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Предложен комплексный подход на основе методов интеллектуального анализа 

данных и имитационного моделирования для исследования биофизических систем, 

позволяющий определить параметры биофизических и оптических процессов в мо-

лекулярных соединениях. Рассмотрено применение разработанного подхода при ис-

следовании бимолекулярных соединений с помощью метода флуоресцентной спек-

троскопии с временным разрешением. 
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Развитие биофизических технологий напрямую связано с разработкой 

эффективных методов и алгоритмов обработки большого объема ин-

формации, получаемой с помощью современного высокопроизводитель-

ного экспериментального оборудования [1]. Современные вычислитель-

ные подходы, например, на основе методов системного анализа, для об-

работки и количественной интерпретации многомерных эксперимен-

тальных данных востребованы в области исследований биофизических 

систем с помощью методов флуоресцентной спектроскопии [2]. Воз-

можным направлением разработки является интеграция методов интел-

лектуального анализа данных и имитационного моделирования биофи-

зических процессов при исследовании бимолекулярных соединений в 

флуоресцентной спектроскопии, позволяющее автоматизировать анализ 
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больших данных, выделить наиболее информативную часть данных, су-

щественно повысить точность оценки исследуемых характеристик био-

физических процессов, углубить знания о физике и сути исследуемых 

процессов, создать новые инструменты прогнозирования, когда анали-

тических моделей не существует или вывод аналитических решений за-

труднен ввиду возрастающей сложности системы, представляемой 

большими данными [3]. 

В работе предлагается комплексный подход на основе методов ин-

теллектуального анализа данных и имитационного моделирования для 

исследования биофизических систем.  

Идея подхода состоит в рассмотрении наборов многомерных биофи-

зических данных как единого целого, применении к нему алгоритмов 

интеллектуального анализа (data mining) или больших данных (big data) 

с целью выделения наиболее информативных или существенных данных 

для последующего глубокого изучения с использованием имитационных 

моделей [4, 5]. Схема исследования объекта, некоторого биофизического 

процесса или биомолекулярного соединения, с использованием разрабо-

танного комплексного подхода представлена на рисунке.  

 
Рис. Схема исследования объекта с использованием разработанного подхода 
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В блоке 4 осуществляется преобразование данных отдельных экспе-

риментов с целью сведения данных к единому формату, устранению не-

однородностей различных экспериментальных искажений, связанных с 

конкретными экспериментами. Осуществляется фильтрация, нормиров-

ка, векторизация или специальные преобразования данных, например – 

логарифмическая трансформация данных для снижения эффекта влия-

ния аномальных значений и выбросов. Наборы преобразованных данных 

из различных экспериментов собираются в сводный или объединённый 

набор данных {X, Y} (блок 5) для последующей обработки в ходе ком-

плексного анализа с помощью методов интеллектуального анализа дан-

ных и имитационного моделирования. Параметры отдельных экспери-

ментов собираются в единый вектор A, затем уточняются в ходе после-

дующего анализа объеденных данных. Анализ отдельных экспериментов 

может быть осуществлен независимо или совместно. Достоинством 

комплексного анализа является объединение данных (выборок) из раз-

личных экспериментов в один большой набор, что обеспечивает обоб-

щение и увеличение статистической мощности результатов и, как след-

ствие, повышение точности последующего анализа. В ходе комплексно-

го анализа (блок 6) часть параметров A фиксируется (являются глобаль-

ными для проводимых экспериментов), связывается (в случае зависимых 

экспериментов) или остается свободным для точной оценки с помощью 

методов оптимизации; с применением методов интеллектуального ана-

лиза данных производится сжатие данных с целью исключения неин-

формативных, избыточных данных или шума, выделяются существен-

ные информативные данные. Методами оптимизации производится 

оценка свободных параметров A
*
 глобальной имитационной модели 

объекта, построенной на основе моделей отдельных экспериментов. Ес-

ли достигнута желаемая точность соответствия экспериментальных и 

смоделированных данных, определяется по заданному статистическому 

критерию в блоке 7, то процесс анализа завершается – предоставляется 

решение (оцененный набор параметров, точная математическая модель 

объекта, способная давать прогноз поведения объекта в пределах задан-

ной точности), иначе в блоке 8 осуществляется улучшение описания 

объекта, включающие углубление детализации формализации поведения 

объекта, сбор новых данных, изменение моделей, проведение дополни-

тельных экспериментов, изменение параметров объекта, среды или 

окружения, и переход к блоку 2 для выполнения следующей итерации 

анализа данных. Представленная схема является общим подходом, кон-

кретная реализация определяется типом решаемой задачи и должна быть 

сконструирована с учетом специфики проводимого эксперимента. 
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В работе рассмотрено применение комплексного подхода при иссле-

довании бимолекулярных соединений с помощью метода флуоресцент-

ной спектроскопии с временным разрешением [6].  
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Перспективным направлением исследований в флуоресцентной спектроскопии 

является анализ флуктуаций интенсивности флуоресценции во времени с использо-

ванием гистограмм числа фотоотсчетов. Ключевым элементом подхода является 

применение метода главных компонент для проверки гипотезы о разделимости кла-

стеров многомерных экспериментальных данных. В работе исследуются возможно-

сти использования нормировки локального взвешенного сглаживания данных в про-

странстве первых двух главных компонент и метода независимых компонент для ин-

терпретации независимых факторов, объясняющих вариацию в данных. 
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