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TÓM TẮT 

Trong nghiên cứu này, chúng tôi đã phân lập được hai dẫn xuất flavonoid từ 

Zingiber zerumbet Sm và Glucine Max L ở Việt Nam, với hoạt tính g}y độc tế bào 

ung thư Hela tương đối mạnh. Các mô hình QSAR xây dựng được bao gồm: Mô 

hình QSARMLR (1), R2train là  0,955; R2pred là 0,745; mô hình QSARMLR (2), R2train là 0,854  

và R2pred là 0,812; mô hình mạng thần kinh QSARANN với kiến trúc mạng I(9)-HL(5)-

O(1), R2train là 0,8963 và R2pred là  0,8883; Mô hình mạng thần kinh QSARPCA-ANN  với 

kiến trúc mạng I(6)-HL(9)-O(1), R2 là 0,8973 và  R2pred là  0,8872. Hoạt tính kháng 

ung thư của các hợp chất flavonoid trong nhóm kiểm tra và các hợp chất phân lập 

được dự đo{n từ những mô hình QSAR phù hợp với dữ liệu thực nghiệm từ các 

tài liệu tham khảo. 

Từ khoá: QSARMLR, QSARANN, QSARPCA-ANN , hoạt tính kh{ng ung thư Hela. 
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ABSTRACT 

In this study, we have isolated the two flavone and isoflavone in flavonoid group 

from Zingiber zerumbet Sm and Glucine Max L in Vietnam, with relatively strong 

cytotoxic activity in Hela cancer cells. In the QSAR study on cancer Hela cell line, 

the techniques of multiple linear regression, the artificial neural network and 

principal component analysis were integrated with artificial neural network to 

construct the different QSAR models such as: The best linear model QSARMLR (1), 

R2train of 0.955, R2pred of 0.745; QSARMLR (2), R2train of 0,854  and R2pred of 0.812; The 

artificial neural network QSARANN with structural style I(9)-HL(5)-O(1) exhibited a 

better quality in statistical values R2train of 0.8963 and R2pred of 0.8883. The artificial 

neural network QSARPCA-ANN with structural style R2 of 0.8973 and  R2pred of  0.8872. 

The anti-cancer activities of the flavonoids in the test group and extraction of 

flavonoids resulting from those models turned out to give a good agreement with 

experimental data and those from literature. 

Keywords: QSARMLR, QSARANN, QSARPCA-ANN, anticancer activities Hela. 
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