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Aktywność serotoninergiczna

Receptory serotoninowe

Transporter serotoniny (SERT)

5-HT1A
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Sztuczna inteligencja
uczenie maszynowe

Redukcja czasu oraz kosztów na badania wstępne

QSAR – ang. Quantitative structure–activity 
relationship models

pKi 

– ujemny logarytm ze stałej inhibicji 

– wartość powinowactwa do receptora 

– model regresyjny
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Cel badań

Znalezienie optymalnej 
reprezentacji molekularnej dla 

związków o aktywności 
serotoninergicznej
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Reprezentacje molekularne
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Fingerprint
100 – 400 – 900 – 1600 – 2500 - 3600 Mol2VecMordred 2D

NC(CC1=CC=CC=C1)C(O)=O

SMILES



Mljar-supervised

https://github.com/mljar/mljar-supervised/
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Bazy danych

ZINC

ChEMBL

Wyselekcjonowana 
baza danych

GLASS

Zbiór testowy - 735Zbiór uczący - 9440



Tworzenie i ocena modelu

10-krotne wzajemne sprawdzanie

Testowanie na zbiorze zewnętrznym



Wyniki - fingerprint

Rozmiar 

fingerprintu

RMSE 10-CV R2 10-CV RMSE zbiór testowy R2 zbiór testowy

100 0,55 0,74 0,66 0,63

400 0,52 0,77 0,62 0,67

900 0,51 0,77 0,65 0,63

1600 0,51 0,77 0,65 0,64

2500 0,50 0,78 0,68 0,61

3600 0,51 0,78 0,65 0,64



Wyniki – reprezentacje molekularne

Reprezentacja 

molekularna

RMSE 10-CV R2 10-CV RMSE zbiór testowy R2 zbiór testowy

Fingerprint -

długość 400
0,52 0,77 0,62 0,67

Mordred 2D 0,57 0,72 0,67 0,61

Mol2vec 0,58 0,71 0,67 0,62



Wyniki – łączenie reprezentacji molekularnych



Wnioski

• Istnieje wiele rodzajów reprezentacji

molekularnych do tworzenia modeli QSAR

• Dla związków o aktywności serotoninergicznej

najlepszy model utworzony jest w oparciu

o binarną reprezentację - fingerprint o długości 

400 bitów

• Łączenie reprezentacji nie poprawia modelu
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Dziękuję 
za uwagę!


