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относительного содержания триглицеридов олеиновой и линолевой кислот 
в смеси оливкового масла и масла семян подсолнечника // Оптика и 
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Моделирование молекулярной динамики (МД) часто становится 

ключевым инструментом для изучения биофизических систем благодаря 
увеличивающейся вычислительной мощности и доступности программного 
обеспечения. Метод МД позволяет детально исследовать подвижность 
молекул, как их основных цепей, так и боковых. В результате 
моделирования возникает большой объем данных. Поток данных, 
сгенерированных при запуске МД-симуляции длительностью даже в 
микросекунды, крайне труден для восприятия человека. Отсюда возникает 
потребность адаптировать уже известные методы или же придумать новые 
инструменты для лучшего понимания результатов моделирования. В 
данной работе для этих целей были предприняты попытки применить 
методы машинного обучения. Текущей задачей являлся углубленный 
анализ большого объема данных, полученных в результате моделирования, 
для получения ценной информации и выявления общих тенденций [1, 2]. 

В качестве объектов были выбраны несколько циклоспоринов – 
аналогов циклоспорина A (B, C, D, E, G, H, L). Циклоспорины – это 
семейство циклических пептидов, состоящих из 11 аминокислотных 
остатков. Наиболее вариативным среди них является второй 
аминокислотный остаток. 

В настоящей работе предварительно была проведена расшифровка 
ЯМР спектров высокого разрешения, а затем проведено МД моделирование 
интересующих нас молекул. По двумерныхм ЯМР спектрам NOESY были 
определены некоторые расстояния между атомами. По константам спин 
спинового взаимодействия с помощью уравнения Карплуса были найдены 
значения некоторых двугранных углов. Все эти структурные данные были в 
дальнейшем использованы при моделировании молекулярной динамики с 
помощью пакета Gromacs.  
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Данные, полученные с помощью МД, затем были проанализированы с 
использованием подходов, хорошо известных в машинном обучении. В 
качестве переменных мы выбрали двугранные углы, а не координаты 
атомов, чтобы избежать эффектов трансляции и вращения. К тому же из 33 
углов, существующих в каждом циклоспорине, мы выбрали только 22, а 
именно: двугранные углы φ и ψ, так как они являются одними из 
параметров, описывающих конформацию молекулы. Углы ω мы 
исключили, так как при заданной температуре моделирования цис-транс 
переходы не были возможны.  

Метод dPCA, описанный в статье [3], был применен к данным. Суть 
этого метода заключается в следующем преобразовании: 

 q1 = sinα 
 q2 = cosα 
Такое преобразование позволяет учесть граничные условия, а именно 

то, что углы -180º и +18 º должны относиться к одному и тому же кластеру. 
Таким образом, с помощью метода главных компонент (dPCA) была 

уменьшена размерность конфигурационного пространства двугранных 
углов. 

 
Рис. 1. Разбиение пространства валентных углов циклоспорина D на 
кластеры 

 
Далее к данным был применен метод K-средних, то есть данные были 

разбиты на кластеры. На рисунке 1 можно видеть результат такой 
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кластеризации на примере циклоспорина D. Извлекая структуры из каждого 
кластера, мы могли с легкостью видеть разницу между различными 
конформациями. Кроме того, если вспомнить, что метод главных 
компонент автоматически предоставляет информацию о компонентах, 
которые дают наибольший вклад в объясненную дисперсию, можно сразу 
же предположить, какой участок молекулы является наиболее подвижным. 

Кроме описанного подхода, в литературе так же встречаются другие, 
не менее интересные, подходы к анализу данных, полученных с помощью 
МД. Особенно хочется отметить статьи [4, 5]. 
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Повсеместное распространение антибиотиков и их бесконтрольное 

использование несёт опасность для окружающей среды и здоровья 
человека. Ввиду отсутствие оптимальных конструкций сенсоров для 
высокочувствительного и малозатратного скрининга водных сред на 


