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The article deals with the issues of creating multi-agent Smart-system for conducting scienti�c
research for computer molecular design of new drugs with speci�ed properties and prediction of the

”
structure-property“ relationship (QSAR) based on modi�ed algorithms of arti�cial immune systems
and other bio-inspected approaches of arti�cial intelligence. The main advantages and disadvantages
of using various intelligent algorithms when building a Smart � system are given.

One of the problems with computer-aided molecular design of drugs is the
”
paradox of similarity“,

when the compounds di�er structurally quite insigni�cantly, but have completely di�erent properties.
For example, an optically active substance and its mirror isomer can vary signi�cantly in biological
activity. Therefore, it is particularly relevant to develop new non-traditional approaches of arti�cial
intelligence and algorithms that provide the ability to recognize chemical compounds with almost the
same structure, but with completely di�erent properties.

The structure of a multi-agent Smart-system for conducting scienti�c research has been developed
based on modi�ed algorithms of arti�cial immune systems and the functioning of agents has been
described.

The work was carried out according to the grant of the Committee Science of the Ministry of
Education and Science of the Republic of Kazakhstan (2018�2020), on the topic

”
Development and

analysis of databases for the information system of predicting dependence
”
structure�property“ of drug

compounds based on arti�cial intelligence algorithms“.
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Â ñòàòüå ðàññìàòðèâàþòñÿ âîïðîñû ñîçäàíèÿ ìóëüòèàãåíòíîé Smart-ñèñòåìû âåäåíèÿ íàó÷íûõ
èññëåäîâàíèé äëÿ êîìïüþòåðíîãî ìîëåêóëÿðíîãî äèçàéíà íîâûõ ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ
ñ çàäàííûìè ñâîéñòâàìè è ïðîãíîçèðîâàíèÿ çàâèñèìîñòè

”
ñòðóêòóðà�ñâîéñòâî/àêòèâíîñòü“

(QSAR, Quantitative Structure-Activity Relationship) íà îñíîâå ìîäèôèöèðîâàííûõ àëãîðèò-
ìîâ èñêóññòâåííûõ èììóííûõ ñèñòåì è äðóãèõ áèîèíñïåðèðîâàííûõ ïîäõîäîâ èñêóññòâåííîãî
èíòåëëåêòà. Ïðèâåäåíû îñíîâíûå äîñòîèíñòâà è íåäîñòàòêè ïðèìåíåíèÿ ðàçëè÷íûõ èíòåëëåê-
òóàëüíûõ àëãîðèòìîâ ïðè ïîñòðîåíèè Smart�ñèñòåìû. Ðàçðàáîòàíà ñòðóêòóðà ìóëüòèàãåíòíîé
Smart-ñèñòåìû âåäåíèÿ íàó÷íûõ èññëåäîâàíèé è îïèñàíî ôóíêöèîíèðîâàíèå àãåíòîâ.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ìóëüòèàãåíòíàÿ Smart-ñèñòåìà, ëåêàðñòâåííûå ïðåïàðàòû, ìîëåêóëÿð-
íûé äèçàéí, ïðîãíîçèðîâàíèå çàâèñèìîñòè

”
ñòðóêòóðà�ñâîéñòâî“ (QSAR), èñêóññòâåííûå èì-

ìóííûå ñèñòåìû, ìîäèôèöèðîâàííûå àëãîðèòìû èñêóññòâåííîãî èíòåëëåêòà.

Ââåäåíèå. Êîìïüþòåðíûé ìîëåêóëÿðíûé äèçàéí íîâûõ ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ
ñ çàäàííûìè ñâîéñòâàìè ÿâëÿåòñÿ îäíîé èç îñíîâíûõ è àêòóàëüíûõ çàäà÷ ñîâðåìåííîé
ôàðìàêîëîãèè [1]. Ñòðåìèòåëüíûé ðîñò â ïîñëåäíåå âðåìÿ íåêîíòðîëèðóåìîãî ïðèåìà ëå-
êàðñòâ, â ÷àñòíîñòè àíòèáèîòèêîâ, ïðèâîäèò ê ðåçèñòåíòíîñòè (íåâîñïðèèì÷èâîñòè) îðãà-
íèçìà ÷åëîâåêà ê äàííûì õèìè÷åñêèì ñîåäèíåíèÿì, è âñëåäñòâèå ýòîãî ìíîãèå ëåêàðñòâåí-
íûå ïðåïàðàòû âûçûâàþò ïîáî÷íûå îòðèöàòåëüíûå ýôôåêòû, òàêèå êàê àëëåðãè÷åñêèå
ðåàêöèè, ñíèæåíèå ýôôåêòèâíîñòè ëå÷åíèÿ, íåñîâìåñòèìîñòü ñ äðóãèìè ëåêàðñòâàìè è
ò. ä. Âîçíèêàåò îñòðàÿ íåîáõîäèìîñòü â ñîçäàíèè íîâûõ âûñîêîýôôåêòèâíûõ ëåêàðñòâåí-
íûõ ñîåäèíåíèé ðàçëè÷íîãî íàçíà÷åíèÿ. Îäíàêî òðàäèöèîííàÿ ðàçðàáîòêà ëåêàðñòâ �
äîñòàòî÷íî ñëîæíàÿ è äîðîãîñòîÿùàÿ ïðîöåäóðà, êîòîðàÿ çàíèìàåò î÷åíü äëèòåëüíûé ïå-
ðèîä âðåìåíè, âêëþ÷àÿ êëèíè÷åñêèå èñïûòàíèÿ è ò. ä. Ïîýòîìó ðàçðàáîòêà èííîâàöèîí-
íûõ òåõíîëîãèé ïðîãíîçèðîâàíèÿ çàâèñèìîñòè

”
ñòðóêòóðà�ñâîéñòâî/àêòèâíîñòü“ (QSAR,

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïî ãðàíòó Êîìèòåòà Íàóêè Ìèíèñòåðñòâà Îáðàçîâàíèÿ è Íàóêè Ðåñïóáëèêè Êàçàõ-
ñòàí AP05130019(2018�2020 ãã.) ïî òåìå:

”
Ðàçðàáîòêà è àíàëèç áàç äàííûõ äëÿ èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû

ïðîãíîçèðîâàíèÿ çàâèñèìîñòè
”
ñòðóêòóðà�ñâîéñòâî“ ëåêàðñòâåííûõ ñîåäèíåíèé íà îñíîâå àëãîðèòìîâ èñ-

êóññòâåííîãî èíòåëëåêòà“.
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Quantitative Structure-Activity Relationship) ëåêàðñòâåííûõ ñîåäèíåíèé ñ èñïîëüçîâàíèåì
ïîñëåäíèõ äîñòèæåíèé èñêóññòâåííîãî èíòåëëåêòà, ïðèìåíåíèÿ ðàçëè÷íûõ ìîäèôèöèðî-
âàííûõ áèîíñïåðèðîâàííûõ àëãîðèòìîâ è ñîâðåìåííûõ êîìïüþòåðíûõ òåõíîëîãèé ÿâëÿ-
åòñÿ àêòóàëüíîé è ïåðñïåêòèâíîé çàäà÷åé, íàöåëåííîé íà ñîêðàùåíèå ôèíàíñîâûõ çàòðàò
è âðåìåíè ïðè ïðîöåäóðå îòáîðà êàíäèäàòîâ íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé ñ çàäàííûìè
ôàðìàêîëîãè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè äëÿ äàëüíåéøèõ èññëåäîâàíèé [2]. Ñîçäàíèå èííîâàöè-
îííîé èíôîðìàöèîííîé ñèñòåìû âåäåíèÿ íàó÷íûõ èññëåäîâàíèé äëÿ ìîëåêóëÿðíîãî äè-
çàéíà ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ àêòóàëüíî äëÿ ðàçâèòèÿ ôàðìàêîëîãè÷åñêîé îòðàñëè è
ñèíòåçà íîâûõ äåøåâûõ ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ îòå÷åñòâåííîãî ïðîèçâîäñòâà.

Ïðèìåíåíèåì ñîâðåìåííûõ ïîäõîäîâ èñêóññòâåííîãî èíòåëëåêòà äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ
QSAR íà îñíîâå èñêóññòâåííûõ íåéðîííûõ ñåòåé àêòèâíîçàíèìàþòñÿ óæå áîëåå äâàäöàòè
ëåò. Íàïðèìåð, ðàáîòà [3] ïîñâÿùåíà íåéðîííûì ñåòÿì êàê ìåòîäó ïîèñêà çàâèñèìîñòåé
ñòðóêòóðà�ñâîéñòâî îðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé. Òàêæå îñîáûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò èñ-
êóññòâåííûå èììóííûå ñèñòåìû äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ QSAR [4].

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ àêòèâíî ðàçðàáàòûâàþòñÿ èíôîðìàöèîííûå ñèñòåìû äëÿ îáðàáîòêè
ìíîãîìåðíûõ äàííûõ, ïðîãíîçèðîâàíèÿ è äèàãíîñòèêè ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäèôèöèðîâàí-
íûõ àëãîðèòìîâ èñêóññòâåííûõ èììóííûõ ñèñòåì (AIS, arti�cial immune systems) è äðóãèõ
èíòåëëåêòóàëüíûõ àëãîðèòìîâ. Íàïðèìåð, â èññëåäîâàíèÿõ [5] ðàññìàòðèâàþòñÿ âîïðîñû
ðàçðàáîòêè ñèñòåìû äèàãíîñòèêè çàáîëåâàíèé ïå÷åíè íà îñíîâå êîìáèíàöèè äâóõ ìåòîäîâ:
ïîäõîäà èñêóññòâåííîãî èììóííèòåòà è ãåíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà. Àðõèòåêòóðà èíôîðìà-
öèîííîé ñèñòåìû îñíîâàíà íà èñêóññòâåííîé èììóííîé ñèñòåìå. Â ïðîöåäóðå îáó÷åíèÿ
ñèñòåìû ïðèìåíÿåòñÿ ãåíåòè÷åñêèé àëãîðèòì äëÿ âìåøàòåëüñòâà â ýâîëþöèþ ïîïóëÿöèè
àíòèòåë. Èñïîëüçóåòñÿ äâà íàáîðà ýòàëîííûõ äàííûõ èç èçâåñòíîãî ðåïîçèòîðèÿ ìàøèí-
íîãî îáó÷åíèÿ UCI (UCI Machine Learning Repository). Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ïîêà-
çûâàþò, ÷òî ýòà ñèñòåìà ìîæåò áûòü ïîëåçíûì èíñòðóìåíòîì äëÿ àâòîìàòè÷åñêîé äèàãíî-
ñòèêè çàáîëåâàíèé ïå÷åíè. Â ðàáîòå [6] ðàññìàòðèâàåòñÿ ãèáðèäíûé ðîåâîé àëãîðèòì äëÿ
ìåäèöèíñêîé äèàãíîñòèêè. Îñíîâíîé ïðîáëåìîé â äàííîé îáëàñòè ÿâëÿåòñÿ ìèíèìèçàöèÿ
îøèáêè ïðè ïîñòàíîâêå äèàãíîçà, òàê êàê ñóùåñòâóþùèå ìåòîäû íå âñåãäà ïîêàçûâàþò
õîðîøèé ðåçóëüòàò íà âñåõ íàáîðàõ äàííûõ áîëåçíåé. Ïîýòîìó ïðåäëîæåíà ãèáðèäíàÿ äè-
íàìè÷åñêàÿ ñèñòåìà íà îñíîâå àëãîðèòìà êîëîíèè ìóðàâüåâ ñ òðåìÿ óðîâíÿìè îáíîâëåíèÿ,
ñ âåéâëåò-ïðåîáðàçîâàíèåì è ìåòîäîì îïîðíûõ âåêòîðîâ. Ïðåäëîæåííûé ìåòîä îöåíåí ñ
èñïîëüçîâàíèåì ïÿòè áàçîâûõ íàáîðîâ ìåäèöèíñêèõ äàííûõ î ðàçëè÷íûõ çàáîëåâàíèÿõ
èç õðàíèëèùà UCI è ïîêàçàë äîñòàòî÷íî õîðîøèé ðåçóëüòàò. Â ñòàòüå [7] ïðåäëàãàåòñÿ
íîâûé àëãîðèòì èñêóññòâåííûõ èììóííûõ ñèñòåì íà îñíîâå êâàíòîâîãî êëîíàëüíîãî îò-
áîðà (QCSÀ, Quantum Clonal Selection Algorithm) äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ ñòðóêòóðû áåëêà.
Èññëåäîâàíèÿ [8] ïîñâÿùåíû äèçàéíó è ïîèñêó íîâûõ ïåðñïåêòèâíûõ ñòðóêòóð ïîòåíöè-
àëüíûõ ëåêàðñòâåííûõ âåùåñòâ íà îñíîâå ðàçâèòèÿ îáîáùåííîãî ôðàãìåíòíîãî ïîäõîäà ê
àíàëèçó êîëè÷åñòâåííîé ñâÿçè ñòðóêòóðû ñî ñâîéñòâàìè è áèîàêòèâíîñòüþ îðãàíè÷åñêèõ
ñîåäèíåíèé, à òàêæå ïîñòðîåíèþ ïðåäñêàçàòåëüíûõ êëàññèôèêàöèîííûõ ìîäåëåé QSAR
ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäîâ îïîðíûõ âåêòîðîâ è ñëó÷àéíîãî ëåñà. Ïîëó÷åííûå ìîäåëè äëÿ
ïðîãíîçèðîâàíèÿ ìóòàãåííîñòè è òåìïåðàòóðû âñïûøêè îðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé ïðèìå-
íÿþòñÿ ïðè ðåøåíèè çàäà÷ ìîëåêóëÿðíîãî äèçàéíà ñîåäèíåíèé ñ çàäàííûìè ñâîéñòâàìè.

Â ðàáîòå [9] ðàññìàòðèâàþòñÿ äîñòîèíñòâà è íåäîñòàòêè ïðèìåíåíèÿ ðàçëè÷íûõ àë-
ãîðèòìîâ íåéðîííûõ ñåòåé (NN, neural networks) ñ èñïîëüçîâàíèåì èííîâàöèîííûõ ìåòî-
äîâ ãëóáîêîãî îáó÷åíèÿ (DL, deep-learning) äëÿ èññëåäîâàíèé QSAR ïðè îòêðûòèè íîâûõ
ëåêàðñòâ. Èññëåäîâàíèÿ [10] ïîñâÿùåíû ïðîãíîçèðîâàíèþ âòîðè÷íîé ñòðóêòóðû áåëêà ñ
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ïîìîùüþ ñîâìåñòíîãî ïðèìåíåíèÿ àëãîðèòìà èñêóññòâåííûõ èììóííûõ ñèñòåì íà îñíîâå
êëîíàëüíîãî îòáîðà è ìíîãîñëîéíîãî ïåðñåïòðîíà. Íà ïåðâîì ýòàïå äàííûå îáðàáàòûâà-
þòñÿ ñ ïîìîùüþ àëãîðèòìà êëîíàëüíîé ñåëåêöèè (CSA). Íà âòîðîì ýòàïå îñóùåñòâëÿåòñÿ
êëàññèôèêàöèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ìíîãîñëîéíîãî ïåðñåïòðîíà, êîòîðûé ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç
ìåòîäîâ ãëóáîêîãî îáó÷åíèÿ. Ìîäåëèðîâàíèå ïîêàçàëî, ÷òî ïîäãîòîâêà äàííûõ ñ ïîìîùüþ
CSA äî êëàññèôèêàöèè ñóùåñòâåííî óëó÷øàåò ðåçóëüòàòû ïðîãíîçèðîâàíèÿ. Â ñòàòüå [11]
ïðåäëàãàåòñÿ èììóííîñåòåâàÿ òåõíîëîãèÿ íà îñíîâå ìîäèôèöèðîâàííîãî àëãîðèòìà ñëó-
÷àéíîãî ëåñà äëÿ êîìïüþòåðíîãî äèçàéíà ëåêàðñòâåííûõ ñîåäèíåíèé.

Îäíîé èç îñíîâíûõ ïðîáëåì ïðè àíàëèçå ìíîãîìåðíûõ äàííûõ è ïðîãíîçèðîâàíèè ÿâ-
ëÿåòñÿ âûäåëåíèå èíôîðìàòèâíûõ ïðèçíàêîâ (äåñêðèïòîðîâ). Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñòðåìè-
òåëüíûé ðîñò èíôîðìàöèè [12], ñîâìåñòíîå èñïîëüçîâàíèå è îáìåí èíôîðìàöèåé ñòàâÿò
èññëåäîâàòåëåé ïåðåä ñëîæíîé çàäà÷åé àíàëèçà äàííûõ è èçâëå÷åíèÿ ñîîòâåòñòâóþùåé
íóæíîé èíôîðìàöèè èç äàííûõ. Àëãîðèòìû ðîåâîãî èíòåëëåêòà (SI, Swarm Intelligence)
íàáèðàþò ïîïóëÿðíîñòü ïðè ðåøåíèè çàäà÷ îïòèìèçàöèè è óñïåøíî èñïîëüçóþòñÿ äëÿ
âûäåëåíèÿ èíôîðìàòèâíîãî íàáîðà ïðèçíàêîâ â ðàçëè÷íûõ ïðèëîæåíèÿõ. Èññëåäîâàíèÿ
ïîêàçàëè, ÷òî 60,53 % òàêèõ çàäà÷ ðåøàþòñÿ â îáëàñòè áèîìåäèöèíû, 28,95 % â îáëàñòè
êîìïüþòåðíîé èíæåíåðèè è òîëüêî 10,53 % â äðóãèõ ïðèëîæåíèÿõ.

Àêòèâíî ðàçâèâàþòñÿ â ïîñëåäíåå âðåìÿ ìóëüòèàãåíòíûå òåõíîëîãèè ïðè ðåàëèçàöèè
èíòåëëåêòóàëüíûõ àëãîðèòìîâ è ïîñòðîåíèè èíôîðìàöèîííûõ ñèñòåì ðàçëè÷íîãî íàçíà-
÷åíèÿ. Ìóëüòèàãåíòíûå ñèñòåìû (MAS, multiagent systems) îáëàäàþò ðÿäîì äîñòîèíñòâ è
ÿâëÿþòñÿ ïåðñïåêòèâíûì íàïðàâëåíèåì â ìåäèöèíå è ôàðìàêîëîãèè. Èññëåäîâàíèÿ [13]
ïîñâÿùåíû ïîñòðîåíèþ ìîäåëè ìóëüòèàãåíòíîé ñèñòåìû äëÿ äèàãíîñòèêè òèïîâ ëè÷íîñòè.
Èñïîëüçóåòñÿ òåõíîëîãèÿ èíòåëëåêòóàëüíûõ àãåíòîâ, îñíîâàííàÿ íà àíàëèçå áàçû çíàíèé.
Â ñòàòüå [14] ðàññìàòðèâàþòñÿ âîïðîñû ðàçâèòèÿ ïåðñîíàëèçèðîâàííîé ìåäèöèíû ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì ñîâðåìåííûõ ìóëüòèàãåíòíûõ èíôîðìàöèîííûõ òåõíîëîãèé äëÿ ïîæèëûõ
ëþäåé. Ïðèìåíåíèå øèðîêîãî ñïåêòðà íîâûõ òåõíîëîãèé, âêëþ÷àÿ íîñèìûå 3D-äàò÷èêè
è èíòåëëåêòóàëüíûå ñðåäû, äàåò îãðîìíûå âîçìîæíîñòè âûÿâëåíèÿ îñîáåííîñòåé è ñîñòî-
ÿíèé ïàöèåíòîâ äëÿ ñâîåâðåìåííîé êîððåêòèðîâêè çäîðîâüÿ ïîæèëûõ ëþäåé. Àíàëèçè-
ðóþòñÿ îñíîâíûå ïðîáëåìû ïðè ðàçðàáîòêå òàêèõ ñèñòåì íà îñíîâå àãåíòîâ è ñïîñîáû èõ
ðåøåíèÿ. Â ðàáîòå [15] ðàçðàáàòûâàåòñÿ ñèñòåìà äåöåíòðàëèçîâàííîãî ìóëüòèàãåíòíîãî
óïðàâëåíèÿ íà îñíîâå ïîäõîäà èñêóññòâåííûõ èììóííîé ñèñòåì.

Ïðîâåäåííûé àíàëèç ëèòåðàòóðû ïîêàçàë, ÷òî ïðèìåíåíèå ðàçëè÷íûõ ìîäèôèöèðî-
âàííûõ àëãîðèòìîâ èñêóññòâåííûõ èììóííûõ ñèñòåì è äðóãèõ ñîâðåìåííûõ ïîäõîäîâ èñ-
êóññòâåííîãî èíòåëëåêòà, à òàêæå ìóëüòèàãåíòíûõ òåõíîëîãèé ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíûì è
ïåðñïåêòèâíûì íàïðàâëåíèåì ïðè îáðàáîòêå ìíîãîìåðíûõ äàííûõ, âûäåëåíèè èíôîðìà-
òèâíûõ äåñêðèïòîðîâ, ïîñòðîåíèè îïòèìàëüíîãî íàáîðà äàííûõ äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ ïðî-
ãíîçèðîâàíèÿ è äèàãíîñòèêè.

1. Ïîñòàíîâêà çàäà÷è ôîðìóëèðóåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì: íåîáõîäèìî ðàçðàáîòàòü
èíôîðìàöèîííóþ Smart-ñèñòåìó âåäåíèÿ íàó÷íûõ èññëåäîâàíèé äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ çà-
âèñèìîñòè

”
ñòðóêòóðà�ñâîéñòâî“ (QSAR) ëåêàðñòâåííûõ ñîåäèíåíèé íà îñíîâå ìîäèôèöè-

ðîâàííûõ àëãîðèòìîâ èñêóññòâåííûõ èììóííûõ ñèñòåì è ìóëüòèàãåíòíîãî ïîäõîäà íà ïðè-
ìåðå ìîëåêóëÿðíîãî äèçàéíà íîâûõ ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ ñóëüôàíèëàìèäíîé ãðóï-
ïû.

Â ñòàòüå ïîä ìîäèôèöèðîâàííûìè àëãîðèòìàìè ïîíèìàþòñÿ àëãîðèòìû, â êîòîðûõ
ïðåäâàðèòåëüíàÿ îáðàáîòêà äàííûõ è ðåäóêöèÿ ìàëîèíôîðìàòèâíûõ äåñêðèïòîðîâ îñó-
ùåñòâëÿåòñÿ ðàçëè÷íûìè îïòèìèçàöèîííûìè àëãîðèòìàìè ÈÈ, à äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ
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Ðèñ. 1. Òåõíîëîãèÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ QSAR íà îñíîâå ïîäõîäîâ AIS

QSAR èñïîëüçóåòñÿ ïîäõîä èñêóññòâåííûõ èììóííûõ ñèñòåì. Ðàçðàáîòàííàÿ ìóëüòèà-
ãåíòíàÿ òåõíîëîãèÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ çàâèñèìîñòè

”
ñòðóêòóðà�ñâîéñòâî/àêòèâíîñòü“ ëå-

êàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ ïîçâîëÿåò âûáèðàòü òîò àëãîðèòì ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêè
äàííûõ (àëãîðèòì ñëó÷àéíîãî ëåñà, ãåíåòè÷åñêèé àëãîðèòì, àëãîðèòì îïòèìèçàöèè ñåðûõ
âîëêîâ è ò. ä.), êîòîðûé ïîñëå ðåøåíèÿ çàäà÷è ðàñïîçíàâàíèÿ îáðàçîâ íà áàçå ðàçëè÷íûõ
ïîäõîäîâ AIS (èììóííîñåòåâîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, êëîíàëüíîé ñåëåêöèè è íåãàòèâíîãî îò-
áîðà) è îöåíêè îøèáêè îáîáùåíèÿ áóäåò äàâàòü íàèëó÷øèé ïðîãíîñòè÷åñêèé ðåçóëüòàò
(ðèñ.1).

� Ìóëüòèàãåíòíàÿ Smart-ñèñòåìà âåäåíèÿ íàó÷íûõ èññëåäîâàíèé äëÿ ïðî-

ãíîçèðîâàíèÿ QSAR íîâûõ ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ. Ñîçäàíèå ìîäèôèöèðî-
âàííûõ àëãîðèòìîâ èñêóññòâåííîãî èíòåëëåêòà äëÿ îáðàáîòêè ñòðóêòóðíîé õèìè÷åñêîé
èíôîðìàöèè è ôîðìèðîâàíèÿ áàç äàííûõ ëåêàðñòâåííûõ ñîåäèíåíèé ñ çàäàííûìè ñâîé-
ñòâàìè íà îñíîâå îïòèìàëüíîãî íàáîðà äåñêðèïòîðîâ ÿâëÿåòñÿ ïåðñïåêòèâíûì è âàæíûì
íàïðàâëåíèåì â ôàðìàêîëîãèè.

Òàê êàê íå ñóùåñòâóåò óíèâåðñàëüíûõ àëãîðèòìîâ ïðîãíîçèðîâàíèÿ è íàáëþäàåòñÿ
ðîñò îãðîìíîãî êîëè÷åñòâà íîâûõ ïîäõîäîâ è ìîäèôèöèðîâàííûõ àëãîðèòìîâ èñêóññòâåí-
íîãî èíòåëëåêòà, òî àêòóàëüíà ðàçðàáîòêà îïðåäåëåííîãî èíñòðóìåíòàðèÿ íàó÷íûõ èñ-
ñëåäîâàíèé äëÿ àíàëèçà è ñðàâíåíèÿ ðàçëè÷íûõ àëãîðèòìîâ ïðè ðåøåíèè çàäà÷ QSAR.
Ðàçðàáîòêà óäîáíîé è ýôôåêòèâíîé ñïåöèàëèçèðîâàííîé ìóëüòèàãåíòíîé Smart-ñèñòåìû
ïðîãíîçèðîâàíèÿ QSAR ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî ñëîæíîé çàäà÷åé, è íèæå ïðèâåäåíû íåîáõî-
äèìûå òðåáîâàíèÿ, êîòîðûå äîëæíû ó÷èòûâàòüñÿ ïðè îáðàáîòêå ìíîãîìåðíîé ñòðóêòóð-
íîé õèìè÷åñêîé èíôîðìàöèè:
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� Âîçìîæíîñòü îáðàáîòêè áîëüøèõ îáúåìîâ äàííûõ.
� Óäîáíûé è ïîíÿòíûé äëÿ ïîëüçîâàòåëÿ èíòåðôåéñ.
� Ìîäóëüíàÿ ñòðóêòóðà è ñïîñîáíîñòü ê ðàñøèðåíèþ ñèñòåìû.
� Äîñòàòî÷íî âûñîêàÿ ñêîðîñòü îáðàáîòêè èíôîðìàöèè çà ñ÷åò ïðèìåíåíèÿ ïàðàë-

ëåëüíûõ òåõíîëîãèé âû÷èñëåíèÿ.
� Âîçìîæíîñòü ïîäêëþ÷åíèÿ ê ñîâðåìåííûì ïàêåòàì ïðèêëàäíûõ ïðîãðàìì è áèá-

ëèîòåêàì ïî îáðàáîòêå è âèçóàëèçàöèè áîëüøèõ äàííûõ.
� Ïðèìåíåíèå îáëà÷íûõ òåõíîëîãèé.
� Ïðîñòîòà ðàáîòû ñ ñèñòåìîé áåç äëèòåëüíîãî îáó÷åíèÿ.
Íèæå ïðèâåäåí àëãîðèòì ïðîãíîçèðîâàíèÿ QSAR:
Øàã 1. Ïîäêëþ÷åíèå áàçû äàííûõ äåñêðèïòîðîâ ñòðóêòóðíîé õèìè÷åñêîé èíôîðìà-

öèè, õàðàêòåðèçóþùèõ ðàññìàòðèâàåìûå ëåêàðñòâåííûå ñîåäèíåíèÿ. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà
ðàññìàòðèâàþòñÿ ñóëüôàíèëàìèäû ñ ðàçíîé ïðîäîëæèòåëüíîñòüþ ôàðìàêîëîãè÷åñêîé àê-
òèâíîñòè (êîðîòêîãî, ñðåäíåãî è äëèòåëüíîãî äåéñòâèÿ).

Øàã 2. Âûáîð ìåòîäà èñêóññòâåííîãî èíòåëëåêòà: ìåòîäa ãëàâíûõ êîìïîíåíò (PÑA,
principal component analysis), àëãîðèòìà ðîÿ ÷àñòèö (PSO, particle swarm optimization),
àëãîðèòìà ìóðàâüèíîé êîëîíèè (ACO, ant colony optimization), àëãîðèòìà ï÷åëèíîé êî-
ëîíèè (ABC, arti�cial beecolony optimization), àëãîðèòìà ñåðûõ âîëêîâ (GWO, grey wolf
optimizer) èëè àëãîðèòìà ñëó÷àéíîãî ëåñà (RF, random forest) äëÿ ïðåäâàðèòåëüíîé îáðà-
áîòêè è ðåäóêöèè ìàëîèíôîðìàòèâíûõ äåñêðèïòîðîâ, à òàêæå ïîñòðîåíèÿ îïòèìàëüíîãî
íàáîðà äàííûõ.

Øàã 3. Ïîñòðîåíèå îïòèìàëüíîé èììóííîé ìîäåëè íà îñíîâå âûäåëåííîãî íàáîðà äå-
ñêðèïòîðîâ. Èçáûòî÷íîñòü è ìàëîèíôîðìàòèâíîñòü äåñêðèïòîðîâ ñíèæàåò êà÷åñòâî ïðî-
ãíîçà, ïîýòîìó ïðè îòáîðå íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé â êàíäèäàòû ëåêàðñòâåííûõ
ïðåïàðàòîâ âàæíî ó÷èòûâàòü èíôîðìàòèâíîñòü äåñêðèïòîðà.

Øàã 4. Âûáîð àëãîðèòìà èñêóññòâåííûõ èììóííûõ ñèñòåì: íà îñíîâå êëîíàëüíîãî
îòáîðà, íåãàòèâíîé ñåëåêöèè èëè èììóííîñåòåâîãî àëãîðèòìà äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è ðàñïî-
çíàâàíèÿ îáðàçîâè ïðîãíîçèðîâàíèÿ.

Øàã 5. Îáó÷åíèå èñêóññòâåííîé èììóííîé ñèñòåìû ñ
”
ó÷èòåëåì“ ïî ýòàëîíàì, ñîñòàâ-

ëåííûì èç äåñêðèïòîðîâ ëåêàðñòâåííûõ ñîåäèíåíèé ñ òî÷íî èçâåñòíûìè ñâîéñòâàìè. Ýòà-
ëîíû ñîñòàâëÿþòñÿ ýêñïåðòàìè.

Øàã 7. Ðàñïîçíàâàíèå îáðàçîâ íà îñíîâå âûáðàííîãî àëãîðèòìà èñêóññòâåííîé èììóí-
íîé ñèñòåìû.

Øàã 8. Ïðîãíîçèðîâàíèå çàâèñèìîñòè
”
ñòðóêòóðà�ñâîéñòâî“ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé.

Øàã 9. Îöåíêà ïðîãíîçèðîâàíèÿ ÈÈÑ.
Øàã 10. Âûâîä ðåçóëüòàòà. Îòáîð êàíäèäàòîâ íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé ñ çàäàí-

íûìè ñâîéñòâàìè äëÿ äàëüíåéøèõ èññëåäîâàíèé.
Ïðè ðàçðàáîòêå ìóëüòèàãåíòíîé Smart-ñèñòåìû âåäåíèÿ íàó÷íûõ èññëåäîâàíèé ñîçäà-

íû ñëåäóþùèå àãåíòû (òàáë. 1): àãåíò áàçû äàííûõ (ÀÁÄ), îíòîëîãè÷åñêèé àãåíò (ÎÀ),
àãåíò ôàêòîðíîãî àíàëèçà (ÀÔÀ), àãåíò ðîÿ ÷àñòèö (ÀÐ×), àãåíò ìóðàâüèíûõ êîëîíèé
(ÀÌÊ), àãåíò ï÷åëèíîé êîëîíèè (ÀÏÊ), àãåíò ñåðûõ âîëêîâ (ÀÑÂ), àãåíò ñëó÷àéíîãî ëå-
ñà (ÀÑË), àãåíò èñêóññòâåííûõ èììóííûõ ñèñòåì íà îñíîâå êëîíàëüíîãî îòáîðà (ÀÊÑ),
àãåíò èììóííîñåòåâîãî ìîäåëèðîâàíèÿ (ÀÈÌ), àãåíò èñêóññòâåííûõ èììóííûõ ñèñòåì íà
îñíîâå íåãàòèâíîé ñåëåêöèè (ÀÍÑ), àãåíò îöåíêè ïðîãíîçèðîâàíèÿ (ÀÎÏ), ìåíåäæåð àãåíò
(ÌÀ), àãåíò ïîìîùíèê (ÀÏ). Ìîäóëüíàÿ ñòðóêòóðà ìóëüòèàãåíòíîé Smart-ñèñòåìû ïîç-
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Òàáëèöà 1

Îïèñàíèå àãåíòîâ

Íàçâàíèå àãåíòà Îïèñàíèå ôóíêöèè àãåíòà

Àãåíò áàçû äàííûõ (ÀÁÄ) � Ðàçðàáîòêà áàç äàííûõ äåñêðèïòîðîâ ðàçëè÷íûõ
óðîâíåé ëåêàðñòâåííûõ ñîåäèíåíèé ñ ïðèìåíåíèåì
ìèðîâûõ ðåïîçèòîðèåâ õèìè÷åñêîé èíôîðìàöèè.
� Ðàñ÷åò íåîáõîäèìûõ äåñêðèïòîðîâ ñ ïðèìåíåíèåì
ñîâðåìåííîãî ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ (ADAPT,
CODESSA, PaDEL-Descriptor è ò. ä.).
� Ñîçäàíèå áàçû äàííûõ (ÁÄ) äåñêðèïòîðîâ
ñóëüôàíèëàìèäîâ.
� Ðàáîòà ñ ÁÄ.

Îíòîëîãè÷åñêèé àãåíò (ÎÀ) � Ïîñòðîåíèå îíòîëîãè÷åñêèõ ìîäåëåé.
� Ñòðóêòóðèðîâàíèå âõîäíûõ è âûõîäíûõ
äàííûõ íà îñíîâå îíòîëîãè÷åñêèõ OWL
(Web Ontology Language) ìîäåëåé.

Àãåíò ôàêòîðíîãî àíàëèçà � Ïîñòðîåíèå èíôîðìàòèâíîãî íàáîðà äåñêðèïòîðîâ
(ÀÔÀ) íà îñíîâå ìåòîäà ãëàâíûõ êîìïîíåíò.

� Ôàêòîðíûé àíàëèç.
Àãåíò ðîÿ ÷àñòèö (ÀÐ×) � Ðåàëèçàöèÿ àëãîðèòìà ðîÿ ÷àñòèö äëÿ ïîñòðîåíèÿ

îïòèìàëüíîãî íàáîðà äåñêðèïòîðîâ [16].
Àãåíò ìóðàâüèíîé � Âûäåëåíèå èíôîðìàòèâíûõ äåñêðèïòîðîâ
êîëîíèè (ÀÌÊ) ñ ïîìîùüþ àëãîðèòìà ìóðàâüèíîé êîëîíèè.
Àãåíò ï÷åëèíîé � Ñîçäàíèå îïòèìàëüíîãî íàáîðà äàííûõ
êîëîíèè (ÀÏÊ) íà îñíîâå àëãîðèòìà ï÷åëèíîé êîëîíèè.
Àãåíò ñåðûõ âîëêîâ (ÀÑÂ) � Ïðèìåíåíèå àëãîðèòìà ñåðûõ âîëêîâ äëÿ

ïîñòðîåíèÿ îïòèìàëüíîãî íàáîðà äåñêðèïòîðîâ.
Àãåíò ñëó÷àéíîãî ëåñà (ÀÑË) � Ðåàëèçàöèÿ àëãîðèòìà ñëó÷àéíîãî ëåñà äëÿ

âûäåëåíèÿ èíôîðìàòèâíûõ äåñêðèïòîðîâ [17].
Àãåíò èñêóññòâåííûõ èììóííûõ � Ðåøåíèå çàäà÷è ðàñïîçíàâàíèÿ îáðàçîâ
ñèñòåì íà îñíîâå ñ èñïîëüçîâàíèåì àëãîðèòìà AIS êëîíàëüíîãî
êëîíàëüíîãî îòáîðà (ÀÊÑ) îòáîðà.
Àãåíò èììóííîñåòåâîãî � Ðåàëèçàöèÿ èììóííîñåòåâîãî àëãîðèòìà.
ìîäåëèðîâàíèÿ (ÀÈÌ) äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è ðàñïîçíàâàíèÿ îáðàçîâ.
Àãåíò èñêóññòâåííûõ èììóííûõ � Ïðèìåíåíèå àëãîðèòìà AIS íà îñíîâå
ñèñòåì íà îñíîâå íåãàòèâíîé íåãàòèâíîé ñåëåêöèè äëÿ ðåøåíèÿ
ñåëåêöèè (ÀÍÑ) çàäà÷è ïðîãíîçèðîâàíèÿ.
Àãåíò îöåíêè � Îöåíêà ïðîãíîçèðîâàíèÿ.
ïðîãíîçèðîâàíèÿ (ÀÎÏ) � Âûáîð àëãîðèòìîâ ñ íàèëó÷øèìè

ïðîãíîñòè÷åñêèìè ðåçóëüòàòàìè.
Ìåíåäæåð àãåíò (ÌÀ) � Îñóùåñòâëåíèå âçàèìîñâÿçè ìåæäó àãåíòàìè.

� Îðãàíèçàöèÿ ïåðåäà÷è èíôîðìàöèè.
� Êîîðäèíàöèÿ ðàáîòû àãåíòîâ.

Àãåíò ïîìîùíèê (ÀÏ) � Ïîìîùü ïðè âûáîðå àëãîðèòìà.
� Ôîðìèðîâàíèå ïîäñêàçîê ïðè ââîäå ïàðàìåòðîâ àëãîðèòìà.
� Ïîääåðæêà ïðè ôóíêöèîíèðîâàíèè â ïðîãðàììíîé ñðåäå.



10 Ïðèêëàäíûå èíôîðìàöèîííûå òåõíîëîãèè

Ðèñ. 2. Ôðàãìåíò ÁÄ äåñêðèïòîðîâ ñóëüôàíèëàìèäîâ

Ðèñ. 3. Ðåçóëüòàòû ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêè ÁÄ ñóëüôàíèëàìèäîâ íà îñíîâå àëãîðèòìà Random Forest
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Ðèñ. 4. Ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç ýôôåêòèâíîñòè ïðîãíîçèðîâàíèÿ QSAR äî ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêè

äàííûõ è ïîñëå íà îñíîâå àëãîðèòìà Random Forest

Ðèñ. 5. Ïðîãíîçèðîâàíèå QSAR íà îñíîâå àëãîðèòìîâ èñêóññòâåííûõ èììóííûõ ñèñòåì

âîëÿåò ïðè íåîáõîäèìîñòè ðàñøèðÿòü ñèñòåìó íîâûìè àëãîðèòìàìè è äîïîëíèòåëüíûìè
àãåíòàìè.

Îäíà èç ïðîáëåì ïðè êîìïüþòåðíîì ìîëåêóëÿðíîì äèçàéíå ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðà-
òîâ çàêëþ÷àåòñÿ â

”
ïàðàäîêñå ïîõîæåñòè“, êîãäà ñîåäèíåíèÿ ðàçëè÷àþòñÿ ñòðóêòóðíî ñî-

âñåì íåçíà÷èòåëüíî, íî èìåþò ñîâåðøåííî ðàçíûå ñâîéñòâà. Íàïðèìåð, îïòè÷åñêè àêòèâ-
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Òàáëèöà 2

Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ íà îñíîâå àëãîðèòìà Random Forest

� Äåñêðèïòîð Çíà÷åíèå ïàðàìåòðà weight

1 Relative number of single bonds 0,031
2 Relative number of H atoms 0,028
3 Relative number of C atoms 0,028
4 Relative number of N atoms 0,027
. . . . . . . . .
1500 Molecular electrotopological variation 0,001

íîå âåùåñòâî è åãî çåðêàëüíûé èçîìåð ìîãóò çíà÷èòåëüíî ðàçëè÷àòüñÿ ïî áèîëîãè÷åñêèì
ñâîéñòâàì. Ïîýòîìó îñîáåííî àêòóàëüíà ðàçðàáîòêà íîâûõ íåòðàäèöèîííûõ ïîäõîäîâ èñ-
êóññòâåííîãî èíòåëëåêòà è àëãîðèòìîâ, îáåñïå÷èâàþùèõ âîçìîæíîñòü ðàñïîçíàâàíèÿ õè-
ìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé ñ ïî÷òè îäèíàêîâîé ñòðóêòóðîé, íî èìåþùèõ ñîâåðøåííî ðàçíûå
ñâîéñòâà.

� Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ. Ðàññìîòðèì ìîäåëèðîâàíèå QSAR íà îñíîâå áàçû
äàííûõ (ÁÄ) äåñêðèïòîðîâ ñóëüôàíèëàìèäîâ. Ñóëüôàíèëàìèäû � ýòî ïðîòèâîìèêðîáíûå
ïðåïàðàòû ñ ðàçëè÷íîé ïðîäîëæèòåëüíîñòüþ äåéñòâèÿ. Áàçà äàííûõ ñîñòàâëåíà ñ ïîìî-
ùüþ êðóïíåéøåãî ìèðîâîãî õðàíèëèùà õèìè÷åñêîé èíôîðìàöèè Mol-Instincts, â êîòîðîì
íà 2019 ã. ñîäåðæèòñÿ 2,85 ìëí. õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé. Ñòðóêòóðà õèìè÷åñêèõ ñîåäèíå-
íèé ñóëüôàíèëàìèäîâ îïèñûâàåòñÿ ðàçëè÷íûìè äåñêðèïòîðàìè. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà íà
ðèñ. 2. ïðåäñòàâëåíà âèçóàëèçàöèÿ ôðàãìåíòà ÁÄ äåñêðèïòîðîâ ñóëüôàäèàçèíà.

Êàæäîå ñîåäèíåíèå õàðàêòåðèçóåòñÿ 1500 äåñêðèïòîðàìè, â ñîâîêóïíîñòè ÁÄ äåñêðèï-
òîðîâ ñóëüôàíèëàìèäîâ ñîñòîèò èç 22500 ýêçåìïëÿðîâ äàííûõ. Òî÷íîñòü ìîäåëåé ïðîãíî-
çèðîâàíèÿ âî ìíîãîì çàâèñèò îò êà÷åñòâà èñõîäíûõ äàííûõ. Äëÿ ïîñòðîåíèÿ îïòèìàëü-
íîãî íàáîðà äåñêðèïòîðîâ ïðèìåíÿåòñÿ ïðîöåäóðà ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêè äàííûõ. Â
êà÷åñòâå ïðèìåðà ðàññìîòðèì ýôôåêòèâíîñòü ïðèìåíåíèÿ àëãîðèòìà Random Forest äëÿ
âûäåëåíèÿ èíôîðìàòèâíûõ äåñêðèïòîðîâ. Ðàññ÷èòûâàåòñÿ çíà÷åíèå ïàðàìåòðà weight äëÿ
êàæäîãî äåñêðèïòîðà, ÷åì áîëüøå äàííîå çíà÷åíèå, òåì èíôîðìàòèâíåå äåñêðèïòîð (òàáë.
2). Äàííûå ñ íàèìåíüøèì ïîêàçàòåëåì ïîäëåæàò ðåäóêöèè [17].

Ïîñëå ðåäóêöèè ìàëîèíôîðìàòèâíûõ äåñêðèïòîðîâ ïîëó÷åíà ÁÄ ðàçìåðíîñòüþ
R=15x200, 3000 ýêçåìïëÿðîâ äàííûõ. Ðàññìîòðèì ýôôåêòèâíîñòü ïðèìåíåíèÿ ïðîöåäó-
ðû ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêè äàííûõ íà îñíîâå àëãîðèòìà RF íà ïðèìåðå ñëåäóþùèõ
ïðîãíîñòè÷åñêèõ ìîäåëåé (ðèñ. 4): Íàèâíûé Áàéåñîâñêèé àëãîðèòì (Naïve Bayes), äåðå-
âüÿ ðåøåíèé (Decision Tree), ñëó÷àéíûé ëåñ, äåðåâüÿ ðåøåíèé ñ ãðàäèåíòíûì áóñòèíãîì
(Gradient Boosted Trees) è ìåòîä îïîðíûõ âåêòîðîâ (Support Vector Machine).

Íà ðèñ. 4 ïîêàçàí ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç êðèâûõ îøèáîê ìîäåëåé ïðîãíîçèðîâàíèÿ
äî ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêè äàííûõ íà îñíîâå RF è ïîñëå ñ ïîìîùüþ ROC-àíàëèçà
(Receiver Operating Characteristic, ROC). ×åì áëèæå êðèâàÿ ê ëåâîìó âåðõíåìó óãëó, òåì
ëó÷øå ìîäåëü. Òàêèì îáðàçîì, ïî ðåçóëüòàòàì àíàëèçà âèäíî, ÷òî ïîñëå ïðîöåäóðû ðå-
äóêöèè íåèíôîðìàòèâíûõ äåñêðèïòîðîâ êà÷åñòâî ìîäåëåé ïðîãíîçèðîâàíèÿ çíà÷èòåëüíî
óëó÷øèëîñü.

Äàëåå íà ðèñ. 5 ðàññìîòðåíî ïðîãíîçèðîâàíèå îïòèìàëüíîé áàçû äàííûõ äåñêðèïòîðîâ
ñóëüôàíèëàìèäîâ íà îñíîâå èììóííîñåòåâîãî ìîäåëèðîâàíèÿ è àëãîðèòìà ðàñïîçíàâàíèÿ
èñêóññòâåííîé èììóííîé ñèñòåìîé (Arti�cial Immune Recognition System).



Ã.À. Ñàìèãóëèíà, Ç.È. Ñàìèãóëèíà 13

Ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ïîêàçûâàåò, ÷òî ïîñëå ïðåäâàðèòåëü-
íîé îáðàáîòêè äàííûõ ñ ïîìîùüþ àëãîðèòìà Random Forest íàèáîëåå ëó÷øèé ïðîãíîñòè-
÷åñêèé ðåçóëüòàò ïîêàçûâàåò ìîäåëü íà îñíîâå èììóííîñåòåâîãî ìîäåëèðîâàíèÿ.

Çàêëþ÷åíèå. Òàêèì îáðàçîì, ðàçðàáîòêà ìóëüòèàãåíòíîé Smart-ñèñòåìû [18] âåäåíèÿ
íàó÷íûõ èññëåäîâàíèé ñïîñîáñòâóåò ñîçäàíèþ òåîðåòè÷åñêèõ îñíîâ ïðèíöèïèàëüíî íîâîé
òåõíîëîãèè ïîñòðîåíèÿ áàç äàííûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé íà îñíîâå ìîäèôèöèðîâàííûõ
àëãîðèòìîâ AIS [19] äëÿ îòáîðà êàíäèäàòîâ â ëåêàðñòâåííûå ïðåïàðàòû ñ çàäàííûìè
ñâîéñòâàìè è âíåäðåíèÿ èõ â ðåàëüíîå ôàðìàêîëîãè÷åñêîå ïðîèçâîäñòâî äëÿ äàëüíåéøèõ
èññëåäîâàíèé.
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ñêèõ íàóê, Àêàäåìèê ÌÀÈÍ,
çàâ. ëàá.
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Èíòåëëåêòóàëüíûå

ñèñòåìû óïðàâëåíèÿ è ïðîãíî-
çèðîâàíèÿ“ Èíñòèòóòà èíôîð-
ìàöèîííûõ è âû÷èñëèòåëüíûõ
òåõíîëîãèé, Êàçàõñòàí Ñàìè-

ãóëèíîé Ã.À. ðàçðàáîòàíà èììóííîñåòåâàÿ òåõ-
íîëîãèÿ ïîñòðîåíèÿ èíòåëëåêòóàëüíûõ ñèñòåì
ïðîãíîçèðîâàíèÿ è óïðàâëåíèÿ ñëîæíûìè îáú-
åêòàìè â óñëîâèÿõ íåîïðåäåëåííîñòè ïàðàìåò-
ðîâ. Ñôåðà äåÿòåëüíîñòè: èíòåëëåêòóàëüíûå
ñèñòåìû ïðîìûøëåííîé àâòîìàòèçàöèè, Smart-
ñèñòåìû äèñòàíöèîííîãî îáó÷åíèÿ äëÿ ëþäåé
ñ îãðàíè÷åííûìè âîçìîæíîñòÿìè çðåíèÿ; ìî-
ëåêóëÿðíûé äèçàéí ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ
ñ çàäàííûìè ñâîéñòâàìè; ïðîãíîçèðîâàíèå ðèñ-

êîâ ñëîæíûõ èíâåñòèöèîííûõ ïðîåêòîâ è äð.
Îïóáëèêîâàíî áîëåå 250 íàó÷íûõ ðàáîò â áëèæ-
íåì è äàëüíåì çàðóáåæüå (áîëåå 15 ïóáëèêàöèé
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íîãðàôèé; 2 ó÷åáíûõ ïîñîáèÿ, ïîëó÷åíî 10 àâ-
òîðñêèõ ñâèäåòåëüñòâ. Â 2012 ãîäó Êîìèòåòîì
íàóêè ïðèñóæäåíà ñòèïåíäèÿ
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Ó÷åíûì, âíåñ-

øèì âûäàþùèéñÿ âêëàä â ðàçâèòèå íàóêè è òåõ-
íèêè“. Â 2017 ãîäó íàãðàæäåíà íàãðóäíûì çíà-
êîì
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óïðàâëåíèÿ íà îñíîâå ýòàëîííîé ìîäåëè òðà-
åêòîðèåé äâèæåíèÿ êîñìè÷åñêîãî àïïàðàòà. Ñî-
çäàíà èíòåëëåêòóàëüíàÿ òåõíîëîãèÿ ñáîðà è îá-
ðàáîòêè äàííûõ ñ îáúåêòîâ ïðîìûøëåííîé àâ-
òîìàòèçàöèè íà îñíîâå ìèêðîïðîöåññîðíîé òåõ-
íèêè ôèðìû SchneiderElectricèSiemens. Ïðåä-

ëîæåí êîìïîíåíòíî-îðèåíòèðîâàííûé ïîäõîä
äëÿ àâòîìàòèçèðîâàííîé ñèñòåìû âåäåíèÿ íà-
ó÷íûõ èññëåäîâàíèé ïðè ñîçäàíèè íîâûõ ëå-
êàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ.

Îïóáëèêîâàíî áîëåå 120 íàó÷íûõ ðàáîòâ
áëèæíåì è äàëüíåì çàðóáåæüå (èç íèõ 7 ñòà-
òåé â áàçå äàííûõ Scopus, 4 ñòàòüè, âõîäÿùèå â
áàçó äàííûõ ThompsonReuters), 2 ìîíîãðàôèè;
7 ìåòîäè÷åñêèõ óêàçàíèé äëÿ âûïîëíåíèÿ ëà-
áîðàòîðíûõ ðàáîò, ïîëó÷åíî 8 àâòîðñêèõ ñâèäå-
òåëüñòâ íà ïðîãðàììû ÝÂÌ, 5 àêòîâ âíåäðåíèé.
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