
Восстановление зависимости в исходном и целевом
пространствах

Прогностическая модель
декодирования

Согласование зависимостей в
скрытом пространстве
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Задачи структурной биологии для белков длины m

A = {Ala, Arg, Asn, Asp, Cys, Glu, Gln, Gly, His, . . . , Trp, Tyr, Val}

Cys = [N, C↵, C, H, O| {z }
скелетная часть

Sb=R3⇥3

, H↵, C� , H�1 , H�2 , S� , H�| {z }
боковая цепь

R

]

Rotamer

Sm
t ⇢ Am ⇥ Sm

b
⇥Rm � мн-во белков

Sm
r ⇢ Am ⇥ Sm

b
� редуц. белки

'r � фолдинг боковых цепей
'f � фолдинг белка

'd � обратный фолдинг
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Условие согласованности прогнозов
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Описание молекулярной химической связи

В данной работе исследуются взаимные пространственные
ориентации различных пар молекул, образующих между собой
химическую связь. Эта связь характеризуется тремя
параметрами:

r � расстояние между молекулами, r 2 [3Å, 20Å];
(✓,') � пара сферических углов, определяющих
положение лиганда в системе координат аминокислоты,
theta 2 [0,⇡], ' 2 [0, 2⇡].
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Представление выборки для пары ALA-Car
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Фазовая траектория

На рисунке представлен временной ряд и проекция его фазовой

траектории в трехмерное пространство. xt = x(t) – точка на

фазовой траектории в момент времени t.

К. Усманова 5 / 17



Ближайшие соседи на фазовых траекториях
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Пример согласованной проекции в скрытое пространство
Исходные переменные xi ∼ N (0,Σ).
Целевые переменные yi линейно зависят от pc2 и не зависят от pc1.
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Согласование проекций матриц X и Y находит оптимальное скрытое
представление, отклоняя вектора wk и ck от направления главных компонент.
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Декодируемые сигналы электрокортикограммы

Сигналы s(t) 2 RNch . Nch – число электродов
Координаты электродов Z =

�
(zj 2 R2, j 2 {1 . . . ,Nch}

 

Положение кисти в пространстве y(t) 2 R3

Координата руки

Пространственное
расположение
электродов

Chao ZC, Nagasaka Y, Fujii N (2010). "Long-term asynchronous decoding of arm motion

using electrocorticographic signals in monkeys."Frontiers in Neuroengineering 3:3.
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Постановка задачи кластеризации точек

Сегмент � последовательность точек временного ряда, которая относится к

одному характерному физическому действию человека: шаг, прыжок.

Цепь � последовательность сегментов, которые образуют квазипериодическую

последовательность точек.
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a) временной ряда разбитый на сегменты; b) проекции на плоскость фазовых

траекторий временного ряда, которые относятся к Type 1 и Type 2.

Грабовой А. В. Кластеризация точек временных рядов 4 / 13



Сегментирование квазипериодического временного ряда
Квазипериодический временной ряд s = {s(t1), . . . , s(ti ), . . . , s(tm)} длины m
определяется набором 〈s∗, a(i , s), f (i)〉, так что

s(ti ) = a(i , s[f (i)]),

где s∗ = [s1, . . . , sT ]T — базовый сегмент,
a(i , s), i ∈ {1, . . . ,m} — трансформация формы

базового сегмента, f (i) 7→ {1, . . . ,T} —
масштабирование по времени.

Теорема (Мотренко)
Для временного ряда s
вида s(ti ) = Ai cos(2πwi + φ) с w ∈ (0, 1/2),
φ ∈ [0, 2π), m · w ∈ N и Ai : ∃C ∈ R|Ai | < C ∀i
главные компоненты y1 и y2 могут быть
представлены в виде

y1(l) = B1(l) cos(2πwl + φ1),

y2(l) = B2(l) cos(2πwl + φ2),

φ1, φ2 ∈ [0, 2π), l = 1, . . . ,m − N + 1

где разница между |φ1 − φ2| → π/2.

15 / 20



Структура решения
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Пространство параметров

Рис.: изолированные оптимумы

Рис.: не изолированные оптимумы
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https://arxiv.org/pdf/1802.10026.pdf
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