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Искусственный 
интеллект

Машинное обучение

Глубокое обучение
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Тренировочные 
данные

Тестовые данные

Признаки

Trash in – trash out

Машинное обучение. Как это работает?
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If it Walks/Swims/Quacks like a 
duck….Then it must be a duck!
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Обучение с учителем Обучение без учителя

Классификация
Регрессия
Ранжирование

Кластеризация
Уменьшение 

размерности

Обучение с частичным 
привлечением учителя

Обучение с подкреплением
• Самоуправляемые автомобили
• Роботы пылесосы

Подходы машинного обучения
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Методы:
Логистическая регрессия
Машина опорных векторов 

(Support vector machine, SVM) 
Наивный Байес 
Деревья решений 
Нейросети
Ансамбли (Random Forests, 

Gradient Boosted Trees) 
k-NN

Примеры: 
• Спам-фильтр
• Определение объекта на фото
• Определение языка
• Предсказание промотор-энхансерных взаимодействий
• Анализ тональности
• Предсказание эффекта мутаций
• Предсказание состояния хроматина
• Предсказание вторичной структуры белка
• и т.д.

Классификация



SVM (метод опорных векторов)

8

Различных разделяющих 
плоскостей может быть 
много, надо выбрать 
“лучшую”

как так провести две прямые 
между категориями, чтобы 
между ними образовался 
наибольший зазор.

https://vas3k.ru/blog/machine_learning/



Дерево решений

9https://vas3k.ru/blog/machine_learning/
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Обучение с учителем Обучение без учителя

Классификация
Регрессия
Ранжирование

Кластеризация
Уменьшение 

размерности

Обучение с частичным 
привлечением учителя

Обучение с подкреплением
• Самоуправляемые автомобили
• Роботы пылесосы

Подходы машинного обучения
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Геометрически определяет прямую (в случае линейной 
регрессии), наиболее близко проходящую ко всем точкам.

Примеры: 
• Прогноз стоимости ценных бумаг
• Предсказание трехмерной архитектуры хроматина
• Предсказание температуры воздуха
• Предсказание уровня экспрессии гена 
• И т.д.

Регрессия
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Обучение с учителем Обучение без учителя
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Регрессия
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Примеры:
• Объединение близких точек на карте
• Анализ и разметки новых данных

• Группировка покупателей по потребительскому 
поведению(частота покупок, виды товаров в 
корзине, средний чек,…)

• Группировка клеток по профилю экспрессии
• И т.д.

Кластеризация
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Обучение с учителем Обучение без учителя

Классификация
Регрессия
Ранжирование

Кластеризация
Уменьшение 

размерности

Обучение с частичным 
привлечением учителя

Обучение с подкреплением
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• Роботы пылесосы

Подходы машинного обучения



15

Нейросети



16https://vas3k.ru/blog/machine_learning/
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https://vas3k.ru/blog/machine_learning/
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Специфичность
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Оценка точности предсказания
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Так что там насчет биологии и медицины?
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> 10 млн 
изображений

> 21 тыс. категорий
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“Интеллектуальные 
медицинские записи”

Применение ИИ в медицине

Предсказание 
вспышек заболеваний

Разработка лекарств

Персонализированная 
медицина

Диагностика 
болезней



23

> 600 тыс. медицинских 
заключений > 2млн страниц текста

> 42 медицинских 
журналов
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25
Chester: A Web Delivered Locally Computed Chest X-Ray
Disease Prediction System, 2019
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Chester: A Web Delivered Locally Computed Chest X-Ray
Disease Prediction System, 2019
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“Интеллектуальные 
медицинские записи”

Применение ИИ в медицине

Предсказание 
вспышек заболеваний

Разработка лекарств

Персонализированная 
медицина

Диагностика 
болезней



28

Предсказание рака кожи

99% 

vs
14%

A Esteva et al. Nature 1–4 (2017) doi:10.1038/nature21056



A Esteva et al. Nature 1–4 (2017) doi:10.1038/nature21056

Предсказание рака кожи

Train:

29,450 clinical 
images

21 board-certified 

dermotologist
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Предсказание рака кожи

A Esteva et al. Nature 1–4 (2017) 

doi:10.1038/nature21056



A Esteva et al. Nature 1–4 (2017) doi:10.1038/nature21056

Предсказание рака кожи
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Предсказание рака кожи
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Предсказание рака кожи
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“Интеллектуальные 
медицинские записи”

Применение ИИ в медицине

Предсказание 
вспышек заболеваний

Разработка лекарств

Персонализированная 
медицина

Диагностика 
болезней



1) Генерируем гипотезы. 

• определяем белки мишени

2) Перебираем соединения, связывающиеся с мишенью.

3)Выбираем лучшие варианты

4) Тестируем в биологической системы

5) Клинические испытания
35

Разработка лекарств

> 10 лет



Чем может помочь искусственный интеллект?

• Выявление биологических мишеней 

• Создание новых молекул с определенным набором свойств.

• Перебор молекул, связывающихся с мишенью

36
AtomNet: A Deep Convolutional Neural Network for Bioactivity Prediction in Structure-based Drug Discovery



Нейронные сети и лихорадка Эбола в 
2014-2015г.

•28,183 случая

•11,306 смертей

•(40% смертность)

37

Мишень: 
glycoprotein 2
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7,000 молекул, прошедших 
испытания на безопасность и 
использующихся для лечения 
других болезней

Нейронные сети и лихорадка Эбола в 
2014-2015г.
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“Интеллектуальные 
медицинские записи”

Применение ИИ в медицине

Предсказание 
вспышек заболеваний

Разработка лекарств

Персонализированная 
медицина

Диагностика 
болезней



• 2017 г. 219 
миллионов случаев

• 2017 г. 435 000 
смертей  
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Предсказание вспышек малярии



Климатические

• Температура

• Осадки

• Влажность

• Наводнение

• Засуха

• стихийные бедствия

Не климатические 

• различия между людьми-хозяевами

• миграция людей

• строительные работы
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Факторы, приводящие к вспышке



42Malaria Outbreak Prediction Model Using Machine Learning, 2016

2011 – 2014: 
1680 samples



43

9 языков

проверенные 

официальные 

отчеты отчеты 

очевидцев

онлайн-

агрегаторы

новостей дискуссии 

экспертов
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“Интеллектуальные 
медицинские записи”
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Персонализированная 
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болезней
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Пример электронной медицинской карты
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Применение в микроскопии
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Deep Learning Automates the Quantitative Analysis of Individual Cells in Live-Cell Imaging Experiments

David A. Van ValenTakamasa Kudo... Markus W. Covert

Применение в микроскопии

https://journals.plos.org/ploscompbiol/article/authors?id=10.1371/journal.pcbi.1005177
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• Gladstone Institute of 
Neurological Disease in San 
Francisco

49In Silico Labeling: Predicting Fluorescent Labels in Unlabeled Images. Cell, 2018

Применение в микроскопии



50In Silico Labeling: Predicting Fluorescent Labels in Unlabeled Images. Cell, 2018
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In Silico Labeling: Predicting Fluorescent Labels in Unlabeled Images. Cell, 2018

Применение в микроскопии
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CellProfiler is free, open-source software for quantitative analysis of 
biological images. 

Anne Carpenter

Другие полезные инструменты
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Cell profiler. Comet assay.
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Предсказание трехмерной архитектуры 
хроматина



55
Метод Hi-C

Предсказание трехмерной архитектуры 
хроматина
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Предсказание трехмерной архитектуры 
хроматина



57

Признаки: 
Геномное расстояние 
Chip-seq данные белка 

CTCF
Ориентация CTCF
Другие Chip-seq

данные

Предсказание трехмерной архитектуры 
хроматина
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Признаки: 
Геномное расстояние 
Chip-seq данные белка 

CTCF
Ориентация CTCF
Другие Chip-seq

данные

Предсказание трехмерной архитектуры 
хроматина

prediction

experiment
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Предсказание вторичной структуры белка



60Введение в информационную биологию и биоинформатику. Под ред. Н.А.Колчанова, О.В. 
Вишневского …, 2012 

Предсказание вторичной структуры белка
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Обычный человек 23 %
Эксперт 70 %

Обнаружение коал



62Automated detection of koalas using low-level aerial surveillance and machine 
learning. Scientific Reports, march 2019

918 images

732 annotated 

koalas.

Обнаружение коал
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Pd PR

атоматически 85% 60%

вручную 52% 34%

Обнаружение коал
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Спасибо за 
внимание!


