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ДВУХКРИТЕРИАЛЬНАЯ ЗАДАЧА СРАВНЕНИЯ 
СТРУКТУР БЕЛКОВ 

Т. В. Кирис 
Все биологические процессы осуществляются при непременном уча-

стии белков. Белок состоит из линейной полипептидной цепи, которую 
можно изобразить линейной последовательностью аминокислотных ос-
татков. Вторичной структурой белка называют пространственное распо-
ложение атомов главной цепи молекулы на отдельных ее участках. К ос-
новным регулярным вторичным структурам относятся α-спирали и β-
складки (рис. 1, б). Третичной структурой называют распределение в 
пространстве всех атомов белковой молекулы (рис. 1, а).  
Несмотря на наличие различных алгоритмов [1-4] сравнения белков, 

остается открытым вопрос об определении лучшего сравнения, так как 
нет корректного стандартного сравнения. 
ПОСТАНОВКА ЗАДАЧИ 
Пусть два белка представлены координатами Сα-атомов в пространст-

ве и известны их элементы вторичной структуры. Задача состоит в нахо-
ждении евклидова совмещения белков как множеств точек в пространст-
ве, которое минимизирует среднеквадратичное отклонение. Первичная 
структура белка при этом не учитывается. 
Предлагаемый в докладе алгоритм IPA состоит из двух шагов. На пер-

вом шаге находятся начальные приближения на основе элементов вто-
ричной структуре, которые улучшаются на втором шаге с помощью ал-
горитма поиска ближайшей точки (FICP)[5]. Алгоритм поиска ближай-
шей точки состоит из трех шагов: каждой точке из одного множества 
ставят в соответствие ближайшую точку из другого множества; вычис-
ляют движение, минимизирующее среднеквадратичное отклонение; 
применяют это движение к первому множеству. Эти три шага повторя-
ются. В зависимости от преследуемых целей, результатом может быть не 
одно, а несколько совмещений белков. 
Процедура повторяется для различных начальных приближений. Далее 

формируется множество решений, более предпочтительных относительно 
среднеквадратичного отклонения и количества совмещенных точек. 
Данный алгоритм был реализован на С++ с использованием про-

граммного пакета MATLAB под управлением Windows. 
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Для близкород-
cтвенных белков полу-
чены результаты, со-
поставимые с извест-
ными. В настоящее 
время алгоритм 
SSM[6] является наи-
более эффективным по 
сравнению с другими 
алгоритмами срав-
нения пространствен-
ных структур белков. 

В проведенных экспериментах в большинстве случаев наш алгоритм 
сопоставляет меньшее число остатков, чем в SSM, однако при этом ве-
личина среднеквадратичного отклонения также меньше. Алгоритм дает 
выигрыш во времени, в среднем он сходится за 20 итераций, каждая из 
которых занимает несколько секунд. Для достижения лучших результа-
тов интересно использование данного алгоритма совместно с другими. 
Например, если стоит задача сравнения белка с базой данных, то этот ал-
горитм может быть использован для нахождения близкородственных 
белков, мера сходства которых потом будет уточняться другими алго-
ритмами. 
МНОГОКРИТЕРИАЛЬНАЯ ОПТИМИЗАЦИЯ 
Дальнейшие исследования связаны с использованием многокритери-

альной оптимизации для решения исходной задачи. Действительно, для 
сравнения двух пространственных структур белков необходимо макси-
мизировать число сопоставленных остатков и минимизировать средне-

квадратичное отклонение. При мак-
симизации числа сопоставленных 
остатков среднеквадратичное откло-
нение увеличивается, а при миними-
зации среднеквадратичного откло-
нения число сопоставленных остат-
ков уменьшается. Нами предлагают-
ся два пути решения этой задачи. 
Решение исходной задачи сведем 

к минимизации среднеквадратично-
го отклонения r при заданном числе 
сопоставленных остатков alignN : 

Рис. 1 Представлени белка 1fs0:  
а) третичная структура белка;  

б) элементы вторичной структуры, 
α-спирали (темные) и β-складки (светлые) 

а                                                  б 

Рис. . Пример построения 2
ε -Аппроксимации множества Парето

ε1

ε2

r

N2ε1 3ε1 4ε1 5ε1
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или же можно решать задачу максимизации числа сопоставленных ос-
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Для решения задачи (1) можно использовать алгоритм FICP [5] с фик-
сированной долей точек, а для решения задачи (2) в алгоритме FICP до-
лю точек будем выбирать такой, чтобы выполнялось первое неравенство 
системы. 
Второй подход состоит в использовании ε -аппроксимации Парето 

оптимальных решений в определении доли точек в алгоритме FICP. Для 
этого введем несколько понятий. 
Для каждой точки Kki ∈  выбираем ближайшую точку Qqi ∈  и вы-

числяем расстояние между ними d(i). Сортируем эти расстояния по не-
убыванию и строим множество {( , ( )) : 1,..., }U i r i i N= = , где N - минимальное 
число остатков в двух белках, а r(i) � среднеквадратичное отклонение 
для i остатков. 
Множество Парето оптимальных решений обозначается UP  и опре-

деляется следующим образом 
UP ={ Uri ∈*)*,( : не существует таких Uri ∈),( , что ii ≤*  и rr ≥* }. 
Пусть ),( 21 εεε = , 01 ≥ε , 02 ≥ε . Множество ε

UP  недоминированных 
пар (i, r) назовем ε -аппроксимацией множества Парето, если для лю-
бой  
пары UPri ∈),(  существует пара ε

UPri ∈)','(  такая, что 1' ε+≤ ii  и 
2' ε+≤ rr  (см. Рис. 3). В качестве решения рассматриваемой задачи стро-

иться множество ε
UP . 

В дальнейшем планируется использование первичной структуры бел-
ка, а также модификация данного алгоритма для увеличения области его 
применения. 
Работа частично поддержана фондом INTAS (проект 04-77-7178) и 

БФФИ Ф06-132. 
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ПОВЕДЕНИЕ ТВЕРДЫХ ТЕЛ  
ПОД ВОЗДЕЙСТВИЕМ ВОЛН ДЕФОРМАЦИЙ  

А. В. Круподеров  

1. ОБЩИЕ ПОЛОЖЕНИЯ 
Рассмотрим массивы горных пород в случае возникновения в них, 

вследствие силового или кинематического воздействия, волн деформа-
ций и напряжений. При этом, если в массиве образуются области потери 
устойчивости или разрушения, то такие волны будем называть волнами 
разрушения.  
Как известно, последствия возникновения в массивах горных пород 

волновых процессов могут быть разнообразными по их проявлениям. 
Следует отметить, что сегодня проблема моделирования и изучения про-
цессов распространения волн разрушения и инициированного ими дви-
жения больших объемов горных пород, приводящего, в свою очередь, к 
возникновению динамических срывов различной интенсивности, пред-
ставляет собой одно из наиболее актуальных и важных направлений по-
строения общей теории катастрофических геомеханических явлений [1, 
2]. При этом спектр задач, связанных с изучением устойчивости и раз-
рушения массивов горных пород вследствие воздействия волн разруше-
ния, весьма широк.  

 Путем искусственного возбуждения динамики горного давления до 
необходимого уровня импульсами ограниченной мощности можно соз-
дать ситуации направленного управления состоянием массива горных 
пород. Преимущества таких механических возмущений в направленном 
изменении состояния и свойств массива очевидны, так как они малоэнер-
гоемки и достаточны просты в управлении. Это направление реализует-
ся, например, в практике ведения горных работ в способах виброобра-
ботки массива [3]. 


