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Предложена схема выбора и применения методов интеллектуального анализа 
больших данных флуоресцентной спектроскопии с целью исследования сложных 
биофизических систем. Выполнен сравнительный анализ алгоритмов на смоделиро-
ванных и экспериментальных данных, представляющих собой примеры модельных 
систем сбора и обработки больших данных при исследовании биомолекулярных со-
единений. Произведена оценка эффективности алгоритмов.  
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ВВЕДЕНИЕ 

Появление методов анализа больших данных связано с развитием ин-
формационных технологий, увеличением производительности экспери-
ментальных методов, удешевлением систем сбора и хранения данных 
[1, 2]. Традиционно алгоритмы интеллектуального анализа данных 
(ИАД) применяются для решения стандартных задач принятия решений 
на основе моделей «черного ящика», таких как снижение размерности 
данных, классификация, кластеризация, визуализация [3, 4]. Предложен 
системный или комплексный подход к анализу больших данных при-
кладной флуоресцентной спектроскопии, основанный на применении ал-
горитмов ИАД и имитационного моделирования, который позволяет вы-
явить наиболее информативные данные и проанализировать их с физиче-
скими моделями «белого ящика» [5, 6]. Критически важной задачей яв-
ляется систематизация и развитие части подхода, связанной с отбором, 
выделением и обработкой наиболее информативных данных, оценкой 
параметров моделей «белого ящика» и качества анализа. Для решения 
данной задачи применяются алгоритмы ИАД, что требует их исследова-
ния, обоснованного выбора и усовершенствования при применении в хо-
де анализа больших данных флуоресцентной спектроскопии [7, 8]. Для 
использования методов ИАД в комплексном подходе при обработке дан-
ных флуоресцентной спектроскопии накладывается ряд требований или 
ограничений, которые могут выступать в виде критериев эффективности 
применения, связанных с особенностями больших данных, имитацион-
ных моделей или предметной областью, например – точность оценива-
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ния параметров моделей, скорость обработки данных и минимальность 
использования вычислительных ресурсов, критически необходимых при 
проведении экспериментальных исследований в стандартных условиях. 
Вышеизложенное предполагает проведение всестороннего сравнитель-
ного анализа и исследования методов ИАД с учетом предъявляемых к 
ним требований, применяемых при обработке биофизических систем в 
ходе комплексного анализа. 

Целью работы является разработка схемы выбора и применения мето-
дов ИАД для эффективного использования в комплексном анализе 
больших данных прикладной флуоресцентной спектроскопии. 

СХЕМА ПРИМЕНЕИЯ МЕТОДОВ ИАД 

Методы ИАД используются для повышения точности, эффективности 
и устойчивости обработки данных, а также для упрощения применения, 
обеспечения надежности и автоматизации комплексного подхода. Мето-
ды можно разделить на группы, связанные с конкретными задачами ана-
лиза данных, такими как снижения размерности, кластерного анализа 
(КА), классификации, регрессии, оптимизации и визуализации данных.  

В работе предложена схема применения методов ИАД в комплексном 
подходе (рисунок 1) с учетом задач анализа, требований или ограниче-
ний, связанных с особенностями больших данных, имитационных моде-
лей и предметной областью флуоресцентной спектроскопии. Сформули-
рованы критерии оптимальности методов с целью выбора наиболее эф-
фективных для решения задач комплексного анализа биофизической ин-
формации. Рассмотрены наиболее популярные алгоритмы ИАД. 

РЕЗУЛЬТАТЫ 

Выполнен сравнительный анализ алгоритмов ИАД на смоделирован-
ных и экспериментальных данных, представляющих собой примеры мо-
дельных систем сбора и обработки больших данных при исследовании 
сложных биомолекулярных соединений. Определены наиболее эффек-
тивные алгоритмы для решения задач анализа больших данных молеку-
лярных и клеточных систем с учетом предъявляемых к ним требований 
(таблица 1). 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Предложена схема выбора и применения методов анализа систем об-
ласти флуоресцентной спектроскопии для повышения точности, эффек-
тивности и устойчивости обработки данных в комплексном подходе на 
основе имитационного моделирования. Представлены результаты иссле-
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дования наиболее оптимальных методов интеллектуального анализа дан-
ных при сжатии и разделении кластеров данных, определении физиче-
ских факторов, выделении наиболее информативных признаков и кла-
стеров данных, классификации наблюдений, оценке параметров имита-
ционных моделей и их доверительных интервалов, охарактеризовании 
качества анализа, поиске ассоциативных правил.  

МГК, МНК, tSNE и пр.Сниж-е размерн-и
данных

Кластерный 
анализ

Исходные данные X
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Рис. 1. Схема применения методов ИАД в комплексном подходе 

Таблица 1 
Методы ИАД для использования в комплексном подходе при обработке 

больших данных флуоресцентной спектроскопии 

Задача Особенности Метод 
Снижение размерности Визуализация UMAP 

 Сжатие МГК 
 Физические компоненты МНК 
 Информативные призна-

ки
Алгоритм на ос-
нове критерия 
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Фишера 
Задача Особенности Метод 

Кластерный анализ Небольшие данные Иерархический 
 Большие данные DBSCAN 

Классификация  Универсальность Случайный лес, 
xgboost 

Оптимизация Многопараметрическая, в 
условиях высокого шума

Нелдера-Мида 

Критерий качества анализа Гистограммы экспери-
ментальных данных 

Хи-квадрат-
подобный 

Доверительные интервалы Гистограммы экспери-
ментальных данных 

Асимптотических 
стандартных 
ошибок 

Нейросетевая аппроксимация 
имитационных моделей 

Применена в исследова-
нии резонансного пере-
носа энергии между 
окрашенными белками

Многослойный 
персептрон 

Поиск ассоциативных правил По результатам исследо-
вания транскриптов он-
когена

FPG 
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