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Построение математических моделей биологического действия молекулярных систем (токсичность, факторы биоконцентрации, лекарственный эффект, характеристики восприятия запахов, вкусов и т.д.) требует развитого набора программных средств. Существующие на сегодняшний день распространенные универсальные статистические программные пакеты (Statistica, и др.) оказываются слишком громоздкими и не адаптированы для химических приложений. В связи с этим нами разработан набор статистических программ для сред Linux и Windows. Каждый из модулей представляет собой самостоятельную единицу, управляется минимумом опций и может быть использован независимо от остальных. В комплекс входят программы, реализующие полилинейную и нелинейную регрессии – метод наименьших квадратов (least squares, LS). Для робастного оценивания – метод наименьших модулей (least modules, LM) и метод Хьюбера (Hb). Неполный метод наименьших квадратов (partial least squares, PLS) описывает ситуации, когда число параметров значительно больше, чем число объектов (молекул). Программа FACTOR позволяет провести анализ главных компонент выборки. Для проведения классификации по степени активности программно реализован дискриминационный анализ (DA). Программный модуль CoMFA реализует метод сравнительного анализа молекулярных полей. Комплекс включает также программы, позволяющие разработать аддитивную схему, простую нейронную сеть и провести кластерный анализ. Эффективность (прогностическая способность) статистических моделей описывается с помощью процедуры перекрестного оценивания достоверности (leave-one-out cross validation, LOO). В докладе описаны примеры, иллюстрирующие работу программного комплекса. 

