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и классификатора. Использование такой схемы оказывается удобным
по следующим причинам:

• рассматриваемая функция может иметь области с большой из-
менчивостью или разрывами. Выделение таких областей и по-
строение на них локальных аппроксимаций позволяет суще-
ственно повысить точность модели;

• в конкретной задаче могут быть сформулированы разные тре-
бования к точности модели для разных областей. Например, мо-
жет оказаться необходимым обеспечить высокую точность ме-
тамодели только на участке Aε = {|FM (X)| < ε, X ∈ D ⊂ Rd}.
Выполнения этого требования можно добиться, если построить
отдельную модель только для точек из области Aε.

Таким образом, после того как определены требования к точности ме-
тамодели (определены области, где нужно обеспечить повышенную
точность) и выделены области, где FM (X) имеет простую структуру,
а также области с большой изменчивостью или разрывами, необхо-
димо построить классификатор, который будет определять, к какой
из областей отнести новую точку, а также свою аппроксимирующую
функцию для каждой области. Для построения аппроксимирующих
функций и классификатора нами были разработаны специальные ал-
горитмы.

Предложенная методология была успешно применена при реше-
нии задачи аппроксимации ограничений в задаче оптимизации фор-
мы обшивки пассажирского самолета.
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Об одном алгоритме кластеризации белков

Предложен алгоритм кластеризации аминокислотных последова-
тельностей белков, то есть слов различной длины в 20-буквенном
алфавите, по их сходству. Алгоритм применён при исследовании
пластомов водорослей и споровиков. Пусть задано семейство видов
{Si}i=1...N , в котором каждый вид представлен набором аминокис-
лотных последовательностей его белков: Si = {Pij}j=1...Mi . Алгоритм
вычисляет меру сходства s0(Pij ,Pkl) для всех пар белков из всех ви-
дов семейства как наименьший штраф за выравнивание пары бел-
ков (Pij ,Pkl) и соответствующую нормированную меру s(Pij ,Pkl) по
формуле 2s0(Pij ,Pkl)(s0(Pij ,Pij)+s0(Pkl,Pkl))−1. Рассмотрим полный
неориентированный граф G0 с множеством вершин {Pij} и сопоста-
вим каждому ребру e = {Pij ,Pkl} значение s(e) = s(Pij ,Pkl). Вместо
полного графа можно использовать разреженный граф G, содержа-
щий для каждого белка Pij и каждого вида Sk ровно одно ребро
el = {Pij ,Pkl} с максимальным значением величины s(el), соответ-
ствующее ближайшему к Pij в геноме Sk белку Pkl.

Алгоритм строит минимальный остовный лес F для графа G, ис-
пользуя в качестве веса ребра величину w(e) = −s(e), то есть для
каждой связной компоненты графа G строится покрывающее её де-
рево, такое, что сумма чисел, приписанных его рёбрам, максималь-
на. Для каждого дерева T ∈ F выполняется следующая рекурсивная
процедура разделения: если T не удовлетворяет сформулированному
ниже критерию остановки, то из него удаляется наиболее слабое реб-
ро, то есть ребро ew с минимальным по дереву значением s(ew), а к
каждому из двух полученных таким образом деревьев в свою очередь
применяется процедура разделения. Критерий остановки для данно-
го дерева T = (V,E) следующий: (1) |V | < pN , где |V |— число вершин
дерева T , N — число всех видов семейства, а p — параметр алгорит-
ма, выражающий максимально ожидаемую в исходных данных долю
паралогов в кластерах (типично 1 < p < 2); (2) ew = {Pij ,Pkl}, i �= k,
то есть самое слабое ребро ew соединяет два белка различных видов;
(3) любая пара вершин {Pij ,Pil} дерева T , соответствующих белкам
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из одного вида, соединена в дереве T путём, состоящим только из
вершин, соответствующих белкам этого вида. Полученный в резуль-
тате лес представляет разбиение белков на кластеры, состоящие из
вершин одного дерева.

Пример биологического результата — предсказание нового класте-
ра у споровиков Piroplasmida. Соответствующие гены ups8 располо-
жены между генами rpl14 и rps8, кодирующими рибосомные белки.
Функциональная принадлежность белка, кодируемого ups8, неизвест-
на. Корректность выделения нового кластера белков подтверждает-
ся анализом 5’-лидерных областей генов ups8, где найдены консер-
вативные сайты. Действительно, естественно ожидать, что консерва-
тивный сайт служит для регуляции экспрессии генов, а однотипная
регуляция свидетельствует об общем функциональном значении соот-
ветствующих белков. Сайты имеют консенсус 5’kATAGAm3’ и распо-
ложены на расстоянии от 170 до 100 нуклеотидов от инициирующего
кодона ups8. У Babesia bovis и Babesia bigemina они располагаются
внутри кодирующей области гена rpl14. Однако в окрестности сайта
в белке произошла вставка (состава TSYSIDDRNRFKD у B. bovis),
отсутствующая у ортологичных белков L14. У Theileria parva сайт не
перекрыт кодирующими областями.

Работа выполнена при частичной финансовой поддержке Фе-
дерального агентства по образованию (Государственный контракт
П2370).
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Структурирование геоинформационных данных
методами кластерного анализа

Одной из задач анализа геоинформационных данных является
выделение в них однородных структур (кластеров). Широко приме-
няемым методом кластеризации является Expectation–Maximization
(ЕМ) [1]. Обычно предполагается, что данные −→x представляют собой
смесь многомерных нормально распределенных случайных величин,
а число кластеров k задается [2].

В работе рассматриваются некоторые модификации алгоритма
EM, которые учитывают расположение кластеров в географиче-
ском пространстве. На M-шаге алгоритма вычисляются новые цен-
тры кластеров −→mi и их ковариационные матрицы Si. Для эле-
ментов, входящих в кластер, определяется географический центр.
На Е-шаге вычисляются веса ht

i, которые можно интерпретиро-
вать как вероятность принадлежности точки

−→
xt i-тому кластеру:

ht
i ∼ |Si|− 1

2 exp
[
− 1

2 (
−→
xt −−→mi)TS−1

i (
−→
xt −−→mi)

]
.

Можно предложить несколько вариантов учета географического
расстояния: 1) географические координаты элементов кластера рас-
сматриваются как дополнительный признак с некоторым коэффи-
циентом λ: h̃t

i ∼ |Si|− 1
2 exp

[
− 1

2

{
ρ2

f + λ
ρ2

g

σ2
g

}]
, где ρf — расстояние

в признаковом пространстве, ρg — в географическом пространстве,
σ2

g = σ2
x + σ2

y , h̃t
i — пересчитанное значение ht

i; 2) сравнение с порого-

вым расстоянием ρt до центра кластера h̃t
i =

{
ht

i, ρg > ρt,

0, ρg > ρt.
; 3) поро-

говое расстояние вводится до точек, принадлежащих этому кластеру
на предыдущей итерации, тогда ρt играет роль максимального рас-
стояния между соседними точками в кластере.


