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Аннотация 

Логарифм константы прототропной таутомерии может быть выражен через разность в значениях 
показателей кислотностей соответствующих таутомеров. Для использования данной зависимости в 
предсказании константы таутомерного равновесия была предложена модификация  методагребневой 
регрессии, которая позволяет проводить минимизацию ошибки предсказания одновременно двух 
моделируемых свойств: константы равновесия реакций прототропной таутомерии и констант кислотности 
таутомеров, принимающих участие в равновесии.  

На основе данного метода были построены модели совместного предсказания константы равновесия 
реакций прототропной таутомерии и показателей кислотности соответствующих таутомеров. В качестве 
обучающих выборок были использованы данные по 800 константам равновесия реакций прототропной 
таутомерии, взятые из опубликованных статей, а также данные по ~1300 константам кислотности 
органических молекул в различных растворителях, которые были нами специально собраны из 
литературы. Для построения моделей использовались локальные (помеченные) атом-центрированные 
фрагментные дескрипторы. Атомы, которые в молекулах таутомеров являются кислотными центрами, 
были выявлены с использованием подхода. Конденсированного графа реакции. Также были использованы 
дескрипторы, описывающие условия протекания реакций таутомерии и условия измерения кислотности 
органических молекул. 

В ходе исследования с помощью процедуры перекрестного контроля с использованием значения 
коэффициента детерминации отобраны оптимальные модели совместного обучения. Для сравнения 
использовались индивидуальные модели, в которых константы кислотности (и константа таутомерного 
равновесия) предсказывалась с использованием модели, полученной при использовании только данных по 
константам кислотности (таутомерного равновесия, соответственно) в обучении. Показано, что совместное 
обучение позволяет построить модель, которая предсказывает константы кислотности не хуже, чем 
индивидуальные модели, а константы таутомерного равновесия – даже лучше. В отличие от использования 
индивидуальных моделей, построенная совместная модель обеспечивает корректное соотношение 
значений предсказываемых свойств. 

 


