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Çàäà÷à ïðîãíîçèðîâàíèÿ ñâîéñòâ áåëêà ïî åãî ïåðâè÷íîé ñòðóêòóðå ÿâëÿåòñÿ îäíîé
èç êëþ÷åâûõ â áèîèíôîðìàòèêå. Îíà ðàçáèâàåòñÿ íà íåñêîëüêî ïîäçàäà÷, ïåðâîé èç
êîòîðûõ ÿâëÿåòñÿ ðàñïîçíàâàíèå âòîðè÷íîé ñòðóêòóðû áåëêà ïî åãî àìèíîêèñëîòíîé
ïîñëåäîâàòåëüíîñòè.

Ñóùåñòâóþùèå ìåòîäû ðàñïîçíàâàíèÿ ñóùåñòâåííî îãðàíè÷åíû ïî òî÷íîñòè, ãëàâ-
íûì îáðàçîì, èç-çà íåïîëíîòû è íåòî÷íîñòè èñõîäíûõ äàííûõ. Èìåþùèåñÿ â ñâîáîä-
íîì äîñòóïå áàçà äàííûõ áåëêîâ PDB (Protein Data Base) ñîäåðæèò áîëüøîå êîëè÷å-
ñòâî ¾íåòî÷íûõ¿ äóáëèêàòîâ îäíèõ è òåõ æå áåëêîâ, ïðè ýòîì äàííûå î âòîðè÷íûõ
ñòðóêòóðàõ ïîëó÷åíû ïî ðàçëè÷íûì ìåòîäèêàì, èìåþùèì ðàçëè÷íûå ïîãðåøíîñòè, è
ïîòîìó ìîãóò ïðîòèâîðå÷èòü äðóã äðóãó. Êîëè÷åñòâî ¾íåòî÷íûõ¿ äóáëèêàòîâ â áàçå
ñóùåñòâåííî íåðàâíîìåðíî (îò 1 äî 10000 äëÿ ãåìîãëîáèíà) è ñîñòàâëÿåò â ñðåäíåì
îêîëî 9 äóáëèêàòîâ íà êàæäûé áåëîê. Ðàçëè÷èÿ âî âòîðè÷íûõ ñòðóêòóðàõ äóáëèêàòîâ
ñîñòàâëÿåò îêîëî 20 ïðîöåíòîâ îò îáùåãî ÷èñëà ñèìâîëîâ. Â äàííîé ðàáîòå ïðåäëîæåí
è ðåàëèçîâàí ìåòîä ôîðìèðîâàíèÿ ïðåäñòàâèòåëüíîé ïîäâûáîðêè áåëêîâ, ïðèãîäíîé
äëÿ îáó÷åíèÿ ðàñïîçíàâàíèþ âòîðè÷íîé ñòðóêòóðû áåëêîâ.

Äëÿ ôîðìàëèçàöèè ñõîäñòâà áåëêîâ êàê àìèíîêèñëîòíûõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé èñ-
ïîëüçîâàëàñü íîðìèðîâàííîå ðàññòîÿíèå Ëåâåíøòåéíà. Äëÿ òîãî, ÷òîáû ïðîâåðèòü êà-
÷åñòâî ðàáîòû àëãîðèòìà áûë ïðåäëîæåí ñëåäóþùèé òåñò: äëÿ áîëüøîãî êîëè÷åñòâà
ïðîèçâîëüíî âûáðàííûõ áåëêîâ áûëè âûäåëåííûì êëàñòåðû ¾ñõîæèõ¿, äëÿ êàæäî-
ãî ïðåäñòàâèòåëÿ êëàñòåðà áûëè âûäåëåíû ñâîè êëàñòåðû ¾ñõîæèõ¿ è ïîêàçàíî, ÷òî
ýòè êëàñòåðû ñîâïàäàþò íà 97 ïðîöåíòîâ, ÷òî ãîâîðèò î ïîëó÷åíèè äîñòàòî÷íî ÷åòêîé
êëàñòåðèçàöèè. Â êà÷åñòâå àëãîðèòìîâ âûäåëåíèÿ íàèáîëåå ïðåäñòàâèòåëüíûõ ïðåöå-
äåíòîâ èç PDB ðàññìîòðåíî íåñêîëüêî èçâåñòíûõ àëãîðèòìîâ êëàñòåðèçàöèè (Ôîðýëü,
Complete-link) è ïðåäëîæåí îäèí íîâûé, îñíîâàííûé íà ïðèíöèïå ðàíæèðîâàíèÿ: êàæ-
äûé ñëåäóþùèé âûäåëÿåìûé èç îáùåé áàçû ïðåäñòàâèòåëüíûé ïðåöåäåíò äîëæåí áûòü
êàê ìîæíî ìåíåå ¾ñõîæ¿ ñî âñåìè âûäåëåííûìè ðàíåå. Äëÿ òîãî, ÷òîáû ñðàâíèòü êà÷å-
ñòâî àëãîðèòìîâ âûäåëåíèÿ ïðåäñòàâèòåëüíîãî ïîäìíîæåñòâà áåëêîâ, áûëî ïðåäëîæåíî
íåñêîëüêî êðèòåðèåâ, à èìåííî àëãîðèòì ñ÷èòàåòñÿ òåì ëó÷øå, ÷åì áîëüøå îí íàáðàë 1)
âûäåëåííûõ áåëêîâ 2) ñèìâîëîâ â îáùåé äëèíå âûäåëåííûõ áåëêîâ 3) ¾ñåãìåíòîâ¿ âòî-
ðè÷íîé ñòðóêòóðû â âûäåëåííûõ áåëêàõ. Ïðåäëîæåííûé àëãîðèòì ïîêàçàë íàèëó÷øèå
ðåçóëüòàòû ïî âñåì ïðèâåäåííûì êðèòåðèÿì, ïðåâûñèâ ïîêàçàòåëè îñòàëüíûõ àëãîðèò-
ìîâ íà 5-10 ïðîöåíòîâ.
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