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Â ñòàòüå ïðîâåäåí àíàëèòè÷åñêèé îáçîð ñîâðåìåííûõ ìåòîäîâ ðîåâîãî èíòåëëåêòà äëÿ ïðîã-
íîçèðîâàíèÿ çàâèñèìîñòè

”
ñòðóêòóðà�àêòèâíîñòü“ (QSAR) õèìè÷åñêèõ âåùåñòâ è êîìïüþ-

òåðíîãî ìîëåêóëÿðíîãî äèçàéíà íîâûõ ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ. Ðàññìàòðèâàþòñÿ ìåòîäû
ìóðàâüèíîé è ï÷åëèíîé êîëîíèè, à òàêæå àëãîðèòì ðîÿ ÷àñòèö äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è âûäåëåíèÿ
èíôîðìàòèâíûõ äåñêðèïòîðîâ. Ïðèâåäåíû îñíîâíûå ïðîãðàììíûå ïðîäóêòû äëÿ ðåàëèçàöèè
ôîðìèðîâàíèÿ îïòèìàëüíîãî íàáîðà äåñêðèïòîðîâ.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ðîåâîé èíòåëëåêò, êîìïüþòåðíûé ìîëåêóëÿðíûé äèçàéí ëåêàðñòâ,
QSAR, âûäåëåíèå èíôîðìàòèâíûõ äåñêðèïòîðîâ.

The article provides an analytical overview of modern methods of swarm intelligence for
prediction of quantitative structure�activity relationship (QSAR) of chemical substances and
computer-aided molecular design of new drugs. The methods of ant and bee colonies and particle
swarm optimization for solution of problem of feature selection are considered. The main software
products for realization of formation of optimum set of descriptors are given.

Key words: swarm intelligence, computer-aided molecular design, QSAR, feature selection.

Ââåäåíèå. Ñ ðàçâèòèåì è ðàñïðîñòðàíåíèåì ñîâðåìåííîé òåõíèêè è òåõíîëîãèé âû-
÷èñëèòåëüíàÿ òåõíèêà ïðèìåíÿåòñÿ âî âñåõ îòðàñëÿõ íàóêè, â òîì ÷èñëå è â ìåäèöèíå.
Ïðîåêòèðîâàíèå íîâîãî ëåêàðñòâà ÿâëÿåòñÿ ñëîæíûì, ìíîãîñòàäèéíûì ïðîöåññîì, êîòî-
ðûé çàíèìàåò ìíîãî âðåìåíè è òðåáóåò ñóùåñòâåííûõ òðóäîâûõ è ôèíàíñîâûõ çàòðàò,
ïîýòîìó àêòóàëüíî èñïîëüçîâàíèå ñóïåðêîìïüþòåðîâ äëÿ ðåøåíèÿ ïðîáëåìû îáðàáîòêè
è àíàëèçà íàêîïëåííûõ ìåäèöèíñêèõ äàííûõ. Êîìïüþòåðíîå ìîëåêóëÿðíîå ìîäåëèðîâà-
íèå íàõîäèò øèðîêîå ïðèìåíåíèå ïðè ñîçäàíèè íîâûõ ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ, òàê
êàê ïîçâîëÿåò îïèñûâàòü è ãðàôè÷åñêè ïðåäñòàâëÿòü íà ýêðàíå êîìïüþòåðà ñòðóêòóðó
áåëêîâ, ïðîãíîçèðîâàòü åå èçìåíåíèÿ â ñëó÷àå ëîêàëüíûõ ñòðóêòóðíûõ èçìåíåíèé [1]. Ðå-
øåíèåì îäíîé èç îñíîâíûõ ïðîáëåì ôàðìàêîëîãèè ÿâëÿåòñÿ èçó÷åíèå çàâèñèìîñòè ìåæ-
äó õèìè÷åñêèì ñòðîåíèåì âåùåñòâ è èõ áèîëîãè÷åñêîé àêòèâíîñòüþ, ÷òî ïîçâîëÿåò çíà-
÷èòåëüíî ñîêðàòèòü ñðîêè ðàçðàáîòêè ëåêàðñòâ. Êîëè÷åñòâåííîå îòíîøåíèå

”
ñòðóêòóðà�

ñâîéñòâî/àêòèâíîñòü“ îïèñûâàåò ìàòåìàòè÷åñêîå îòíîøåíèå ìåæäó ñòðóêòóðíûìè àòðè-
áóòàìè è öåëåâîé ðåàêöèåé íàáîðà õèìè÷åñêèõ âåùåñòâ. Â 1960-å ãîäû Õýíø [2] ñîçäàë

Ðàáîòà ïðîâîäèòñÿ ïî ãðàíòó
”
Êîìïüþòåðíûé ìîëåêóëÿðíûé äèçàéí ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ íà

îñíîâå èììóííîñåòåâîãî ìîäåëèðîâàíèÿ“ (2015�2017 ãã.) â Èíñòèòóòå èíôîðìàöèîííûõ è âû÷èñëèòåëüíûõ
òåõíîëîãèé ÊÍ ÌÎÍ ÐÊ
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QSAR (Quantitative Structure�Activity Relationship) ìîäåëü, èñïîëüçóÿ ðàçëè÷íûå ìîëå-
êóëÿðíûå äåñêðèïòîðû ôèçè÷åñêèõ, õèìè÷åñêèõ è áèîëîãè÷åñêèõ ñâîéñòâ, íàïðàâëåííûõ
íà îáåñïå÷åíèå âû÷èñëèòåëüíûõ îöåíîê áèîëîãè÷åñêîé àêòèâíîñòè ìîëåêóë. Ïðàâèëüíîå
ïîñòðîåíèå QSAR-ìîäåëè çàâèñèò îò êà÷åñòâà èñõîäíîãî íàáîðà àêòèâíûõ/íåàêòèâíûõ ñî-
åäèíåíèé. Äëÿ ïðîâåäåíèÿ èññëåäîâàíèé QSAR íåîáõîäèìû èñõîäíûå äàííûå, ñîñòîÿùèå
èç íàáîðà õèìè÷åñêèõ ñòðóêòóð ñ èçâåñòíûìè çíà÷åíèÿìè àêòèâíîñòåé. Ïðè ïîèñêå çàâè-
ñèìîñòåé

”
ñòðóêòóðà�àêòèâíîñòü“ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé àêòóàëüíîé çàäà÷åé ÿâëÿåòñÿ

âûáîð îïòèìàëüíîãî íàáîðà äåñêðèïòîðîâ, íà îñíîâå êîòîðîãî ñòðîèòñÿ QSAR-ìîäåëü.
Öåëüþ âûäåëåíèÿ îïòèìàëüíîãî íàáîðà äåñêðèïòîðîâ ÿâëÿåòñÿ óìåíüøåíèå ðàçìåðíîñòè
ïðîñòðàíñòâà äåñêðèïòîðîâ. Ïîñòðîåíèå àäåêâàòíîé ìîäåëè íà îñíîâå îïòèìàëüíîãî íà-
áîðà äåñêðèïòîðîâ óâåëè÷èâàåò âåðîÿòíîñòü ïðèíÿòèÿ ïðàâèëüíûõ ðåøåíèé [3]. Âàæíûì
íàïðàâëåíèåì â îáëàñòè QSAR ñòàëî ïðèìåíåíèå ïîäõîäîâ èñêóññòâåííîãî èíòåëëåêòà [4],
êîòîðûå îáåñïå÷èâàþò âûñîêóþ òî÷íîñòü ïðîãíîçèðîâàíèÿ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèè ñ äàí-
íûìè ñòðóêòóðàìè. Ñ ïîìîùüþ ìåòîäîâ èñêóññòâåííîãî èíòåëëåêòà ìîæíî îáðàáàòûâàòü
áîëüøèå îáúåìû äàííûõ. Ïîýòîìó ìåòîäû èñêóññòâåííîãî èíòåëëåêòà, òàêèå êàê íåéðîí-
íûå ñåòè [5], ýâîëþöèîííûå àëãîðèòìû [6], èñêóññòâåííûå èììóííûå ñèñòåìû [7], àëãîðèò-
ìû ðîåâîãî èíòåëëåêòà [8], íàøëè ïðèìåíåíèå â ðåøåíèè çàäà÷è îòáîðà èíôîðìàòèâíûõ
ïðèçíàêîâ.

Øèðîêî èñïîëüçóþòñÿ íåéðîííûå ñåòè (ÍÑ) ïðè ïîèñêå çàâèñèìîñòè ìåæäó ñòðóêòó-
ðàìè ñîåäèíåíèé è èõ áèîëîãè÷åñêîé àêòèâíîñòüþ [9�10]. Áëàãîäàðÿ ñâîåé ñïîñîáíîñòè
îáó÷àòüñÿ [11], îáúåäèíÿòü è îáîáùàòü äàííûå, ÍÑ íà÷àëè óñïåøíî ïðèìåíÿòüñÿ â õè-
ìèè â êîíöå 1980-õ ãîäîâ. Â ñòàòüå [12] ïðèìåíÿþòñÿ íåéðîííûå ñåòè äëÿ îïðåäåëåíèÿ
ïîçèòèâíûõ è íåãàòèâíûõ àëëîñòåðè÷åñêèõ ìîäóëÿòîðîâ ðåöåïòîðà, êîòîðûå ó÷àñòâóþò
â íåâðîëîãè÷åñêèõ ðàññòðîéñòâàõ, òàêèõ êàê áîëåçíü Ïàðêèíñîíà, øèçîôðåíèÿ è äð. Â
èññëåäîâàíèè [13] èñïîëüçóþò ñòðóêòóðíóþ èíôîðìàöèþ CYP2D6 äëÿ îïðåäåëåíèÿ èíâà-
ðèàíòíûõ ñåãìåíòîâ è èíôîðìàòèâíîé âûáîðêè íà îñíîâå íåéðîííûõ ñåòåé, ðåçóëüòàòû
ïîêàçûâàþò 85 % òî÷íîñòè ïðîãíîçèðîâàíèÿ.

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ìåòîäû ðîåâîãî èíòåëëåêòà ÿâëÿþòñÿ ïåðñïåêòèâíûì íàïðàâëåíèåì
è âûçûâàþò èíòåðåñ èññëåäîâàòåëåé ñî âñåãî ìèðà, ïîýòîìó ñóùåñòâóåò ìíîãî ïóáëèêàöèé
ïî äàííîé òåìàòèêå. Îíè øèðîêî ïðèìåíÿþòñÿ â ðàçëè÷íûõ îáëàñòÿõ: â ðîáîòîòåõíè-
êå, â îïòèìèçàöèîííûõ çàäà÷àõ, â óïðàâëåíèè áåñïèëîòíûì ëåòàòåëüíûì àïïàðàòîì, à
òàêæå âî ìíîãèõ îáëàñòÿõ ìåäèöèíû è ôàðìàêîëîãèè [14]. Òàêæå ýòè àëãîðèòìû íàøëè
ïðèìåíåíèå â ðåøåíèè çàäà÷è âûäåëåíèÿ èíôîðìàòèâíûõ äåñêðèïòîðîâ ïðè ïîñòðîåíèè
QSAR-ìîäåëåé. Â îñíîâå ìåòîäîâ ðîåâîãî èíòåëëåêòà ëåæèò ìóëüòèàãåíòíàÿ ñèñòåìà [15].
Ìóëüòèàãåíòíàÿ ñèñòåìà ñîñòîèò èç ìíîæåñòâà âçàèìîäåéñòâóþùèõ àãåíòîâ. Ê ìåòîäàì
ðîåâîãî èíòåëëåêòà, îñíîâàííûì íà ìîäåëèðîâàíèè ïîâåäåíèÿ æèâûõ ñóùåñòâ, îòíîñÿòñÿ:
ìåòîäû ìóðàâüèíîé è ï÷åëèíîé êîëîíèè, àëãîðèòì ðîÿ ÷àñòèö, àëüòðóèçìà [16], êàïåëü âî-
äû [17], êóêóøêè [18], ñåðûõ âîëêîâ, ëåòó÷èõ ìûøåé, ãðàâèòàöèîííîãî ïîèñêà, ñâåòëÿêîâ,
îïòèìèçàöèÿ ïåðåäâèæåíèåì áàêòåðèé [19], ìåòîä ôîðìèðîâàíèÿ ðåêè, ìåòîä ñàìîõîä-
íûõ ÷àñòèö, ñòîõàñòè÷åñêèé äèôôóçèîííûé ïîèñê è àëãîðèòì ìíîãîðîåâîé îïòèìèçàöèè.
Íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûìè èç íèõ ÿâëÿþòñÿ ìåòîäû ìóðàâüèíîé è ï÷åëèíîé êîëîíèè,
à òàêæå àëãîðèòì ðîÿ ÷àñòèö. Ïðåäëîæåííûå àëãîðèòìû áîëåå ýôôåêòèâíî èññëåäóþò
ïðîñòðàíñòâî ïîèñêà, çàòðà÷èâàÿ ïðè ýòîì ìåíüøå âðåìåíè, ÷åì ìåòîäû ïîëíîãî ïåðåáî-
ðà. Òàêæå ýòè ìåòîäû îòëè÷àþòñÿ òåì, ÷òî íå òðåáóþò äîïîëíèòåëüíûõ ïàðàìåòðîâ äëÿ
öåëåâîé ôóíêöèè [20].
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1. Ïîñòàíîâêà çàäà÷è ôîðìóëèðóåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì: íåîáõîäèìî ïðîâåñòè
àíàëèòè÷åñêèé îáçîð ñîâðåìåííûõ ìåòîäîâ ðîåâîãî èíòåëëåêòà è ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷å-
íèÿ äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è âûäåëåíèÿ èíôîðìàòèâíûõ äåñêðèïòîðîâ ñ öåëüþ ïðîãíîçèðîâà-
íèÿ çàâèñèìîñòè

”
ñòðóêòóðà�àêòèâíîñòü“ (QSAR) õèìè÷åñêèõ âåùåñòâ è êîìïüþòåðíîãî

ìîëåêóëÿðíîãî äèçàéíà íîâûõ ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ.

Ñóùåñòâóåò ìíîãî ïóáëèêàöèé ïî äàííîé òåìàòèêå. Â ñòàòüå [21] ðàññìàòðèâàþòñÿ àë-
ãîðèòìû ðîåâîãî èíòåëëåêòà äëÿ ðåøåíèÿ îïðåäåëåííûõ çàäà÷ áèîèíôîðìàòèêè, òàêèõ
êàê êëàñòåðèçàöèÿ äàííûõ, ïðåäñêàçàíèå ñòðóêòóðû áåëêà è ìîëåêóëÿðíîãî äîêèíãà. Â
ðàáîòå [22] èçó÷àåòñÿ õàîòè÷åñêèé àëãîðèòì îïòèìèçàöèè è àëãîðèòì îïòèìèçàöèè ðîÿ
÷àñòèö (PSO � Particle Swarm Optimization) äëÿ óëó÷øåíèÿ òî÷íîñòè êëàññèôèêàöèè, êî-
òîðûå èñïîëüçóþòñÿ â âûáîðå íàáîðîâ äàííûõ ñ îïðåäåëåííûìè ôàðìàêîäèíàìè÷åñêèìè
ñâîéñòâàìè ïðåïàðàòà. Ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòà ïîêàçûâàþò, ÷òî ïðåäëîæåííûé ìåòîä
èìååò õîðîøóþ îáó÷àåìîñòü, ñïîñîáíîñòü ê îáîáùåíèþ è òî÷íîñòü êëàññèôèêàöèè. Â èñ-
ñëåäîâàíèè [23] âåäåòñÿ ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç ýâîëþöèîííîé îöåíêè ñîñòîÿíèÿ â âûáîðå
è íàñòðîéêå ñâîéñòâ íà îñíîâå àäàïòèâíîãî ãåíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà è àëãîðèòìà ðîÿ
÷àñòèö àäàïòèâíîé îïòèìèçàöèè. Â ðàáîòå [24] ðàññìàòðèâàþòñÿ è îáñóæäàþòñÿ àëãî-
ðèòìû ðîÿ ÷àñòèö â çàäà÷àõ âòîðè÷íîãî ïðåäñêàçàíèÿ ñòðóêòóðû, ãåííîãî îáúåäèíåíèÿ
â êëàñòåðû, ýíåðãåòè÷åñêîé ìèíèìèçàöèè è ìîäåëèðîâàíèÿ áåëêà. Â ñòàòüå [25] âåäåòñÿ
ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç ìåòîäà ðîÿ ÷àñòèö è ï÷åëèíîãî àëãîðèòìà â ðåøåíèè çàäà÷è ïðî-
ãíîçà ñòðóêòóðû áåëêà. Â ðàáîòå [26] ïðåäëàãàåòñÿ íîâûé ìåòîä PSOVina (Particle Swarm
Optimization Vina), êîòîðûé îáúåäèíÿåò PSO ñ ýôôåêòèâíûì ìåòîäîì ëîêàëüíîãî ïîèñêà
Áðîéäåíà � Ôëåò÷åðà � Ãîëüäôàðá �Øåííîí (Broyden � Fletcher � Goldfarb � Shannon,
BFGS). Â ñòàòüå [27] ACO-MLR (Ant Colony Optimization � Multiple linear regression) èñ-
ïîëüçóåòñÿ äëÿ ðàçðàáîòêè àëãîðèòì QSPR (Quantitative structure-property relationship), â
êîòîðîé ãëàâíîé ïðîáëåìîé ÿâëÿåòñÿ ìíîãîìåðíîå äåñêðèïòîðíîå ïðîñòðàíñòâî. Â ðàáîòå
[28] ïðåäëàãàåòñÿ íîâûé êîìïüþòåðíûé ìîëåêóëÿðíûé äèçàéí äëÿ ðàçðàáîòêè ðàñòâîðèòå-
ëåé íà îñíîâå àëãîðèòìà ýôôåêòèâíîé îïòèìèçàöèè êîëîíèè ìóðàâüåâ (EACO � E�cient
ant colony optimization). Â èññëåäîâàíèÿõ [29] ïðè êëàññèôèêàöèè äàííûõ ïðèìåíÿåòñÿ
ï÷åëèíûé àëãîðèòì äëÿ îïðåäåëåíèÿ ðåëåâàíòíîãî ìíîæåñòâà ïðèçíàêîâ.

2. Ìåòîä ìóðàâüèíûõ êîëîíèé ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç íàèáîëåå ýôôåêòèâíûõ ìåòîäîâ
ðåøåíèÿ ïîèñêîâûõ çàäà÷ êîìáèíàòîðíîé ïðèðîäû. Èäåÿ ìåòîäà ñîñòîèò â ðåøåíèè îï-
òèìèçàöèîííîé çàäà÷è ïóòåì ïðèìåíåíèÿ íåïðÿìîé ñâÿçè ìåæäó àâòîíîìíûìè àãåíòàìè.
Ïåðâàÿ âåðñèÿ àëãîðèòìà áûëà ïðåäëîæåíà Ìàðêî Äîðèãî â 1992 ãîäó [30].

Àëãîðèòì ìóðàâüèíîé êîëîíèè ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå ãðàôà, à ìóðàâåé ÿâëÿåòñÿ ïðî-
ãðàììíûì àãåíòîì [31]. Àãåíò ñíàáæàåòñÿ íàáîðîì ïðîñòûõ ïðàâèë, êîòîðûå ïîçâîëÿþò
åìó âûáèðàòü ïóòü â ãðàôå. Îí èìååò ñïèñîê óçëîâ, êîòîðûå îí óæå ïîñåòèë. Ìóðàâåé
äîëæåí ïðîõîäèòü ÷åðåç êàæäûé óçåë òîëüêî îäèí ðàç [32].

Ìåõàíèçì ôóíêöèîíèðîâàíèÿ êîëîíèè ìóðàâüåâ [33]:

1. Èíèöèàëèçàöèÿ. Ñîçäàåòñÿ ïîïóëÿöèÿ àãåíòîâ, êîòîðàÿ ðàñïðåäåëÿåòñÿ ïî âñåì óç-
ëàì ãðàôà. Ïðîèçâîëüíîå ðàçäåëåíèå àãåíòîâ ìåæäó óçëàìè ïîçâîëÿåò èìåòü îäèíàêîâûå
øàíñû ñòàòü îòïðàâíîé òî÷êîé. Êàæäûé ìóðàâåé áóäåò â ñëó÷àéíîì óçëå ãðàôà, è íà êàæ-
äóþ ãðàíü íàíîñèòñÿ íåêîòîðîå íåíóëåâîå êîëè÷åñòâî ôåðîìîíà. Ôåðîìîí � õèìè÷åñêîå
âåùåñòâî, îòêëàäûâàåìîå ïðè ïåðåìåùåíèè ìóðàâüÿ êàê ñëåä.

2. Âû÷èñëåíèå ôèòíåññ-ôóíêöèé. Ôèòíåññ-ôóíêöèÿ ïîçâîëÿåò îöåíèòü ñòåïåíü ïðèñïî-
ñîáëåííîñòè êîíêðåòíûõ îñîáåé â ïîïóëÿöèè è âûáðàòü èç íèõ íàèáîëåå ïðèñïîñîáëåííûõ
â ñîîòâåòñòâèè ñ ýâîëþöèîííûì ïðèíöèïîì âûæèâàíèÿ

”
ñèëüíåéøèõ“. Âû÷èñëåíèå öå-

Luxembourg
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ëåâûõ ôóíêöèé è îïðåäåëåíèå êîëè÷åñòâà ôåðîìîíà, êîòîðîå íóæíî íàíåñòè íà ãðàíü,
âûïîëíÿåòñÿ ïðè ïåðâîé èòåðàöèè.

3. Ïåðåìåùåíèå àãåíòîâ. Çäåñü êàæäûé ìóðàâåé âûáèðàåò óçåë äëÿ ïåðåõîäà. Îïðåäå-
ëÿåòñÿ âåñ ãðàíè, êîòîðûé äîáàâëÿåòñÿ â ìàðøðóò àãåíòà.

4. Åñëè âûïîëíÿþòñÿ óñëîâèÿ îñòàíîâà, òî íà âûõîä ïîäàåòñÿ ðåøåíèå. Â ïðîòèâíîì
ñëó÷àå àëãîðèòì âîçâðàùàåòñÿ ê âû÷èñëåíèþ ôèòíåññ-ôóíêöèè.

Â ìóðàâüèíîì àëãîðèòìå ïðîöåññ ðåøåíèÿ çàäà÷è õàðàêòåðèçóåòñÿ ìàëîé âû÷èñëè-
òåëüíîé ñëîæíîñòüþ è àëãîðèòì îáåñïå÷èâàåò òðåáóåìóþ òî÷íîñòü ðåøåíèÿ. Îñíîâíîé
îñîáåííîñòüþ ðàññìàòðèâàåìîãî ìåòîäà ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî â ïðîöåññå ðàáîòû ìåðà ïðèîðè-
òåòíîñòè êàæäîãî óçëà èçìåíÿåòñÿ è îïðåäåëÿåòñÿ îòíîñèòåëüíàÿ âàæíîñòü êàæäîãî èç èí-
ôîðìàòèâíûõ äåñêðèïòîðîâ ïðè êàæäîé èòåðàöèè [34, 35]. Â ïðîöåññå ðåøåíèÿ, äîñòèãàÿ
áîëåå äåòàëüíîãî èçó÷åíèÿ ïðîñòðàíñòâà ïîèñêà, ðàñòåò òî÷íîñòü ïðîãíîçèðîâàíèÿ. Íåäî-
ñòàòêàìè ÿâëÿþòñÿ òðóäíûé òåîðåòè÷åñêèé àíàëèç â ðåçóëüòàòå ïîñëåäîâàòåëüíîñòè ñëó-
÷àéíûõ ðåøåíèé è èçìåíåíèå ðàñïðåäåëåíèÿ âåðîÿòíîñòåé ïðè èòåðàöèÿõ. Êëàññè÷åñêèé
àëãîðèòì, èñïîëüçóÿ êðèòåðèé îöåíèâàíèÿ èíäèâèäóàëüíîé èíôîðìàòèâíîñòè ïðèçíàêîâ,
íå ó÷èòûâàåò ñîâìåñòíîå âëèÿíèå âñåãî íàáîðà íà ðåçóëüòàò. Ïðîñòîòà êëàññè÷åñêîãî àë-
ãîðèòìà (Ant colony optimization) ïîçâîëèëà åãî óñîâåðøåíñòâîâàòü è èñïîëüçîâàòü äëÿ
ðåøåíèÿ ðàçëè÷íûõ çàäà÷. Ìîäèôèêàöèÿ Elitist Ant System [36] îòëè÷àåòñÿ ââåäåíèåì
â àëãîðèòì

”
ýëèòíûõ ìóðàâüåâ“. Äëÿ ýòîãî íà êàæäîé èòåðàöèè àëãîðèòìà êàæäûé èç

ýëèòíûõ ìóðàâüåâ ïðîõîäèò ïóòü, ÿâëÿþùèéñÿ ñàìûì êîðîòêèì èç íàéäåííûõ íà äàííûé
ìîìåíò, êîòîðûé ïîçâîëÿåò ñîêðàòèòü ÷èñëî èòåðàöèé àëãîðèòìà. Â îñíîâå àëãîðèòìà
Ant-Q [37] ëåæèò èäåÿ î òîì, ÷òî ñîçäàåòñÿ Q-òàáëèöà ñ âåñàìè ãðàíåé. Îïðåäåëÿåòñÿ

”
ïîëåçíîñòü“ ïåðåõîäà ïî ãðàíè. Â Ant Colony System [38] áûëî óñîâåðøåíñòâîâàíî âðåìÿ
îáíîâëåíèÿ ôåðîìîíîâ. Ìîäèôèêàöèÿ Max-min Ant System [39] îòëè÷àåòñÿ ââîäîì îãðà-
íè÷åíèé íà ìàêñèìàëüíóþ è ìèíèìàëüíóþ êîíöåíòðàöèþ ôåðîìîíîâ íà ãðàíè, êîòîðûå
êðàéíå ýôôåêòèâíî çàùèùàþò àëãîðèòì îò ïðåæäåâðåìåííîé ñõîäèìîñòè ê ñóáîïòèìàëü-
íûì ðåøåíèÿì. Ê ìîäèôèêàöèè ASrank â êîíöå êàæäîé èòåðàöèè ìóðàâüè ðàíæèðóþòñÿ
â ñîîòâåòñòâèè ñ äëèíàìè ïðîéäåííûõ èìè ïóòåé [40].

3. Àëãîðèòì ðîÿ ÷àñòèö ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê ìíîãîóðîâíåâàÿ ñèñòåìà, â
êîòîðîé êàæäàÿ ÷àñòèöà-àãåíò îáìåíèâàåòñÿ èíôîðìàöèåé ïî ïðîñòûì ïðàâèëàì [41]. Â
ýòîì ìåòîäå àãåíòàìè ÿâëÿþòñÿ ÷àñòèöû, êîòîðûå â êàæäûé ìîìåíò âðåìåíè èìåþò â
ïðîñòðàíñòâå ïàðàìåòðîâ íåêîòîðîå ïîëîæåíèå è ñêîðîñòü. Â çàäà÷å ïðîãíîçèðîâàíèÿ íà
îñíîâå ìåòîäà ðîÿ ÷àñòèö ïîâûøåíèå òî÷íîñòè è àäàïòèâíîñòè îñóùåñòâëÿåòñÿ çà ñ÷åò
àâòîíîìíîãî ýêñïåðòíî-ýâðèñòè÷åñêîãî âûáîðà íàèáîëåå ïåðñïåêòèâíîãî ñëîÿ ÷àñòèö ñðå-
äè òðåõ âèðòóàëüíûõ ñëîåâ äëÿ äàëüíåéøåãî öåëåíàïðàâëåííîãî ïîèñêà áàçîâîãî ñëîÿ ðîÿ
÷àñòèö. Áàçîâûì ñëîåì ñ÷èòàåòñÿ òîò, äëÿ êîòîðîãî îöåíêà ïîêàçàòåëÿ èíôîðìàòèâíîñòè
ÿâëÿåòñÿ ìàêñèìàëüíîé. Ìåòîä ðîÿ ÷àñòèö ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü áîëåå åìêèé îáìåí èí-
ôîðìàöèåé ìåæäó ÷àñòèöàìè-àãåíòàìè. Â êà÷åñòâå ñâÿçè èñïîëüçóåòñÿ òàê íàçûâàåìàÿ
îáùàÿ ïàìÿòü, ñóòü êîòîðîé â òîì, ÷òî êàæäàÿ ÷àñòèöà çíàåò êîîðäèíàòû íàèëó÷øåé
òî÷êè. Òî åñòü íàèëó÷øåå ðåøåíèå, íàéäåííîå ðîåì â êàæäûé ìîìåíò âðåìåíè, èçâåñòíî
âñåì åãî ÷àñòèöàì. Â èòîãå íà äâèæåíèå ÷àñòèöû âëèÿåò ñòðåìëåíèå ê íàèëó÷øåìó ñðåäè
âñåõ ÷àñòèö ïîëîæåíèþ.

Áàçîâûé àëãîðèòì ðîÿ ÷àñòèö ïðåäñòàâëåí íèæå:

1. Ãåíåðàöèÿ íà÷àëüíûõ ïîëîæåíèé è ñêîðîñòåé, â êîòîðûõ ñîçäàåòñÿ âåêòîð ðàâíî-
ìåðíî ðàñïðåäåëåííûõ ñëó÷àéíûõ âåëè÷èí è ïðîèçâîëüíî âûáèðàåòñÿ íàèëó÷øàÿ ïîçèöèÿ
÷àñòèöû.
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Создание роя частиц

Нахождение лучшего решения для каждой частицы

Нахождение лучшего решения среди всех частиц

Коррекция скорости каждой частицы

Перемещение каждой частицы

Критерий останова выполняется

Вывод результата работы алгоритма

НетДа

 

  

 

Ðèñ. 1. Ñòðóêòóðíàÿ ñõåìà àëãîðèòìà ðîÿ ÷àñòèö

2. Âû÷èñëåíèå ôèòíåññ-ôóíêöèé è îïðåäåëåíèå íàèëó÷øåãî ïîëîæåíèÿ.

3. Ìèãðàöèÿ îñóùåñòâëÿåòñÿ íà îñíîâå ñòîõàñòè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ ÷àñòèö.

4. Ïðîâåðêà óñëîâèÿ çàâåðøåíèÿ, êîòîðàÿ ïðîèñõîäèò â ðåçóëüòàòå äîñòèæåíèÿ çàäàí-
íîãî ÷èñëà èòåðàöèé [42].

Êðèòåðèåì îñòàíîâà ìîãóò áûòü: äîñòèæåíèå ìàêñèìàëüíî äîïóñòèìîãî êîëè÷åñòâà
èòåðàöèé, íàõîæäåíèå ïðèåìëåìîãî ðåøåíèÿ, îòñóòñòâèå ñóùåñòâåííîãî óëó÷øåíèÿ çíà-
÷åíèÿ öåëåâîé ôóíêöèè íà ïðîòÿæåíèè íåêîòîðîãî êîëè÷åñòâà èòåðàöèé [43].

Ñòðóêòóðíàÿ ñõåìà àëãîðèòìà ðîÿ ÷àñòèö ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 1.

Àëãîðèòì ðîÿ ÷àñòèö áûë ïðåäëîæåí Æ. Êåííåäè è Ð. Ýáåðõàðòîì â 1995 ãîäó [44], îä-
íàêî çàòåì áûë ïðåäëîæåí öåëûé ðÿä åãî ìîäèôèêàöèé. Íèæå ðàññìîòðåíû íàèáîëåå ïðè-
ìå÷àòåëüíûå èç ìîäèôèêàöèé. Àëãîðèòì LBEST [45] òùàòåëüíî èññëåäóåò ïðîñòðàíñòâî
ïîèñêà, îäíàêî ÿâëÿåòñÿ áîëåå ìåäëåííûì, ÷åì êëàññè÷åñêèé àëãîðèòì (Particle Swarm
Optimization). Ïðè ýòîì, ÷åì ìåíüøåå ÷èñëî ñîñåäåé ó÷èòûâàåòñÿ ïðè ôîðìèðîâàíèè âåê-
òîðà ñêîðîñòè, òåì íèæå ñêîðîñòü ñõîäèìîñòè àëãîðèòìà, íî òåì ýôôåêòèâíåé îí èçáåãàåò
ñóáîïòèìàëüíûõ ðåøåíèé. Â àëãîðèòìå Inertia Weighted PSO [46] áûëo èçìåíåío ïðàâèëî
îáíîâëåíèÿ âåêòîðîâ ñêîðîñòåé ÷àñòèö. Àëãîðèòì Time-Varying Inertia Weighted [47] ïî-
êàçûâàåò, ÷òî ÷àñòèöû ñíà÷àëà èññëåäóþò îáëàñòü ïîèñêà ýêñòåíñèâíî, íàõîäÿ ìíîæåñòâî
ñóáîïòèìàëüíûõ ðåøåíèé, à ñî âðåìåíåì âñå áîëåå êîíöåíòðèðóþòñÿ íà èññëåäîâàíèè èõ
îêðåñòíîñòåé. Âîçðàñòàíèå èíåðöèè ñïîñîáñòâóåò ñõîäèìîñòè àëãîðèòìà íà ïîçäíèõ ñòàäè-
ÿõ ðàáîòû. Àëãîðèòì Canonical PSO îòëè÷àåòñÿ ñïîñîáîì âû÷èñëåíèÿ âåêòîðîâ ñêîðîñòåé
÷àñòèö, òàê êàê áûë ââåäåí äîïîëíèòåëüíûé ìíîæèòåëü äëÿ êîíòðîëÿ ñêîðîñòè ÷àñòèöû.
Â ìîäèôèöèðîâàííîì àëãîðèòìå Fully Informed Particle Swarm [48] âàæíóþ ðîëü èãðàåò
èíôîðìèðîâàííîñòü âñåõ ÷àñòèö, ÷òî âåäåò ê ïîâûøåíèþ ýôôåêòèâíîñòè àëãîðèòìà.

4. Àëãîðèòì ï÷åëèíîé êîëîíèè ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç ýâðèñòè÷åñêèõ àëãîðèòìîâ äëÿ
ðåøåíèÿ îïòèìèçàöèîííûõ çàäà÷, êîòîðûé îñíîâàí íà èìèòàöèè ïîâåäåíèÿ êîëîíèè ï÷åë
ïðè ñáîðå íåêòàðà â ïðèðîäå. Àëãîðèòì êîëîíèè ï÷åë áûë ïðåäëîæåí Ä. Êàðàáîãà â
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Алгоритмы роевого интеллекта

Elitist Ant System

Модификации муравьиного 
алгоритма 

Ant-Q

Ant Colony System

Max-min Ant System

ASrank

Модификации алгоритма роя 
частиц 

LBEST

Time-Varying Inertia Weighted

Fully Informed Particle Swarm 

Canonical PSO

Inertia Weighted PSO

GABC1

Модификации пчелиного 
алгоритма 

GABC2

JA-ABC

Modified ABC algorithm

Modified binary artificial bee colony
 

 

 

Ðèñ. 2. Ìîäèôèêàöèè àëãîðèòìîâ ðîåâîãî èíòåëëåêòà

2005 ãîäó [49], â êîòîðîì èñïîëüçóåòñÿ ðàçáèåíèå ï÷åë íà ãðóïïû: ðàáî÷èå ï÷åëû, ï÷åëû-
ðàçâåä÷èêè, ï÷åëû-èññëåäîâàòåëè.

Îñíîâíûå øàãè àëãîðèòìà êîëîíèè ï÷åë [50]: 1) îïðåäåëåíèå ìåñòîïîëîæåíèÿ èñòî÷-
íèêîâ íåêòàðà; 2) ïîèñê ðàáî÷èìè ï÷åëàìè íîâûõ èñòî÷íèêîâ è èññëåäîâàíèå ëó÷øåãî; 3)
âûáîð èñòî÷íèêà ï÷åëîé-èññëåäîâàòåëåì, â çàâèñèìîñòè îò êà÷åñòâà; 4) ïîâòîð ïóíêòîâ
1�3 äî òåõ ïîð, ïîêà ðåøåíèå íå ïåðåñòàíåò óëó÷øàòüñÿ; 5) çàïîìèíàíèå ëó÷øåãî èñòî÷íè-
êà; 6) çàïîëíåíèå îñòàâøåéñÿ ÷àñòè ïîïóëÿöèè; 7) ïîâòîðåíèå ïóíêòîâ 2�6, ïîêà íå áóäåò
äîñòèãíóòî óñëîâèå âûõîäà.

Àëãîðèòì GABC1 è GABC2 [51] ÷àñòî èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è ãëîáàëüíîé
îïòèìèçàöèè. Â ìîäèôèêàöèé JA-ABC [52] áûëà óëó÷øåíà ñêîðîñòü ñõîäèìîñòè è ïðåäó-
ñìîòðåíà ñïîñîáíîñòü àëãîðèòìà èçáåæàòü ïðåæäåâðåìåííîé ñõîäèìîñòè. Àëãîðèòì ABC



56 Ïðèêëàäíûå èíôîðìàöèîííûå òåõíîëîãèè

Методы роевого интеллекта 

Муравьиные алгоритмы Алгоритм роя частиц Пчелиные алгоритмы 

Программы

GUI Ant-Miner

ACOTSP

AntNet

MAX-MIN Ant System

AntMiner+

Программы

ParadisEO

TribesPSO

SwarmNLP

EPSO

Co-PSO

Программы

ABCoptim

 ABC_MATLAB_web

 Artificial-Bee-Colony

EABC

 abc-clustering
 

 

Ðèñ. 3. Ïðîãðàììû íà îñíîâå ðîåâîãî èíòåëëåêòà

[53] èñïîëüçóåò ïðàâèëà Äåáà, ñîñòîÿùèå èç òðåõ ïðîñòûõ ýâðèñòè÷åñêèõ ïðàâèë è âå-
ðîÿòíîñòíîé ñõåìû âûáîðà âûïîëíèìûõ ðåøåíèé, îñíîâàííûõ íà èõ çíà÷åíèÿõ ôèòíåññ-
ôóíêöèè. Àëãîðèòì Modi�ed Binary Arti�cial Bee Colony [54] èñïîëüçóåò íîâûé ìåõàíèçì,
îñíîâàííûé íà èçìåðåíèè íåñõîäñòâà ìåæäó áèíàðíûìè ñòðîêàìè äëÿ ãåíåðàöèè íîâûõ
ðåøåíèé.

Íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíû îñíîâíûå ìîäèôèêàöèè àëãîðèòìîâ ðîåâîãî èíòåëëåêòà.

5. Ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå. Àëãîðèòìû ðîåâîãî èíòåëëåêòà øèðîêî èñïîëüçóþò-
ñÿ íà ïðàêòèêå, ïîýòîìó èìåþòñÿ ïðîãðàììíûå êîìïëåêñû íà îñíîâå ìóðàâüèíûõ êîëîíèé,
êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ âî ìíîãèõ ïðèëîæåíèÿõ (ðèñ. 3.): GUI Ant-Miner [55], ACOTSP [56],
AntNet [57], MAX-MIN Ant System [58], AntMiner+ [59] è äð. Ïàêåòû ïðèêëàäíûõ ïðî-
ãðàìì íà îñíîâå ðîÿ ÷àñòèö: ParadisEO [60], TribesPSO [61], EPSO [62], SwarmNLP [63],
Co-PSO [64] è äð. Ïðèëîæåíèå ParadisEO - ýòî ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå, ïîñâÿùåííîå
ïðîåêòèðîâàíèþ, ðåàëèçàöèè è àíàëèçó ìåòàýâðèñòèêè äëÿ ìíîãîêðèòåðèàëüíîé îïòèìè-
çàöèè. Ïðîãðàììíûé ïðîäóêò EPSO (Evolutionary Particle Swarm Optimization) ÿâëÿåòñÿ
ãèáðèäíîé ñèñòåìîé íà îñíîâå ýâîëþöèîííîãî àëãîðèòìà è ìåòîäà ðîÿ ÷àñòèö. Ïðîãðàì-
ìà SwarmNLP âèçóàëèçèðóåò îïòèìèçàöèþ ðîÿ ÷àñòèö ïî ìíîãîêðàòíûì êðèòåðèÿì. Ýòà
ïðîãðàììà ÿâëÿåòñÿ õîðîøèì èíñòðóìåíòîì äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è íà îñíîâå îïòèìèçàöèè
ðîÿ ÷àñòèö è âèçóàëèçàöèè ïðîñòðàíñòâà ðåøåíèè. Ïðîãðàììíûé ïàêåò Co-PSO âêëþ÷àåò
â ñåáÿ ðàñøèðÿåìûå áèáëèîòåêè òåñòîâûõ ôóíêöèé è ãðàôîâ, îïðåäåëÿþùèõ òîïîëîãèè
ñîñåäñòâà, êîòîðûå ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû àëãîðèòìàìè ðîÿ ÷àñòèö. Â ðåçóëüòàòå ðà-
áîòû ïðîãðàììà Co-PSO ñòðîèò ãðàôèê èçìåíåíèÿ çíà÷åíèé öåëåâîé ôóíêöèè ñ ðîñòîì
÷èñëà èòåðàöèé äëÿ ÷àñòèöû-ïîáåäèòåëÿ, à òàêæå ãðàôèêè èçìåíåíèÿ ðàçìåðîâ ÷àñòèö
â ôóíêöèè íîìåðà èòåðàöèè. Òàêæå ñóùåñòâóåò ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå íà îñíîâå ï÷å-
ëèíûõ àëãîðèòìîâ: ABCoptim [65], ABC_MATLAB_web [66], Arti�cial-Bee-Colony [67],
EABC [68], abc-clustering è äð.

Luxembourg
Выделение

Luxembourg
Записка
тире
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Îòëè÷èòåëüíîé ÷åðòîé àëãîðèòìîâ ðîåâîãî èíòåëëåêòà ÿâëÿþòñÿ êîñâåííûé îáìåí èí-
ôîðìàöèåé ìåæäó àãåíòàìè, äåöåíòðàëèçîâàííîñòü è îòñóòñòâèå íåîáõîäèìîñòè âû÷èñëå-
íèÿ ïðîèçâîäíûõ, òàêæå îíè íå òðåáóþò ïåðåáîðà âñåõ âîçìîæíûõ ðåøåíèé. Àëãîðèòì
ìóðàâüèíûõ êîëîíèé ìîæåò èñïîëüçîâàòüñÿ ñîâìåñòíî ñ ãåíåòè÷åñêèìè àëãîðèòìàìè [69].
Òàêæå ðàçðàáîòàíû ãèáðèäíûå ñèñòåìû àëãîðèòìà ðîÿ ÷àñòèö è ìåòîäà áëèæàéøèõ ñîñå-
äåé èëè ìåòîäà îïîðíûõ âåêòîðîâ [70].

Çàêëþ÷åíèå. Ïðèâåäåííûå àëãîðèòìû ðîåâîãî èíòåëëåêòà è ïðîãðàììíîå îáåñïå-
÷åíèå, èõ ðåàëèçóþùåå, ñ óñïåõîì ïðèìåíÿþòñÿ â çàäà÷àõ âûäåëåíèÿ èíôîðìàòèâíûõ
äåñêðèïòîðîâ. Î÷åâèäíî, ÷òî ðîëü êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ íà ðàçíûõ ýòàïàõ
ñîçäàíèÿ íîâûõ ëåêàðñòâ áóäåò âîçðàñòàòü, à ñîâåðøåíñòâîâàíèå âûáîðà îïòèìàëüíîãî
íàáîðà äåñêðèïòîðîâ ïîçâîëèò ìèíèìèçèðîâàòü èññëåäîâàíèÿ, ñäåëàâ äèçàéí ëåêàðñòâ
ýôôåêòèâíåå, áûñòðåå è äåøåâëå.
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