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Ðàáîòà ïîñâÿùåíà ìåòîäàì ïîèñêà êîëè÷åñòâåííûõ ñîîòíîøåíèé ¾ñòðóêòóðà � ñâîé-
ñòâî¿ äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ àêòèâíîñòè õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé. Êëþ÷åâîé îñîáåííî-
ñòüþ çàäà÷è ¾ñòðóêòóðà � ñâîéñòâî¿ ïî ñðàâíåíèþ ñ êëàññè÷åñêèìè çàäà÷àìè êëàññèôè-
êàöèè ÿâëÿåòñÿ åå îðèåíòèðîâàííîñòü íà ïðåäñêàçàíèå àêòèâíîñòè íîâûõ íåèçó÷åííûõ
ñîåäèíåíèé. Äëÿ äîñòèæåíèÿ ýòîé öåëè àâòîðîì ïðåäëîæåíî èñïîëüçîâàíèå îãðàíè÷å-
íèé äîïóñòèìîñòè äëÿ ðàñïîçíàþùèõ ìîäåëåé [1,2]. Äâóõôàçíàÿ ñõåìà ðåøåíèÿ çàäà÷è
¾ñòðóêòóðà � ñâîéñòâî¿ çàêëþ÷àåòñÿ â ñëåäóþùåì. Ïóñòü èñõîäíàÿ çàäà÷à êëàññèôè-
êàöèè ñîñòîèò â òîì, ÷òîáû ïîñòðîèòü ðàñïîçíàþùóþ ìîäåëü, êîòîðàÿ ïî îïèñàíèþ
ñòðóêòóðû õèìè÷åñêîãî ñîåäèíåíèÿ â âèäå âåêòîðîâ äåñêðèïòîðîâ îòíîñèò åãî ê îäíî-
ìó èç çàäàííûõ êëàññîâ àêòèâíîñòè. Ïðåäïîëàãàåì, ÷òî îáó÷åíèå ìîäåëè ïðîèñõîäèò íà
íåêîòîðîé âûáîðêå ñîåäèíåíèé, àêòèâíîñòü êîòîðûõ èçâåñòíà. Ïóñòü òàêæå ïîñòðîåíà
ðàñïîçíàþùàÿ ìîäåëü, ðåøàþùàÿ èñõîäíóþ çàäà÷ó êëàññèôèêàöèè, íàçîâåì å¼ ìîäå-
ëüþ ïåðâîãî óðîâíÿ. È â õîäå ïðîöåäóðû ñêîëüçÿùåãî êîíòðîëÿ íà îáó÷àþùåé âûáîðêå
âû÷èñëåí å¼ ôóíêöèîíàë êà÷åñòâà ϕ1 (îòíîøåíèå êîëè÷åñòâî âåðíî ñïðîãíîçèðîâàííûõ
ñîåäèíåíèé ê îáùåìó ÷èñëó îñóùåñòâëåííûõ ïðîãíîçîâ). Ñôîðìóëèðóåì çàäà÷ó êëàñ-
ñèôèêàöèè âòîðîãî óðîâíÿ. Â ïåðâûé êëàññ ñîåäèíåíèé íîâîé çàäà÷è êëàññèôèêàöèè
âîéäóò òå ñîåäèíåíèÿ îáó÷àþùåé âûáîðêè, ïðîãíîç àêòèâíîñòè êîòîðûõ ìîäåëüþ ïåð-
âîãî óðîâíÿ îñóùåñòâëåí âåðíî, à âî ñòðîé êëàññ � òå, ñîåäèíåíèÿ, àêòèâíîñòü êîòîðûõ
ïðåäñêàçàíà íåâåðíî. Ïóñòü äëÿ çàäà÷è âòîðîãî óðîâíÿ òàêæå ïîñòðîåíà ðàñïîçíàþùàÿ
ìîäåëü è å¼ ôóíêöèîíàë êà÷åñòâà ðàâåí ϕ2. Îïðåäåëèì ðåçóëüòèðóþùóþ ðàñïîçíàþ-
ùóþ ìîäåëü. Ðåçóëüòèðóþùàÿ ìîäåëü ðåøàåò èñõîäíóþ çàäà÷ó êëàññèôèêàöèè, íî â
îòëè÷èå îò ìîäåëè ïåðâîãî óðîâíÿ, ðåçóëüòèðóþùàÿ ìîäåëü îáëàäàåò îïöèåé îòêàçà îò
ïðîãíîçà. Ðåçóëüòèðóþùàÿ ìîäåëü îñóùåñòâëÿåò îòêàç îò ïðîãíîçà äàííîãî ñîåäèíå-
íèÿ òîãäà, êîãäà ìîäåëü âòîðîãî óðîâíÿ îòíîñèò äàííîå ñîåäèíåíèå êî âòîðîìó êëàññó
è îñóùåñòâëÿåò ïðîãíîç àêòèâíîñòè ìîäåëüþ ïåðâîãî óðîâíÿ â ïðîòèâíîì ñëó÷àå. Îáî-
çíà÷èì ôóíêöèîíàë êà÷åñòâà ðåçóëüòèðóþùåé ìîäåëè ÷åðåç ϕ0, à ÷åðåç Reject � êîëè-
÷åñòâî îòêàçîâ îò ïðîãíîçà. Òîãäà âåðíà ñëåäóþùàÿ îöåíêà êà÷åñòâà ðåçóëüòèðóþùåé
ìîäåëè.

ϕ0 =
(ϕ1 + ϕ2)N − Reject

2(N − Reject)
.

Â ÷àñòíîñòè åñëè ϕ2 ≥ ϕ1 > 1/2, òîãäà åñëè Reject > 0 èìååì ϕ0 > ϕ1. Òàêèì îáðà-
çîì, äîêàçàíî óëó÷øåíèå êà÷åñòâà ïðîãíîçà ïðè èñïîëüçîâàíèè íåòðèâèàëüíûõ ïðàâèë
îòêàçà îò ïðîãíîçà. Òàêæå â õîäå ðàáîòû ïðîâåäåíû ìíîãî÷èñëåííûå èñïûòàíèÿ, ïîä-
òâåðæäàþùèå ïðàêòè÷åñêóþ ýôôåêòèâíîñòü ðàçðàáîòàííîãî ïîäõîäà.
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