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Задача предсказания молекулярных свойств 
является важным направлением хемоинформа-
тики – науки, которая использует методы ин-
форматики для решения химических проблем. В 
биохимии и особенно в проектировании лекар-
ственных средств (drug design) некоторые моле-
кулярные свойства играют основную роль. Од-
ним из таких свойств является липофильность 
– физико-химическое свойство, определяющее 
способность вещества растворяться в жирах и 
маслах [1]. В лекарственном проектировании 
липофильность является ключевым параметром, 
так как она определяет способность вещества 
проникать через клеточную мембрану, состоя-
щую из билипидного слоя фосфолипидов. 

В данной статье рассматриваются преиму-
щества применения байесовских нейронных 
сетей для предсказания липофильности малых 
органических соединений. В ходе исследова-
ния было показано, что байесовские нейронные 

сети позволяют учитывать неопределенность в 
данных и модели, что делает их особенно по-
лезными для задач хемоинформатики, где дан-
ные могут быть шумными и содержать пропу-
щенные значения. Байесовские нейронные сети 
также позволяют получать вероятностные рас-
пределения для выходных значений, что позво-
ляет получать более точные прогнозы и оценки 
неопределенности. В статье также описываются 
различные задачи, связанные с липофильностью 
малых органических соединений, которые мо-
гут быть решены с помощью байесовских ней-
ронных сетей, такие как прогнозирование ак-
тивности лекарственных препаратов или оценка 
токсичности химических веществ. Результаты 
исследования показывают, что байесовские ней-
ронные сети являются мощным инструментом 
для предсказания липофильности малых орга-
нических соединений и могут быть полезны в 
различных областях химии и медицины.
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