-Garcia, A., Perez-Sanchez, H., Benediktsson, J. A., Thapa, A., & Barr, A. (2017). Automatic 

selection of molecular descriptors using random forest: Application to drug discovery. Expert Systems with Applications, 72, 151-159.
25 Aggarwal, C. C. (2018). An Introduction to Cluster Analysis. Data Clustering: Algorithms and Applications, 1.
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структури в даних без попереднього маркування або класифікації об’єктів, 
що робить його особливо корисним у фармацевтичній науці, де працюють 
з великими наборами молекул і складною інформацією26.

У фармації цей метод широко застосовується для класифікації молекул 
за фармакологічними властивостями, такими як здатність до зв’язування 
з певними рецепторами або їх ефективність у лікуванні конкретних 
захворювань27. Наприклад, кластеризація дозволяє об’єднувати молекули з 
подібною біологічною активністю, що, у свою чергу, сприяє прогнозуванню 
характеристик нових лікарських засобів та оптимізації властивостей уже 
існуючих сполук28. 

При вивченні токсичності цей підхід допомагає виявляти молекули з 
подібними токсичними ефектами, що дозволяє прогнозувати потенційну 
небезпеку і знижувати ризики на ранніх етапах розробки ліків29. 

Одне з ключових застосувань кластерного аналізу – виявлення спіль- 
них структурних патернів серед молекул з подібними властивостями30. Це 
особливо важливо для оптимізації сполук із бажаними характеристиками, 
наприклад, високою біодоступністю або низьким рівнем токсичності31.

Штучні нейронні мережі (Artificial Neural Networks, ANNs)
Штучні нейронні мережі – це інноваційні технології, натхнені будовою й 

принципом роботи людського мозку, які дають змогу системам навчатися та 
з часом удосконалювати свої результати32. Основним елементом нейронної 
мережі є штучний нейрон − своєрідний «обробник інформації», що отримує 
вхідні дані, обробляє їх і передає результат наступному шару нейронів. Ней-
рони об’єднуються в шари, кожен із яких виконує свою специфічну функцію 
в загальному процесі обробки інформації33.

26 Leonard, S. T., & Droege, M. (2008). The uses and benefits of cluster analysis in pharmacy research. Research in Social and 
Administrative Pharmacy, 4(1), 1-11.

27 Hameed, P. N., Verspoor, K., Kusljic, S., & Halgamuge, S. (2018). A two-tiered unsupervised clustering approach for drug 
repositioning through heterogeneous data integration. BMC bioinformatics, 19, 1-18.

28 Martin, Y. C., Kofron, J. L., & Traphagen, L. M. (2002). Do structurally similar molecules have similar biological activity?. 
Journal of medicinal chemistry, 45(19), 4350-4358.

29 Martin, T. M., Harten, P., Venkatapathy, R., Das, S., & Young, D. M. (2008). A hierarchical clustering methodology for the 
estimation of toxicity. Toxicology mechanisms and methods, 18(2-3), 251-266.

30 Hadipour, H., Liu, C., Davis, R., Cardona, S. T., & Hu, P. (2022). Deep clustering of small molecules at large-scale via 
variational autoencoder embedding and K-means. BMC bioinformatics, 23(Suppl 4), 132.

31 Malhat, M. G., Mousa, H. M., & El-Sisi, A. B. (2014, December). Clustering of chemical data sets for drug discovery. In 2014 
9th international conference on informatics and systems (pp. DEKM-11). IEEE.

32 Pushkarova, Y., Panchenko, V., & Kholin, Y. (2021, July). Application an Artificial Neural Network for Prediction of 
Substances Solubility. In IEEE EUROCON 2021-19th International Conference on Smart Technologies (pp. 82-87). IEEE.

33 Pushkarova, Y., Zaitseva, G., & Al Saker, M. (2022, September). Prediction of Toxicity of Phenols Using Artificial Neural 
Networks. In 2022 12th International Conference on Advanced Computer Information Technologies (ACIT) (pp. 493-496). IEEE.
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Нейронні мережі значно полегшують процес розробки нових 
лікарських засобів, пропонуючи сучасний підхід до вирішення складних 
фармацевтичних завдань34. Зокрема, їх застосування на етапі прогно-
зування біологічної активності сполук допомагає з високою точністю 
оцінити потенційний терапевтичний ефект молекул ще до проведення 
лабораторних експериментів35.

Моделювання фармакокінетичних і фармакодинамічних профілів за 
допомогою ANNs дає змогу передбачити, яким чином лікарський засіб  
взаємодіятиме з організмом, включаючи його абсорбцію, розподіл, 
метаболізм і виведення. Це сприяє суттєвому скороченню обсягу доро- 
говартісних доклінічних та клінічних досліджень, оскільки ключові власти- 
вості препарату можуть бути змодельовані за допомогою комп’ютерного 
прогнозування36. 

Крім того, нейронні мережі ефективно застосовуються для прогно- 
зування молекулярної активності нових сполук і автоматизації скринінгу 
великих бібліотек хімічних структур. Це оптимізує процес відбору 
кандидатів на роль лікарських засобів і підвищує загальну ефективність 
відкриття нових ліків37.

Однією з найважливіших переваг використання ANNs є можливість 
прогнозування побічних ефектів. Завдяки здатності аналізувати великі 
обсяги різнорідних даних  – від клінічних історій та звітів про побічні 
реакції до молекулярних характеристик препаратів і генетичної інформації 
пацієнтів – нейронні мережі можуть виявляти потенційні ризики ще до 
початку клінічних досліджень38. 

У фармацевтичній промисловості нейронні мережі також викорис- 
товуються для контролю якості та виявлення фальсифікатів, оскільки 

34 Kaliuzhenko, A., & Pushkarova, Y. (2023). Application of artificial neural networks for solving pharmaceutical issues. 
Grail Sci. 2023;(24): 766-9.

35 Siramshetty, V. B., Xu, X., & Shah, P. (2023). Artificial Intelligence in ADME Property Prediction. In Computational Drug 
Discovery and Design (pp. 307-327). New York, NY: Springer US.

36 Wieder, O., Kuenemann, M., Wieder, M., Seidel, T., Meyer, C., Bryant, S. D., & Langer, T. (2021). Improved lipophilicity and 
aqueous solubility prediction with composite graph neural networks. Molecules, 26(20), 6185.

37 Tosca, E. M., Bartolucci, R., & Magni, P. (2021). Application of artificial neural networks to predict the intrinsic solubility 
of drug-like molecules. Pharmaceutics, 13(7), 1101.

38 Mohsen, A., Tripathi, L. P., & Mizuguchi, K. (2021). Deep learning prediction of adverse drug reactions in drug discovery 
using open TG–GATEs and FAERS databases. Frontiers in Drug Discovery, 1, 768792. Cu, O. K., Srinivasan, S., & Pathak, V. 
(2024). Effective Side Effect Prediction by Modelling Drug-Drug Interaction using Two Input Graph Neural Networks with 
Self Supervised Pretraining and Ensemble Methods. IEEE Access. Krix, S., DeLong, L. N., Madan, S., Domingo-Fernández, 
D., Ahmad, A., Gul, S., ... & Fröhlich, H. (2023). MultiGML: Multimodal graph machine learning for prediction of adverse 
drug events. Heliyon, 9(9).
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навіть незначні порушення у складі або технології можуть впливати на 
безпеку пацієнтів39. Зокрема, ANNs ефективні для:

 – ідентифікації відхилень від стандартів та підозрілих аномалій 
у препаратах;

 – виявлення дефектів у пакуванні та маркуванні;
 – порівняння реальних зразків із базами даних оригінальних 

лікарських засобів;
 – розпізнавання фальшивих сертифікатів та супровідної документації. 

Отже, хемометрія відіграє ключову роль у сучасній фармації, надаючи 
ефективні засоби для аналізу та інтерпретації великих масивів даних. 
Методи, такі як аналіз головних компонент, PLS-регресія, метод опорних 
векторів, Random Forest, кластерний аналіз та штучні нейронні мережі, 
дозволяють не лише оптимізувати розробку нових лікарських засобів, а й 
забезпечити високоточне передбачення параметрів їх фармакокінетики 
та токсичності.

Застосування цих алгоритмів у фармацевтичному виробництві допо- 
магає вдосконалити технологічні процеси, підвищити якість продукції та 
зменшити витрати на розробку й випробування препаратів. 

Хемометричні методи активно використовуються для класифікації та 
оцінки біоактивності молекул, що має вирішальне значення для розвитку 
персоналізованої медицини та індивідуальних стратегій лікування. 

Завдяки хемометрії забезпечуються належний контроль якості, що 
є основою безпеки та результативності лікарських засобів. Інтеграція 
хемометричних підходів у практику фармацевтичної науки та про- 
мисловості гарантує не лише наукову точність, а й практичну цінність, 
роблячи процеси розробки й виробництва більш керованими, економічно 
вигідними та орієнтованими на кінцевий терапевтичний результат. 

39 Nagy, B., Galata, D. L., Farkas, A., & Nagy, Z. K. (2022). Application of artificial neural networks in the process analytical 
technology of pharmaceutical manufacturing – a review. The AAPS Journal, 24(4), 74. Saha, G. C., Eni, L. N., Saha, H., 
Parida, P. K., Rathinavelu, R., Jain, S. K., & Haldar, B. (2023). Artificial Intelligence in Pharmaceutical Manufacturing: 
Enhancing Quality Control and Decision Making. Rivista Italiana di Filosofia Analitica Junior, 14(2), 2023. Islam, M. R., 
Zamil, M. Z. H., Rayed, M. E., Kabir, M. M., Mridha, M. F., Nishimura, S., & Shin, J. (2024). Deep Learning and Computer 
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