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DÖÏ ÑOAÙN TÍNH CHAÁT MOÂI TRÖÔØNG  

CUÛA MOÄT NHOÙM CAÙC CHAÁT HÖÕU CÔ SÖÛ DUÏNG MOÂ HÌNH  

ÑÒNH LÖÔÏNG CAÁU TRUÙC VAØ ÑOÄ TAN 

Leâ Thò Ñaøo – Phaïm Vaên Taát 

Tröôøng Ñaïi hoïc Thuû Daàu Moät 

 

TOÙM TAÉT 

Trong coâng trình naøy, giaù trò ñoä tan cuûa 27 hôïp chaát höõu cô ñöôïc tính toaùn baèng vieäc söû 

duïng caùc tham soá moâ taû phaân töû khaùc nhau. Quan heä ñònh löôïng caáu truùc ñoä tan QSSRs 

ñöôïc xaây döïng baèng caùch keát hôïp kó thuaät hoài qui boäi vaø giaûi thuaät di truyeàn. Caùc tham soá 

phaân töû quan troïng logP, SsCH3_acnt, ABSQ, nelem, nrings, SHBa, Gmax, Gmin, Xvp6 vaø 

Xvpc4 ñöôïc choïn ñeå xaây döïng moâ hình QSSRs tuyeán tính baèng giaûi thuaät di truyeàn. Moâ 

hình QSSR tuyeán tính 4 bieán toát nhaát nhaän ñöôïc töø caùc tham soá moâ taû. Chaát löôïng cuûa moâ 

hình QSSR tuyeán tính naøy theå hieän ôû giaù trò thoáng keâ R
2

luyeän = 96,600; sai soá chuaån öôùc tính 

SE = 0,2961; F-stat = 156,0; giaù trò P = 0,0; R
2

test = 95,020 vaø giaù trò RSS ñaùnh giaù cheùo laø 

2,823. Moâ hình maïng nôron I(4)-HL(4)-O(1) vôùi R
2

luyeän = 99,030 ñöôïc xaây döïng baèng caùc 

tham soá trong moâ hình QSSR tuyeán tính 4 bieán soá. Caùc giaù trò ñoä tan döï ñoaùn cuûa caùc hôïp 

chaát höõu cô nhaän ñöôïc töø caùc moâ hình phuø hôïp toát vôùi caùc giaù trò töø taøi lieäu.  

Töø khoùa: quan heä ñònh löôïng caáu truùc ñoä tan (QSSRs), hoài qui boäi, maïng nôron 

* 

1. GIÔÙI THIEÄU 

Ñoä tan cuûa caùc hôïp chaát höõu cô trong 

nöôùc laø moät trong caùc tính chaát moâi 

tröôøng quan troïng nhaát ñeå giaùm saùt vaø 

ñaùnh giaù moâi tröôøng. Tính chaát naøy laø 

caên cöù ñeå xöû lí caùc chaát oâ nhieãm moâi 

tröôøng trong caùc nguoàn nöôùc thaûi cuûa nhaø 

maùy hoùa chaát. Ñoä tan theå hieän khaû naêng 

phaân taùn cuûa moät chaát oâ nhieãm ñi vaøo 

nöôùc. Vì vaäy, tham soá naøy laø moät trong 

nhöõng chæ soá coù giaù trò ñeå ñaùnh giaù möùc 

ñoä phaân boá vaø ñoäc tính cuûa hoùa chaát. Caùc 

tham soá COD vaø BOD cuõng lieân quan moät 

phaàn ñeán ñoä tan cuûa hoùa chaát höõu cô. Caû 

hai tham soá naøy ñaõ ñöôïc söû duïng ñeå ñaùnh 

giaù chaát löôïng nöôùc. Ñieàu naøy cuõng quyeát 

ñònh vieäc söû duïng hoùa chaát trong coâng 

nghieäp vaø caùc quaù trình taùch caùc chaát 

trong töï nhieân. 

Quan heä ñònh löôïng caáu truùc vaø tính 

chaát (QSPR) ñöôïc thaønh laäp baèng kó thuaät 

hoài qui boäi vaø caùc ñaùnh giaù thoáng keâ khaùc 

nhau [2, 3]. Maïng thaàn kinh nhaân taïo ngaøy 

nay ñang söû duïng trong nghieân cöùu quan heä 

ñònh löôïng caáu truùc hoaït tính QSAR ñaõ ñöa 

ra trong taøi lieäu [4, 5]. Kó thuaät trí tueä 

nhaân taïo keát hôïp maïng thaàn kinh, logic môø 

vaø giaûi thuaät di truyeàn theå hieän tính chaát 

meàm deûo khi tìm kieám caùc moái quan heä 

phöùc taïp vaø tinh vi trong quaù trình khai 

thaùc döõ lieäu [5]. 

Trong coâng trình naøy, chuùng toâi ñöa 

ra kó thuaät söû duïng hoài qui tuyeán tính boäi 

vaø maïng thaàn kinh ñeå xaây döïng moái quan 
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heä ñònh löôïng caáu truùc vaø ñoä tan QSSR 

khaùc nhau. Caùc tham soá moâ taû caáu truùc 

phaân töû 2D vaø 3D cuûa caùc hôïp chaát höõu cô 

ñöôïc tính toaùn khi söû duïng keát hôïp cô hoïc 

phaân töû MM+ vaø hoùa hoïc löôïng töû baùn kinh 

nghieäm SCF PM3. Caùc moâ hình QSSR 

tuyeán tính vaø QSSR nôron ñöôïc xaây döïng 

töø caùc tham soá caáu truùc vôùi söï hoã trôï cuûa 

giaûi thuaät di truyeàn. Giaù trò ñoä tan cuûa caùc 

hôïp chaát höõu cô döï ñoaùn baèng moâ hình 

QSSR tuyeán tính vaø QSSR nôron  ñöôïc  so  

saùnh vôùi döõ lieäu thöïc nghieäm. 

2. PHÖÔNG PHAÙP TÍNH  

2.1. Döõ lieäu vaø phaàn meàm 

Giaù trò ñoä tan thöïc nghieäm cuûa caùc 

hôïp chaát höõu cô nhaän ñöôïc töø moät nguoàn 

[1], ñöa ra trong Baûng 1. Caùc tính chaát 

moâ taû phaân töû 2D, 3D vaø caùc moâ hình 

QSSR tuyeán tính xaây döïng baèng Regress 

vaø QSARIS [7, 11]. Caùc moâ hình QSSR 

nôron ñöôïc xaây döïng baèng INForm [9]. 

Baûng 1. Ñoä tan thöïc nghieäm cuûa caùc hôïp chaát höõu cô ôû 25
o
C [1] 

STT Hôïp chaát logS  STT Hôïp chaát logS 

1 Isooctan -3,699  15 o-dicloro benzen -1,796 

2 Pentan -1,398  16 n- butyl acetat -0,168 

3 Cyclohexan -2,222  17 Etyl ete 0,838 

4 Cyclopentan -2,000  18 Metyl isoamyl xeton 0,231 

5 Heptan -3,523  19 Metyl t-butyl ete 0,681 

6 Hexan -1,854  20 Metyl isobutyl xeton -0,268 

7 1,1,2-tricloro trifluoro etan -1,770  21 Etyl acetat 0,940 

8 1,2,4-tricloro benzen -2,600  22 Metyl n-propyl xeton 0,775 

9 Toluen -1,284  23 Trietyl amin 0,740 

10 Cloro benzen -1,300  24 Propylen cacbonat 1,243 

11 Cloroform -0,089  25 Metyl etyl xeton 1,380 

12 n-butyl clorua -0,959  26 isobutyl ancol 0,930 

13 Etylen diclorua -0,092  27 n-butyl ancol 0,893 

14 Dicloro metan 0,204     

Quaù trình thöïc hieän xaây döïng vaø 

ñaùnh giaù moâ hình qua caùc giai ñoaïn: 

- Taát caû caùc tröôøng hôïp, tröø tröôøng 

hôïp thöù nhaát ñöôïc söû duïng ñeå khôùp hoaëc 

luyeän moâ hình. Giaù trò quan saùt thöù nhaát 

ñöôïc döï ñoaùn baèng moâ hình QSSR tuyeán 

tính hoaëc moâ hình QSSR nôron phuø hôïp, 

giaù trò leäch Y1- 1Ŷ  ñöôïc xaùc ñònh. 

- Taát caû caùc tröôøng hôïp, tröø tröôøng 

hôïp thöù hai ñöôïc söû duïng ñeå khôùp hoaëc 

luyeän moâ hình. Giaù trò quan saùt thöù hai 

ñöôïc döï ñoaùn baèng moâ hình QSSR tuyeán 

tính hoaëc moâ hình QSSR nôron phuø hôïp, 

giaù trò leäch Y2- 2Ŷ  ñöôïc xaùc ñònh. 

- Quaù trình thöïc hieän tieáp tuïc nhö 

theá, moãi giaù trò quan saùt ñöôïc döï ñoaùn 

baèng moâ hình töø caùc tröôøng hôïp coøn laïi. 

- Caùc giaù trò R
2

test trung bình toaøn cuïc 

nhaän ñöôïc töø caùc moâ hình ôû treân. 

Thöïc hieän ñaùnh giaù cheùo, taäp döõ lieäu 

ñöôïc chia thaønh 2 taäp döõ lieäu nhoû goàm: 

nhoùm döõ lieäu luyeän vaø nhoùm döõ lieäu kieåm 

tra. Moãi moâ hình QSSR ñöôïc thaønh laäp töø 

nhoùm luyeän söû duïng ñeå döï ñoaùn ñoä tan 

caùc hôïp chaát höõu cô trong nhoùm kieåm tra. 

Söï phuø hôïp toát nhaát cuûa moâ hình QSSR 

tuyeán tính vaø QSSR nôron ñöôïc theå hieän 

ôû giaù trò R
2

luyeän vaø R
2

adj hieäu chænh töông 
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öùng; khaû naêng döï ñoaùn cuûa caùc moâ hình 

ñöôïc ñaùnh giaù cheùo vaø theå hieän ôû giaù trò 

R
2

test kieåm tra:  

- Y: giaù trò quan saùt; Ŷ : giaù trò döï 

ñoaùn;Y : giaù trò trung bình; 

 - Nhoùm luyeän: R
2

luyeän (moâ hình tuyeán 

tính vaø moâ hình nôron); 

 - Nhoùm kieåm tra: R
2

test (moâ hình 

tuyeán tính vaø nôron);  

3. KEÁT QUAÛ VAØ THAÛO LUAÄN 

3.1. Tính toaùn caùc tham soá phaân 

töû 

Caùc hôïp chaát höõu cô ñöôïc xaây döïng, 

toái öu hoùa vaø tính toaùn caùc tham soá moâ taû 

tính chaát caáu truùc ñaëc tröng phaân töû baèng 

cô hoïc phaân töû trong HyperChem [1]. Caùc 

tham soá caáu truùc 2D vaø 3D, tham soá hình 

hoïc, tham soá theá tónh ñieän phaân töû, tham 

soá phuï thuoäc ñieän tích vaø heä soá phaân taùn 

octanol/nöôùc nhaän ñöôïc töø heä thoáng 

QSARIS [7, 11]. 

3.2. Xaây döïng quan heä QSSR tuyeán 

tính 

Moâ hình QSSR tuyeán tính ñöôïc thaønh 

laäp baèng heä thoáng Regress [6, 8] vaø 

QSARIS [7], caùc tham soá caáu truùc phaân töû 

ñöôïc löïa choïn ñöa vaøo moâ hình baèng giaûi 

thuaät di truyeàn theo kó thuaät tieán hoùa vi 

phaân. Taát caû caùc quaù trình choïn löïa tham 

soá caáu truùc phaân töû döïa vaøo caùc giaù trò 

thoáng keâ moâ hình: R
2

luyeän, sai soá chuaån 

SE, R
2

adj, R
2

test vaø giaù trò F-stat. Caùc moâ 

hình QSSR tuyeán tính toát nhaát nhaän 

ñöôïc daãn ra Baûng 2. 

Baûng 2. Caùc moâ hình QSSR tuyeán tính (soá tham soá k = 1 ñeán 5)  

vaø caùc giaù trò thoáng keâ 

Tham soá thoáng keâ vaø 

tham soá moâ taû caáu truùc 

phaân töû 

Moâ hình QSSR tuyeán tính 

A (k = 1) B (k = 2) C (k = 3) D (k = 4) E (k = 5) 

R
2

luyeän 93,320 94,820 96,010 96,600 96,680 

R
2 

adj 93,050 94,390 95,490 95,980 95,890 

Sai soá, SE 0,3890 0,3495 0,3136 0,2961 0,2994 

F-stat 349,2283 219,8180 184,3612 156,0465 122,1842 

R
2

test 92,170 92,980 94,420 95,020 93,830 

Haèng soá 0,9217 1,5831 2,1581 1,8666 0,3449 

logP -1,1566 -1,1350 -1,1926 -1,2251 -0,9714 

SsCH3_acnt - 0,1503 0,1931 - 0,1933 

ABSQ - - -0,5721 - - 

nelem - - - - 0,4477 

nrings - - - -0,5465 - 

Gmax - - - - -0,0469 

Gmin - - - 0,3202  

Xvp6 - - - - -2,9653 

Xvpc4 - - - 0,5461 - 

Trong Baûng 2, caùc moâ hình QSSR tuyeán tính phuø hôïp nhaát ñöôïc choïn vôùi soá löôïng 

tham soá caáu truùc trong caùc moâ hình dao ñoäng töø k = 1 ñeán k = 5. Söï thay ñoåi soá löôïng 

tham soá caáu truùc daãn ñeán thay ñoåi giaù trò R
2

luyeän vaø R
2

test töông öùng nhö moâ taû ôû Hình 1. 
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Hình 1. a) Bieåu dieãn söï thay ñoåi ñoä lôùn giaù trò R
2

luyeän vaø R
2

test theo soá bieán k trong moâ hình. 

      b) So saùnh giaù trò ñoä tan thöïc nghieäm vaø ñoä tan döï ñoaùn ñoái vôùi moãi hôïp chaát. 

Trong caùc moâ hình nhaän ñöôïc, moâ 

hình QSSR vôùi k = 4 cho giaù trò R
2

test ñaït 

giaù trò cao nhaát, sau ñoù giaûm khi k taêng. 

Nhö vaäy, moâ hình QSSR vôùi k = 4 laø phuø 

hôïp nhaát so vôùi caùc moâ hình coøn laïi. Chaát 

löôïng cuûa moâ hình QSSR naøy ñöôïc theå 

hieän ôû giaù trò R
2
 = 96,600; sai soá chuaån 

öôùc tính, SE = 0,2961; F-stat = 156,0 vaø 

R
2

test = 95,020; moâ hình QSSR (vôùi k = 4) 

ñöôïc kieåm tra baèng kó thuaät ñaùnh giaù 

cheùo loaïi daàn töøng tröôøng hôïp vôùi giaù trò 

thoáng keâ toång bình phöông hoài qui RSS = 

2,823. Moâ hình hoài qui QSSR tuyeán tính 

naøy coù daïng: 

 logS = -1,225LogP + 0,5461xvpc4 + 0,3202Gmin – 0,5465nrings + 1,86663 (1) 

Nhö vaäy, taäp döõ lieäu luyeän ñaùp öùng 

toát vaø moâ taû baèng moâ hình QSSR (1) raát 

coù yù nghóa veà maët thoáng keâ. Kó thuaät 

ñaùnh giaù cheùo cho thaáy moâ hình QSSR(1) 

coù theå ñöôïc söû duïng ñeå döï ñoaùn logS. Caùc 

giaù trò thoáng keâ kieåm tra tính coù nghóa 

cuûa caùc heä soá trong moâ hình QSSR(1) (vôùi 

k = 4), ñöôïc daãn ra ôû Baûng 3. Kieåm tra 

tính coù nghóa cuûa tham soá ñaõ choïn trong 

moâ hình, tieán haønh laáy 100 laàn ngaãu 

nhieân cuûa caùc giaù trò logS trong soá caùc 

chaát ñöa ra. Giaù trò R
2 

- R
2

n vôùi n = 1, 

2…, 100 ñöôïc tính cho moãi moâ hình QSSR 

trong caùc moâ hình töông öùng. Giaù trò 

trung bình cuûa R
2

n = 0,1504; giaù trò 

trung bình bình phöông ñoä leäch laø 

0,09849. Khoaûng caùc giaù trò R
2

n töø 

0,004609 ñeán 0,4679. 

Baûng 3. Giaù trò thoáng keâ, heä soá cuûa moâ hình QSSR (1) vôùi k = 4 vaø kieåm ñònh giaû thuyeát 

Tham soá Heä soá Giaù trò P Sai soá chuaån Thoáng keâ t-stat Kieåm ñònh giaû thuyeát 

Haèng soá 1,8666 0,0000 0,1171 15,9421 Giaù trò P <  = 0,05 

logP -1,2251 0,0000 0,0575 -21,2943 Giaù trò P <  = 0,05 

Xvpc4 0,5461 0,0419 0,2528 2,1603 Giaù trò P <  = 0,05 

Gmin 0,3202 0,0019 0,0908 3,5260 Giaù trò P <  = 0,05 

nrings -0,5465 0,0010 0,1448 -3,7736 Giaù trò P <  = 0,05 

Caùc giaù trò phaàn traêm ñoùng goùp, Pmxk,% cuûa caùc tham soá ñoäc laäp trong moâ hình 

QSSR (1) vôùi k = 4 xaùc ñònh qua söï ñoùng goùp cuûa caùc tham soá baèng giaù trò Ctotal ñöôïc moâ 

taû ôû Baûng 4. Phaàn traêm ñoùng goùp trung bình MPxk,% cuûa moãi bieán ñoäc laäp ñöôïc xaùc 

ñònh baèng coâng thöùc:  
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ÔÛ ñaây N = 27 laø toång soá hôïp chaát, m - hôïp chaát caàn tính Pmxk,%. 

Söï ñoùng goùp möùc ñoä quan troïng cuûa caùc tham soá caáu truùc phaân töû trong moâ hình 

ñöôïc saép xeáp theo traät töï döïa vaøo MPxk,%: logP > Gmin > nrings > xvpc4; trong khi ñoä 

lôùn cuûa caùc heä soá töông öùng moãi tham soá trong moâ hình ñöôïc saép xeáp theo traät töï: logP 

> nrings > xvpc4 > Gmin.  

Baûng 4. Giaù trò Pmxk,% vaø MPxk,%, cuûa moãi tham soá trong moâ hình QSSR (1) vôùi k = 4. 

Hôïp chaát, m = 1- 27 Ctotal 
Pmxk, % 

xvpc4 Gmin nrings LogP 

Isooctan 6,0274 2,6157 4,8036 0,0000 92,5807 

Heptan 5,8206 0,0000 7,4877 0,0000 92,5123 

1,2,4-tricloro benzen 5,8770 8,7359 2,6695 9,2981 79,2965 

Cyclohexan 5,1939 0,0000 9,2474 10,5210 80,2315 

Cyclopentan 4,5477 0,0000 10,5614 12,0160 77,4226 

Hexan 5,1794 0,0000 8,3769 0,0000 91,6231 

o-dicloro benzen 4,9338 8,2924 3,9310 11,0756 76,7010 

1,1,2-tricloro trifluoro etan 5,4325 16,8278 24,9094 0,0000 58,2628 

Pentan 4,5067 0,0000 9,5473 0,0000 90,4527 

cloro benzen 3,7351 3,1908 6,8066 14,6301 75,3725 

Toluene 4,3299 2,4274 9,7745 12,6203 75,1777 

n-butyl chlorua 3,1319 0,0000 8,3425 0,0000 91,6575 

metyl isobutyl xeton 2,2394 7,0106 4,1042 0,0000 88,8852 

n- butyl acetat 2,0134 1,5984 2,8944 0,0000 95,5072 

etylene diclorua 2,1878 0,0000 8,1536 0,0000 91,8464 

Chloroform 2,4001 0,0000 10,0058 0,0000 89,9942 

dicloro metan 1,6916 0,0000 3,6806 0,0000 96,3194 

metyl isoamyl xeton 2,8129 7,5866 3,4646 0,0000 88,9488 

metyl t-butyl ete 1,7736 18,8568 0,7522 0,0000 80,3910 

triethyl amine 2,5315 10,2335 15,0203 0,0000 74,7462 

metyl n-propyl keton 1,5725 3,5448 5,8921 0,0000 90,5630 

etyl ete 1,5860 0,0000 17,0344 0,0000 82,9656 

n-butyl alcol 1,1898 0,0000 9,2511 0,0000 90,7489 

isobutyl alcol 1,1235 8,8750 8,7083 0,0000 82,4168 

etyl acetat 0,7790 4,1313 8,6586 0,0000 87,2101 

propylen cacbonat 0,8925 11,9375 19,6830 61,2287 7,1509 

mety etyl xeton 0,8625 9,1396 9,4530 0,0000 81,4074 

Giaù trò MPxk,% 4,6298 8,6376 4,8663 81,8664 
 

Töø keát quaû Baûng 4, möùc ñoä ñoùng goùp 

cuûa moãi tham soá trong moâ hình QSSR (1) 

hay ñuùng hôn laø ñoùng goùp vaøo tính chaát cuûa 

chaát; khoâng theå döïa vaøo ñoä lôùn cuûa heä soá ñeå 

ñöa ra traät töï ñoùng goùp quan troïng cuûa 

tham soá lieân quan ñeán tính chaát cuûa hôïp 

chaát. Tham soá logP lieân quan maïnh ñeán ñoä 

tan cuûa hôïp chaát höõu cô. Nhö vaäy ñoä tan 
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cuûa chaát höõu cô gaén lieàn vôùi khaû naêng phaân 

taùn cuûa chaát, theå hieän ôû logP. Tham soá 

Gmin theå hieän ñoä lôùn theá tónh ñieän 

nguyeân töû nhoû nhaát trong phaân töû, tham 

soá naøy coù aûnh höôûng lôùn ñeán ñoä tan hôïp 

chaát xeáp sau tham soá logP, ñieàu naøy 

cuõng theå hieän baûn chaát cuûa theá tónh ñieän 

phaân töû toaøn cuïc. Ngoaøi ra tham soá 

nrings cuõng ñoùng goùp vaøo ñoä tan, phuï 

thuoäc ôû soá voøng treân phaân töû maø ñöôïc 

xaùc ñònh töø R = p – (nvx – 1) vôùi p laø soá 

caïnh lieân keát voøng, nvx laø soá ñænh trong 

phaân töû khoâng phaûi laø caùc nguyeân töû hydro. 

3.3. Xaây döïng moâ hình QSSR 

nôron 

Moâ hình QSSR nôron ñöôïc xaây döïng 

treân cô sôû kó thuaät thaàn kinh môø vôùi söï 

hoã trôï cuûa giaûi thuaät di truyeàn treân heä 

thoáng INForm [9]. Kieán truùc maïng thaàn 

kinh goàm 3 lôùp I(4)-HL(4)-O(1); lôùp 

nhaäp I(4) goàm 4 nôron laø tham soá logP, 

Gmin, nrings, xvpc4, lôùp xuaát O(1) goàm 

1 nôron laø tham soá logS. Lôùp aån HL(4) 

phía trong goàm 4 nôron. Thuaät toaùn lan 

truyeàn ngöôïc sai soá ñöôïc söû duïng ñeå luyeän 

maïng. Haøm truyeàn sigmoid ñaët treân moãi 

nuùt nôron cuûa caùc lôùp maïng; tham soá 

luyeän maïng goàm toác ñoä hoïc laø 0,7; moment 

laø 0,7. Sai soá giaùm saùt muïc tieâu MSE = 

0,000816 vôùi 10.000 voøng laëp. Sau quaù 

trình luyeän maïng, giaù trò R
2

luyeän = 99,030 

trong khi moâ hình QSSR (1) tuyeán tính 

cho R
2

luyeän = 96,600.  

Nhö vaäy, moâ hình QSSR nôron döïa 

treân kieán truùc maïng nôron I(4)-HL(4)-

O(1) ñaït ñöôïc söï thích öùng toát hôn so vôùi 

moâ hình QSSR (1) tuyeán tính. Ñieàu naøy 

coù theå thaáy ôû Hình 1 vaø Hình 2, söï töông 

quan vaø tính phuø hôïp toát giöõa giaù trò döï 

ñoaùn vaø giaù trò thöïc nghieäm. 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

Hình 2. a) So saùnh giaù trò logS vaø ñoä tan döï ñoaùn logStest ñoái vôùi moãi hôïp chaát; 

                b) Söï töông quan giöõa giaù trò thöïc nghieäm logS vaø giaù trò döï ñoaùn logStest 

3.4. Döï ñoaùn ñoä tan cuûa chaát trong nhoùm kieåm tra  

Khaû naêng döï ñoaùn cuûa moâ hình QSSR (1) vaø QSSR nôron ñeàu ñöôïc ñaùnh giaù caån 

thaän baèng kó thuaät loaïi boû daàn töøng tröôøng hôïp; keát quaû döï ñoaùn nhaän ñöôïc ñoái vôùi 

7 hôïp chaát choïn ngaãu nhieân töø Baûng 1, ñöôïc daãn ra ôû Baûng 5. 

Keát quaû döï ñoaùn cuûa caùc moâ hình QSSR ñöôïc ñaùnh giaù baèng giaù trò tuyeät ñoái cuûa 

caùc sai soá töông ñoái ARE,% tính baèng coâng thöùc: 

SSSARE test log/)log(log100,%   (3) 
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Baûng 5. Ñoä tan cuûa 7 chaát choïn ngaãu nhieân ñöôïc döï ñoaùn töø QSSR (1) vaø QSSR nôron 

STT Hôïp chaát logS 
QSSR nôron  QSSR tuyeán tính 

logStest ARE,% logStest ARE,% 

1 n-butyl clorua -0,9586 -1,0117 5,5425  -0,7427 22,5235 

2 etylen diclorua -0,0920 -0,2191 138,1826  0,0356 138,7148 

3 isobutyl alcol 0,9300 1,0523 13,1505  1,1382 22,3885 

4 mety etyl xeton 1,3800 1,1438 17,1167  0,1973 85,7010 

5 metyl t-butyl ete 0,6812 0,7703 13,0741  0,7886 15,7661 

6 cyclohexan -2,2220 -2,3304 4,8771  -2,3667 6,5100 

7 o-dicloro benzen -1,7960 -1,8548 3,2717  -1,8610 3,6210 

 Giaù trò MARE, %   27,8879   42,1750 
  

Giaù trò trung bình tuyeät ñoái cuûa caùc 

sai soá töông ñoái MARE, % ñöôïc söû duïng 

ñeå ñaùnh giaù toång quaùt sai soá cuûa moâ hình 

QSSR tính baèng coâng thöùc:  

 

S

SS

n
MARE test

log

)log(log100
,%


 (4) 

ÔÛ ñaây n = 7 laø soá hôïp chaát; logS laø ñoä 

tan thöïc nghieäm, logStest ñoä tan döï ñoaùn.  

Nhö vaäy, töø keát quaû so saùnh giöõa hai moâ 

hình QSSR (1) vaø QSSR nôron döïa vaøo caùc 

giaù trò MARE,% ñöôïc daãn ra ôû Baûng 5, cho 

thaáy moâ hình QSSR (1) coù khaû naêng döï 

ñoaùn keùm hôn so vôùi moâ hình QSSR nôron. 

Keát quaû döï ñoaùn logS nhaän ñöôïc töø moâ hình 

QSSR nôron gaàn vôùi thöïc nghieäm hôn vaø moâ 

hình QSSR nôron coù khaû naêng thích öùng toát 

hôn moâ hình QSSR (1). 

4. KEÁT LUAÄN  

Coâng trình naøy ñaõ xaây döïng thaønh 

coâng moâ hình QSSR tuyeán tính vôùi söï hoã 

trôï cuûa giaûi thuaät di truyeàn. Kyõ thuaät môùi 

trôï cuûa giaûi thuaät di truyeàn. Kó thuaät môùi 

naøy cho pheùp xaây döïng moâ hình hoài qui ñoái 

vôùi taäp döõ lieäu lôùn. Giaûi thuaät di truyeàn cho 

pheùp choïn löïa caùc tham soá quan troïng ñöa 

vaøo moâ hình. Moâ hình QSSR tuyeán tính 

nhaän ñöôïc ñaït yeâu caàu veà kieåm ñònh thoáng 

keâ. Ngoaøi ra kó thuaät trí tueä nhaân taïo döïa 

treân quan heä thaàn kinh môø cuõng ñöôïc hoã 

trôï baèng giaûi thuaät di truyeàn ñeå xaây döïng 

kieán truùc maïng nôron I(4)-HL(4)-O(1) ñaùp 

öùng toát vôùi döõ lieäu; moâ hình QSSR nôron 

ñaõ cho keát quaû döï ñoaùn toát hôn nhieàu so vôùi 

moâ hình QSSR tuyeán tính. Giaù trò MARE, 

% cuûa moâ hình QSSR tuyeán tính lôùn hôn 

1,5 laàn so vôùi moâ hình QSSR nôron. 

Keát quaû nhaän ñöôïc töø coâng trình naøy 

môû ra höôùng nghieân cöùu môùi vaø coù nhieàu 

höùa heïn öùng duïng trong lónh vöïc xöû lí 

moâi tröôøng, thieát keá döôïc lieäu vaø phaåm 

baøo cheá döôïc phaåm. 

PREDICTION OF ENVIRONMENTAL PROPERTIES OF A SET OF  

ORGANIC COMPOUNDS USING QUANTITATIVE STRUCTURE SOLUBILITY  

RELATIONSHIPS QSSRs 

Le Thi Dao – Pham Van Tat 

Thu Dau Mot Universty 

ABSTRACT 

In this work the solubility values of 27 organic substances were calculated by using the 

different molecular descriptors. The quantitative structure-solubility relationships (QSSRs) 
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were constructed by incorporating the multiple regression technique and the genetic 

algorithm. The important molecular descriptors logP, SsCH3_acnt, ABSQ, nelem, nrings, 

SHBa, Gmax, Gmin, Xvp6 and Xvpc4 were selected for constructing the linear models 

QSSRs with the genetic algorithm. The best 4-variable linear model QSSR was derived 

from these descriptors. The quality of this linear model QSSR was pointed out in statistical 

values multiple R
2
-training of 96.600, standard error of estimation, SE of 0.2961, F-statistic 

of 156.0, P-value of 0.0, multiple R
2
-test of 95.020 and cross validation RSS of 2.823. The 

neural network model I(4)-HL(4)-O(1) with R
2
-training of 99.030 was built by using 

descriptors in the 4-variable linear model. The predicted solubility values of organic 

substances resulting from these models were in good agreement with those from literature.  

Keywords: quantitative structure-solubility relationships (QSSRs),  

multiple regression, neural network 
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