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ХИМИЧЕСКОМ АНАЛИЗЕ 
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Современный качественный анализ трактуется как процедура 

классификации объектов по их химическим, физико-химическим и другим 
характеристикам [1, 2]. Алгоритмы классификации «с обучением» 
(дискриминантный анализ, метод опорных векторов, формальное независимое 
моделирование аналогий классов) применяют обучающий набор образцов с 
известной классовой принадлежностью (обучающую выборку) для выработки 
классификационных правил. Алгоритмы классификации «без обучения» (метод 
k-средних, кластерный анализ) не используют обучающую выборку, но 
требуют a priori задавать число классов. Таким образом, для реализации 
классификационных алгоритмов как «с обучением», так и «без обучения» 
необходимой информацией является число классов. 

В работе программно реализован алгоритм кластеризации без априорной 
информации о числе классов и без наличия обучающей выборки на основе 
объединения сети Кохонена «без обучения» и вероятностной сети «с 
обучением». Роль сети Кохонена заключалась в предварительной 
кластеризации данных с целью определении числа классов и формирования 
обучающей выборки для вероятностной сети; роль вероятностной сети – в 
получении устойчивой классификации данных. Правильность полученных 
классификаций оценивали с помощью процедуры перекрестной проверки 
достоверности – кросс-валидации. 

Предложенная процедура была апробирована при классификации 
образцов цветков ириса (известный тестовый набор для испытания алгоритмов 
классификации и кластерного анализа), образцов итальянских вин (также 
популярный набор для тестирования алгоритмов классификации), а также 
модельных данных, обладающих сложной структурой. 

Показано, что реализованная в работе процедура кластеризации является 
эффективной альтернативой известным методам кластеризации. 

 
Авторы выражают признательность проф. Ю. В. Холину за помощь в 

подготовке тезисов и выполнении работы. 
 

[1] Vlasov Yu., Legin A., Rudnitskaya A., Di Natale C., D’Amico A. Pure Appl. 
Chem. 2005. 77(11). P. 1965. 
[2] Milman B. L. Trends Anal. Chem. 2005. 24(6). P. 493. 

 


	 НОВЫЙ ПОДХОД К КЛАСТЕРИЗАЦИИ ДАННЫХ В КАЧЕСТВЕННОМ ХИМИЧЕСКОМ АНАЛИЗЕ 

