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Àíîòàö³ÿ. Çàïðîïîíîâàíî ìåòîäîëîã³þ ðîçðîáëåííÿ ³íòåëåêòóàëüíî¿ ñèñòåìè øòó÷íîãî
³íòåëåêòó äëÿ ìîäåëþâàííÿ á³ëêîâèõ âçàºìîä³é ó á³îëîã³÷íèõ ñèñòåìàõ, ùî ´ðóíòóºòüñÿ
íà ð³âíÿííÿõ ðåàêö³¿-äèôóç³¿ ç áàãàòîçíà÷íèìè ôóíêö³ÿìè âçàºìîä³¿. Îñíîâíîþ ìåòîþ
äîñë³äæåííÿ º àïðîêñèìàö³ÿ ðîçâ’ÿçê³â öèõ ð³âíÿíü çà äîïîìîãîþ âèñîêîåôåêòèâíèõ îá-
÷èñëþâàëüíèõ ìåòîä³â, çîêðåìà ô³çè÷íî-³íôîðìàö³éíèõ íåéðîííèõ ìåðåæ (PINN) òà ìåòî-
äó Ãàëüîðê³íà ãëèáîêîãî íàâ÷àííÿ (DLGM). Çàïðîïîíîâàíà ñèñòåìà âèêîðèñòîâóº ìàøèí-
íå íàâ÷àííÿ äëÿ ìîäåëþâàííÿ ñêëàäíèõ á³îëîã³÷íèõ ïðîöåñ³â ç óðàõóâàííÿì ðåàëüíèõ
êë³òèííèõ óìîâ. Àâòîðè ðîçðîáèëè òà îá´ðóíòóâàëè îá÷èñëþâàëüíèé àëãîðèòì, ÿêèé
íà ñó÷àñíîìó ð³âí³ ìàòåìàòè÷íî¿ ñòðîãîñò³ çàáåçïå÷óº àïðîêñèìàö³þ ðîçâ’ÿçê³â íåñê³í÷åí-
íîâèì³ðíèõ ñòîõàñòè÷íèõ çàäà÷ îïòèì³çàö³¿ òà äåìîíñòðóº á³ëüø âèñîêó åôåêòèâí³ñòü
ïîð³âíÿíî ç òðàäèö³éíèìè ìåòîäàìè. Âèñîêà òî÷í³ñòü òà øâèäê³ñòü îòðèìàíèõ ðåçóëüòàò³â
äàþòü çìîãó ðîçøèðèòè çàñòîñóâàííÿ ö³º¿ ìåòîäîëîã³¿ íà ³íø³ òèïè äèôåðåíö³àëüíèõ
ð³âíÿíü ç ÷àñòèííèìè ïîõ³äíèìè, çîêðåìà äëÿ á³îëîã³÷íèõ ³ ìåäè÷íèõ äîñë³äæåíü.

Êëþ÷îâ³ ñëîâà: ð³âíÿííÿ ðåàêö³¿-äèôóç³¿, áàãàòîçíà÷í³ ôóíêö³¿ âçàºìîä³¿, ìàøèííå
íàâ÷àííÿ, ô³çè÷íî-³íôîðìàö³éíà íåéðîííà ìåðåæà, àïðîêñèìàö³éíèé ðîçâ’ÿçîê.

ÂÑÒÓÏ

Ìîäåëþâàííÿ á³ëêîâèõ âçàºìîä³é ó á³îëîã³÷íèõ ñèñòåìàõ ìàº âèð³øàëüíå

çíà÷åííÿ äëÿ ãëèáîêîãî ðîçóì³ííÿ æèòòºâèõ ïðîöåñ³â íà ìîëåêóëÿðíîìó

ð³âí³. Ñòðóêòóðè á³ëêîâèõ êîìïëåêñ³â â³ä³ãðàþòü êëþ÷îâó ðîëü ó ïîÿñíåíí³

ãåíåòè÷íèõ ìóòàö³é òà ¿õíüîãî âïëèâó íà ôóíêö³îíóâàííÿ îðãàí³çì³â. Ñó÷àñí³

ìåòîäè ìîäåëþâàííÿ ìàêðîìîëåêóëÿðíèõ âçàºìîä³é âêëþ÷àþòü äîê³íã òà

á³îìîëåêóëÿðíå ìîäåëþâàííÿ. Õî÷à ñèìóëÿö³¿ ìîæóòü çàáåçïå÷èòè äåòàëüíå

óÿâëåííÿ ïðî äèíàì³êó òà ê³íåòèêó âçàºìîä³é, âîíè ÷àñòî îáìåæåí³ ó øâèä-

êîñò³ íà àòîìàðíîìó ð³âí³ àáî íàäì³ðíî ñïðîùåí³ ó ãðóáîçåðíèñòèõ ìîäåëÿõ.
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