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Разработан комплексный подход на основе методов имитационного моделирова-
ния и интеллектуального анализа больших данных для исследования сложных био-
молекулярных соединений в системах прикладной флуоресцентной спектроскопии. 
Получены точные оценки времен затухания флуоресценции флуорофоров при обра-
ботке кинетических кривых затухания флуоресценции сложных молекулярных си-
стем – ошибка снижена в два раза в сравнении с классическим анализом. Повышена 
эффективность анализа экспериментальных данных флуктуаций флуоресценции – 
выделены белковые комплексы, что трудно выполнимо традиционным анализом. 
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ВВЕДНИЕ 

Методы экспериментальной флуоресцентной спектроскопии исполь-
зуются для изучения оптических свойств молекулярных соединений и 
находят широкое применение при исследовании фотонных искусствен-
ных материалов для приёма и передачи энергии электронного возбужде-
ния, белковых комплексов, биополимеров, секвенировании молекул ДНК 
и РНК, определении биофункций генов и сетей их взаимодействия, био-
логических мембран, биомаркеров клеток и изменений в органических 
тканях [1-3]. Одно из основных ограничений, при обработке больших 
данных флуоресцентной спектроскопии, состоит в отсутствии универ-
сальных эффективных автоматизированных систем поддержки и приня-
тия решений, включающих статистические протоколы планирования и 
проведения экспериментов, программные средства обработки, интерпре-
тации результатов и моделирования изучаемых биофизических процес-
сов [4, 5]. Разработка новых усовершенствованных систем поддержки и 
принятия решений должна упростить и автоматизировать обработку экс-
периментальных измерений, повысить точность оценивания искомых па-
раметров, расширить пределы интерпретации и предсказания физиче-
ских процессов. 

Целью работы является разработка комплексного подхода к анализу 
больших данных в системах обеспечения прикладной флуоресцентной 
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спектроскопии, включающего физические модели, методы и алгоритмы 
интеллектуального анализа данных (ИАД) [6, 7], программные средства 
для автоматизации процессов исследования молекулярных и клеточных 
систем [8].  

КОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИИ И ИНТЕЛЛЕКТУАЛЬНЫЙ 
АНАЛИЗА БОЛЬШИХ ДАННЫХ ПРИ ИССЛЕДОВАНИИ СЛОЖНЫХ 
МОЛЕКУЛЯРНЫХ СОЕДИНЕНИЙ И КЛЕТОК 

Идея подхода к анализу больших данных состоит в изучении объекта 
исследования с применением имитационного моделирования биологиче-
ских и физических процессов, протекающих в объекте исследования; 
сравнении смоделированных и наиболее информативных эксперимен-
тальных данных, отобранных методами по снижению размерности дан-
ных; определении параметров физических процессов с использованием 
алгоритмов оптимизации. 

Предполагается, что через серию экспериментов, порождающих набо-
ры больших данных, исследуется биофизический объект, сущностные 
признаки, или характеристики, которого, такие как набор биофизических 
параметров А, должны быть определены в ходе анализа данных. В ком-
плексном подходе к наборам многомерных данных применяются алго-
ритмы ИАД с целью выделения наиболее информативных или суще-
ственных данных для последующего глубокого изучения и нахождения 
оценок параметров А с использованием имитационных моделей.  

Схема исследования объекта с использованием Q экспериментов, 
представляющих некоторый глобальный эксперимент, с использованием 
комплексного подхода расположена на рисунке 1. 

ПРИМЕНЕНИЕ АЛГОРИТМОВ КОМПЛЕКСНОГО ПОДХОДА 

Проведена апробация алгоритмов комплексного подхода. Произведе-
на оценка оптических параметров имитационно смоделированных набо-
ров данных микроскопии визуализации времени жизни флуоресценции, 
представляющих три системы флуорофоров и характеризующихся одно-, 
двух- и стрэтчэкспонециальными законами испускания флуоресценции. 
Применение разработанных алгоритмов позволило быстрее и более точ-
но определить параметры биофизических и оптических процессов в мо-
лекулярных соединениях в сравнении с классическим способом анализа, 
основанным на отдельной обработке каждого набора данных. Ошибка 
оценки параметров в условиях высокого экспериментального шума сни-
жена на 48% для стрэтчэкспонециального закона испускания флуорес-
ценции [9].  
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Рис. 1. Схема исследования объекта с использованием Q экспериментов и 

комплексного подхода 

Разработанный комплексный анализ прошел апробацию в ходе иссле-
дования флуктуаций интенсивности флуоресценции и построенных на их 
основе гистограмм числа фотоотсчетов, что позволило определить 
структурный состав олигомеров белков, повысить точность анализа дан-
ных, обеспечить вычислительную производительность, обусловленную 
высокой скоростью выполнения процедур анализа в сравнении с отдель-
ной обработкой полного набора гистограмм, и представить возможность 
наглядной визуализации данных в пространстве первых двух главных 
компонент, что существенно информативнее диаграмм исходных гисто-
грамм [10]. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Разработан комплексный подход на основе методов имитационного 
моделирования и интеллектуального анализа данных для исследования 
сложных систем обеспечения прикладной флуоресцентной спектроско-
пии. Основная фундаментальная задача комплексного похода – извлече-
ние скрытых знаний в больших биофизических данных, труднодоступ-
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ных к обнаружению традиционными методами анализа. Разработанные 
алгоритмы оценки параметров больших наборов кривых затухания флу-
оресценции и определения молекулярных агрегатов по данным флуорес-
центной флуктуационной спектроскопии позволили быстрее и более 
точно определить параметры биофизических и оптических процессов в 
смоделированных системах молекулярных соединений, в сравнении с 
классическим способом анализа, и установить структурный состав оли-
гомеров белков. 
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