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Ìàññ-ñïåêòðîìåòðèÿ - ðàñïðîñòðàíåííûé ìåòîä èçó÷åíèÿ

õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà âåùåñòâ.

Òåõíîëîãèÿ ÌÀËÄÈ (ìàòðè÷íî-àêòèâíàÿ ëàçåðíàÿ

äåñîðáöèÿ/èîíèçàöèÿ) - îòíîñèòåëüíî íîâûé ìåòîä ÈÌÑ

(èçîáðàæàþùåé ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè).

Ïðèìåíÿåòñÿ â áèîõèìè÷åñêîì àíàëèçå òêàíåé, ïîèñêå

áèîìàðêåðîâ, ôàðìàöåâòèêå, áàêòåðèîëîãèè.
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Â êàæäîé òî÷êå îáðàçöà èçìåðÿþòñÿ èíòåíñèâíîñòè

íàáëþäåíèÿ ÷àñòèö ñ ðàçëè÷íûìè m
z .

Íàáîð çíà÷åíèé m
z - îáùèé äëÿ âñåõ òî÷åê.

Äâîéñòâåííîñòü ïðåäñòàâëåíèÿ äàííûõ íà âûõîäå
ÌÀËÄÈ-ñïåêòðîìåòðà:

Êàê îäíî ìíîãîêàíàëüíîå èçîáðàæåíèå;

Êàê íàáîð îäíîêàíàëüíûõ m
z -èçîáðàæåíèé.
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Ðàíåå ðåøåííûå çàäà÷è â äàííîé îáëàñòè:

Çàäà÷à ñåãìåíòàöèè äàííûõ ÈÌÑ;

Çàäà÷à êëàñòåðèçàöèÿ m
z -èçîáðàæåíèé ïî

ïðîñòðàíñòâåííîé ïîõîæåñòè.

Çàäà÷à áèêëàñòåðèçàöèè:

ñãðóïïèðîâàòü â íåñêîëüêî áëîêîâ (áèêëàñòåðîâ)

îäíîâðåìåííî è òî÷êè, è m
z -çíà÷åíèÿ òàê, ÷òîáû

âíóòðè êàæäîãî áëîêà èíòåíñèâíîñòè åãî m
z -çíà÷åíèé

áûëè ìàêñèìàëüíû.

Íåîáõîäèìî òàêæå ó÷åñòü ïðîñòðàíñòâåííóþ áëèçîñòü

òî÷åê.
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Áûëè ðàçðàáîòàíû 2 ðàçëè÷íûõ ìåòîäà ðåøåíèÿ çàäà÷è.

Ðåàëèçàöèÿ ìåòîäîâ âûïîëíåíà â ñèñòåìå MATLAB è íà

ÿçûêå C++.

Ìåòîäû èñïûòûâàëèñü íà ðåçóëüòàòàõ èçìåðåíèÿ

MALDI-TOF ñïåêòðîìåòðîì Bruker Daltonik GmbH

ïëîñêîãî ñðåçà êîðîíàðíîãî îòäåëà ìîçãà êðûñû.

Äàííûå: 3045 çíà÷åíèé èíòåíñèâíîñòåé (â èíòåðâàëå ìàññ

÷àñòèö 2.5-10 êÄà) äëÿ êàæäîé èç 20185 òî÷åê îáðàçöà.
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Ñòðîèòñÿ íåîðèåíòèðîâàííûé âçâåøåííûé ãðàô:

Âåðøèíàì ãðàôà ñîîòâåòñòâóþò òî÷êè è m
z -çíà÷åíèÿ.

Êàæäîé âåðøèíå i ñîïîñòàâëÿåòñÿ íåîòðèöàòåëüíûé âåñ

weight(i) ≥ 0.

Ðåáðàìè ñîåäèíÿþòñÿ òî÷êè è ñïåêòðû, à òàêæå íåêîòîðûå

òî÷êè ìåæäó ñîáîé.

Âåñ eij êàæäîãî ðåáðà ìåæäó òî÷êîé è m
z -çíà÷åíèåì -

èçìåðåííàÿ èíòåíñèâíîñòü íàáëþäåíèÿ äàííîãî m
z â

äàííîé òî÷êå.

Öåëü - íàéòè �õîðîøåå� ðàçáèåíèå âåðøèí íà 2 (ïîêà)

áëîêà, ìèíèìèçèðóþùåå íåêîòîðóþ ìåðó êà÷åñòâà.
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Ìåðà êà÷åñòâà ðàçáèåíèÿ âåðøèí íà 2 áëîêà, V1 è V2 -

áàëàíñèðîâàííûé ðàçðåç:

balanced_cut(V1,V2) =
cut(V1,V2)∑
v∈V1 weight(v)

+
cut(V1,V2)∑
v∈V2 weight(v)

Íàéòè òî÷íîå ðåøåíèå, ìèíèìèçèðóþùåå

áàëàíñèðîâàííûé ðàçðåç - NP-òðóäíàÿ çàäà÷à.

Èùåì ïðèáëèæåííîå ðåøåíèå - îíî äîñòèãàåòñÿ ïóòåì

ðåøåíèÿ sçàäà÷è:

min
q 6=0

qTLq

qTWq
, qTWe = 0, ei = 1 ∀i ,

ãäå L - ìàòðèöà, ïîñòðîåííàÿ ïî âåñàì ðåáåð, W -

ìàòðèöà, ïîñòðîåííàÿ ïî âåñàì âåðøèí.
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Äîêàçàíî, ÷òî ñòàöèîíàðíûå òî÷êè âûðàæåíèÿ qTLq
qTWq

ïðè

óñëîâèÿõ qTWe = 0, Le = 0, eT e = 1 - ñîáñòâåííûå

âåêòîðû zi , i ≥ 2 çàäà÷è Lz = λWz .

^ ñîáñòâåííûå âåêòîðû, ñîîòâåòñòâóþùèå íàèìåíüøèì

ñîáñòâåííûì ÷èñëàì(êðîìå âåêòîðà e).

Êàæäûé òàêîé ñîáñòâåííûé âåêòîð ïîçâîëÿåò íàõîäèòü

ðàçáèåíèå âåðøèí íà 2 áëîêà, îòâå÷àþùåå ìàëîìó

çíà÷åíèþ áàëàíñèðîâàííîãî ðàçðåçà.

Äëÿ ðàçáèåíèÿ íà N áëîêîâ - áåðåì r ≥ dlog2(N)e
ñîáñòâåííûõ âåêòîðîâ z2, z3, ..zr+1, ðàññìàòðèâàåì èõ

êîîðäèíàòû äëÿ êàæäîé âåðøèíû êàê òî÷êó â Rr ;

àëãîðèòìîì Ê-ñðåäíèõ ãðóïïèðóåì òî÷êè â N áèêëàñòåðîâ.
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Îñòàâëÿåì ãðàô äâóäîëüíûì(ðåáðà òîëüêî ìåæäó òî÷êàìè

è m
z -çíà÷åíèÿìè) - êàðòèíà áèêëàñòåðèçàöèè áóäåò

èñêàæåííîé.

Ïðè÷èíû - øóì è íåòî÷íîñòè â èñõîäíûõ äàííûõ,

ïîãðåøíîñòü ïðèáëèæåíííîãî ðåøåíèÿ.
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Äîïîëíèì ãðàô G ðåáðàìè eij , ñâÿçûâàþùèìè

ïðîñòðàíñòâåííî áëèçêèå òî÷êè i è j ãðàôà ñ ïîõîæèìè

ñïåêòðàìè:

eij =
max_weight ∗ similarity(i , j)

dist(i , j)degree

∣∣∣∣
dist(i ,j)<d

weight(i)i∈Spectors =
∑
j

M ‘
ij

weight(i)i∈Points =
∑

j :j∈Pixels,
dist(i ,j)≤d

similarity(i ,j)<r

M ‘
ij +

∑
j :j∈Spectors

M ‘
ij
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similarity(i , j) - �ãðóáàÿ� ìåðà ïîõîæåñòè ñïåêòðîâ äâóõ

òî÷åê.

dist(i , j) - ðàññòîÿíèå ìåæäó òî÷êàìè.

Ðåçóëüòàò äëÿ 8 è 9 áèêëàñòåðîâ:
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Îñíîâàí íà ãðàôè÷åñêîé âåðîÿòíîñòíîé ìîäåëè

LDA(Latent Dirichlet Allocation).

Ðàíåå ïðèìåíÿëàñü äëÿ àíàëèçà òåêñòîâ.

Åñòü �òåìû�(áèêëàñòåðû), èõ ÷èñëî ôèêñèðîâàíî.

�Äîêóìåíòû�(òî÷êè) - íåóïîðÿäî÷åííûé íàáîð �ñëîâ�(ÿðêèå
m
z â òî÷êå).

Äîêóìåíò - ñìåñü �òåì�. �Òåìà� - ðàñïðåäåëåíèå íà

�ñëîâàõ�.
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LDA îïèñûâàåò âåðîÿòíîñòíûé ïðîöåññ ïîðîæäåíèÿ

äîêóìåíòîâ íåçàâèñèìî ñëîâî çà ñëîâîì.

Ñîâìåñòíàÿ ðàñïðåäåëåíèå ñëó÷àéíûõ ïåðåìåííûõ,

îòâå÷àþùèõ ïàðàìåòðàì ìîäåëè:

Pr({znd }, {wnd }, {θd }, {βk }|α, η) =

=

K∏
k=1

Pr(βk |ν)

D∏
d=1

Pr(θd |α)
N∏

n=1

Pr(znd |θd)Pr(wnd |β, znd)

{θd } - ðàñïðåäåëåíèÿ íà òåìàõ äëÿ êàæäîãî äîêóìåíòà,

{znd } - íîìåð òåìû äëÿ ñëîâà, èç êîòîðîé îíî ïîðîæäàåòñÿ,

{wnd } - ñëîâà,

β - ðàñïðåäåëåíèÿ íà ñëîâàõ äëÿ êàæäîé òåìû.
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LDA çàäàåò ñîâìåñòíîå ðàñïðåäåëåíèå íà íàáëþäàåìûõ

{wnd } è ñêðûòûõ {θd }, {βk }, {znd }.

Çàäà÷à âûâîäà - íàéòè ìàêñèìàëüíîå àïîñòåðèîðíîå

ðàñïðåäåëåíèå ñêðûòûõ ïåðåìåííûõ ïðè óñëîâèè

íàáëþäàåìûõ:

β∗, θ∗, z∗ = arg max
β,θ,z

Pr(β, θ, z |w .α, η)

Çàäà÷à âûâîäà - îáðàòíàÿ ïî îòíîøåíèþ ê ïîðîæäåíèþ

äîêóìåíòîâ.

Ñåìïëèðîâàíèå ïî Ãèááñó - ïðèáëèæåííûé àëãîðèòì

âûâîäà.
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Óñðåäíÿåì ñïåêòðû êàæäîé òî÷êè ïî ñîñåäÿì - âíîñèì

êîððåëÿöèþ ìåæäó áëèçêèìè òî÷êàìè.

Ïðèìåíÿåì àëãîðèòì âûâîäà LDA íà äîêóìåíòàõ-òî÷êàõ,

ñëîâàõ-ÿðêèõ m
z . Òåìû � áèêëàñòåðû. Ïîëó÷àåì

îïòèìàëüíûå ðàñïðåäåëåíèÿ {θ∗d }, {β
∗
k }

Ïî {β∗k } ñòðîèì ðàñïðåäåëåíèÿ {γ∗n} ñëîâ ïî áèêëàñòåðàì

èç òåîðåìû Áàéåñà.

Òî÷êàì è m
z ïðèñâàèâàåì íîìåð áèêëàñòåðà, èìåþùèé

íàèáîëüøóþ âåðîÿòíîñòü â {θ∗d } è {γ∗n} ñîîòâåòñòâåííî.
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Ïðîñòðàíñòâåííàÿ ÷àñòü áèêëàñòåðèçàöèè ñ ïðèìåíåíèåì

LDA. Ñëåâà - áåç óñðåäíåíèÿ ñïåêòðîâ ïî ñîñåäÿì, ñïðàâà -

ñ óñðåäíåíèåì:
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Ïðåäëîæåíî 2 ðàçíîïëàíîâûõ ìåòîäà ðåøåíèÿ çàäà÷è

áèêëàñòåðèçàöèè äàííûõ ÈÌÑ.

Çàäà÷à áèêëàñòåðèçàöèè äàííûõ ñ ó÷åòîì

ïðîñòðàíñòâåííîé áëèçîñòè òî÷åê äî òîãî íå ñòàâèëàñü,

ñóùåñòâóþùèå ìåòîäû â äàííîé ñèòóàöèè íåïðèìåíèìû.

Ïðåäëîæåííûå ìåòîäû äàþò ñõîæèå ðåçóëüòàòû, êàæäûé

èìååò ñâîè ïëþñû è ìèíóñû.
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Ñïàñèáî çà âíèìàíèå!


