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Tóm tắt:  
 

Khi có các tham số của các hợp chất, người ta tiến hành phân tích và xử 
lý số liệu thu được để xác định mối quan hệ giữa các tham số cấu trúc và hoạt 
tính của hóa chất. Có nhiều phương pháp thống kê để giải quyết bài toán trên 
nhưng phương pháp mạng nơron xác suất cho khả năng dự đoán của mô hình 
cao hơn so với các phương pháp khác nhất là với các bài toán khảo sát mối 
quan hệ giữa tham số cấu trúc và các hoạt tính của hóa chất trong đó có nhiều 
mối quan hệ phức tạp không giải quyết tốt bằng các phương pháp thống kê 
thông thường. 
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Abstract: 
 

After having parameters of the compounds, the figures are analysized and 
processed in order to determine the relation between the structural 
parameters and the activity of chemical subtances. There are many different 
statistics methods to solve this mathematical problem, however, the 
probabilistic neural network method gives better forecast than the others do, 
especially mathematical examining the relation between the structural 
parameters and the activity of chemical substances has many complicated 
relations that can not be solved well by usual statistics methods. 

 
 


