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Íåñìîòðÿ íà òî ÷òî îáúåì ìèðîâîãî ðûíêà ëåêàðñòâåííûõ ðàñòåíèé ñîñòàâëÿåò ñîòíè

ìèëëèàðäîâ äîëëàðîâ, ãîñóäàðñòâåííûé êîíòðîëü çà êà÷åñòâîì ïîäîáíûõ ïðåïàðàòîâ â

áîëüøèíñòâå ñòðàí ìèðà ïðàêòè÷åñêè îòñóòñòâóåò. Îò÷àñòè ýòî îáúÿñíÿåòñÿ ñëîæíûì

ñîñòàâîì ðàñòèòåëüíîãî ñûðüÿ: òðàäèöèîííàÿ àíàëèòè÷åñêàÿ ìåòîäîëîãèÿ îñíîâàíà íà

ïðèìåíåíèè ñòàíäàðòíûõ îáðàçöîâ ñðàâíåíèÿ äëÿ êàæäîãî îïðåäåëÿåìîãî âåùåñòâà.

Ïðè ýòîì ïðåïàðàòû íà îñíîâå ëåêàðñòâåííûõ ðàñòåíèé ìîãóò ñîäåðæàòü äåñÿòêè è ñîò-

íè ôèçèîëîãè÷åñêè àêòèâíûõ êîìïîíåíòîâ. Âûäåëåíèå äàííûõ ñîåäèíåíèé â ÷èñòîì

âèäå íà ïðàêòèêå îñóùåñòâëÿþò ñ ïîìîùüþ ïðåïàðàòèâíîé õðîìàòîãðàôèè, ÷òî ïðèâî-

äèò ê èõ âûñîêîé ñòîèìîñòè. Áîëåå òîãî, âàðüèðîâàíèå õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà ðàñòèòåëü-

íûõ ïðåïàðàòîâ â çàâèñèìîñòè îò ãåîãðàôè÷åñêîãî ïðîèñõîæäåíèÿ ñûðüÿ äåëàåò ìàëî-

ðåàëüíûì óñòàíîâëåíèå ñòðîãèõ äèàïàçîíîâ äîïóñòèìûõ ñîäåðæàíèé äëÿ âñåõ ôèçèîëî-

ãè÷åñêè àêòèâíûõ êîìïîíåíòîâ. Ñîâîêóïíîñòü âûøåïåðå÷èñëåííûõ ôàêòîðîâ îãðàíè-

÷èâàåò âîçìîæíîñòè èñïîëüçîâàíèÿ òðàäèöèîííûõ ïîäõîäîâ ê àíàëèçó, òðåáóþùèõ

ñòðîãîé ñòàíäàðòèçàöèè, ñïèñêà ñîåäèíåíèé äëÿ êàæäîãî òèïà ðàñòåíèÿ, óðîâíåé ñîäåð-

æàíèé è íàëè÷èÿ ñòàíäàðòíûõ îáðàçöîâ ñðàâíåíèÿ. Ýòî ïðèâåëî ê èññëåäîâàíèþ âîç-

ìîæíîñòåé âíåäðåíèÿ ðàçëè÷íûõ ìàòåìàòè÷åñêèõ ïîäõîäîâ êàê âñïîìîãàòåëüíîé ìåòî-

äîëîãèè. Â îòëè÷èå îò òðàäèöèîííîé ìåòîäîëîãèè, ïîäõîäû ñ èñïîëüçîâàíèåì ìàøèí-

íîãî îáó÷åíèÿ îñíîâàíû íà ïðàâèëüíîì ñáîðå âûáîðîê äàííûõ. Â òàêîé âûáîðêå äîë-

æíû ïðèñóòñòâîâàòü ãðóïïû îáðàçöîâ, îòâå÷àþùèå ñîñòîÿíèÿì îáúåêòà, êîòîðûå äîë-

æåí áóäåò ðàçëè÷èòü ðàçðàáàòûâàåìûé àëãîðèòì: àóòåíòè÷íûé/ïîääåëüíûé, ÷èñ-

òûé/ñîäåðæàùèé ïðèìåñè, äåéñòâåííûé/íå ñîäåðæàùèé îïðåäåëåííîãî óðîâíÿ àêòèâ-

íûõ êîìïîíåíòîâ è ò.ä. Äàííûé îáçîð ïîñâÿùåí ðàññìîòðåíèþ ïðèëîæåíèÿ ìàøèííîãî

îáó÷åíèÿ ê çàäà÷àì õèìè÷åñêîãî àíàëèçà è ïðîèçâîäñòâåííîãî êîíòðîëÿ ñûðüÿ ëåêàðñò-

âåííûõ ðàñòåíèé è ïðåïàðàòîâ íà åãî îñíîâå çà ïîñëåäíèå 15 ëåò.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ìàøèííîå îáó÷åíèå; ëåêàðñòâåííûå ðàñòåíèÿ; ïðîèçâîäñòâåííûé è

òåõíîëîãè÷åñêèé êîíòðîëü; ôàðìàêîëîãèÿ; àíàëèòè÷åñêàÿ õèìèÿ.
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Despite the fact that the global market for medicinal plants amounts to hundreds of billions of dollars,

there is almost no government control over the quality of such pharmaceuticals in most countries of

the world. This is partly attributed to the complex composition of plant materials: traditional analytical
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methodology is based on the use of standard reference samples for each analyte. In this case, prepara-

tions based on medicinal plants may contain tens and hundreds of physiologically active components.

Isolation of those compounds in a pure form in practice is carried out using preparative chromatogra-

phy, which leads to their high cost. Moreover, varying of the chemical composition of the medicinal

plants depending on the geographical origin of the raw materials interfere with prescribing strict

ranges of permissible contents for all physiologically active components. Combination of the above fac-

tors limits the possibilities of using traditional approaches to analysis, requiring strict standardization,

the list of compounds for each type of plant, levels of contents and the availability of the reference ma-

terials and standards of comparison. This led to the study of the possibility of introducing various

mathematical approaches as an auxiliary methodology. Unlike traditional methodologies, machine

learning approaches are based on the correct collection of the data samples. Such a sample should con-

tain groups of the samples that correspond to the states of the object which the developed algorithm

must distinguish: authentic/fake, pure/containing impurities, effective/not containing a certain level of

active components, etc. This review is devoted to consideration of the application of machine learning

technique to the problems of chemical analysis and production control of raw materials of medicinal

plants and preparations on their base for the last 15 years.

Keywords: machine learning; medicinal plants; production and technological control; pharmacology;

analytical chemistry.

Ëåêàðñòâåííûå ðàñòåíèÿ ïðåäñòàâëÿþò ïðàêòè-

÷åñêè íåèñ÷åðïàåìûé èñòî÷íèê äëÿ ïîèñêà íî-

âûõ ôèçèîëîãè÷åñêè àêòèâíûõ âåùåñòâ, ïðèãîä-

íûõ äëÿ ìåäèöèíñêîãî èñïîëüçîâàíèÿ [1, 2]. Ïî

ðàçíûì îöåíêàì äîëÿ íîâûõ ëåêàðñòâåííûõ ïðå-

ïàðàòîâ, â òîé èëè èíîé ìåðå îñíîâàííûõ íà ñî-

åäèíåíèÿõ ðàñòèòåëüíîãî ïðîèñõîæäåíèÿ, ñî-

ñòàâëÿåò îò 20 äî 60 %. Òåì íå ìåíåå áîëüøèí-

ñòâî ñîâðåìåííûõ ôàðìàöåâòè÷åñêèõ ïðåïàðàòîâ

ñîäåðæèò â ñâîåì ñîñòàâå òîëüêî 1 – 2 èíäèâèäó-

àëüíûõ äåéñòâóþùèõ âåùåñòâà, ïî êîòîðûì

áûëè ïðîâåäåíû ðåãëàìåíòèðîâàííûå êëèíè÷å-

ñêèå èñïûòàíèÿ. Êîíòðîëü êà÷åñòâà ïîäîáíûõ

ïðåïàðàòîâ ïî÷òè âñåãäà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé îï-

ðåäåëåíèå äåéñòâóþùåãî âåùåñòâà â ëåêàðñòâåí-

íîé ôîðìå ìåòîäîì âíåøíåãî ñòàíäàðòà, à òàêæå

êîíòðîëü íåáîëüøîãî ÷èñëà èçâåñòíûõ ïîáî÷íûõ

ïðîäóêòîâ èëè ïðèìåñåé. Ïî ñðàâíåíèþ ñ ýòèì

êîíòðîëü êà÷åñòâà ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ íà

îñíîâå ÷àñòåé ðàñòåíèé èëè ðàñòèòåëüíûõ ýêñ-

òðàêòîâ, ñîäåðæàùèõ îò äåñÿòêîâ äî ñîòåí ñîåäè-

íåíèé, ìíîãèå èç êîòîðûõ îáëàäàþò òîé èëè

èíîé ôèçèîëîãè÷åñêîé àêòèâíîñòüþ, ïðåäñòàâëÿ-

åò ñîáîé ãîðàçäî áîëåå ñëîæíóþ çàäà÷ó [3 – 6].

Âî-ïåðâûõ, îäíîâðåìåííîå îïðåäåëåíèå áîëüøî-

ãî ÷èñëà ñîåäèíåíèé òðåáóåò èñïîëüçîâàíèÿ

áîëüøîãî ÷èñëà äîðîãîñòîÿùèõ ñòàíäàðòíûõ îá-

ðàçöîâ, âî-âòîðûõ, íåò ÷åòêèõ êðèòåðèåâ òîãî, êà-

êèå óðîâíè ñîäåðæàíèé òåõ èëè èíûõ ñîåäèíå-

íèé â ðàñòåíèÿõ óñòàíàâëèâàòü êàê äîïóñòèìûå

[7]. Â äîïîëíåíèå ê ýòîìó íåîáõîäèìî ïðèíèìàòü

â ðàñ÷åò òðóäíîñòü ïðîâåäåíèÿ è îäíîçíà÷íîé

èíòåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ êëèíè÷åñêèõ èññëå-

äîâàíèé äëÿ ñëîæíûõ ïî ñîñòàâó ðàñòèòåëüíûõ

ïðåïàðàòîâ [8].

Âûøåïåðå÷èñëåííûå ñëîæíîñòè îãðàíè÷èâà-

þò è íîðìàòèâíîå ðåãóëèðîâàíèå ëåêàðñòâåííûõ

ïðåïàðàòîâ íà ðàñòèòåëüíîé îñíîâå. Â áîëüøèí-

ñòâå ñòðàí ìèðà, â òîì ÷èñëå, ÑØÀ, Åâðîïåéñêîì

Ñîþçå è ÑÍÃ, âïëîòü äî ñåãîäíÿøíåãî äíÿ îòñóò-

ñòâóåò ñòðîãàÿ ðåãëàìåíòàöèÿ ïîäîáíûõ ïðåïà-

ðàòîâ [9, 10], ïðè òîì ÷òî îáúåì èõ ðûíêà ñîñòàâ-

ëÿåò äåñÿòêè ìèëëèàðäîâ äîëëàðîâ òîëüêî äëÿ

ðàçâèòûõ ñòðàí [11, 12]. À äëÿ áîëüøåé ÷àñòè íà-

ñåëåíèÿ ïëàíåòû ëåêàðñòâåííûå ðàñòåíèÿ âîîá-

ùå ÿâëÿþòñÿ îäíèì èç íåìíîãèõ èëè äàæå åäèí-

ñòâåííûì äîñòóïíûì èñòî÷íèêîì ëåêàðñòâåííûõ

ñðåäñòâ [13, 14]. Âåñüìà âûãîäíî â ýòîì íàïðàâ-

ëåíèè âûäåëÿþòñÿ ðàáîòû êèòàéñêèõ ó÷åíûõ,

òàê êàê ôàðìàêîëîãèÿ Êèòàÿ ñòðåìèòñÿ èíòåãðè-

ðîâàòü òðàäèöèîííûå ïðåïàðàòû íà îñíîâå ëå-

êàðñòâåííûõ ðàñòåíèé â ðóñëî ñîâðåìåííîé ìå-

äèöèíû [15]. Ïîýòîìó íåñìîòðÿ íà ïðåïÿòñòâèÿ è

òðóäíîñòè ïðîöåññà èíòåãðàöèè ðàñòèòåëüíûõ

ïðåïàðàòîâ â ñèñòåìó íàó÷íîé ôàðìàêîëîãèè, â

íàñòîÿùåå âðåìÿ âåäåòñÿ ìíîæåñòâî èññëåäîâà-

íèé, ïîñâÿùåííûõ êàê êëèíè÷åñêèì èñïûòàíè-

ÿì, òàê è ðàçðàáîòêå ìåòîäèê è ïîäõîäîâ äëÿ êîí-

òðîëÿ êà÷åñòâà ëåêàðñòâåííîãî ðàñòèòåëüíîãî

ñûðüÿ è ïðåïàðàòîâ íà åãî îñíîâå [16 – 18].

Îäíèì èç íàèáîëåå ïîïóëÿðíûõ íàïðàâëåíèé

â äàííîé îáëàñòè ÿâëÿåòñÿ ñîâìåñòíîå èñïîëüçî-

âàíèå ìåòîäîâ àíàëèòè÷åñêîé õèìèè è ìàøèííî-

ãî îáó÷åíèÿ äëÿ ñîçäàíèÿ ýôôåêòèâíûõ è íåäî-

ðîãèõ ìåòîäîâ êîíòðîëÿ êà÷åñòâà ïðåïàðàòîâ

ñëîæíîãî ñîñòàâà [19 – 23].

Â íàñòîÿùåì îáçîðå ðàññìîòðåíû ðàáîòû â

äàííîì íàïðàâëåíèè, îïóáëèêîâàííûå çà 15-ëåò-

íèé ïåðèîä, îñîáîå âíèìàíèå óäåëåíî èññëåäîâà-

íèÿì çà ïîñëåäíèå ïÿòü ëåò.

Îáó÷åíèå áåç ó÷èòåëÿ

Ìàøèííîå îáó÷åíèå ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ðàç-

äåë íàóêè íà ñòûêå ìàòåìàòèêè è ïðîãðàììèðî-

âàíèÿ, êîòîðûé îõâàòûâàåò ñîçäàíèå è ïðèìåíå-

íèå àëãîðèòìîâ, ñïîñîáíûõ ðåøàòü ðàçëè÷íûå

çàäà÷è áåç ÷åòêèõ çàðàíåå ïðîïèñàííûõ èíñòðóê-
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öèé [24]. Îáó÷åíèå áåç ó÷èòåëÿ — ðàçäåë ìàøèí-

íîãî îáó÷åíèÿ, ïîñâÿùåííûé àíàëèçó äàííûõ,

äëÿ êîòîðûõ îòñóòñòâóåò êàêàÿ-ëèáî âõîäíàÿ èí-

ôîðìàöèÿ îá èõ âíóòðåííåé ñòðóêòóðå. Íà âõîä

àëãîðèòìó ïîäàåòñÿ âûáîðêà äàííûõ, â êîòîðîé

îí ïûòàåòñÿ âûÿâèòü êàêèå-ëèáî çàêîíîìåðíî-

ñòè, íàïðèìåð, ïîäåëèòü âûáîðêó íà ãðóïïû ñõî-

æèõ ìåæäó ñîáîé îáúåêòîâ, ïðîâåñòè ðàíæèðîâà-

íèå è ò. ï. Íàèáîëåå èçâåñòíûìè è øèðîêî ïðè-

ìåíÿåìûìè àëãîðèòìàìè îáó÷åíèÿ áåç ó÷èòåëÿ â

õåìîìåòðèêå ÿâëÿþòñÿ èåðàðõè÷åñêèé êëàñòåð-

íûé àíàëèç (HCA, Hierarchical Clustering Analy-

sis) [25] è ìåòîä ãëàâíûõ êîìïîíåíò (PCA, Princi-

pal Component Analysis) [26]. Íåñìîòðÿ íà òî ÷òî

íà ïðàêòèêå èñïîëüçîâàíèå ìåòîäîâ îáó÷åíèÿ áåç

ó÷èòåëÿ â îñíîâíîì îãðàíè÷åíî ïðåäâàðèòåëüíû-

ìè ýòàïàìè àíàëèçà ñòðóêòóðû âûáîðêè, èìååò

ñìûñë êðàòêî ðàññìîòðåòü èõ ïðèëîæåíèå â èñ-

ñëåäîâàíèÿõ.

PCA è HCA

Êëàññè÷åñêèé ìåòîä îáó÷åíèÿ áåç ó÷èòåëÿ —

èåðàðõè÷åñêèé êëàñòåðíûé àíàëèç. Â HCA, èìåÿ

âûáîðêó èç N îáúåêòîâ, îñóùåñòâëÿþò ñëåäó-

þùèå øàãè.

1. Êàæäîìó îáúåêòó íàçíà÷àåòñÿ êëàñòåð, òà-

êèì îáðàçîì, ïðè N îáúåêòàõ â íà÷àëå èìååòñÿ N

êëàñòåðîâ. Ðàññ÷èòûâàþò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó êëà-

ñòåðàìè êàê ðàññòîÿíèÿ ìåæäó îáúåêòàìè, êîòî-

ðûå â íèõ ñîäåðæàòñÿ.

2. Íàõîäÿò íàèáîëåå áëèçêóþ ïàðó êëàñòåðîâ

è îáúåäèíÿþò èõ â îäèí. Òàêèì îáðàçîì, îñòàåòñÿ

N – 1 êëàñòåðîâ.

3. Ðàññ÷èòûâàþò ðàññòîÿíèå ìåæäó íîâûì

êëàñòåðîì è êàæäûì èç îñòàâøèõñÿ.

4. Ïîâòîðÿþò øàãè 2 è 3, ïîêà âñå îáúåêòû

íå îêàæóòñÿ â îäíîì êëàñòåðå ðàçìåðà N.

Â èòîãå äàííîé ïðîöåäóðû ïîëó÷àþò èåðàð-

õè÷åñêîå äåðåâî, îòðàæàþùåå áëèçîñòü îáúåêòîâ

âûáîðêè äðóã ê äðóãó. Åãî àíàëèç ïîçâîëÿåò âû-

ÿâëÿòü ãðóïïû ïîõîæèõ ìåæäó ñîáîé è îòëè÷íûõ

îò îñòàëüíûõ îáúåêòîâ. Òàê êàê êðèòåðèåì áëèçî-

ñòè êëàñòåðîâ â ïðîöåññå îáúåäèíåíèÿ ÿâëÿåòñÿ

ðàññòîÿíèå, âûáîð ñïîñîáà åãî èçìåðåíèÿ ñîñòàâ-

ëÿåò âàæíûé àñïåêò ïðèìåíåíèÿ êëàñòåðèçàöèè.

Íå ñóùåñòâóåò óíèâåðñàëüíûõ êðèòåðèåâ è ðåêî-

ìåíäàöèé ïî âûáîðó ìåòðèê ðàññòîÿíèÿ, îäíàêî

÷àùå âñåãî ïðèìåíÿþò Åâêëèäîâî ðàññòîÿíèå

èëè ðàññòîÿíèå Ìàõàëàíîáèñà [27].

Òèïè÷íûé ïðèìåð èñïîëüçîâàíèÿ HCA ïðè-

âåäåí â ðàáîòå [28], ãäå èåðàðõè÷åñêèé êëàñòåð-

íûé àíàëèç ïðèìåíÿëè ê äàííûì õèìè÷åñêîãî

àíàëèçà êîðíåé æåíüøåíÿ ìåòîäàìè ìîëåêóëÿð-

íîé ñïåêòðîñêîïèè. Ñïåêòðû â áëèæíåé èíôðà-

êðàñíîé îáëàñòè (ÁÈÊ) â äèàïàçîíå 12 000 –

4000 ñì–1, ÈÊ-ñïåêòðû äèôôóçíîãî îòðàæåíèÿ â

äèàïàçîíå 4000 – 400 cì–1 è ñïåêòðû êîìáèíàöè-

îííîãî ðàññåÿíèÿ â äèàïàçîíå 3700 – 100 ñì–1 èñ-

ïîëüçîâàëè äëÿ äèôôåðåíöèàöèè òðåõ òèïîâ

æåíüøåíÿ (Radix ginseng, Radix ginseng rubra è

Radix panacis quinquefolii) è äâóõ òèïîâ ïñåâäî-

æåíüøåíÿ (Radix codonopsis è Radix platycodi).

Â ðåçóëüòàòå ïðèìåíåíèÿ êëàñòåðèçàöèè êî âòî-

ðûì ïðîèçâîäíûì ñïåêòðîâ äàííûå áûëè ðàç-

äåëåíû íà ÷åòûðå êëàñòåðà: òðè èç íèõ ñîîòâåò-

ñòâîâàëè òðåì òèïàì æåíüøåíÿ, â ÷åòâåðòûé

êëàñòåð ïîïàëè îáðàçöû ïñåâäîæåíüøåíåé. Ïðî-

ñòîòà, ñêîðîñòü è íåðàçðóøàþùèé àíàëèç ïîçâî-

ëèëè àâòîðàì ñäåëàòü âûâîä î êîíêóðåíòîñïîñîá-

íîñòè èõ ìåòîäîëîãèè ïî îòíîøåíèþ ê òðàäèöè-

îííûì è õðîìàòîãðàôè÷åñêèì ìåòîäàì àíàëèçà.

Àíàëîãè÷íûé ïîäõîä ñ èñïîëüçîâàíèåì ÈÊ-ñïåê-

òðîñêîïèè â äèàïàçîíå 4000 – 400 ñì–1 ïðèìåíÿ-

ëè äëÿ äèôôåðåíöèàöèè îáðàçöîâ ëèñòüåâ ðàñ-

òåíèé òðåõ ðàçëè÷íûõ ñåìåéñòâ: Ranunculaceae,

Plumbaginaceae è Leguminoseae [5]. Ëèñòüÿ ðàñ-

òåíèé èçìåëü÷àëè ñ èñïîëüçîâàíèåì æèäêîãî

àçîòà è ïðåññîâàëè ñ KBr. Áëàãîäàðÿ ðàçëè÷èÿì

â ëèïèäíîì ìåòàáîëèçìå è ñîäåðæàíèè óãëå-

âîäîâ, à òàêæå ðàçëè÷íûì êîíôîðìàöèÿì áåëêîâ

ëèñòüåâ, êëàñòåðèçàöèÿ ïîêàçàëà íàäåæíîå ðàç-

äåëåíèå äëÿ ëèñòüåâ ðàçëè÷íûõ âèäîâ ïî òðåì

êëàñòåðàì ðàññìàòðèâàåìûõ ðîäîâ. Áûëî òàêæå

îáíàðóæåíî óñòîé÷èâîå ðàçäåëåíèå îáðàçöîâ

âíóòðè âèäà ïî ïðèçíàêó ìåñòà ñáîðà.

Èíòåðåñíî òàêæå îáðàòèòüñÿ ê ñëó÷àÿì ñïå-

öèàëüíîãî ïðîâåäåíèÿ êëàñòåðèçàöèè âûáîðîê

îáðàçöîâ ðàçëè÷íîãî ãåîãðàôè÷åñêîãî ïðîèñõîæ-

äåíèÿ. Îòëè÷íûå äðóã îò äðóãà êëèìàòè÷åñêèå

óñëîâèÿ ïðîèçðàñòàíèÿ ïðèâîäÿò ê çíà÷èòåëü-

íûì îòëè÷èÿì â õèìè÷åñêîì ñîñòàâå ðàñòåíèé è,

ñîîòâåòñòâåííî, îïðåäåëÿþò èõ ðàçëè÷íóþ ïðè-

ãîäíîñòü êàê ñûðüÿ äëÿ ïðîèçâîäñòâà ëåêàðñòâåí-

íûõ ïðåïàðàòîâ. Ýòèì îáóñëîâëåíî çíà÷èòåëüíîå

êîëè÷åñòâî ðàáîò ïî ïðèìåíåíèþ ìàøèííîãî

îáó÷åíèÿ äëÿ óñòàíîâëåíèÿ ïðîèñõîæäåíèÿ ñû-

ðüÿ. Òàê, â ðàáîòå [29] ïðîâîäèëè íåðàçðóøà-

þùèé àíàëèç ïëîäîâ ôîðçèöèè ñ èñïîëüçîâàíè-

åì ÁÈÊ-ñïåêòðîñêîïèè: 133 îáðàçöà ïëîäîâ, ñîá-

ðàííûõ â òðåõ ïðîâèíöèÿõ Êèòàÿ, ïîäâåðãëè

èåðàðõè÷åñêîé êëàñòåðèçàöèè ñ èñïîëüçîâàíèåì

âòîðûõ ïðîèçâîäíûõ ÈÊ-ñïåêòðîâ è ñãëàæèâà-

íèÿ Íîððèñà. Íåñìîòðÿ íà òî ÷òî áîëüøàÿ ÷àñòü

ñïåêòðîâ áûëà êîððåêòíî ðàçíåñåíà ïî òðåì êëà-

ñòåðàì, ÷àñòü âûáîðêè îêàçàëàñü íå â «ñâîèõ»

êëàñòåðàõ. Â ðàáîòå [30] HCA èñïîëüçîâàëè äëÿ

ðàññìîòðåíèÿ ðàçëè÷èé â õèìè÷åñêîì ñîñòàâå îá-

ðàçöîâ ÷åðíîãî ïåðöà, à â ðàáîòå [31] — äëÿ ñðàâ-

íåíèÿ îáðàçöîâ Gentiana rigescens, ïîäâåðãíóòûõ

ðàçëè÷íîé òåõíîëîãè÷åñêîé îáðàáîòêå. Ïðèâå-

äåííûå ïðèìåðû èëëþñòðèðóþò äîñòîèíñòâà
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êëàñòåðíîãî àíàëèçà: ñ åãî ïîìîùüþ ìîæíî áûñò-

ðî è äîñòîâåðíî îöåíèòü, íàñêîëüêî òîò èëè èíîé

ìåòîä àíàëèçà ïîçâîëÿåò ðàçäåëèòü ðàçëè÷íûå

îáúåêòû â ñîîòâåòñòâèè ñ ïðèçíàêàìè, êîòîðûå

âàæíû àíàëèòèêó. Äðóãèìè ñëîâàìè, êëàñòåð-

íûé àíàëèç âûÿâëÿåò, ñîäåðæàò ëè ïîäàííûå íà

âõîä äàííûå àíàëèòè÷åñêóþ èíôîðìàöèþ, íåîá-

õîäèìóþ, ÷òîáû äàòü îòâåò î öåëåâûõ ïðèçíàêàõ

îáúåêòà.

Äðóãèì âàæíûì ìåòîäîì îáó÷åíèÿ áåç ó÷èòå-

ëÿ ÿâëÿåòñÿ ìåòîä ãëàâíûõ êîìïîíåíò. Îí îòíî-

ñèòñÿ ê ïðîåêöèîííûì ìåòîäàì è òðàäèöèîííî

ïðèìåíÿåòñÿ êàê ìåòîä ïîíèæåíèÿ ðàçìåðíîñòè

äàííûõ [32]. PCA îò÷àñòè ñõîæ ñ êëàñòåðèçàöèåé,

òàê êàê ïîçâîëÿåò îáíàðóæèòü çàêîíîìåðíîñòè è

ãðóïïèðîâêè â äàííûõ áåç êàêîé-ëèáî ïðåäâà-

ðèòåëüíîé èíôîðìàöèè î ñîñòîÿíèÿõ îáúåêòîâ â

âûáîðêå. Ñ ìàòåìàòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ PCA

ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïðîåêöèþ ïðîñòðàíñòâà äàí-

íûõ â íîâîå ïðîñòðàíñòâî ìåíüøåé ðàçìåðíîñòè,

îáëàäàþùåå îïðåäåëåííûì ñâîéñòâàìè.

Â êà÷åñòâå ïðèìåðà èñïîëüçîâàíèÿ PCA äëÿ

âèäîâîé äèñêðèìèíàöèè ìîæíî ïðèâåñòè ðàáîòó

[33], ãäå ñ ïîìîùüþ ÁÈÊ-ñïåêòðîñêîïèè àíàëè-

çèðîâàëè êîðó äâóõ âèäîâ ðîäà Phellodendron.

Îáà äàííûõ âèäà èñïîëüçóþòñÿ â òðàäèöèîííîé

êèòàéñêîé ìåäèöèíå ïîä îäíèì íàçâàíèåì. Íà

îñíîâàíèè ñðàâíåíèÿ ïîëó÷åííûõ ñïåêòðîâ àâòî-

ðû âûáðàëè äèàïàçîí îò 4082 äî 4545 ñì–1 äëÿ

ïðåîáðàçîâàíèÿ ïîñðåäñòâîì PCA. Âûáðàííûé

äèàïàçîí ïîçâîëèë ïîëó÷èòü ïîëíîñòüþ êîððåêò-

íîå ðàçäåëåíèå îáðàçöîâ ïî äâóì êëàññàì. Â ðà-

áîòå [34] îïèñàíî ïðèìåíåíèå äàííûõ ßÌÐ-ñïåê-

òðîñêîïèè è ÂÝÆÕ-ÓÔ äëÿ âèäîâîé äèñêðèìèíà-

öèè àôðîäèçèàêîâ èç Áðàçèëèè. ßÌÐ-ñïåêòðî-

ñêîïèþ ïîä «ìàãè÷åñêèì» óãëîì èñïîëüçîâàëè

äëÿ àíàëèçà ðàçëè÷èé ÷åòûðåõ ðàçíîâèäíîñòåé

Hancornia speciosa ìåòîäàìè PCA è HCA [35].

Â àíàëîãè÷íîì èññëåäîâàíèè PCA èñïîëüçîâàëè

äëÿ äèôôåðåíöèàöèè 26 îáðàçöîâ êîðíåé ïÿòè

âèäîâ ðàñòåíèé ðîäà Angelica [36]. Ïðè ñõîæèõ

íàçâàíèÿõ äàííûå ðàñòåíèÿ îáëàäàþò ðàçëè÷-

íûì ñîñòàâîì è õàðàêòåðèçóþòñÿ ðàçíûìè ôè-

çèîëîãè÷åñêèìè ýôôåêòàìè ïðè ïðèåìå, ïîýòîìó

èõ êîððåêòíàÿ äèôôåðåíöèàöèÿ — âàæíàÿ àíà-

ëèòè÷åñêàÿ çàäà÷à. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ôèëüòðà

Ñàâöèêîãî – Ãîëåÿ ïîëó÷àëè âòîðûå ïðîèçâîä-

íûå ñïåêòðîâ äëÿ ïîñëåäóþùåãî PCA. Ïðîåêöèÿ

PCA íà äâóìåðíóþ ïëîñêîñòü ïîêàçàëà íàëè÷èå

ïÿòè ÿâíûõ êëàñòåðîâ îáðàçöîâ. Íàèáîëüøèé

âêëàä â íàãðóçêè PCA âíåñ äèàïàçîí 1600 –

900 ñì–1. Â ðàáîòå [37] PCA èñïîëüçîâàëè äëÿ

èäåíòèôèêàöèè ïðåïàðàòîâ «ñûðîãî» è îáðàáî-

òàííîãî ðàçëè÷íûìè ñïîñîáàìè Rheum rhabarba-

rum íà îñíîâå äàííûõ ÂÝÆÕ-ÌÑ âûñîêîãî ðàç-

ðåøåíèÿ. Ïðîâîäèëè òàêæå PCA äàííûõ ÂÝÆÕ-

ÌÑ îïðåäåëåíèÿ 17 ëèìîíîèäîâ äëÿ äèñêðèìèíà-

öèè ðàçëè÷íûõ ÷àñòåé ïëîäà Xylocarpus grana-

tum [38].

Ïîïóëÿðíî òàêæå èñïîëüçîâàíèå ìåòîäîâ

îáó÷åíèÿ áåç ó÷èòåëÿ äëÿ õåìîòàêñîíîìè÷åñêèõ

èññëåäîâàíèé, â òîì ÷èñëå, äëÿ ïîäòâåðæäåíèÿ

äàííûõ ãåíåòè÷åñêîãî àíàëèçà. Òàê, â ðàáîòå [39]

ñ èñïîëüçîâàíèåì ÈÊ-ñïåêòðîñêîïèè è óëüòðà-

âûñîêîýôôåêòèâíîé æèäêîñòíîé õðîìàòîãðàôèè

ñ ìàññ-ñïåêòðîìåòðè÷åñêèì äåòåêòèðîâàíèåì

(ÓÂÝÆÕ-ÌÑ) ïðîâîäèëè õåìîòàêñîíîíîìè÷å-

ñêèé àíàëèç 70 îáðàçöîâ, ïðèíàäëåæàùèõ 9 âè-

äàì ðîäà Paris. Ïðèìåíåíèå PCA ê äàííûì ÈÊ-

ñïåêòðîñêîïèè ïîçâîëèëî óâèäåòü ÿâíîå ðàçáèå-

íèå íà òðè ãðóïïû, ñîñòîÿùèå èç ïÿòè, òðåõ è îä-

íîãî âèäà, ÷òî áûëî ïîäòâåðæäåíî ïîñëå ðàññìîò-

ðåíèÿ õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà ýêñòðàêòîâ ïî äàí-

íûì õðîìàòî-ìàññ-ñïåêòðîìåòðè÷åñêîãî àíàëèçà.

PCA òàêæå ïîêàçàë íàëè÷èå ÿâíûõ ðàçëè÷èé

âíóòðè ãðóïïû èç òðåõ âèäîâ, ÷òî ïîçâîëèëî ðàç-

ëè÷èòü èõ íà îñíîâå òîëüêî ÈÊ-ñïåêòðîñêîïè÷å-

ñêèõ äàííûõ. Õåìîòàêñîíîìè÷åñêîå èññëåäîâà-

íèå 9 âèäîâ ñåìåéñòâà Gentianaceae ñ ïðèëîæå-

íèåì PCA ê äàííûì ÂÝÆÕ-ÌÑ è ÈÊ-ñïåêòðî-

ñêîïè÷åñêîãî àíàëèçà îïèñàíî â ðàáîòå [40].

Â ðàáîòå [41] PCA èñïîëüçîâàëè äëÿ ïîèñêà êîð-

ðåëÿöèé â ñîäåðæàíèè 8 âòîðè÷íûõ ìåòàáîëèòîâ

ìåæäó îáðàçöàìè 17 âèäîâ Hipericum, à â ðàáîòå

[42] — äëÿ ðàññìîòðåíèÿ ðàçëè÷èé ìåæäó ïÿòüþ

âèäàìè øèðîêî èñïîëüçóåìûõ ëåêàðñòâåííûõ

àðîìàòè÷åñêèõ ðàñòåíèé. Ðàáîòà [43] áûëà ïîñâÿ-

ùåíà âèäîâîé èäåíòèôèêàöèè Actaea racemosa

íà îñíîâå PCA êàê ñïîñîáà îïðåäåëåíèÿ ïîääåëü-

íûõ ïðåïàðàòîâ.

Èíòåðåñíî îáðàòèòüñÿ òàêæå ê ðàáîòå [44],

ãäå àâòîðû èñïîëüçîâàëè ÈÊ-ñïåêòðîñêîïèþ íà-

ðóøåííîãî ïîëíîãî âíóòðåííåãî îòðàæåíèÿ è

êëàññè÷åñêèé âàðèàíò ÈÊ-ñïåêòðîñêîïèè ïðî-

ïóñêàíèÿ äëÿ àíàëèçà 813 îáðàçöîâ öâåòî÷íîé

ïûëüöû, ïðèíàäëåæàùåé 300 âèäàì ðàñòåíèé.

Äëÿ àíàëèçà ïîëó÷åííîãî ìàññèâà äàííûõ áûë

ïðèìåíåí êàê èåðàðõè÷åñêèé êëàñòåðíûé àíà-

ëèç, òàê è PCA. Îáà ìåòîäà èñïîëüçîâàëè äëÿ

àíàëèçà âàðèàöèé ñîäåðæàíèÿ ïèòàòåëüíûõ

âåùåñòâ â ïûëüöå (â îñîáåííîñòè — òðèãëèöåðè-

äîâ è áåëêîâ), ðàññìîòðåíèÿ ðàçëè÷èé ñòðàòåãèé

îïûëåíèÿ, ìåæâèäîâûõ è ìåæêëàññîâûõ ðàçëè-

÷èé. Ïî èòîãàì àíàëèçà äàííûõ ñ èñïîëüçîâàíè-

åì PCA è HCA áûë ñäåëàí âûâîä î íåîáõîäèìî-

ñòè âêëþ÷àòü òàêæå ìóæñêóþ ïûëüöó â ñîñòàâ

âûáîðîê äëÿ ýêîëîãè÷åñêèõ è ýâîëþöèîííûõ èñ-

ñëåäîâàíèé. PCA è HCA òàêæå èñïîëüçîâàëè ñî-

âìåñòíî äëÿ âèäîâîé äèñêðèìèíàöèè ëåòó÷èõ ìà-

ñåë ðàçëè÷íûõ ëåêàðñòâåííûõ ðàñòåíèé, ïðîèç-

ðàñòàþùèõ â Òóðöèè [45], âèäîâ Ficus [46] è

Coptidis [47], ïîäâèäîâ Eugenia uniflora L. [48],
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à òàêæå äëÿ äèñêðèìèíàöèè îáðàçöîâ èìáèðÿ ïî

ðåãèîíó ïðîèçðàñòàíèÿ [49]. Â ðàáîòå [50] PCA è

HCA ïðèìåíÿëè äëÿ îöåíêè êà÷åñòâà 30 îáðàç-

öîâ Curcuma longa íà îñíîâå äàííûõ ÓÔ-, ÈÊ- è

ßÌÐ-ñïåêòðîñêîïèè, à â ðàáîòå [51] — äëÿ îöåí-

êè êîððåëÿöèè àíòèîêñèäàíòíîé àêòèâíîñòè è

äàííûõ ÂÝÆÕ-ÓÔ àíàëèçà îáðàçöîâ Matricaria

chamomilla. Ïî èäåíòè÷íîé ñõåìå PCA òàêæå

ïðîâîäèëè äëÿ îïðåäåëåíèÿ âîçðàñòà îáðàçöîâ

Gentiana rigescens [52] è îáðàçöîâ ðîäà Dendrobi-

um [53]. Íàðÿäó ñ ýòèì ìîæíî îòìåòèòü èñïîëü-

çîâàíèå PCA â ïðîöåññå ðàçðàáîòêè ýêñòðàêöèîí-

íîãî ìåòîäà äëÿ ïîëó÷åíèÿ ðåïðåçåíòàòèâíîãî

ïðîôèëÿ ðàñòåíèé âèäà Eurycoma longifolia [54].

Òàêèì îáðàçîì, â õåìîìåòðèêå ìåòîäû îáó÷å-

íèÿ áåç ó÷èòåëÿ îêàçûâàþòñÿ íàèáîëåå ïîëåçíû

äëÿ ïîèñêà ðàçëè÷íûõ çàêîíîìåðíîñòåé â ìàññè-

âàõ äàííûõ. Ïîäîáíûå ñòðàòåãèè ÷àñòî ïðèìåíÿ-

þòñÿ íà ïðåäâàðèòåëüíûõ ñòàäèÿõ äëÿ èññëåäî-

âàíèÿ êàêîãî-ëèáî êëàññà îáúåêòîâ è äàííûõ.

Ñâîéñòâî PCA ïîíèæàòü ðàçìåðíîñòü äàííûõ

÷àñòî îêàçûâàåòñÿ óäîáíûì äëÿ ïðîåêöèè ìíîãî-

ìåðíûõ äàííûõ íà äâóìåðíóþ èëè òðåõìåðíóþ

ïîâåðõíîñòü è ïîëó÷åíèÿ íàãëÿäíîé âèçóàëè-

çàöèè îáúåêòîâ âíóòðè èññëåäóåìîé âûáîðêè.

Áîëåå òîãî, PCA èíîãäà ñëóæèò óäîáíîé îòïðàâ-

íîé òî÷êîé äëÿ äàëüíåéøåãî èñïîëüçîâàíèÿ ìå-

òîäîâ îáó÷åíèÿ ñ ó÷èòåëåì íà äàííûõ ìåíüøåé

ðàçìåðíîñòè [55 – 57].

Áåçóñëîâíî, ïîäîáíûå ïîäõîäû ê àíàëèçó âû-

áîðîê è ìàññèâîâ äàííûõ íå ëèøåíû íåêîòîðûõ

îãðàíè÷åíèé. Òàê, íàïðèìåð, PCA äëÿ ìàòðèöû

äàííûõ ïðîâîäèòñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû îòîáðà-

çèòü êàê ìîæíî áóëüøóþ ÷àñòü âàðèàöèè äàííûõ

â ïðîñòðàíñòâå ìåíüøåé ðàçìåðíîñòè (ìåíüøåì

÷èñëå ïåðåìåííûõ). Îäíàêî âàæíàÿ õèìè÷åñêàÿ

èíôîðìàöèÿ îá îáúåêòàõ ìîæåò ñîäåðæàòüñÿ â

ïåðåìåííûõ ñ ìàëîé îòíîñèòåëüíîé äîëåé âàðèà-

öèè. Â òàêèõ ñëó÷àÿõ ïðèìåíåíèå PCA ìîæåò

ïðèâîäèòü ê ïîòåðå èíôîðìàöèè, íåîáõîäèìîé

äëÿ êîððåêòíîé äèôôåðåíöèàöèè îáúåêòîâ âíóò-

ðè âûáîðêè [58]. Åùå îäèí âàæíûé íþàíñ çàêëþ-

÷àåòñÿ â òîì, ÷òî â ñëó÷àå îáíàðóæåíèÿ ÿâíîãî

ðàçäåëåíèÿ äàííûõ ïî ãðóïïàì (êëàñòåðàì) ïî-

ñëå ïðèìåíåíèÿ ìåòîäîâ îáó÷åíèÿ áåç ó÷èòåëÿ

àâòîðû ÷àñòî ñêëîííû äåëàòü âûâîäû î ïðÿìîé

ïðèìåíèìîñòè ïðåäëîæåííîãî ïîäõîäà äëÿ äèñ-

êðèìèíàöèè èçó÷àåìûõ ãðóïï îáúåêòîâ. Ýòîò âû-

âîä äàëåêî íå âñåãäà îïðàâäàí, òàê êàê ìíîãèå

ðàáîòû ïðîâîäÿòñÿ â óñëîâèÿõ î÷åíü îãðàíè÷åí-

íûõ ïî ðàçìåðó âûáîðîê, âàðèàöèÿ âíóòðè êîòî-

ðûõ íåîáÿçàòåëüíî îòðàæàåò ðåàëüíóþ ñèòóàöèþ

â ãåíåðàëüíîé âûáîðêå.

Îáó÷åíèå ñ ó÷èòåëåì

Äàííûé ðàçäåë ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ âêëþ÷à-

åò àëãîðèòìû, êîòîðûì äëÿ ðåøåíèÿ êàêîé-ëèáî

çàäà÷è íà âõîä ïîäàåòñÿ çàðàíåå ðàçìå÷åííàÿ

âûáîðêà äàííûõ. Çàäà÷åé àëãîðèòìà ïðè òàêîì

ïîäõîäå ÿâëÿåòñÿ âûðàáîòêà êðèòåðèåâ äëÿ ïî-

äîáíîé ðàçìåòêè. Ìàøèííîå îáó÷åíèå ñ ó÷èòå-

ëåì ìîæíî ðàçäåëèòü íà äâà áîëüøèõ êëàññà çà-

äà÷: êëàññèôèêàöèÿ (èäåíòèôèêàöèÿ) è ðåãðåñ-

ñèÿ. Â ñëó÷àå êëàññèôèêàöèè àëãîðèòì äîëæåí

èäåíòèôèöèðîâàòü ïðèíàäëåæíîñòü ïîäàííîãî

íà âõîä îáúåêòà ê îäíîìó èç çàäàííûõ êëàññîâ.

Äëÿ îáó÷åíèÿ íà âõîä àëãîðèòìà ïîäàþò óæå ðàç-

ìå÷åííûå äàííûå, ãäå ìåòêà êëàññà áûëà ïðî-

ñòàâëåíà âðó÷íóþ. Ïðèìåðîì â äàííîì ñëó÷àå

ìîæåò ñëóæèòü âûáîðêà îáðàçöîâ ðàñòåíèé, âè-

äîâàÿ ïðèíàäëåæíîñòü êîòîðûõ áûëà óñòàíîâëå-

íà ýêñïåðòàìè-áîòàíèêàìè. Èìåþùàÿñÿ âûáîðêà

äàííûõ äåëèòñÿ íà îáó÷àþùóþ è òåñòîâóþ â ñî-

îòíîøåíèè 70/30 èëè 80/20 [59]. Àëãîðèòì äàëåå

îáó÷àåòñÿ ïî ïðåäîñòàâëåííîé îáó÷àþùåé âû-

áîðêå çà ñ÷åò âûÿâëåíèÿ è îáîáùåíèÿ âíóòðåí-

íåé ñòðóêòóðû äàííûõ è íàõîæäåíèÿ åå ñâÿçåé ñ

òåì èëè èíûì êëàññîì. Çàòåì íà ýòàïå ïðîâåðêè

àëãîðèòìó ïîäàþò íà âõîä äàííûå èç òåñòîâîé

âûáîðêè äëÿ îöåíêè ýôôåêòèâíîñòè ðàññ÷èòàí-

íîé ìîäåëè. Ñóùåñòâóþò ðàçëè÷íûå ñòðàòåãèè

äëÿ âàëèäàöèè ìîäåëè è óñðåäíåíèÿ ðàçáèåíèé

äàííûõ [59, 60].

Â ïðèëîæåíèè ê ðàñòèòåëüíîìó ñûðüþ è ïðå-

ïàðàòàì íà îñíîâå ëåêàðñòâåííûõ ðàñòåíèé òà-

êèå êëàññû ìîãóò áûòü ïðåäñòàâëåíû ñûðüåì

ðàçëè÷íîãî êà÷åñòâà, ÷èñòîòû èëè ãåîãðàôè-

÷åñêîãî ïðîèñõîæäåíèÿ, áëèçêîðîäñòâåííûìè

âèäàìè è ò.ï. Ïðàêòè÷åñêè ëþáàÿ çàäà÷à àíàëè-

òè÷åñêîãî êîíòðîëÿ, ãäå òðåáóåòñÿ ïðèíèìàòü

ðåøåíèå î ñîîòâåòñòâèè îáúåêòà êàêîìó-ëèáî

êðèòåðèþ ïî ðåçóëüòàòàì åãî õèìè÷åñêîãî èëè

ôèçèêî-õèìè÷åñêîãî àíàëèçà, ìîæåò áûòü èíòåð-

ïðåòèðîâàíà â òåðìèíàõ ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ.

Ðåãðåññèîííàÿ çàäà÷à àíàëîãè÷íà ïî ñâîåé ñóòè

çàäà÷å êëàññèôèêàöèè, îäíàêî âìåñòî ìåòîê

êëàññîâ èñïîëüçóþòñÿ çíà÷åíèÿ ïåðåìåííûõ

(÷àùå âñåãî, êîíöåíòðàöèè õèìè÷åñêèõ ñîåäèíå-

íèé), êîòîðûå íåîáõîäèìî ðàññ÷èòàòü ïî âõîä-

íûì äàííûì. Ðåãðåññèþ â õåìîìåòðèêå òðàäèöè-

îííî èñïîëüçóþò â ñëó÷àå ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ,

íàïðèìåð, äàííûõ ÈÊ-ñïåêòðîñêîïèè è ñïåêòðî-

ñêîïèè êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ.

Çàäà÷à êëàññèôèêàöèè

Â êà÷åñòâå ïðîñòîãî ïðèìåðà ìîæíî ïðèâåñòè

ðàáîòó ïî èäåíòèôèêàöèè òðåõ âèäîâ ðîäà Ephe-

dra íà îñíîâå äàííûõ ÁÈÊ-ñïåêòðîñêîïè÷åñêîãî
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àíàëèçà èçìåëü÷åííîãî ïîðîøêà öåëüíûõ ðàñòå-

íèé [61]. Ïîñëå ïðåäîáðàáîòêè ïîëó÷åííîãî ìàñ-

ñèâà ÈÊ-ñïåêòðû áûëè èñïîëüçîâàíû äëÿ ïî-

ñòðîåíèÿ àëãîðèòìà èäåíòèôèêàöèè. Ëèíåéíûé

äèñêðèìèíàíòíûé àíàëèç (LDA, Linear Discri-

minant Analysis), Ñàìîîðãàíèçóþùèåñÿ Êàðòû

(SOM, Self-Organizing Map) è èñêóññòâåííûå

íåéðîííûå ñåòè ñ îáðàòíûì ðàñïðîñòðàíåíèåì

îøèáêè (BP-ANN, Back Propagation-Artificial

Neural Network) áûëè ïðîâåðåíû íà ïðèìåíè-

ìîñòü äëÿ ðåøåíèÿ äàííîé ïðîáëåìû. Äëÿ LDA

ýôôåêòèâíîñòü ðàññ÷èòàííûõ ìîäåëåé êîëåáà-

ëàñü â äèàïàçîíå 84 – 92 %, äëÿ äâóõ îñòàâøèõñÿ

ìåòîäîâ îíà áûëà ÷óòü áîëåå íèçêîé. Â äàííîì

ïðèìåðå ìîæíî óâèäåòü, ÷òî íåñìîòðÿ íà îòíîñè-

òåëüíóþ ïðîñòîòó âû÷èñëèòåëüíîé çàäà÷è (ìàëîå

÷èñëî êëàññîâ), àâòîðàì íå óäàëîñü ïîëó÷èòü âû-

ñîêèõ ïîêàçàòåëåé ïðàâèëüíîñòè èäåíòèôè-

êàöèè íè äëÿ îäíîãî èç ïðèìåíåííûõ ìåòîäîâ.

Òàêàÿ ñèòóàöèÿ ñ âûñîêîé âåðîÿòíîñòüþ óêàçû-

âàåò íà òî, ÷òî ïîäàâàåìûå íà âõîä àëãîðèòìîâ

äàííûå íå ñîäåðæàëè äîñòàòî÷íîå äëÿ îäíîçíà÷-

íîãî îïðåäåëåíèÿ âèäîâîé ïðèíàäëåæíîñòè êî-

ëè÷åñòâî õèìè÷åñêîé èíôîðìàöèè. Ïðè óñëîâèè,

÷òî àâòîðû íå «ïîòåðÿëè» âàæíóþ èíôîðìàöèþ

â ïðîöåññå ïðåäîáðàáîòêè, ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî

èñïîëüçîâàííûé ìåòîä àíàëèçà íåïðèãîäåí äëÿ

ýôôåêòèâíîãî ðåøåíèÿ ïîñòàâëåííîé çàäà÷è.

Áîëåå óñïåøíûì ïðèìåíåíèåì ñõîæåãî ïîäõîäà

ìîæíî ñ÷èòàòü ðàáîòó [62], ãäå ïðîâîäèëè êëàñ-

ñèôèêàöèþ îáðàçöîâ ñûðüÿ ðàñòåíèÿ Ganoderma

lucidum ïî ïðèçíàêó ðåãèîíà ïðîèçðàñòàíèÿ.

Ìåòîäîì àíàëèçà â äàííîé ðàáîòå òàêæå áûëà

ÁÈÊ-ñïåêòðîñêîïèÿ. Â êà÷åñòâå äàííûõ èñïîëü-

çîâàëè èñõîäíûå ÈÊ-ñïåêòðû è èõ ïåðâûå è âòî-

ðûå ïðîèçâîäíûå. Ïðèìåíèâ äèñêðèìèíàíòíûé

àíàëèç íà îñíîâå ìåòîäà ïðîåêöèè íà ëàòåíòíûå

ñòðóêòóðû (PLS-DA, Partial Least Square — Dis-

criminant Analysis) [63, 64] è LDA, ïîëó÷èëè çíà-

÷åíèÿ ýôôåêòèâíîñòè íà òåñòîâîé âûáîðêå 100 è

96,6 % ñîîòâåòñòâåííî. Âîîáùå äèñêðèìèíàöèÿ

îáðàçöîâ ïî ïðèçíàêó ãåîãðàôè÷åñêîãî ïðîèñõî-

æäåíèÿ ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç òðàäèöèîííûõ ïðèìå-

íåíèé PLS-DA â õåìîìåòðèêå. Òàê, åãî èñïîëüçî-

âàëè äëÿ êëàññèôèêàöèè îáðàçöîâ, ïðîàíàëèçè-

ðîâàííûõ ìåòîäàìè ßÌÐ-ñïåêòðîñêîïèè [65],

ÓÔ- [66] è ÈÊ-ñïåêòðîñêîïèè [67], ÃÕ-ÌÑ [68,

69] è ÂÝÆÕ-ÌÑ [70 – 76], à òàêæå ñïåêòðîñêîïèè

êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ [77]. Â äðóãîé ðàáî-

òå PLS-DA è LDA ïðèìåíÿëè óæå äëÿ äèñêðèìè-

íàöèè îáðàçöîâ êóëüòèâèðîâàííîãî è äèêîãî Ga-

noderma lucidum [57]. Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì

PLS-DA ïðîâîäèëè äëÿ âèäîâîé èäåíòèôèêàöèè

ðàñòåíèé ðîäà Chrysantemum [78]. Äàííûå ÁÈÊ-

ñïåêòðîñêîïèè 139 îáðàçöîâ (92 äëÿ îáó÷àþùåé

âûáîðêè è 47 äëÿ òåñòîâîé) òðåõ ðàçíûõ âèäîâ

èñïîëüçîâàëè äëÿ ïîñòðîåíèÿ êëàññèôèêàöèîí-

íîãî àëãîðèòìà. Â ðàáîòå [79] PLS èñïîëüçîâàëè

äëÿ äèôôåðåíöèàöèè îáðàçöîâ Panax ginseng

ïÿòè- è øåñòèëåòíåãî âîçðàñòà íà ìîìåíò ñáîðà,

à â ðàáîòå [80] — äëÿ äèôôåðåíöèàöèè îáðàçöîâ

Areca catechu, ýêñòðàãèðîâàííûõ ðàçíûìè ñïî-

ñîáàìè.

Èäåíòèôèêàöèîííûå àëãîðèòìû íà îñíîâå

PLS-DA òàêæå èñïîëüçîâàëè äëÿ äèñêðèìèíàöèè

âèäîâ ðîäîâ Chamomile [81], Sceletium [82] è ñîð-

òîâ âèíîãðàäà [83]. Ñîâìåñòíûå äàííûå ÂÝÆÕ-

ÌÑ è ßÌÐ 1H àíàëèçà ïðèìåíÿëè äëÿ îïðåäåëå-

íèÿ áëèçêîðîäñòâåííûõ ïðèìåñíûõ âèäîâ â

ñûðüå Harpagophytum procumbens [84]. Òîíêî-

ñëîéíóþ õðîìàòîãðàôèþ â êîìáèíàöèè ñ PLS-DA

ïðèìåíÿëè äëÿ äèôôåðåíöèàöèè âèäîâ Agathos-

ma betulina è Agathosma crenulata [85]. Ñëó÷àé-

íûé ëåñ (RF, Random Forest) [86] è PLS-DA èñ-

ïîëüçîâàëè äëÿ äèôôåðåíöèàöèè íàñòîÿùèõ è

ïîääåëüíûõ îáðàçöîâ ìàñëà àìàçîíñêîãî ðàñòå-

íèÿ Carapa guianensis ìåòîäîì ÈÊ-ñïåêòðîñêî-

ïèè [87]. Èíòåðåñíî ïðèâåñòè òàêæå ðàáîòó [4],

ãäå ðàçëè÷íûå âíåøíèå óñëîâèÿ äëÿ ðàñòåíèé

ñèìóëèðîâàëèñü ñàìèìè èññëåäîâàòåëÿìè. Â êà-

÷åñòâå äàííûõ èñïîëüçîâàëè ìàññ-ñïåêòðû ïðÿ-

ìîãî ââîäà ýêñòðàêòîâ ëèñòüåâ Pharbitis nil. Ðîñò

ðàñòåíèé ïðîèñõîäèë ïðè ðàçëè÷íîé ïðîäîë-

æèòåëüíîñòè ñâåòîâîãî äíÿ (øåñòü âàðèàíòîâ).

Ìåòîä èåðàðõè÷åñêîé êëàñòåðèçàöèè íå ïðèâåë

ê óñïåøíîìó ðàçäåëåíèþ ãðóïï îáðàçöîâ, ïîýòî-

ìó àâòîðû ïåðåøëè ê îáó÷åíèþ ñ ó÷èòåëåì. Ñ èñ-

ïîëüçîâàíèåì ãåíåòè÷åñêîãî ïðîãðàììèðîâàíèÿ

(GP, Genetic Programming) èì óäàëîñü óñïåøíî

ïîñòðîèòü àëãîðèòì, ñïîñîáíûé óñòîé÷èâî ðàçëè-

÷àòü îáðàçöû, âûðàùåííûå ïðè íàèáîëüøåé

ïðîäîëæèòåëüíîñòè (îäíà íåäåëÿ ïðîòèâ äâóõ

äíåé ó áëèæàéøåé ãðóïïû) ñâåòîâîãî äíÿ. Áëàãî-

äàðÿ îñîáåííîñòÿì ãåíåòè÷åñêîãî ïðîãðàììè-

ðîâàíèÿ òàêæå áûëè èäåíòèôèöèðîâàíû ìåòàáî-

ëèòû, âíîñÿùèå íàèáîëüøèé âêëàä â ðàçíèöó ìå-

òàáîëè÷åñêèõ ïðîôèëåé ïðè ðàçëè÷íîé äëèòåëü-

íîñòè ñâåòîâîãî äíÿ. Òàêèì îáðàçîì, â äàííîé

ðàáîòå áûëà ïîêàçàíà âîçìîæíîñòü ðàçëè÷àòü

ôèçèîëîãè÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ ðàñòåíèÿ íà îñíîâå

ýêñïðåññ-àíàëèçà, ïðè÷åì â òîì ñëó÷àå, êîãäà ìå-

òîä ãëàâíûõ êîìïîíåíò è êëàñòåðèçàöèÿ íå ïî-

çâîëÿëè óâèäåòü êàêîé-ëèáî «ïîëåçíîé» ñòðóêòó-

ðû äàííûõ.

Åùå îäèí ïîïóëÿðíûé ìåòîä êëàññèôèêàöèè

îáúåêòîâ — ìåòîä îïîðíûõ âåêòîðîâ (SVM, Sup-

port Vector Machine) [88]. Ïðèíöèï SVM ñîñòîèò

â ðàçãðàíè÷åíèè ìíîãîìåðíîãî ïðèçíàêîâîãî

ïðîñòðàíñòâà (âåêòîð äàííûõ îáúåêòà ðàññìàòðè-

âàåòñÿ êàê òî÷êà â n-ìåðíîì ïðîñòðàíñòâå) íà îá-

ëàñòè, ñîîòâåòñòâóþùèå îòäåëüíûì êëàññàì. Ïî-

ñëå ïîñòðîåíèÿ ìîäåëè ïî îáó÷àþùåé âûáîðêå
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àëãîðèòì ïðîâåðÿåò, â êàêîé îáëàñòè ïðîñòðàíñò-

âà îêàçûâàåòñÿ íîâûé íåèçâåñòíûé îáúåêò, è íà

îñíîâàíèè ýòîãî ïðèïèñûâàåò åìó êëàññ.

SVM èñïîëüçîâàëè â ðàáîòå [89] äëÿ èäåíòè-

ôèêàöèè 30 ýêñòðàêòîâ øåñòè ñîðòîâ ÷àÿ (ïî

ïÿòü îáðàçöîâ êàæäîãî ñîðòà). Îòëè÷èòåëüíîé

îñîáåííîñòüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èñïîëüçî-

âàíèå ÂÝÆÕ-ÓÔ àíàëèçà äëÿ ïîëó÷åíèÿ âûáîð-

êè õèìè÷åñêèõ äàííûõ. Äàííûìè äëÿ êëàññèôè-

êàöèè ñëóæèëà õðîìàòîãðàììà íà äëèíå âîëíû

280 íì ïîñëå ïðèìåíåíèÿ ðàçëè÷íûõ àëãîðèòìîâ

âûðàâíèâàíèÿ è ñãëàæèâàíèÿ. Ïðèìåíåíèå PCA

ïîçâîëèëî àâòîðàì óâèäåòü ÿâíûå ðàçëè÷èÿ â õè-

ìè÷åñêîì ñîñòàâå, ïîçâîëÿþùèå îòëè÷èòü êàæ-

äûé ñîðò ÷àÿ. Òåì íå ìåíåå âåëè÷èíà ýòèõ ðàçëè-

÷èé îêàçàëàñü íåäîñòàòî÷íîé äëÿ íàäåæíîãî ðå-

øåíèÿ ïîñòàâëåííîé çàäà÷è. Ïîñëå ïðèìåíåíèÿ

SVM ïðàâèëüíîñòü èäåíòèôèêàöèè ïî íåêîòî-

ðûì ñîðòàì ñîñòàâèëà íå áîëåå 80 %. Ëó÷øå âñå-

ãî ïîêàçàë ñåáÿ àëãîðèòì RF, ïðè èñïîëüçîâàíèè

êîòîðîãî ïðàâèëüíîñòü èäåíòèôèêàöèé âñåõ ñîð-

òîâ áûëà ìàêñèìàëüíîé.

Áîëåå ýôôåêòèâíî èñïîëüçîâàòü SVM óäà-

ëîñü ïðè èññëåäîâàíèè õðîìàòîãðàôè÷åñêèõ ïðî-

ôèëåé òðåõ âèäîâ êîðíåé ðîäà Curcuma ìåòîäà-

ìè îäíîìåðíîé è äâóìåðíîé ãàçîâîé õðîìàòîãðà-

ôèè, à òàêæå ÂÝÆÕ [90]. Â ñëó÷àå îäíîìåðíîé

õðîìàòîãðàôèè SVM ïîêàçàë âûñîêóþ ïðåäñêà-

çàòåëüíóþ ýôôåêòèâíîñòü (95 % íà òåñòîâûõ âû-

áîðêàõ), òîãäà êàê â ñëó÷àå äâóìåðíîé ãàçîâîé

õðîìàòîãðàôèè åãî ýôôåêòèâíîñòü ñîñòàâèëà ìå-

íåå 80 %. Ïðè èñïîëüçîâàíèè îáúåäèíåííûõ äàí-

íûõ ÃÕ è ÂÝÆÕ SVM ïîêàçàë 100 %-íóþ ïðà-

âèëüíîñòü ïðåäñêàçàíèÿ íà òåñòîâîé âûáîðêå.

Äàííàÿ ðàáîòà èëëþñòðèðóåò âîçìîæíîñòü ñî-

çäàíèÿ âûñîêîýôôåêòèâíîãî àëãîðèòìà ïðè îáú-

åäèíåíèè äàííûõ ðàçëè÷íûõ ìåòîäîâ àíàëèçà,

ñîäåðæàùèõ êîìïëåìåíòàðíóþ õèìè÷åñêóþ èí-

ôîðìàöèþ, äàæå åñëè èíäèâèäóàëüíàÿ ýôôåê-

òèâíîñòü êàæäîãî èç ìåòîäîâ íå î÷åíü âûñîêà.

Èíòåðåñíî îòìåòèòü ðàáîòó [56] ïî äèñêðèìè-

íàöèè òðåõ ñîðòîâ Panax ginseng íà îñíîâå ñïåê-

òðîôîòîìåðèè è ÁÈÊ-ñïåêòðîñêîïèè (376 –

1025 íì). Íà ïåðâîì ýòàïå PCA ïðèìåíÿëè äëÿ

ïîíèæåíèÿ ðàçìåðíîñòè äàííûõ, ïîñëå ÷åãî

ñòðîèëè êëàññèôèêàòîð íà îñíîâå SVM. Íà âû-

áîðêå ðàçìåðîì 78 îáðàçöîâ àâòîðàì óäàëîñü ïî-

ëó÷èòü 100 %-íóþ ïðàâèëüíîñòü èäåíòèôèêàöèè.

Ñ âûñîêîé ýôôåêòèâíîñòüþ SVM è PLS-DA èñ-

ïîëüçîâàëè òàêæå äëÿ âèäîâîé è ãåîãðàôè÷åñêîé

äèñêðèìèíàöèè ãðèáîâ ñåìåéñòâà Boletaceae,

êîìáèíèðóÿ äàííûå ñïåêòðîôîòîìåðèè è ÁÈÊ-

ñïåêòðîñêîïèè [91]. Ñ ïðèìåíåíèåì íåðàçðó-

øàþùåãî àíàëèçà (ÁÈÊ-ñïåêòðîñêîïèÿ) è LDA

áûëà ðàçðàáîòàíà ýêñïðåññíàÿ ìåòîäèêà äèôôå-

ðåíöèàöèè ïëîäîâ ïîäâèäîâ Euterpe oleracea

[92]. Ïðàâèëüíîñòü èäåíòèôèêàöèè ñîñòàâèëà

93,2 % íà òåñòîâîé âûáîðêå. Åùå îäèí ïîïóëÿð-

íûé â õåìîìåòðè÷åñêîì àíàëèçå ìåòîä — SIMCA

(Soft Independent Modeling of Class Analogy) [93],

êîòîðûé ÿâëÿåòñÿ ïðÿìûì ïðîäîëæåíèåì PCA è

èñïîëüçóåò íîâîå ëèíåéíîå ïðîñòðàíñòâî, ïîëó-

÷åííîå ïîñëå ïðîåêöèè èñõîäíûõ äàííûõ. Â ýòîì

ëèíåéíîì ïðîñòðàíñòâå îïðåäåëÿþòñÿ ãðàíèöû,

â êîòîðûõ íàèáîëåå âûñîêà âåðîÿòíîñòü îáíàðó-

æèòü îáðàçåö êàêîãî-ëèáî êëàññà. Îñîáåííîñòüþ

äàííîãî ìåòîäà ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî íåèçâåñòíûé îá-

ðàçåö ìîæåò áûòü ðàçìå÷åí êëàññèôèêàòîðîì íà

îñíîâå SIMCA êàê ïðèíàäëåæàùèé îäíîâðåìåí-

íî íåñêîëüêèì êëàññàì. Ìåòîä SIMCA âåñüìà ïî-

ïóëÿðåí â õåìîìåòðèêå è øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ

äëÿ ðåøåíèÿ ðàçëè÷íûõ çàäà÷ [94].

Òàê, íàïðèìåð, SIMCA èñïîëüçîâàëè äëÿ

êëàññèôèêàöèè 140 îáðàçöîâ Lonicera japonica,

ñîáðàííûõ â ñåìè ðàçíûõ ïðîâèíöèÿõ Êèòàÿ

[95]. Äëÿ âñåõ îáðàçöîâ áûëè ïîëó÷åíû ÁÈÊ-

ñïåêòðû â äèàïàçîíå 10 000 – 4000 ñì–1 ñ øàãîì

4 ñì–1 (1500 òî÷åê). Ïîñòðîåííûé íà îñíîâå

SIMCA êëàññèôèêàòîð îáëàäàë 100 %-íîé òî÷-

íîñòüþ ïðåäñêàçàíèé â ïðåäåëàõ òåñòîâîé âûáîð-

êè. Â ðàáîòå [96] SIMCA ñîâìåñòíî ñ ÓÔ-ñïåêòðî-

ñêîïèåé èñïîëüçîâàëè äëÿ âèäîâîé äèñêðèìèíà-

öèè 50 îáðàçöîâ ðîäà Thymus. Èñïîëüçîâàëè

SIMCA è PLS-DA äàííûõ ñïåêòðîñêîïèè íà-

ðóøåííîãî ïîëíîãî âíóòðåííåãî îòðàæåíèÿ äëÿ

îïðåäåëåíèÿ ïÿòè âèäîâ ëåêàðñòâåííûõ ðàñòå-

íèé â ïîðîøêàõ [97].

Èíòåðåñíî îòìåòèòü òàêæå èñïîëüçîâàíèå

íåñòàíäàðòíûõ ìàòåìàòè÷åñêèõ ìåòîäîâ. Â ðàáî-

òå [98] ïðèìåíèëè òåìïåðàòóðíî-îãðàíè÷åííûå

ñåòè êàñêàäíûõ êîððåëÿöèé (TCCCNs, Tempera-

ture-Constrained Cascade Correlation Networks)

äëÿ ðåøåíèÿ áèíàðíîé çàäà÷è êëàññèôèêàöèè â

àíàëèçå îáðàçöîâ ðàñòåíèé ðîäà Rheum ìåòîäîì

ÁÈÊ-ñïåêòðîñêîïèè. Èç 52 îáðàçöîâ 25 îòíîñè-

ëèñü ê âèäàì, ïðèçíàâàåìûì ôàðìàêîïååé Êèòàÿ

êàê îôèöèàëüíûå, è 27 — ê «íåîôèöèàëüíûì»

âèäàì. Íåñìîòðÿ íà ñëîæíîñòü çàäà÷è äèôôåðåí-

öèàöèè ãðóïï âèäîâ, ìåòîä TCCCNs ïîçâîëèë äî-

áèòüñÿ 100 %-é ïðàâèëüíîñòè èäåíòèôèêàöèè íà

òåñòîâîé âûáîðêå, îáîéäÿ ïðè ýòîì ìåòîä èñêóñ-

ñòâåííûõ íåéðîííûõ ñåòåé ñ îáðàòíûì ðàñïðî-

ñòðàíåíèåì îøèáêè.

Îòíîñèòåëüíî ðåäêî â èññëåäîâàíèÿõ ïðèìå-

íÿþò ìåòîä k-áëèæàéøèõ ñîñåäåé (k-NN, k-Near-

est Neighbors) [99], êîòîðûé îòíîñèòñÿ ê îäíèì

èç íàèáîëåå ïðîñòûõ ìåòîäîâ îáó÷åíèÿ ñ ó÷èòå-

ëåì. Ìåòîä k-NN íå âêëþ÷àåò íèêàêîé ïðåäâàðè-

òåëüíîé îïòèìèçàöèè ìîäåëè ïî îáó÷àþùåé âû-

áîðêå, âñå ðàñ÷åòû ïðîâîäÿòñÿ óæå íà ýòàïå êëàñ-

ñèôèêàöèè íåèçâåñòíûõ îáúåêòîâ. Ðàññ÷èòûâà-

åòñÿ ðàññòîÿíèå îò íåèçâåñòíîãî îáúåêòà (âåêòî-
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ðà äàííûõ) äî âñåõ îáúåêòîâ âûáîðêè, è êëàññ

îáúåêòà îïðåäåëÿåòñÿ ãîëîñîâàíèåì k-áëèæàé-

øèõ ñîñåäåé. Â ðàáîòå [100] íà îñíîâå äàííûõ

òîíêîñëîéíîé õðîìàòîãðàôèè (ÒÑÕ) è ÂÝÆÕ-ÓÔ

ïðîâîäèëè êëàññèôèêàöèþ 31 íåèçâåñòíîãî îá-

ðàçöà ëåêàðñòâåííîãî ïðåïàðàòà èç êîðíåé ðàñ-

òåíèé ðîäà Bupleurum. Òîëüêî äâà âèäà äàííîãî

ðîäà îäîáðåíû â ôàðìàêîïåå Êèòàÿ äëÿ èçãîòîâ-

ëåíèÿ ïðåïàðàòà. Ïðè ýòîì ñóùåñòâóåò åùå ïÿòü

áëèçêîðîäñòâåííûõ âèäîâ Bupleurum, êîòîðûå

ïåðèîäè÷åñêè âñòðå÷àþòñÿ â ïîääåëüíûõ ïðåïà-

ðàòàõ. Íà îñíîâå ðàçìå÷åííîé âûáîðêè èç 33 îá-

ðàçöîâ ñåðòèôèöèðîâàííûõ ïðåïàðàòîâ èç-çà

çíà÷èòåëüíûõ äèñïåðñèé âåëè÷èí ïðîáåãà âå-

ùåñòâ â ñëó÷àå ÒÑÕ k-NN ïîêàçàë áîëåå âûñîêóþ

ïðàâèëüíîñòü ïî ñðàâíåíèþ ñ BP-ANN: 100 %

ïðîòèâ 88 %. Â ñëó÷àå ÂÝÆÕ-ÓÔ îáà ìåòîäà

ïîêàçàëè 100 %-þ ïðàâèëüíîñòü èäåíòèôèêàöèè.

Ñ âûñîêîé ýôôåêòèâíîñòüþ ìåòîä k-NN ïðèìå-

íèëè äëÿ äèñêðèìèíàöèè ãåîãðàôè÷åñêîãî ïðî-

èñõîæäåíèÿ 128 îáðàçöîâ Marsdenia tenacissima

íà îñíîâå äàííûõ ÈÊ-ñïåêòðîñêîïèè [101]. Êàíî-

íè÷åñêèé äèñêðèìèíàíòíûé àíàëèç ïðèìåíÿëè

äëÿ êëàññèôèêàöèè îáðàçöîâ Mentha pulegium

ïî ïðèçíàêó ìåñòà ïðîèçðàñòàíèÿ íà îñíîâå ÈÊ-

ñïåêòðîñêîïèè â äèàïàçîíå 4000 – 400 ñì–1 [102].

Ïðàâèëüíîñòü èäåíòèôèêàöèè ñîñòàâèëà 90 % íà

òåñòîâîé âûáîðêå.

Îñòàåòñÿ íå äî êîíöà ÿñíûì âîïðîñ êîððåêò-

íîé ïðåäîáðàáîòêè õåìîìåòðè÷åñêèõ äàííûõ, òàê

êàê ýòî ìîæåò ïðèâîäèòü ê íåâûñîêîé ýôôåêòèâ-

íîñòè êîíå÷íûõ àëãîðèòìîâ [103]. Èíòåðåñíûì

øàãîì â äàííîì íàïðàâëåíèè ìîæíî ñ÷èòàòü ðà-

áîòó [104], ãäå àâòîðû èññëåäîâàëè ðàçëè÷íûå

âàðèàíòû îáðàáîòêè ÈÊ-äàííûõ íà ïðèìåðå 12

âèäîâ ëåêàðñòâåííûõ ðàñòåíèé — 60 îáðàçöîâ

øåñòè âèäîâ ðîäà Hypericum è 40 îáðàçöîâ øåñ-

òè âèäîâ ðîäà Epilobium. Â èòîãå áûëî ïîêàçàíî,

÷òî êà÷åñòâî êëàññèôèêàöèè ìîæåò êîëåáàòüñÿ â

ïðåäåëàõ áîëåå ÷åì 20 %. Òàêîå ðàçëè÷èå ìîæåò

îïðåäåëÿòü ãðàíèöó ìåæäó ýôôåêòèâíûì è íå-

ïðèãîäíûì àëãîðèòìàìè.

Ðåãðåññèîííûå ìåòîäû

Ðåãðåññèÿ îòíîñèòñÿ ê êàòåãîðèè íàèáîëåå

÷àñòî èñïîëüçóåìûõ â õèìè÷åñêîì àíàëèçå ìåòî-

äîâ ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ, òàê êàê ïîñòðîåíèå

ãðàäóèðîâî÷íîé çàâèñèìîñòè ìåòîäîì âíåøíåãî

ñòàíäàðòà îáû÷íî ïðîâîäÿò ñ èñïîëüçîâàíèåì

ðåãðåññèè ïî ìåòîäó íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ.

Îäíàêî èñïîëüçîâàíèå ïðÿìûõ ãðàäóèðîâî÷íûõ

çàâèñèìîñòåé ìàëîïðèìåíèìî ê ÈÊ-ñïåêòðîñêî-

ïèè ñëîæíûõ îáðàçöîâ ââèäó îòñóòñòâèÿ «÷èñòî-

ãî» ñèãíàëà îïðåäåëÿåìîãî ñîåäèíåíèÿ. Íàèáîëåå

÷àñòî â äàííîì êëàññå çàäà÷ ïðèìåíÿþò ìíîæåñò-

âåííóþ ðåãðåññèþ íà îñíîâå ìåòîäà PLS.

Òàê, â ðàáîòå [102] ïðîâîäèëè ÈÊ-ñïåêòðî-

ñêîïè÷åñêîå îïðåäåëåíèå ïóëåãîíà â ýôèðíîì

ìàñëå Mentha pulegium ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà

PLS. Ðåçóëüòàòû îïðåäåëåíèÿ â èññëåäîâàííîì

äèàïàçîíå 157 – 860 ìã/ë îêàçàëèñü ñòàòèñòè÷å-

ñêè íåðàçëè÷èìû ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè

ìåòîäîì ãàçîâîé õðîìàòîãðàôèè. Ïðÿìîå îïðå-

äåëåíèå âàëîâîãî ñîäåðæàíèÿ ýôèðíûõ ìàñåë è

îñíîâíûõ äåéñòâóþùèõ âåùåñòâ (á-òóéîí è â-

òóéîí) â Salvia officinalis ïðîâîäèëè â ðàáîòå

[105]. Ìåòîä îñíîâàí íà PLS è íå òðåáîâàë íèêà-

êîé ïðîáîïîäãîòîâêè, êðîìå âûñóøèâàíèÿ ëèñòü-

åâ, à äëèòåëüíîñòü àíàëèçà ñîñòàâèëà íå áîëåå

5 ìèí, òîãäà êàê ðóòèííûé àíàëèç ìåòîäîì

ÃÕ-ÌÑ ñ äåðèâàòèçàöèåé çàíèìàåò íåñêîëüêî ÷à-

ñîâ. Áîëåå íåîáû÷íûé âàðèàíò èñïîëüçîâàíèÿ

ðåãðåññèè íà îñíîâå PLS îïèñàí â ðàáîòå [65].

Ðåãðåññèþ ïðèìåíÿëè äëÿ óñòàíîâëåíèÿ çàâèñè-

ìîñòè ìåæäó äàííûìè ßÌÐ 1H àíàëèçà è ðåçóëü-

òàòàìè îöåíêè êà÷åñòâà ïðåïàðàòà ýêñïåðòà-

ìè-áîòàíèêàìè (òàê íàçûâàåìûé ñåíñîðíûé ìå-

òîä îïðåäåëåíèÿ êà÷åñòâà). ßÌÐ-ñïåêòð ïðåïàðà-

òà â îáëàñòè ä 0,78 – 4,35 ì.ä. èñïîëüçîâàëè äëÿ

óñòàíîâëåíèÿ ïðèíàäëåæíîñòè îáðàçöà ê îäíîé

èç ïÿòè êàòåãîðèé êà÷åñòâà. Êðîññ-âàëèäàöèîí-

íûé êîýôôèöèåíò ðåãðåññèè Q2 (àíàëîã øèðîêî

èñïîëüçóåìîãî R2 äëÿ ñëó÷àÿ êðîññ-âàëèäàöèè)

ñîñòàâèë 0,984, ÷òî ãîâîðèò î âûñîêîé ïðåäñêàçà-

òåëüíîé ñïîñîáíîñòè äàííîé ìîäåëè. Â ðàáîòå

[106] ìåòîä íåçàâèñèìûõ êîìïîíåíò (ICA, Inde-

pendent Component Analysis) [107] èñïîëüçîâàëè

äëÿ îïðåäåëåíèÿ óðîâíåé ñîäåðæàíèÿ ãåíòèî-

ïèêðîçèäà è ñâåðòèàìàðèíà â ëåêàðñòâåííîì

ðàñòåíèè âèäà Gentiana scabra. Íà îñíîâå ïðîèç-

âîäíûõ ÁÈÊ-ñïåêòðîâ àâòîðàì óäàëîñü ïîëó÷èòü

êîýôôèöèåíòû êîððåëÿöèè 0,85 è 0,95 ñîîòâåò-

ñòâåííî. Àâòîðàì ðàáîòû [95] óäàëîñü ïîëó÷èòü

óñòîé÷èâûé (ïåðåíîñèìûé íà ðàçíûå ÈÊ-ñïåê-

òðîìåòðû) àëãîðèòì äëÿ ïîëóêîëè÷åñòâåííîé

îöåíêè ñîäåðæàíèÿ øåñòè îñíîâíûõ àêòèâíûõ

êîìïîíåíòîâ ëåêàðñòâåííîãî ðàñòåíèÿ Lonicera

japonica. Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì PLS ðåãðåññèþ

èñïîëüçîâàëè â ðàáîòå [33] äëÿ îïðåäåëåíèÿ âà-

ëîâîãî ñîäåðæàíèÿ àëêàëîèäîâ â Cortex phello-

dendri ìåòîäîì ÁÈÊ-ñïåêòðîñêîïèè. Áîëåå ìàñ-

øòàáíîå èññëåäîâàíèå áûëî ïðîâåäåíî â ðàáîòå

[108], ãäå èñïîëüçîâàëè ÁÈÊ-ñïåêòðîñêîïèþ è

ÂÝÆÕ-ÓÔ äëÿ àíàëèçà îáðàçöîâ 16 âèäîâ ëåêàð-

ñòâåííûõ ðàñòåíèé, ïðîèçðàñòàþùèõ â Âåíãðèè.

PLS ðåãðåññèþ èñïîëüçîâàëè äëÿ ïðîâåðêè âîç-

ìîæíîñòè îïðåäåëåíèÿ âàëîâîãî ñîäåðæàíèÿ ôå-

íîëüíûõ ñîåäèíåíèé, àìèíîêèñëîò è óãëåâîäîâ

ïî äàííûì ÁÈÊ-ñïåêòðîñêîïèè.
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Òàêèì îáðàçîì, ïðîöåññ âíåäðåíèÿ ïðåïàðà-

òîâ ñëîæíîãî ñîñòàâà â ïðàêòèêó ñîâðåìåííîé

ôàðìàêîëîãèè áóäåò íåóêëîííî âåñòè êî âñå áî-

ëåå øèðîêîìó ïðèìåíåíèþ ìåòîäîâ ìàøèííîãî

îáó÷åíèÿ ïðè ðåøåíèè çàäà÷ êîíòðîëÿ êà÷åñòâà.

Ïðîâåäåíèå êîëè÷åñòâåííîãî àíàëèçà äëÿ îïðå-

äåëåíèÿ êàæäîãî öåëåâîãî ñîåäèíåíèÿ áóäåò

äîïîëíÿòüñÿ íîâûìè ãèáðèäíûìè ïîäõîäàìè,

îñíîâàííûìè íà îáðàáîòêå «ñûðûõ» õèìè÷åñêèõ

äàííûõ ìåòîäàìè ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ. Äàííàÿ

òåíäåíöèÿ â àíàëèòè÷åñêîé õèìèè ñâÿçàíà ñ ðàç-

âèòèåì è ðàñøèðåíèåì ïðèìåíåíèÿ àíàëèòè-

÷åñêèõ ìåòîäîâ ñ ïîëó÷åíèåì áîëüøèõ îáúåìîâ

äàííûõ (ìàññ-ñïåêòðîìåòðèÿ âûñîêîãî ðàçðåøå-

íèÿ, ßÌÐ-ñïåêòðîñêîïèÿ è ò.ä.), äëÿ àíàëèçà

ñëîæíûõ îáúåêòîâ ïðèðîäíîãî è òåõíîãåííîãî

ïðîèñõîæäåíèÿ (îáðàçöû áèîëîãè÷åñêèõ òêàíåé,

ñòî÷íûõ âîä, ïðîäóêòû ïèòàíèÿ è ò.ï.).

Ìåòîäû ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ ïîçâîëÿþò íà-

õîäèòü â äàííûõ áîëüøîãî îáúåìà èíôîðìàöèþ,

ñïîñîáíóþ ïîìî÷ü îòâåòèòü íà ðàçëè÷íûå âîïðî-

ñû: íàïðèìåð, ðàçëè÷èòü ñîñòîÿíèÿ ÷èñòûé ïðî-

äóêò/ïðîäóêò ñ ïðèìåñüþ, àóòåíòè÷íûé ïðî-

äóêò/ïîääåëêà, êà÷åñòâåííîå/íåêà÷åñòâåííîå

ñûðüå è ò.ï. Òàêîé ïîñòåïåííûé ïåðåõîä áóäåò

ïðîäîëæàòüñÿ åùå ìíîãèå ãîäû. Äàëüíåéøèå èñ-

ñëåäîâàíèÿ â ýòîé îáëàñòè è íàêàïëèâàåìûé

îïûò ïðèìåíåíèÿ ïîçâîëÿò ñêàçàòü, íàñêîëüêî

íàäåæíîé àëüòåðíàòèâîé ïîäîáíûå ïîäõîäû ñòà-

íóò ïî îòíîøåíèþ ê êëàññè÷åñêîé ìåòîäîëîãèè

õèìè÷åñêîãî àíàëèçà.

Ñîâìåùåíèå àíàëèòè÷åñêîé õèìèè ñ ìàøèí-

íûì îáó÷åíèåì òðåáóåò ïëîòíîãî ñîòðóäíè÷åñòâà

ñïåöèàëèñòîâ-õèìèêîâ ñî ñïåöèàëèñòàìè ïî ìà-

øèííîìó îáó÷åíèþ, òàê êàê ýôôåêòèâíûå è êîð-

ðåêòíûå ðåøåíèÿ ìîãóò áûòü íàéäåíû òîëüêî

ñ ïîíèìàíèåì ïðèíöèïèàëüíîé ñòðóêòóðû è îñî-

áåííîñòåé îáðàáàòûâàåìûõ äàííûõ. Ñõåìà èñ-

ñëåäîâàíèé çà ïîñëåäíèå 15 ëåò ïðàêòè÷åñêè íå

ïðåòåðïåëà çíà÷èìûõ èçìåíåíèé. Â áîëüøèíñòâå

ñëó÷àåâ àâòîðàì óäàåòñÿ ñîáðàòü î÷åíü îãðàíè-

÷åííóþ âûáîðêó â ïðåäåëàõ íåñêîëüêèõ äåñÿòêîâ

(ðåæå — ñîòåí) îáðàçöîâ, êîòîðûå àíàëèçèðóþò

ìåòîäàìè ßÌÐ, ÈÊ èëè ÂÝÆÕ-ÌÑ/ÓÔ. Ïîëó-

÷àåìóþ âûáîðêó äàííûõ äàëåå ïîäâåðãàþò

PCA/HCA, íà îñíîâå ÷åãî äåëàþò âûâîäû î ñõîä-

ñòâàõ èëè ðàçëè÷èÿõ èìåþùèõñÿ ãðóïï ëèáî

î ïåðñïåêòèâíîñòè ïðåäëîæåííîé ìåòîäîëîãèè

äëÿ îñóùåñòâëåíèÿ ðóòèííîãî êîíòðîëÿ êà÷åñòâà

ïðåïàðàòîâ ðàññìîòðåííûõ ðàñòåíèé. Âî ìíîãèõ

ñëó÷àÿõ àâòîðû íàïðÿìóþ èñïîëüçóþò êàêîé-ëè-

áî èç ìåòîäîâ îáó÷åíèÿ ñ ó÷èòåëåì (÷àùå âñåãî,

ýòî âàðèàíò ëèíåéíîãî DA èëè PLS-DA) äëÿ ïî-

ñòðîåíèÿ êëàññèôèêàöèîííîãî èëè ðåãðåññèîí-

íîãî àëãîðèòìà. Íåñìîòðÿ íà áîëüøîé îïûò, íà-

êîïëåííûé íàó÷íûì ñîîáùåñòâîì â äàííîé îá-

ëàñòè, ïðàêòè÷åñêîå ïðèìåíåíèå ïîäîáíûõ

ïîäõîäîâ ïîêà íå ïîëó÷èëî ðàñïðîñòðàíåíèÿ.

Ïðåïàðàòû ëåêàðñòâåííûõ ðàñòåíèé â áîëüøèí-

ñòâå ñòðàí ìèðà ïî-ïðåæíåìó íå ïîäâåðãàþòñÿ

ïðàêòè÷åñêè íèêàêîìó àíàëèòè÷åñêîìó êîíòðî-

ëþ. Ïîìèìî íåáîëüøîãî ðàçìåðà âûáîðîê, åùå

îäíîé ïðîáëåìîé ÿâëÿåòñÿ îòñóòñòâèå ïðàêòèêè ó

àâòîðîâ èññëåäîâàíèé âûêëàäûâàòü â îòêðûòûé

äîñòóï ïåðâè÷íûå äàííûå, ïîëó÷åííûå

íåïîñðåäñòâåííî ïîñëå ôèçèêî-õèìè÷åñêîãî àíà-

ëèçà. Òàêàÿ ñèòóàöèÿ çíà÷èòåëüíî îñëîæíÿåò

ñðàâíåíèå ðàçëè÷íûõ ïîäõîäîâ è àãðåãèðîâàíèå

äàííûõ äëÿ áîëåå ìàñøòàáíûõ èññëåäîâàíèé. Íà

ñåãîäíÿøíèé äåíü ÿâíî íàçðåëà íåîáõîäèìîñòü

ñîçäàíèÿ ãëîáàëüíîãî ïðîåêòà ïî ñòàíäàðòèçà-

öèè è ñáîðó àíàëèòè÷åñêèõ äàííûõ â îáëàñòè

àíàëèçà ëåêàðñòâåííûõ ðàñòåíèé.
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