
Министерство образования и науки Российской Федерации 

ФЕДЕРАЛЬНОЕ ГОСУДАРСТВЕННОЕ БЮДЖЕТНОЕ 

ОБРАЗОВАТЕЛЬНОЕ УЧРЕЖДЕНИЕ ВЫСШЕГО ОБРАЗОВАНИЯ 

«САРАТОВСКИЙ НАЦИОНАЛЬНЫЙ ИССЛЕДОВАТЕЛЬСКИЙ 

ГОСУДАРСТВЕННЫЙ УНИВЕРСИТЕТ 

ИМЕНИ Н.Г. ЧЕРНЫШЕВСКОГО» 

 

Кафедра физики полупроводников 

 

 

Методы машинного обучения для анализа данных спектроскопии 

комбинационного рассеяния света 

 

 
АВТОРЕФЕРАТ МАГИСТЕРСКОЙ РАБОТЫ 

 

 

Студента 2 курса 202 группы 

направления 11.04.04 «Электроника и наноэлектроника» 

факультета нано- и биомедицинских технологий 

Рябова Евгения Александровича 

 

 

Научный руководитель 

Доцент кафедры 

инноватики на базе АО 

«НЕФТЕМАШ»-САПКОН, 

к.ф.-м.н. 

   

 

Д.Н. Браташов 

должность, уч. степень, уч. звание  подпись, дата  инициалы, фамилия 

 

Зав. кафедрой 

профессор, д.ф.-.м.н.    А.И. Михайлов 

должность, уч. степень, уч. звание  подпись, дата  инициалы, фамилия 

 

 

 

Саратов 2017 



2 
 

ВВЕДЕНИИ 

Спектроскопия комбинационного рассеяния (КР) - один из важнейших 

методов молекулярной спектроскопии, в основе которого лежит явление 

комбинационного рассеяния света [1]. Этот метод имеет ряд преимуществ по 

сравнению с другими методами. Он является неразрушающим, отличается 

простой пробоподготовкой, не требует специальных условий для 

детектирования спектра.  

В результате анализа изображения микроскопии КР получается массив 

из большого числа спектров. В этих спектрах могут присутствовать шумы, 

разные значения интенсивности, постоянный фон, случайные выбросы и т.д.. 

Перед анализом спектров необходимо устранить артефакты их получения. В 

результате должны получиться чистые спектры. При этом остается еще одна 

проблема: большое количество спектров. Для решения этой проблемы можно 

объединить схожие спектры в группу (кластер) и в результате для каждой 

группы находиться средний спектр. Эту задачу можно решить с помощью 

кластеризации (машинного обучения без учителя). 

После этого можно распознавать спектры. Для распознавания спектра 

необходимо отнести его к одному из классов, присутствующих в базе 

данных. Это может быть сделано одним из методов классификации 

(машинного обучения с учителем) на основе обучения на примерах. 

Формулируется цель работы, которая состоит в разработке системы 

хранения спектров комбинационного рассеяния света с поиском похожих 

спектров. 

Для достижения поставленной цели необходимо решить следующие 

задачи: 
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1. Провести литературный обзор по методам спектроскопии 

комбинационного рассеяния, методов классификации и кластеризации 

данных (машинного обучения); 

2. Сформулировать математическое описание критериев сравнения 

различных спектров КР и алгоритмов их преобразования; 

3. Создать базу данных спектров КР; 

4. Выбрать алгоритм классификации для распознавания спектров и 

подобрать его параметры; 

5. Выбрать алгоритм кластеризации работы с данными микроскопии. 

Положение, выносимое на защиту  

Для распознавания спектров комбинационного рассеяния света с 

помощью метода машины опорных векторов наилучший результат дает 

использование линейного ядра, параметра допустимой ошибки 50, 

предварительного нормирования спектров и генерации векторов признаков 

на основе метода главных компонент с количеством компонент, равным 50. 

Структура магистерской работы состоит из введения, теоретической 

части, практической части, заключения, списка литературы (26 источников). 

Общая характеристика работы 

Во введении обосновывается тема, объясняется актуальность данной 

тематики, формулируется цель работы, состоит в разработке системы 

хранения спектров комбинационного рассеяния света с поиском похожих 

спектров. 

В теоретической части проводится литературный обзор по методам 

спектроскопии комбинационного рассеяния, методов классификации и 

кластеризации данных (машинного обучения). Рассматриваются 2 модели 

КР: классическая модель КР и квантовая модель КР. В классической модели 

КР в веществе индуцируется дипольный момент при прохождении световой 
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(электромагнитной) волны за счет смещения электронов в поле волны от 

положения равновесия. Относительная интенсивность стоксовой и 

антистоксовой составляющей спектра КР, предсказываемая как отношение                  

[(𝑤 − 𝑤0) ∕ (𝑤 + 𝑤0)]
4, не согласуется с экспериментальными данными. Для 

правильного определения отношения интенсивностей стоксовой и 

антистоксовой составляющей спектра КР рассмотрена квантовая модель КР, 

в которой процесс состоит из двух связанных между собой актов - 

поглощения первичного фотона с энергией ℎ𝜈, и испускания фотона с 

энергией ℎ𝜈′. В условиях теплового равновесия заселенность колебательных 

подуровней подчиняется распределению Больцмана, таким образом 

заселенность на более высоких уровнях уменьшается по экспоненциальному 

закону. Следовательно, на первом колебательном подуровне заселенность 

будет гораздо меньше, чем на нулевом, что приводит к гораздо меньшей 

интенсивности антистоксовых линий в спектре КР по сравнению с 

интенсивностью стоксовых линий. 

 Рассмотрены разновидности комбинационного рассеяния света: 

резонансное, вынужденное, гигантское.  

Рассмотрены приборы для регистрации КР. В качестве источника 

монохроматического света рассмотрен принцип работы лазера. Для 

регистрации спектра в спектрометре рассмотрена ПЗС-матрица. 

Перед анализом спектров КР нужно убрать паразитные элементы, для 

этого были рассмотрены алгоритмы предобработки спектров.  

Спектр математически можно рассматривать как вектор в N-мерном 

пространстве. Размерность определяется количеством значений в диапазоне 

спектра. Каждая ось в N-мерном пространстве отвечает за один элемент в 

векторе.  
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Для уменьшения размерности векторов с минимальной потерей 

информации, то есть извлечения только полезной информации, применяют 

метод главных компонент (PCA, principal component analysis). Суть PCA 

состоит в вычислении ковариационной матрицы для уменьшения 

избыточности данных и максимизации дисперсии.  

Для того чтобы сравнить два спектра между собой, нужно вычислить 

расстояние между ними. Для вычисления расстояния между двумя объектами 

применяются различные меры сходства (меры подобия), называемые также 

метриками или функциями расстояний. Существует множество функций 

расстояний, вот лишь основные из них: 

1. Евклидово расстояние 

Наиболее распространенная функция расстояния. Представляет собой 

геометрическим расстоянием в многомерном пространстве. Это расстояние 

находится следующим образом: 

 

2. Картирование по спектральному углу (SAM, Spectral Angle Mapper) 

Для сравнения используется угол между векторами. Поскольку SAM 

выдает результат сравнения как синус угла между векторами, результат 

сравнения меняется от 0 до 1 [15]. SAM находится по формуле: 

𝑝(𝑥, 𝑥′) = 𝑐𝑜𝑠−1

(

 
∑ 𝑥𝑖𝑥′𝑖
𝑛
𝑖

√(∑ 𝑥𝑖
2𝑛

𝑖 )(∑ 𝑥′𝑖
2
)𝑛

𝑖 )

  

Для распознавания спектров был рассмотрен классификатор «машина 

опорных векторов» (support vector machine, SVM). Рассмотрен SVM для 

случая «неперекрывающихся» классов, для случая «перекрывающихся» 

классов, применение ядер и многоклассовый классификатор. 
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Для анализа данных микроскопии были рассмотрены алгоритмы k-

means, k-medians, DBSCAN. 

В практической части были представлены результаты работы 

распознавания спектров КР и кластеризация. 

Использована база данных (БД) спектров КР минералов из проекта 

RRUFF [24]. Исходная БД проекта состоит из 5168 спектров КР. 

Для обучения SVM исходная БД была разбита на две выборки. Первая 

выборка, которая служит для обучения SVM, состоящая из 3497 спектров КР, 

является обучающейся выборкой. Вторая часть БД служит для проверки 

точности распознавания спектров алгоритмом SVM, состоит из 1671 

спектров КР и названа тестовой выборкой.   

Для реализации SVM и PCA использовался язык программирования 

Python и библиотека Scikit-learn [25]. Был создан модуль распознавания 

спектров КР для пакета свободного программного обеспечения анализа 

данных микроскопии Gwyddion [26].  

Для всех спектров КР в БД был выбран диапазон ν от 600 см-1 до 1600 

см-1 с шагом 1 см-1. В дальнейшем данные нормировались, и использовался 

PCA для уменьшения избыточности данных. 

Для обучения SVM использовались параметры C = 50, использовался 

PCA с количеством компонент равным 50 и параметром whiten = {False, 

True}. Точность распознавания SVM при whiten = False равно 0,5376, а при 

whiten = True равно 0,55502. 

Для пакета свободного программного обеспечения анализа данных 

микроскопии Gwyddion созданы модули кластеризации объемных данных 

используя алгоритмы K-means и K-medians. Модули K-means и K-medians 

написаны на Си с использованием библиотек Glib и Gwyddion [26]. 
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Выбор K-means связан с простотой реализации и быстротой работы. 

Модуль K-medians подобен K-means, но средний спектр считается через 

медиану. Для проверки модулей был выбран образец таблетки цитрамона-П, 

который был исследован на микроскопе Renishaw Invia, при возбуждении 

лазером с длиной волны 785 нм и мощностью 5 мВт в режиме Streamline, 

180x120 точек данных, что требовало порядка 1 часа для сбора данных. 

Для данного образца изменение метрики не дало заметных различий в 

результате работы модулей k-means и k-medians.  

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

В работе описываются использование методов спектроскопии 

комбинационного рассеяния света и методов машинного обучения для 

анализа спектров комбинационного рассеяния. 

В теоретической части был проведен анализ литературы, таким 

образом были рассмотрены: 

1. классическая и квантовая модель КР; 

2. регистрация спектров КР; 

3. предобработка спектров КР; 

4. классификация на основе модели – «машина опорных векторов»; 

5. кластеризация – к-средних, к-срединных, DBSCAN. 

В практической части были созданы программы для анализа спектров 

комбинационного рассеяния света применяя методы машинного обучения: 

1. для ознакомления с работой алгоритма SVM была написана программа 

на языке программирования C++; 

2. для ПО Gwyddion был написан модуль распознавания спектров КР с 

использованием SVM, с использованием скриптового языка Python и 
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библиотеки Scikit-learn; 

3. была исследована работа модуля распознавания спектров КР с 

использованием базы данных спектров КР минералов из проекта RRUFF, 

которая была разбита на обучающую выборку и на тестовую выборку; 

4. для ПО Gwyddion были написаны модули k-means и k-medians, с 

использованием языка программирования Си и библиотеки Glib; 

5. разница между этими метриками не дала заметных различий в 

результате работы модулей.  
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