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TÓM TẮT 

Trong nghiên cứu n|y, c{c mô hình liên quan định lượng giữa cấu trúc và tính chất 

(QSPRs) của c{c phức chất thiosemicarbazone v| ion kim loại được x}y dựng dựa 

trên phương ph{p hồi quy đa biến, bình phương tối thiểu riêng phần và hồi quy 

th|nh phần chính. Chất lượng c{c mô hình được đ{nh gi{ dựa v|o các gi{ trị hệ số 

tương quan, sai số chuẩn trung bình và chuẩn Fisher. Kết quả nhận được mô hình 

QSPRMLR với c{c gi{ trị R2train = 0,908; R2CV = 0,850; Q2test = 0,8542; MSE = 0,852; mô 

hình QSPRPLS với R2train = 0,908; R2CV = 0,888; Q2test = 0,8972; MSE = 0,661; mô hình 

QSPRPCR với R2train = 0,914; R2CV = 0,948; Q2test = 0,8842; MSE = 0,827. Các mô hình 

QSPRMLR, QSPRPLS và QSPRPCR có khả năng dự đo{n phù hợp với thực nghiệm.  

Từ khóa: QSPRMLR, QSPRPLS, QSPRPCR, hằng số bền, thiosemicarbazone. 
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ABSTRACT 

In this study, the quantitative structure property relationships (QSPRs) of 

thiosemicarbazone complexes with metal ions were constructed based on 

multivariate linear regression, partial least square and principal component 

regression models. The quality of the models was evaluated based on coefficients 

of determination, mean standard error, and Fisher test. QSPRMLR model had R2train = 

0,908; R2CV = 0,850; Q2test = 0,8542; MSE = 0,852; QSPRPLS model had R2train = 0,908; 

R2CV = 0,888; Q2test = 0,8972; MSE = 0,661; QSPRPCR model had R2train = 0,914; R2CV = 

0,948; Q2test = 0,8842; MSE = 0,827. These models could give a good prediction that 

agreed with the experiments. 

Keywords: QSPRMLR, QSPRPLS, QSPRPCR, stability constant, thiosemicarbazone. 
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