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Вычислительный эксперимент

Цель эксперимента
Восстановить плотность пространственной конфигурации пары
аминокислота-лиганд с помощью предложенного монотонного
многослойного перцептрона.

Данные
В базе данных 20 аминокислотных остатков. Аминокислотные
остатки взаимодействуют с лигандами, их 40. Взаимодействие
описывается 5 признаками: тип аминокислотного остатка, тип
лиганда, расстояние и 2 угла ✓ и '.

Гипотеза
Максимумы полученной плотности распределения
соответствуют устойчивым пространственным конфигурациям.
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Вычислительный эксперимент

Цель
Восстановить плотности распределения пространственных
ориентаций различных пар вида аминокислота-лиганд.

Данные
Данные представляют собой 47916041 пятерку значений,
элементы каждой пятерки: a � индекс аминокислоты, b �
индекс лиганда и тройка r , ✓,'. Индексы аминокислоты и
лиганды образуют 840 пар и используются для разделения
данных на 840 выборок (r , ✓,'), каждая из которых
соответсвует своей взаимодействующей паре.

Описание эксперимента
Для каждой из 840 выборок строится восстановленная
плотность p̂a,b(r , ✓,') = p(r , ✓,'|w⇤,U⇤).
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Вычислительный эксперимент

Наборы данных

Набор Нативные

структуры

Модели

структур

Разбиение

CASP 9 117 35963
Train,

CASP 10 103 15450
Validation

CASP 11 84 12291

CASP 12 37 5501 Test

При обучении нейросети анализируются усредненные по T нативным

структурам коэффициенты корреляции Пирсона и Спирмена
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The simplest problem statement in machine learning

(! ! 2" wS + w) T !! öw, x f !!öy !!S(w|y, öy)
""

t !!i !!(x, y)

## $$

f is the forecasting model,
S is the criterion,
T is an optimization algorithm,
öw is some solution,

öw = arg min S(w|y, f ).
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