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� �������������� ����!�����"� ���#��������$ %���&��!�' ���!(�� � ��#� !��#������-
�����"� "��)� �����*� ��������� ��#���, ������$+/�$ ���#�!��*���� !�������* �!�-
����� ���!(�' 0�����!��$���"� 7������������$. 8��#��;���*' ��#%�# ������$�� 
���#�!��*���� %���!�������!� ���!(�� � �����&�*% �����������$%, ��#��-��"���&��!�% 
����$% � ��� �����&�*% �����������%. 8���&����$ ��#��� ��!��*���� %���<�� ��"��-
��� ���#�!�����*% � 7!�������������*% ���&���', ���#��!��#����&��� ��!������� 
���#�!�����' �� 7!�������������*% ���&���' �������$�� ����� 0,7 ��"���)��&��!�% 
�#���(. 8����#�� ������ �����%�� ���#�!�����', !����*' ��!����, &�� ���&���' �<�-
0�! $��$���$ � �������� �������<������ �������������"� ��0��� #���*%, ��#��;�/�"� 
���!����*� ���!(��. ��#��� #������� #�$ ������������' �� ������� arsole.u-strasbg.fr. 
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� / 0 4 & # 5 &  6 / " # �: 0�����!��$���� 7�������������, !�������� �!������ ���!(��, 
!��#����������*' "��) ���!(��, %�����)������!�, #��!������* ���!(��, #��!�����-
�* �����������$.  
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�������* �!������ ���!(�' $��$+��$ ��!�+&������� ��;�*�� %���!�������!���, !����*� 
������$+� �� ����!� �(����� #�����!� %���&��!�% ���(�����, �� � �*&������ �*%�# ���#�!���, 
�(����� ����!�������� !��!�����+/�% ���(����� � ���"�� #��"��. A �� ;� ����$ ���������*� 
%���!� ������+��$ �� ���"�� )���������"�&��!��� ��������� #�$ �(��!� �� !�&��������� 
������ ���$��$ ��% ��� ��*% )�!����� �� �!������ � ����!�������� ���!(��. 

�������$ �� ��, &�� ������� ��#���������$ � ����������' �*&����������' %���� #����-
��&�� ������, ���#�!������ !������� �!������' � !��#�����������' )��� ���#�����$�� ��0�' ��-
!�+&������� ���;��+ ��#�&� #�;� #�$ �#�����#�'�*% ���(�����, ��!�% !�! ���!(�� 0�����!�-
�$���"� ��!���)�����"� ����/���$ � 7������������$. ��<���� #����' ���0���* � ��������-
������ ����"�% !�������-%���&��!�% ��#%�#�� �����<���� �����!��&��, ������ &�� �!������ 
���&���� ������ ������!�, � �(��!� ���$��$ �����������$ �� ���"� ��� ����;�$�� 7�� ���0����. 
�����;���� %���&��!�' ��&����� � ���#�!������ ���0��� �����#���$ ���;�*% � !��'�� �����-
����!�% ���&����. ���������* ������"�� �����������$ SAMPL2 Challenge [ 1 ], � !������ ���-
��&�*�, � �������� !�������-%���&��!�� ��#%�#* ������������� � !�&����� ���#�!�����' 
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7���"�' ��������(�� � �������� 7���"�' ����������, ��!�����, &�� #����"����$ ��� � �����$-
/�� ����$ �*&����������$ ��&����� (���#��!��#����&��$ �<�0!� ���&��� 7���"�� �������$�� 
�2,5—3 !!��/����) ��#������&�� #�$ �#���������������"� �������$ 7���"�� � ������ �������� 
7!��������������'. 8�� 7��� ��&�� ��� ����������*� ����#* ����� �������&�*� ��������*, 
!����*� ��#0������� ��# ���#���������*' � %�#� �����������$ ���������&�*' ��0��. A ���-
&��� !������� �!������' ���!(�� ���#��� �;�#��� �/� ����� ��&�*% ���#�!�����'. 

������������ ����<�� � ���#�!������� !������� �!������' ������$���� ����#*, !����*� 
0�����+��$ �� ������������� �����*% !�����$(����*% ��������' � !������� �����������'  
� ������������' [ 2 ]. 	� ���� ���!��&��!� ���/� �����!��� ��!����������� �� ���+/�%�$ #��-
�*%, ��;��� ������������ #�#�!����*� ��#%�#* !�! ����#* !�������' %����. 8��0����' �% 
$��$���$ �"����&����$ ������������ ��#���': � �������� ��� �����0�* #����� ���#�!�����$ 
#�$ �#��"� !����� ���#�����' � �����&�*�� ����������$�� ��0� #�$ �#��"� ���#�����$ � ���-
�*% �����������$%.  

A �����#��� ����$ ! ��<���+ 7��' ���0���* ��#�<�� � �������������� ����#�� %���-
��)������!� [ 3 ]. Q�!�#������ %���&��!�+ ���!(�+ � ��#� ����!� &������*% #��!��������, 
��;�� ��!��� ���;�*� ������'�*� ��!����������� � #���*%. �������$ ���0���� !�#�����-
��$ ��!�+&����$ � ���, &�� ���!(�$ ���#�����$�� ��0�' ���;�*' �0R�!�, �����%�&��!� ��$�*-
��+/�' ���!���!� ����!��. 8�#%�# !��#�����������"� "��)� ���!(�� [ 4, 5 ] $��$���$ ���"�-
�0�/�+/�� �����0�� ��<���$ ���0���* ���#�!�����$ %���!�������! %���&��!�% ���!(�', 
���!���!� ������$�� �&��� ��"���&�� ������������ ����#����*� ��#%�#* %�����)������!� 
#�$ ��#���������$ ��$�� ����!���* � ���!(�����' �����0�����+. �� �����$/�"� �������  
� ���������� ���0��!����* ����!� ��#���, !����*� ������$+� ���#�!��*���� !�������* �!�-
����� ���!(�' ��!���)�����"� ����/���$ [ 6—10 ]. A #����' ��0��� �����*� �����#���$ ��-
#���������� !������� �!������ ���!(�� 0�����!��$���"� 7������������$ (E2 ���!(�'). �0-
/�$ �%��� ���&���*% ���!(�' 7������������$ ����� ���#�+/�' ��#: 

 

,
 

 
"#�  — �%�#$/�$ "����� (&�/� ���"� — ���� "���"���); B — ��������� (N-, O- ��� S-��#��-
;�/�� ���������: ����� ��� ��'�������$ ����!���); R1—R4 — �����������. 

Y��������*� 7�������� ���#��;����"� ��#%�#� $��$���$ ������������� !��#���������-
��"� "��)� ���!(��. 8����#��' ���#�����$�� ��0�' �0*&�*' ����#�����!��$��*' "��) 
(����!�����+ #��"�����), �� !������ ����&��* �0����+/���$ � ����*��+/���$ %���&��!�� 
��$�� (���. 1). ��$ ����&���$ !��#�����������"� "��)� ���!(�� ���0%�#��� ������������ 
����-������"� ���0��;���$, �.�. ������������ �����������$ ��;#� ������� ���"����� � ���-
#�!��� (��. ���. 1), ����� &�"� ����;����� ������ ���"����� � ���#�!��� � �#���!��*�� ����-
���� �#����)�(���+��$ #�����&��!�� ��$��. 

	��
������ � �� ���
7����� 

��$ ���������$ ��#��� %���&��!�� ������/���$, �����������+/�� E2 ���!(�$�, ������$ 
�% �����#���$ � ���&���$ ��"���)��� !������� �!������' (lgk2) 0*�� ���&��+ �����&��* �� 
������&��!� ��# ��#�!(��' 8����� [ 2 ]. A��"� 0*�� �����&��� 1043 ���!(��, 97 �� !����*% 
�����#��* � ��#�, 213 — � ��#��-��"���&��!�% ����$% � 733 — � ��"���&��!�% �����������$%.  
 

 

���. 1. 8����� !��#�����������"� "��)� 
(�����), �����������+/�' ���!(�� 7������- 
                        ������$ (����%�). 

��;!�� � �0����&��* �#������$ ��$�� O—H,  
� ��!;� #��'��$ ��$�� C=�, �0���������$ �� �#�-
�����'. Q�&��!���*� ��$�� �0����&�+� ����*��+- 
           /���$ �#�����*� ��$�� �—� � �—Br 
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���. 2. G����"����� ������#�����$ !������� �!������' H2 ��- 
                           �!(�' �� &������ �����&������� 

 
Q��&���$ !������� �!������' E2 ���!(�' ��������+��$  
� #�������� �� –7,22 #� 2,16 ��"���)��&��!�% �#���(. 
G����"����� ������#�����$ !������� �!������' E2 ���!-
(�' �� &������ �����#��� �� ���. 2. �0��/��� �� ��0$ 
�������� 0���!�' ! ����������� %���!��� ������#���-
��$ 7��' %���!�������!� � (������ � ��'��� –3 �#���(. 

A !�&����� #��!��������, %���!������+/�% ���!(������ ������/����, ���� 0*�� ������-
�����* )��"�����*� #��!������* ISIDA [ 4 ]. Q��&���� !�;#�"� #��!������� ����� &������ 
�����&������� ��#����"� )��"����� � ����!���. ���!������* ISIDA ��#�&��*��+� &���� ���% 
�����;�*% )��"������ ����#������' ������"�� ((���&�! ������ ����#������' #���* ��� 
���<�����*% ������ — ������ � 0��;�'<�� �!��;�����, ���. 3). A !�&����� ��(�' ��;�� 
������$�� ����!� )��"����*, ��#��;�/�� #�����&��!�+ ��$��, ����!� !���&�'<�� (���&!�, 
�!�+&��� ��� �� �!�+&��� � �������� )��"����� ��)����(�+ � ����% ������, ��$��', ����&�� 
��� ��������� )�������*% ���$#�� �� �����%. A��"� � �������������� ���% �����;�*% !��0�-
��(�' ��(�' 0*�� �"����������� 260 ��0����, �!�+&�+/�% �� ���!���!�% #��$�!�� #� ��-
�!���!�% �*�$& #��!��������, ����&�+/�% �� ����&�� ��"� ��� ���"� )��"�����.  

8��!���!� �!������ ���!(�� ������� ��!;� �� ����������* � �����������$, � &���� #��!-
�������� #�$ ��#���������$ �!�+&��� �0�����+ ����������� �����#���$ ���!(�� � 14 %���!-
�������! �����������$. A !�&����� �����#��% ������������ ��������* ���$������, ���$�����-
�����, �-�!(���������� � �-#��������� �����������$ (��. _!��������������+ &����). ��$ 
�������$ ��#��-��"���&��!�% �����' � !�&����� #��!������� 0*�� #�0������ ������$ #��$ ��-
"���&��!�"� �����������$ � �����.  

�� ����&���*% ��0���� #��!�������� ���0%�#��� �*0���� ��&<��, ������$+/�� ������-
��� ��#��� � ����*�<�' ���#�!���������' �����0�����+. 8��"������+/�+ �����0����� ��-
#��� ������$�� � �������������� ���(�#��* 5-!�����"� �!����$/�"� ����!������"� !������$. 
��$ 7��"� ��+ �*0��!� #���*% ���0����� �� 5 &����', �#�� �� ��% ��0����� � !���������+ 
�*0��!�, �� �������*% �0R�!��% ������� ��#���. 8���&����+ ��#��� ������$�� �� !�������-
��' �*0��!�. 8��(�#��� ������$�� #�$ !�;#�' �� �$�� &����' �� �&���#�, ��! &�� !�;#*' �� 
�0R�!��� �#�� ��� ������������� � !���������' �*0��!�. A !��(� ���#�!�����$ �0R�#��$��  
� �����#��� ���&�� �<�0!�. �(��!� !�&����� ��#���' �����#��� � �������������� !�7))�(�-
���� #��������(�� (Q2) � ���#��!��#����&��"� ��!������$ ���#�!�����*% ���&���' �� 7!���-
����������*% (RMSE — Root-Mean Square Error). A�+ ���(�#��� 5-!�����"� �!����$/�"� !��-
����$ ������$�� 30 ���. A !�&����� )�������' ������������ ��! ���*�����+ !����������+ 
��#���, � !�����' ��� �����;���&�*� ��#���, "���������*� � %�#� �!����$/�"� !������$, ��-
%���$+��$ � ��"�� �������������$ #�$ ���"���� lgk2 #�$ ���*% ���!(�'. A ���������� #�$ !�;-
#�"� �0R�!�� ����&����$ 150 ���#�!�����', !����*� ����#�$+��$, &�� ������$�� ������� �<�0-
!� ���#�!�����$ � �����&��� ���0�������� ��#��� �� �&�� �����<���$ )��!���(�', ��$����*% 
� ����#����� � �0�&�+/�+ �*0��!� ����*% �0R�!���. 
�&����� !����������' ��#��� �* �(�-
������ ����#������ ���#�!�����' �0R�!��� �� !��������*% �*0���! � �����#�+/�� ���&���� 
RMSEcons � 2

consQ , ��"����� �0*&�*� )�������. 8��!���!� ���"#� �� �������� �������+��$ 
 

 
 

���. 3. 8�����* #��!�������� ISIDA �� ������ (���&�! ������ � ���<�����*% ������,  
����� �����#��� �����&������� )��"�����, �0����+/�$ #��!��������+ ����!� 
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���. 4. 8��#�!�����*� ���&���$ !������� �!������' H2  
          ���!(�' � ��������� � 7!�������������*��. 
����<��$ ����$ ������������� �#�������� �����#���+ ���#-
�!�����*% � 7!�������������*% ���&���'. 8��!����� �0�-
���&��* �����, �����������+/�� ��!������+ ���#�!�����*%  
                   ���&���' �� ��0�+#���*% �� 3RMSEcons 

 
%���!�������!�, ���"��������*� ��#���+ �� !��-
�������' �*0��!�, �� ��!������� RMSEcons � 2

consQ  
������$+� �(����� !�&����� ���#�!�����$ ���*% 
#���*%. 

A !�&����� ����#� ��<����"� �0�&���$ ��-
���������� ����# ��"������ �� �����*% ��!����% 
(SVR) [ 11 ]. ����*' ����# �*�����$ ��������  
� #��!��������� ������������ "�0!�+ ���"����-
��+ ���0� ����#������"� ��#���� ��!�� �0�����, 
&��0* �0����&��� ��!��������� ����#���� �0R�!-

��� ������ ���0*. � ����#� ������$ ��� "������������� (!�7))�(���� C, %���!������+/�' 
<���) �� ������#���� ������ ���0*, �������� $#�� � � �������� �, %���!������+/�' ��#��� 
���0*), ���&���� !����*% ��#0������$ ��!, &��0* �0����&��� ��!��������+ ���#�!���������+ 
�����0����� ��#���. 	�!�� �0�����, ������$ ���!���!� ����������, !����*� ���0%�#��� ��-
#�0���� ��� ��#����������: ��0�� #��!�������� � "������������* SVR. ���������*� ����-
����* ��#0����� � �������������� 7���+(�����"� ��"������ [ 12 ] ��!�� �0�����, &��0* 
�0����&��� ����������+ ���#�!���������+ �����0����� ��#��� � �������������� 5-!�����"� 
�!����$/�"� !������$.  

���0���� �*��!�+ ���#�!���������+ �����0����� ��#��� �0����&����� #��!������* �� 
������ (���&�! ������ #����' �� #��% #� <���� ������ � �&���� ��)����(�� ���$#�� �� ���-
��%. ���#��!��#����&��� ��!������� ���#�!�����*% ���&���' �� 7!�������������*% #�$ !��-
��������' ��#��� (RMSEcons) �������$�� 0,69 ��"���)��&��!�% �#���(, ���!���!� %�;� ��!�-
��"� #�$ ��������' ����� ��#��� #�$ SN2 (�!��� 0,5) [ 6, 7 ]. 
�7))�(���� #��������(�� 
( 2

consQ ) #�$ !����������' ��#��� ������� 0,75. G��)�! �����������$ ���#�!�����*% ���&���' 
7!�������������*� #�$ !���������*% ���#�!�����' ���#������� �� ���. 4. �� �����#���*% 
#���*% � ���. 4 ��#��, &�� lgk2 ���#�!��*�����$ #������&�� %���<�. A 0��� #���*% ��#��;���$ 
��������$ !�������* �!������, �����#���*� �����&�*�� ����#��� � � �����&�*% ��0�������-
$%. ����&�� ���%�;#���' � ����#������ !������� �!������' �����#�� ! �����!������+ �<�-
��� � #���*%. 8��!���!� ������������*� ����#* �����!�+� ����������� �� 7!������������-
�*% #���*%, �� ������#��������� ���#�!�����$ ��-�� <��� #���*% �����!��� � ����' ��#���. 

 ��;�����+, � 0��� #���*% �� �#����� �0����;��� �#���!��*% ���!(�', �����#���*% � �#��% 
� ��% ;� ������$%, �� � ����*% ��0�������$%, ��7���� �*������� ������ ��;��0�������*% 
�<�0�! ��������$ �� �#�����. �#��!� �* �&�����, &�� �<�0!� ��������$ �� ��"�� 0*�� 
����<� �����"�&��' ����&��* #�$ SN2 ���!(�', !�����$ #����"��� 0,5 � 0���� ��"���)��&�-
�!�% �#���( [ 6 ]. 	�!�� �0�����, �* ��;�� �&�����, &�� !�&����� ���#�!�����' #�$ ���#��-
;����' ��#��� ����������� � ��&�����+ ��������' !�������* �!������. 

��$ ������� !�&����� ��0��* ��#��� 0*� �����#�� ����! �0R�!���, #�$ !����*% �0����-
;������$ ���&�������� ��!������� ���"��������*% ���&���' �� ��0�+#���*%. H��� �����(� 
��;#� ���#�!�����*� � 7!�������������*� ���&����� ����*<��� ��� ���#��!��#����&�*% 
��!������$ #�$ !����������"� ���"����, �� �&�������, &�� ����� ����� ������%� ��#���. A��"� 
0*�� �0����;��� 14 ���!(�' ��!�"� ���� (���. 5). ������ ������%��� �������� �*$���� ���-
#�+/�� ������*� ���&��* �% ��$�����$: 

� 8�� ����&�� ��#������&��"� &���� )��"������ ����#������"� ���� ��#��� �� ��;�� ��-
������� �0�0/���$ ������������ �"� �!��#� � �0/�+ !�������� �!������ ���!(��. �&���#��,  
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���. 5. ���!(��, #�$ !����*% ����&��� ������� ��!������� ���#�!�����*% ���&���' !�������*  
�!������ �� 7!�������������*% 
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&�� ���� � ���!(�� � !���������' �*0��!� �����$ )��"����, !����*' ��/�������� ���$� �� 
���&���� !�������*, � ��� 7��� ���!(�' � ��!�� ;� )��"������ �� ������� � �0�&�+/�' �*-
0��!�, �� �� ����� �;�#��� !�&��������"� ���#�!�����$ ��!���' %���!�������!�. 8� 7��' ���-
&��� !�������� �!������ ���#�!��*������ ��!����!��� #�$ ���� ���!(�' (c, d, e, h, j, m, n). �0-
����;��� ���!���!� ���&�� �����!������$ ���!����*% )��"������ � #��!��������� ���#-
��������� ���!(�'. 
 �������, � ���!(�� m ��!����!���� ����-������� ���0��;���� �������  
! ���#���+ �����������"� !��#�����������"� "��)� ���!(��, � ���������� &�"� #��!��������$ 
����!� ������ ����&����� �� ��!���' #�$ ����!����� 0���!�% ���!(�'. �������$ �� ��, &�� 
����-������� ���0��;���� ������$����, ����� ����� �<�0!� ��&��"� �������. H/� �#�� 
�<�0!� ���#�!�����$ (���!(�$ n) 0*�� �*����� ���0����' � ��������&��!�' ����#������(�� 
���#��������$ �����"����, � ���������� &�"� �����"����� �!������� ���#���������' ���!���-
�*� �0�����. A ���!(�$% a, c, d, e, h, j, k �������������� ���!����*� )��"����* ���#� ���(�-
)�!� ����' 0��* #���*%. ��������, ���!(�$ d ���#�����$�� ��0�' �#��������*' ������ ��-
����������$ ��#�#-������ � !�&����� ��������$, ���!(�$ h — #�)�������%�������������� � 
�!(������*�� ����������$�� (�������, &�� ��%�;�$ ���!(�$ n 0*�� ����������� ���#������-
��), �����(�$ #������������ ����;�$���$ �������������� ��#!�"� ���)����$�-������ � !�&�-
���� ��������$. A ���!(�� j � !�&����� ��0������ �����������$ #�)���%�������/�����, ��"#� 
!�! � �������*% ���&�$% ���+��$ ����!� ���)�������/���*� ��� ����%�������/���*�. ���-
��"�&�*� ���0���* ��;�� �������� � #��"��� ���!(�$�� c (�����$ #�'����'), e (�%�#$/�$ 
"����� — ������). 

� H��� ���!(�� � �&��� 0���<��� ��� �&��� ���*�� (�� ����<���+ ! �0�&�+/�' �*-
0��!�) ���&���$�� lgk2 �!��*��+��$ � !���������' �*0��!�, ���#�!�����$ �����(������ ��#-
���;��* �<�0!� ����#����� ���0��� 7!������$(��. ���0���� ���#�!������ ����;�$���$ #�$ 
���*% �� �������� ���"�����, ��#��;�/�% ��0���<�� &���� ����!��$��*% )��"������, ��-
��������*% � !�&����� #��!��������. ��$ ���!(�� a ����� ����� �<�0!� ��#�0��"� ����.  

� ���!(�$ f, ��-��#�����, 0*�� �<�0�&�� �������� ������� ������&��!� ! ���� H2 � ��-
��� 7��"� �����&��� � 0���. _�� ���!(�$ #�"�#����(�� �#�� �� ���%�#�� �� �#�����#�'���� ��-
%������ H2. A��"� � 0��� �$�� ��#�0�*% ���!(�', �� ���!���!� �����<���$ &��*�� ���+� ���-
&���$ �!������, 0���!�� ! –3, �� ��#��� � �% ���&�� #��� ���#�!�����$, 0���!�� ! ������*�. 
���������*� ������* SVR ��&����+ ���#�!��*���� ���&�����, 0���!�� ! ���#��' ����&��� 
���#�!��*�����' %���!�������!� �� �*0��!� (�!��� –3).  

� H/� �#�� ������, ���#��������*' ���!(��' g, ����� � &���� ���%� ���#�!��*����*% 
�0R�!���, ��-��#�����, ���#� ���(�)�!� ���!(����*% ������'. �����$ ���!(�$ �&���#�� ���-
��#����� � ������$% ����!����������$, ��"#� !�! ��� �������*� ���!(�� � 0��� — ��� �0*&��� 
#�������.  

�������<������ �����������' ��%��!� ��#���������$ ��!;� $��$���� �#��' �� ���&�� 
�����!������$ ���&������*% �<�0�! � ���#�!������. A ���#��;����' ��#��� �� �&��*������ 
������%���$, ���!���!� �� �&�� ���#�����$�� ��0�' ��!�+&������� ���;��+ ��#�&� � �����0�-
��, ��-��#�����, �����0��!� ���*% #��!��������. w�/� ���"� ������%���$ ���!(�����"� (��-
��� ����/�������� ���$�� �� !�������� �!������, �� ���$��� 0*�� ����<�, &�� �<�0!� ���#-
�!�����$. �#��!� !�������� �!������ ���!(�' b, i, ���#�����$+/�% ��0�' #�"�#��"���"�����-
����� ��� #��'��' ��$�� � ��	��-!��)�"���(��', 0*�� ��/�������� �*<�, &�� #�$ �����"��  
� ���-!��)�"���(��'. A ���������� 7��"� ���&���� !�������* �!������ ������ ��#��(�����-
����. ���"�' ���0����' 0*�� ���$��� �&��� ������!�% )��"������. 8��!���!� � ���������� 
��0��� ���������*% ��0���� #��!�������� 0*�� �*0���* (���&!� #����' �� #��% ������, �� 
��� ����&�� � ���!(������ ��������� ����!���, �����$/�% �� �#��"� �$;���"� ����� (����* 
��#���#� $��� �� �&��*������), ��)����(�$ �0 7��' ����!��� ���$���$. 	�!, � ���!(�$% l � k  
� !�&����� ��������$ �*������ "�#��!��#-�����, !����*' �!��*����$ ���&����*� ��� ��#�-
���������. A 0���<������ ����� �#�������*� ����!���* ���#�������* 0���!��� �� �!�����-
��� %����#- � 0����#-������, ��7���� ���������� � #��!�������% ������!��, �����������+-
/�% ��������+, ������������������ ��#���+ !�! ����&�� Br– � Cl–. F���� �*��!�$ �!��������  
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���. 6. 8����� �*#�&� ����������� ���#�!�����$ �� ��0-�������. A &���� ����������� �*#����$ �� ����!�  
                                    ���#�!��*�����$ ����&���, �� � �(��!� !�&����� ���#�!�����$ 

 
"�#��!��#-���� �����#��� ! �����!������+ �<�0!�. _��� 7))�!�, ��-��#�����, ��!;� �!���� 
���$��� �� ��$������ � ����!� �����%�� ���!(�� d.  

��#��� #������� #�$ ������������' � ����'� ���#�!���� �� ������� arsole.u-strasbg.fr.  
A ��#�!���� ������������ ������ ��������+/�+ ���!(�+, ������ ��������&��!� ���#��� ����-
������� ���0��;����, ����� &�"� ������������ �!��*���� ��������+/�' ������������ � ���-
�������� (���. 6). 8��"����� �*#��� ���#�!������� ���&���� ��"���)�� !�������* �!������ 
���!(�� � �!������� �(��!� !�&����� ���#�!�����' (�����������, ���#��� ��� ���%��).  

������ 

	�!�� �0�����, �����*� � �������������� ��#%�#� !��#�����������"� "��)� � �"�������-
����*% �� �"� ������ )��"�����*% #��!�������� ���� 0*�� ����&��* ���#�!��������*� ��-
#��� ��$�� ����!���* !��#�����������"� "��)�, ����*��+/�"� %���&��!�+ ���!(�+, � ����-
��', � !����*% ��� 0*�� �����#���, � ��"���)��� !�������* �!������ ���!(�� 0�����!��$�-
��"� 7������������$. A ����&�� �� #��"�% ��#%�#�� ���#��;���*' ����# ������$�� �����-
#��� ���"����������� !�������* �!������ ���!(�' ���� H2 #�$ ����!����� �������#�*% ��0-
������� � ��������' � �����&�*% ������$%: ��� �����&��' �����������, �����&�*% ��"���&�-
�!�% �����������$% � ��#��-��"���&��!�% ����$%. ������ ������%��� ���"����� ��!����, &�� 
!�&����� ��#��� #������&�� �*��!� #�$ �#����)�!�(�� �<�0�! �� ���#���*% #���*% � ��! 
���*����*% ���"������, �0R�!��� � ���!�����' #�$ #����' 0��* #���*% ����!����'. ��#��� 
#������� #�$ ������������' �� ������� arsole.u-strasbg.fr. 

�����	����������� 8���� 

A !�&����� ������* ���������$ 0���' #���*% #�$ %������$ ���!(�' ������������$ ��!�� 
Instant JChem [ 13 ] �� !������� ChemAxon. ����!���* %���&��!�% ���#�����', �&�����+/�% 
� ���!(��, ����#������������ � �������������� ����������� Standardizer ��!��� JChem [ 14 ]. 
8��(�#��� ����#������(�� �!�+&���: ���������(�+ ����!���, �#������ ��������, ����#����-
��(�+ �������"����, �������&��!�% N-�!��#��, ���#��, �����"����, ���(�������, ����)����, 
�����&�*% N-�!��#��, �#������ $��� �!�����*% ������ ��#���#�. 

��$ �����#���$ ����-������"� ���0��;���$ ��!;� ������������$ ���������� Standardizer. 
�<�0!� ����-������"� ���0��;���$ �#����)�(��������� � �������$���� ���&��+. 
��#��-
��������*� "��)* ���!(�' "������������� � �������������� ��0�������' ���"����* CGR 
Condenser. 

���!������* ISIDA #�$ !��#����������*% "��)�� 0*�� �"����������* � �������������� 
���"����* Fragmenter [ 15 ]. A !�&����� #��!�������� �����������$ ��������������: SPP [ 16 ], 
SA [ 17 ], SB [ 18 ] !�������* 
�������, � [ 19 ], � [ 20 ], 	* [ 21 ] !�������* 
������—	�)��. 
F*�� ��$�* ��!;� ���#�+/�� #��!������*, %���!������+/�� ���$��� ���$������ � ���$��-
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�$). A !�&����� #��!������� �����' #�0���$���� ������$ #��$ ��"���&��!�"� �����������$  
� ��#��-��"���&��!�' )���. �� 0*� ����� 100 % #�$ &����"� �����������$. 

��0�� #��!�������� � ���������*% ���&���' "�������������� ����#� SVR �����#���  
� �������������� ���"����* SVM Optimizer [ 12 ].  

���&�� ��������&��!�% %���!�������! !�&����� ���#�!�����' �����#��� � �������������� 
���#�+/�% )�����: 
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i , 7!��

i  — ���#�!�����*� � 7!�������������*� ���&���$ lgk2 #�$ i-' ���!(��; 7!��
i  — 

���#��� ���&���� ��"���)�� !�������* �!������; N — &���� �0R�!��� � �*0��!�.  
 
�����* �*��;�+� 0��"�#������� �����'�!��� ���&���� )��#� (��"��<���� ^ 14-43-

00024) �� ��##��;!� �����#�����'. 
"#$�  %#�&�'�(�) 
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