
Основы Data science 
Кластеризация



•Data Science — это работа с большими данными (англ. Big 
Data).

1 ZB = 10^21 bytes
1 TB = 10^12 bytes



Эволюция 
в 
области 
хранения и 
Обработки
 данных



Кто такой 
Data Scientist?



Классификац
ия 

Регрессия Кластеризац
ия 
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Кластеризация молекул





Задача на Python

c1ccc(c(c1)C(=O)O)O

Salicylic acid

C1=CC(=C(C=C1N)O)C(=O)O

PASA







Сложности..
У нас есть список из 5 молекул (1 – 5). Нужно рассчитать 
коэфф. Танимото для каждой пары из молекул без 
повторений.

[1 2 3 4 5 ]

1 – 2, 1 – 3, 1 – 4, 1 – 5

2 – 3, 2 – 4, 2 – 5

3 – 4, 3 – 5,

4 – 5.    



Трудности…



Принцип 
кластеризации
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Расстоян
ие

Для кластеризации 
необходимы:

1. Расстояние
2. Центроиды

Цель – найти оптимальные 
центройды при данном 
расстоянии



Не 
оптимальный 

центроид

Оптимальны
й 
центроид



Гиперпараметр – 
Tanimoto distance cut-off 

Чем больше значение расстояния – 
тем больше кластеры содержат элементов. 

Тем меньше кластеров







Play with cut-off





Спасибо за внимание


