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ПРИМЕНЕНИЕ МЕТОДОВ РАСПОЗНАВАНИЯ ОБРАЗОВ
в и к -с п е к т р о с к о п и и
КОМПОНЕНТОВ РАСТИТЕЛЬНОЙ ТКАНИ

Методы распознавания образов нашли свое применение для реше
ния ряда важных задач, стоящих перед различными областями знаний. 
В химии эти методы широко используются для выяснения и предска
зания структуры и свойств вещества на основе данных ЕЖХ, масс-, 
ИК-, ЯМР- и электрохимической спектроскопии [1].

Как известно [2, 3], ИК-спектры компонентов растительной ткани 
(полисахаридов, лигнинов, лигноуглеводных комплексов) содержат 
широкие и перекрывающиеся полосы, что затрудняет идентификацию 
этих полимеров. В связи с этим в настоящей работе предпринята по
пытка использования методов распознавания образов в целях класси
фикации таких объектов по их ИК-спектрам. Кроме того, была оценена 
возможность идентификации неизвестного объекта по его ИК-спектру 
при наличии обучающих выборок. Объектом, который надо было иден
тифицировать, служил продукт А, выделенный из реакционной среды 
в ходе окислительной деструкции древесного комплекса ели надуксусной 
кислотой.

Всего рассматривалось 14 объектов: глюкоманнан (1), ксилан (2), 
альгиновая кислота (3), лигноуглеводный комплекс (ЛУК) ели (4), 
ЛУК березы (5—8), «нативный» лигнин пихты (9), диоксаилигнин 
березы (10), ЛМР ели (11), ЛМР сосны (12), «нативный» лигнин 
красной сосны (13), продуктА (14).

Все ИК-спектры рассматриваемых объектов, согласно литератур
ным данным, были получены путем запрессовки образцов в таблетку 
с КВг, т. е. по единой методике.

Из анализа исходных данных следует, что число конечных классов 
может колебаться от 3+1 до 6+1. Возможное увеличение числа клас
сов на единицу объясняется включением в выборку спектра альгино- 
вой кислоты, присутствие которой не характерно для компонентов 
древесных растительных тканей. Включение альгиновой кислоты в ис
ходную выборку было продиктовано возможностью ее сходства с про
дуктом А.

При использовании в качестве классифицирующего правила алго
ритмов, основанных на использовании функции расстояния, исходные 
данные преобразовывали по след ющему правилу. В изучаемых спек
трах выделяли область 1852—719 см-1, которую разбивали на интер
валы по 0,15 и 0,2 мкм в диапазонах 1852—1010 см-1 и 1010—719 см-1 
соответственно. Такое разбиение дало 50 полос поглощения. Интенсив
ность максимального пика в полосе шириной 0,15 мкм (1852—1010 см-1) 
или 0,2 мкм (1010—719 см-1) принимали равной 3. Разбивая области 
1852—1010 см-1 и 1010—719. см~‘ на полосы шириной 1,5 и 2 мкм 

соответственно, находили в каждой из полос наибольший пик, высоту 
которого принимали равной 2. Отсутствие пиков в той или иной по-
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лосе шириной 0,15 мкм (1852—1010 см-1) и 0,2 мкм (1010—719 см-1) 
отвечало нулевому значению интенсивности; всем остальным пикам 
приписывали интенсивность единичной длины.

В случае же использования в классифицирующем правиле метрики, 
основанной на сходстве, преобразование исходных данных осущест
влялось следующим образом. Область разбиения оставалась прежней, а 
интенсивностям приписывались значения дихотомических (булевых) 
признаков, т. е. наличие полосы поглощения характеризовалось интен
сивностью равной 1, а отсутствие — 0.

В качестве классифицирующего правила, использующего как меру 
близости расстояние, была применена иерархическая кластер-проце
дура.

Расстояние между объектами определяли как расстояние по Хем- 
мингу:

т

(1ц= 2\Х*-Х?\.
fe-i

Здесь йц — расстояние между объектами i и /;
к — размерность исследуемого пространства, т = 50;
X —• величина признака.

Алгоритму классификации с помощью последовательной кластер- 
процедуры отвечают различные версии [4]. В работе использованы три 
версии, известные под названиями «ближайший сосед», «дальний со
сед», «простое среднее». Классификация с использованием данного ме
тода и методов, описанных ниже, показала, что альгиновая кислота чаще 
всего образует самостоятельный класс, поэтому все результаты распоз
навания содержат от 4 до 7 классов. Эти данные представлены в 
табл. 1, там же приведены результаты классификации, выполненной 
по алгоритму кратчайшего незамкнутого пути (КНП) [5].

Т а б л и ц а  1

РЕЗУЛЬТАТЫ КЛАССИФИКАЦИИ, ИСПОЛЬЗУЮЩЕЙ В КАЧЕСТВЕ 
МЕРЫ БЛИЗОСТИ РАССТОЯНИЕ

Алгоритм
Классы

1 2 3 4 5 6 7

Ближайший со- 1 3 8 14 6, 7 2 , 4, 9 , 10, 11, 12, 13
сед

Дальний сосед 1 2 3 10 8, 14 5, 6 , 7 4, 9, 11, 12, 13
Простое среднее 1 2 3 10 8, 14 5, 6 , 7 4, 9 , 11, 12, 13
к н п 1 10 3 5 8 6 , 7, 14 2, 4, 9 , 11, 12, 13
КНП 1 3 8 14 6 , 7 2, 4, 9, 11, 12, 13, 10
к н п 1 3 ( 10 14 6, 7 2, 4 , 8 , 9 , 11, 12, 13

1 2 3 4 5

Ближайший со- 1 3 5 7 , 6, 14 2 , 4 , 8 , 9 , 10,. 11 , 12, 13
сед

Дальний сосед 3 2 , 10 1, 8, 14 5, 6, 7 4, Э, 11, 12, 13
к н п 1 3 5 6, 7, 14 2, 1, 8 , 9 , 10, 11, 12, 13
Простое сред- 3 2 , 10 1 ,8 ,  14 5 , 6, 7 4 , 9 , 11, 12, 13

нее

1 2 3 4

Ближайший со- 1 3 5 , 6 , 7 , 14 2 , 4, 8, 9, 10, 11, 12, 13
сед

Дальний сосед 2, 10 5, 6 , 7 1 ,3 ,  8 ,,1 4 4, 9, 11 , 12, 13
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Используя в качестве меры близости сходство и рассматривая мат
рицу наблюдений как матрицу, описывающую структуру взаимосвязей 
объектов наблюдений, можно попытаться классифицировать объекты, 
применив метод корреляционных плеяд [6].

В качестве коэффициентов сходства были использованы следующие 
величины:

i} m+gij  ’

где рц — общее число совпадающих признаков (булевых); 
gn — общее число несовпадающих признаков (булевых). 
Результаты классификации с использованием коэффициента сход

ства приведены в табл. 2.

Т а б л и ц а  2

РЕЗУЛЬТАТЫ КЛАССИФИКАЦИИ, ИСПОЛЬЗУЮЩЕЙ В КАЧЕСТВЕ МЕРЫ БЛИЗОСТИ 
СХОДСТВО

М ера
сходства

Классы

1 2 3 4 5 6 7

S ' n 1 3 4 8 10 6 , 7 , 14 2, 5, 9, 11, 12, 13
S ' „ 1 3 5 8 10 6, 7, 14 2, 4 , 9, 11, 12, 13
S ' u 1 3 4  . 5 10 6 , 7, 14 2, 8, 9, 11, 12, 13
S '  a 1 3 5 10 11 6 , 7 , 14 2, 4, 8, 9 , 12, 13

C ". .*г з 1 3 5 10 11 6, 7, 14 2, 4, 8, 9 , 12, 13

* Один из возможных вариантов классификации.

Анализ полученных данных свидетельствует о том, что с помощью 
методов распознавания удается выделить достаточно достоверные 
классы соединений1. Что же касается продукта А, выделенного из реак
ционной смеси, то исходя из результатов классификации его следует 
отнести к лигноуглеводным комплексам. Для проверки этого предпо
ложения был использован эвристический алгоритм Журавлева [7], 
который дает возможность получить однозначное решение о принад
лежности объекта к определенному классу обучающей выборки. В ка
честве обучающей выборки были использованы ИК-спектры 11 лигни- 
нов, 5 лигноуглеводных комплексов и 5 полисахаридов. Приняв порог 
8 =  0 и используя в качестве меры близости расстояние по Хеммингу, 
а в качестве ограничений на систему опорных множеств положение 
о том, что они совпадают с системой всех непустых подмножеств мно
жества рассматриваемых признаков, получим

Г лук  (А) > Г  полисах (А) >  Г Л И Г Н И Н  (А).
Следовательно, алгоритм относит объект А к классу лигноуглеводного 
комплекса.

Для подтверждения справедливости предположения о принадлеж
ности продукта А к ЛУК продукт А был исследован методом гель- 
хроматографии. Установлена синхронность кривых распределения лиг
нина и углеводов, причем эта синхронность сохраняется с повышением 
температуры хроматографирования до 60° С. Мы полагаем, что этот

1 Аналогичные результаты получены при использовании для классификации методов 
факторного анализа (центроидное решение).
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факт служит веским аргументом в пользу того, что продукт А является 
ЛУК [8, с. 291].

Кроме того, следует отметить и тот интересный факт, что продукт 
А, выделенный из хвойной древесины, был отнесен к комплексам, вы
деленным из лиственной древесины. Можно предположить, что при 
окислительной деструкции древесины надуксусной кислотой происходит 
избирательное окисление или отщепление от лигнина глюкоманнана, а 
ксилан более устойчив к деструкции. И действительно, из литературы 
[9] известно, что деструкция полисахаридов надуксусной кислотой при
водит к уменьшению содержания глюкоманнана в сахарах, выделенных 
из оксидата. Учитывая, что вывод о селективном действии надуксус
ной кислоты сделан только на основании ИК-спектров, можно, по- 
видимому, отметить, что методы распознавания позволяют выдвигать 
и гипотезы.
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