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Применение методов машинного обучения для предсказания свойств соединений сталкивается с проблемой неопределённости исходных экспериментальных данных [1]. Особенно это критично для задач прогнозирования биоактивности, где качество исходных данных напрямую влияет на точность моделей [2, 3]. Публичные базы данных, такие как ChEMBL, консолидирующие миллионы значений биоактивности из разнородных источников, требуют тщательной валидации. Проведённый анализ 354 923 пар «мишень–активность» показал, что около 75 % записей содержат критические ошибки (дубликаты, ошибки аннотации, высокая вариабельность измерений). Отдельно выявлено: лишь 4,1 % записей не имеют проблем с цитированием, что указывает на системный характер проблемы.
В настоящей работе предложен интегрированный подход к валидации данных, объединяющий автоматическое извлечение, нормализацию и верификацию биологических и химических сущностей из текстовых описаний анализов и количественный анализ качества и согласованности экспериментальных данных. Для его реализации разработана комплексная процедура многоуровневой валидации, обеспечивающая контроль качества на этапе сбора и обработки метаданных.
Для извлечения именованных сущностей (NER) использована архитектура на основе SciBERT [4] с CRF-слоем, обученная на корпусе из 15 000 аннотированных описаний экспериментов. Производилась разметка сущностей типа «вещество» (SUB) и «мишень» (TAR) в формате BIO. Дисбаланс классов учитывался весовыми коэффициентами. Процедура валидации интегрирована с пайплайном обработки метаданных и включает выявление дубликатов, верификацию ссылок на первоисточники.
NER-модель достигла на тестовой выборке F1 = 91,4 % (precision = 91,8 %, recall = 91,0 %); для сущностей SUB — F1 = 90,9 %, для TAR — F1 = 91,7 %. Добавление CRF повысило F1 на 2,7 % и precision на 5,4 % относительно базового SciBERT за счёт устранения ошибочных BIO-последовательностей.
Комбинация точной текстовой аннотации (NER) и количественной проверки экспериментальных данных позволяет создавать стандартизированные датасеты с оценкой неопределённости, повышая воспроизводимость моделей QSAR/ML и снижая риск артефактов. Пайплайн повышает качество данных и прозрачность их достоверности.
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