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Реферат 

Поязнювальна записка до випускної роботи : 104с.,9 рис.,  27.джерел.1 табл 

Об’єктом дослідження є хлорорганічні сполуки, представлені у вигляді 

числових дескрипторів, отриманих із відкритих хімічних баз даних 

(PubChem, ChEMBL, ZINC тощо). 

Предметом дослідження є методи зменшення розмірності та кластеризації 

хімічних даних із використанням автокодувальників, а також їх застосування 

для аналізу структури та властивостей хлорорганічних сполук. 

Мета роботи полягає у розробці та впровадженні методології використання 

автокодувальників для кластеризації хлорорганічних сполук з метою 

виявлення закономірностей у їхніх фізико-хімічних та структурних 

характеристиках. 

Ключеві слова :ХОС, TensorFlow/Keras, Matplotlib, TSNE PubChem, 

ChEMBL, ZINC. 
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Abstract 

Explanatory note to the final work: 104p., 9 fig., 27.sources.1 table 

The object of the study is organochlorine compounds, presented in the form of 

numerical descriptors obtained from open chemical databases (PubChem, 

ChEMBL, ZINC, etc.). 

The subject of the study is methods of dimensionality reduction and clustering of 

chemical data using autoencoders, as well as their application for analyzing the 

structure and properties of organochlorine compounds. 

The purpose of the work is to develop and implement a methodology for using 

autoencoders for clustering organochlorine compounds in order to identify patterns 

in their physicochemical and structural characteristics. 

Keywords: ХОС, TensorFlow/Keras, Matplotlib, TSNE PubChem, ChEMBL, 

ZINC. 
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Вступ 

Хлорорганічні сполуки є важливим класом хімічних речовин, які 

широко застосовуються у промисловості, сільському господарстві та 

медицині. Однак їх висока токсичність, біоакумуляція та вплив на 

навколишнє середовище викликають значний науковий інтерес. Аналіз 

структурних та функціональних аспектів цих сполук є важливим для 

розуміння їх властивостей, зменшення екологічних ризиків та розробки 

нових матеріалів із бажаними характеристиками. 

Одним із сучасних підходів до аналізу великомасштабних хімічних 

даних є використання методів машинного навчання, зокрема 

автокодувальників. Автокодувальники дозволяють ефективно зменшувати 

розмірність даних, виявляти приховані закономірності та кластеризувати 

хімічні сполуки за їх структурними чи фізико-хімічними характеристиками. 

Ця робота присвячена застосуванню автокодувальників для кластеризації 

хлорорганічних сполук із консолідованого ресурсу хімічних баз даних. 

Об’єкт дослідження 

Об’єктом дослідження є хлорорганічні сполуки, представлені у вигляді 

числових дескрипторів, отриманих із відкритих хімічних баз даних 

(PubChem, ChEMBL, ZINC тощо). 

Предмет дослідження 

Предметом дослідження є методи зменшення розмірності та 

кластеризації хімічних даних із використанням автокодувальників, а також їх 

застосування для аналізу структури та властивостей хлорорганічних сполук. 
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Мета роботи 

Мета роботи полягає у розробці та впровадженні методології 

використання автокодувальників для кластеризації хлорорганічних сполук з 

метою виявлення закономірностей у їхніх фізико-хімічних та структурних 

характеристиках. 

Наукова новизна одержаних результатів 

1. Запропоновано підхід до використання автокодувальників для кластеризації 

хлорорганічних сполук, що дозволяє зменшити розмірність даних без втрати 

ключової інформації про структуру сполук. 

2. Вперше створено латентний простір для хлорорганічних сполук, який 

відображає їхні ключові структурні та функціональні характеристики. 

3. Отримані кластери сполук дали змогу ідентифікувати групи із схожими 

фізико-хімічними властивостями, що може бути використано для подальших 

досліджень у галузях екологічного аналізу та синтезу нових матеріалів. 

4. Розроблено алгоритм інтерпретації латентного простору для прогнозування 

можливих властивостей хлорорганічних сполук. 

Ця робота має теоретичне та практичне значення для хімічної 

інформатики, оскільки пропонує сучасний підхід до аналізу великих хімічних 

даних, що є актуальним у контексті розвитку технологій обробки та 

інтерпретації хімічної інформації. 

Апробація результатів магістерської кваліфікаційної роботи. 

 


