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Аннотация. В экспериментах по когерентной рентгеновской
дифракционной микроскопии около 1% получаемых дифракционных
изображений содержат вклад от одиночной частицы и подходят
для восстановления структуры, остальные изображения содержат
вклад от нескольких частиц или капель раствора. Требуется провести
классификацию, чтобы выделить изображения одиночных частиц. Для
классификации дифракционных изображений разработан метод на основе
корреляционных коэффициентов, который был успешно применен для
экспериментальных изображений вируса PBCV-1 и бактериофага Т4.
В данной статье рассмотрена задача классификации дифракционных
изображений соответствующих семи видам биологических частиц с
разными типами симметрий. Результаты подтверждают применимость
метода на основе корреляционных коэффициентов для классификации
дифракционных изображений в соответствии с типом исходных частиц.
Также в работе исследовано влияние типов симметрии частиц и размера
обучающего набора на точность классификации.
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ВВЕДЕНИЕ

Èçó÷åíèå ñòðóêòóðû áèîëîãè÷åñêèõ ÷àñòèö, òàêèõ êàê áåëêè èëè âèðóñû,
íåîáõîäèìî äëÿ ïîíèìàíèÿ ìåõàíèçìîâ èõ ðàáîòû. Ìíîãèå äîñòèæåíèÿ â áèîëîãèè è
õèìèè îñíîâàíû íà îïðåäåëåíèè àòîìíîé ñòðóêòóðû òàêèõ ÷àñòèö. Èñïîëüçîâàíèå
ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ îòêðûâàåò øèðîêèå âîçìîæíîñòè äëÿ èññëåäîâàíèé
ñòðóêòóðû ñ íàíîìåòðîâûì ðàçðåøåíèåì, òàê êàê îíî îõâàòûâàåò äèàïàçîí
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БОБКОВ и др.

äëèí âîëí îò äåñÿòêîâ íàíîìåòðîâ äî íåñêîëüêèõ àíãñòðåì, ÷òî ïîçâîëÿåò
äîñòè÷ü ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàçðåøåíèÿ äî íåñêîëüêèõ àíãñòðåì ïðè îïðåäåëåíèè
ñòðóêòóðû. Äèàïàçîí ýíåðãèé ôîòîíîâ ïîçâîëÿåò èçó÷àòü è èäåíòèôèöèðîâàòü
âñå õèìè÷åñêèå ýëåìåíòû. Ðàííåå ðàçâèòèå ìåòîäîâ ðåíòãåíîâñêîé ìèêðîñêîïèè
îïèñàíî â íåñêîëüêèõ ðàáîòàõ [1, 2, 3, 4, 5]. Äî ïîÿâëåíèÿ ëàçåðîâ íà
ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíàõ, â ðåíòãåíîâñêîé ìèêðîñêîïèè èñïîëüçîâàëîñü Áðýããîâñêîå
ðàññåÿíèå íà êðèñòàëëè÷åñêèõ ñòðóêòóðàõ êîòîðîå ïîçâîëèëî çíà÷èòåëüíî ïîâûñèòü
èíòåíñèâíîñòü èçîáðàæåíèé è óìåíüøèòü òðåáîâàíèÿ ê èñòî÷íèêàì èçëó÷åíèÿ [6].

Ïðè èçó÷åíèè áåëêîâ è âèðóñîâ íåâîçìîæíî èñïîëüçîâàòü Áðýããîâñêîå ðàññåÿíèå,
òàê êàê áîëüøèíñòâî òàêèõ ÷àñòèö íå êðèñòàëëèçóþòñÿ. Íåîáõîäèìî ïîâûøàòü
èíòåíñèâíîñòü ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ, íî âûñîêàÿ èíòåíñèâíîñòü ïðèâîäèò ê
óâåëè÷åíèþ ïîâðåæäåíèé îáðàçöîâ è îãðàíè÷èâàåò ïîëó÷àåìîå ðàçðåøåíèå. Ñíà÷àëà
óíè÷òîæàþòñÿ ìåëêèå äåòàëè ñòðóêòóðû [7]. Ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîëó÷åíà ñâÿçü
ðàçìåðà îñîáåííîñòåé â ñòðóêòóðå è äîçû èçëó÷åíèÿ, êîòîðàÿ ïðèâîäèò ê èõ
óíè÷òîæåíèþ [8]. Äëÿ ðåøåíèÿ îïèñàííûõ ïðîáëåì ðàçðàáîòàí íîâûé ìåòîä �
êîãåðåíòíàÿ ðåíòãåíîâñêàÿ äèôðàêöèîííàÿ ìèêðîñêîïèÿ (CXDI) [9, 10]. Ñòðóêòóðà
îïðåäåëÿåòñÿ íà îñíîâå íåïðåðûâíîé äèôðàêöèîííîé êàðòèíû îòäåëüíûõ ÷àñòèö.
Íîâûé ìåòîä ïîòåíöèàëüíî ïîçâîëÿåò èçó÷àòü ñòðóêòóðó áèîëîãè÷åñêèõ ÷àñòèö ñ
ñóáíàíîìåòðîâûì ðàçðåøåíèåì [11, 12, 13, 14].

Äëÿ êîãåðåíòíîé ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêöèîííîé ìèêðîñêîïèè òðåáóåòñÿ
èçëó÷åíèå ñ âûñîêîé ñòåïåíüþ êîãåðåíòíîñòè, ïîýòîìó ðåíòãåíîâñêèé èñòî÷íèê
äîëæåí îáëàäàòü ñâîéñòâàìè ëàçåðà. Äëèíà êîãåðåíòíîñòè ïàäàþùåãî èçëó÷åíèÿ
äîëæíà ïðåâûøàòü ðàçìåðû îáðàçöà [15, 16, 17, 18]. Çà ñ÷åò ñâåðõêîðîòêîé
äëèòåëüíîñòè èìïóëüñîâ, àòîìû íå óñïåâàþò ñìåñòèòüñÿ ïîä äåéñòâèåì
èçëó÷åíèÿ çà âðåìÿ èìïóëüñà è ïîëó÷àåìîå äèôðàêöèîííîå èçîáðàæåíèå íå
ñîäåðæèò íåãàòèâíîãî âëèÿíèÿ ïîâðåæäåíèé. Ýòîò ïðèíöèï ïîëó÷èë íàçâàíèå
äèôðàêöèÿ-äî-ðàçðóøåíèÿ [11, 12, 19]. Òðåáóåìûå õàðàêòåðèñòèêè êîãåðåíòíîñòè
è äëèòåëüíîñòè èçëó÷åíèÿ, â ñî÷åòàíèè ñ âûñîêîé èíòåíñèâíîñòüþ, äîñòèãàþòñÿ
òîëüêî ïðè èñïîëüçîâàíèè ëàçåðîâ íà ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíàõ (FEL). Èçëó÷åíèå
ñîñòîèò èç îòäåëüíûõ èìïóëüñîâ, ðàçäåëåííûõ ôèêñèðîâàííûìè ïðîìåæóòêàìè
âðåìåíè. Äëèòåëüíîñòü èìïóëüñîâ ñîñòàâëÿåò îò 10 äî 100 ôåìòîñåêóíä. Äåòåêòîð
ðàáîòàåò ñèíõðîííî ñ èñòî÷íèêîì èçëó÷åíèÿ è ðåãèñòðèðóåò äèôðàêöèîííûå
èçîáðàæåíèÿ äëÿ êàæäîãî îòäåëüíîãî èìïóëüñà. Äåòåêòîð ñîñòîèò èç íåñêîëüêèõ
ïàíåëåé, â öåíòðå íàõîäèòñÿ çàçîð äëÿ ïðîõîæäåíèÿ ïðÿìîãî ëó÷à, ÷òî ïîçâîëÿåò
èçáåæàòü ðàçðóøåíèÿ äåòåêòîðà.

Äëÿ èçó÷åíèÿ ñòðóêòóðû áèîëîãè÷åñêèõ ÷àñòèö ñ ïîìîùüþ êîãåðåíòíîé
ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêöèîííîé ìèêðîñêîïèè ýêçåìïëÿðû âîñïðîèçâîäèìîé
áèîëîãè÷åñêîé ÷àñòèöû ââîäÿòñÿ â ëó÷ ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ âûñîêîé èíòåíñèâíîñòè
è ñîáèðàåòñÿ äèôðàêöèîííàÿ êàðòèíà íà äåòåêòîðå â äàëüíåì ïîëå. Äèôðàêöèîííûå
èçîáðàæåíèÿ îòäåëüíûõ ýêçåìïëÿðîâ ÷àñòèöû â íåèçâåñòíîé îðèåíòàöèè
îáúåäèíÿþòñÿ â òðåõìåðíîå ðàñïðåäåëåíèå èíòåíñèâíîñòè â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå,
ïî êîòîðîìó âîññòàíàâëèâàåòñÿ ñòðóêòóðà ÷àñòèö.

Â ýêñïåðèìåíòàõ ïî êîãåðåíòíîé ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêöèîííîé ìèêðîñêîïèè
íå èñïîëüçóþòñÿ îïòè÷åñêèå ýëåìåíòû ìåæäó îáðàçöîì è äåòåêòîðîì, ÷òî
çíà÷èòåëüíî óïðîùàåò ïðîâåäåíèå ýêñïåðèìåíòîâ, íî óñëîæíÿåò ïðîöåäóðó àíàëèçà
äàííûõ. Äèôðàêöèîííûå èçîáðàæåíèÿ ñîäåðæàò èíôîðìàöèþ îá àìïëèòóäå
ðàññåÿííîãî èçëó÷åíèÿ, èíôîðìàöèÿ î ñòðóêòóðå âîññòàíàâëèâàåòñÿ ñ ïîìîùüþ
ïðåîáðàçîâàíèÿ Ôóðüå, íî íóæíî îïðåäåëèòü ôàçû ðàññåÿííîãî èçëó÷åíèÿ. Åñëè
äèôðàêöèîííîå èçîáðàæåíèå èìååò äîñòàòî÷íîå ðàçðåøåíèå è èçâåñòíû ðàçìåðû
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îáðàçöà, èíôîðìàöèÿ î ôàçå ìîæåò áûòü âîññòàíîâëåíà íà îñíîâå èíôîðìàöèè îá
àìïëèòóäå [20], äëÿ ýòîãî èñïîëüçóþòñÿ èòåðàöèîííûå àëãîðèòìû [21, 22, 23, 24].

Ïîëó÷àåìîå ðàçðåøåíèå ñòðóêòóðû çàâèñèò îò èíòåíñèâíîñòè äèôðàêöèîííîãî
èçîáðàæåíèÿ. Èíòåíñèâíîñòü, êàê ôóíêöèÿ ìîäóëÿ âåêòîðà ïåðåäà÷è èìïóëüñà 𝑞,
èìååò çàâèñèìîñòü 𝐼(𝑞) ∼ 𝑞−𝑘, ãäå 𝑘 ëåæèò â äèàïàçîíå îò 3 äî 4 â çàâèñèìîñòè
îò òèïà èñõîäíîé ÷àñòèöû [25, 26, 27]. Çíà÷åíèå 𝑞 ïðîïîðöèîíàëüíî ðàññòîÿíèþ îò
öåíòðà äèôðàêöèîííîé êàðòèíû. Ðàçðåøåíèå îïðåäåëÿåòñÿ ìàêñèìàëüíûì 𝑞, ïðè
êîòîðîì óðîâåíü ñèãíàëà ïðåâûøàåò óðîâåíü øóìà. Äëÿ ïîâûøåíèÿ ðàçðåøåíèÿ íà
îäèí ïîðÿäîê íåîáõîäèìî óâåëè÷èòü èíòåíñèâíîñòü èçëó÷åíèÿ îò òðåõ äî ÷åòûðåõ
ïîðÿäêîâ. Âïåðâûå òåõíèêà êîãåðåíòíîé ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêöèîííîé ìèêðîñêîïèè
áûëà óñïåøíî ïðèìåíåíà äëÿ èññëåäîâàíèÿ áèîëîãè÷åñêèõ ÷àñòèö â ýêñïåðèìåíòå
ïî èçó÷åíèþ ñòðóêòóðû áàêòåðèè êèøå÷íîé ïàëî÷êè (E. coli) [28]. Â äàííîì
ýêñïåðèìåíòå áûëî äîñòèãíóòî ðàçðåøåíèå 30 íì ïðè èñïîëüçîâàíèè êðàñèòåëåé.
Ýêñïåðèìåíòû áåç èñïîëüçîâàíèÿ êðàñèòåëåé áûëè ïðîâåäåíû äëÿ äðîææåâûõ
êëåòîê [29], ìûøèíîãî âèðóñà ãåðïåñà [30] è õðîìîñîìû ÷åëîâåêà [31].

Êîãåðåíòíàÿ äèôðàêöèîííàÿ ìèêðîñêîïèÿ èìååò òðè îñíîâíûõ îñîáåííîñòè.
Âî-ïåðâûõ, áëàãîäàðÿ áîëüøîé ãëóáèíå ïðîíèêíîâåíèÿ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé,
âîçìîæíà âèçóàëèçàöèÿ áèîëîãè÷åñêèõ êëåòîê öåëèêîì áåç ðàçðåçàíèÿ íà ñëîè.
Âî-âòîðûõ, êîãåðåíòíàÿ äèôðàêöèîííàÿ ìèêðîñêîïèÿ ÷óâñòâèòåëüíà ê ôàçîâîìó
êîíòðàñòó èç-çà èçìåíåíèÿ ïëîòíîñòè áèîëîãè÷åñêèõ ÷àñòèö, ÷òî ïîçâîëÿåò
âîññòàíàâëèâàòü ñòðóêòóðó êëåòêè ñî âñåìè âíóòðåííèìè ýëåìåíòàìè íà îñíîâå
èõ åñòåñòâåííîãî êîíòðàñòà. Íàêîíåö, â ñèñòåìå íå èñïîëüçóþòñÿ îïòè÷åñêèå
ýëåìåíòû, ïîýòîìó òåîðåòè÷åñêèé ïðåäåë ïîëó÷àåìîãî ðàçðåøåíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ
óãëîâûìè ðàçìåðàìè óïðóãî ðàññåÿííîãî èçëó÷åíèÿ. Êîãåðåíòíàÿ ðåíòãåíîâñêàÿ
äèôðàêöèîííàÿ ìèêðîñêîïèÿ èìååò ìàêñèìàëüíóþ ýôôåêòèâíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ
ôîòîíîâ äëÿ ïîëó÷åíèÿ èçîáðàæåíèé [32].

Â òå÷åíèå íåäåëüíîãî ýêñïåðèìåíòà íà XFEL ñîáèðàåòñÿ íåñêîëüêî ìèëëèîíîâ
èçîáðàæåíèé, íî ëèøü îêîëî 1% ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ âîññòàíîâëåíèÿ
ñòðóêòóðû, îñòàëüíûå ñîäåðæàò âêëàä îò íåñêîëüêèõ ÷àñòèö èëè êàïåëü ðàñòâîðà,
îêðóæàþùåãî ÷àñòèöû, òàêèå èçîáðàæåíèÿ íå ïîäõîäÿò äëÿ âîññòàíîâëåíèÿ
ñòðóêòóðû.

Ïîäõîä ê êëàññèôèêàöèè äèôðàêöèîííûõ èçîáðàæåíèé [33] íà îñíîâå
êîððåëÿöèîííûõ êîýôôèöèåíòîâ ïîçâîëÿåò àâòîìàòè÷åñêè âûäåëÿòü ñðåäè ïîëíîãî
íàáîðà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ èçîáðàæåíèÿ îòäåëüíûõ ÷àñòèö, êîòîðûå
ïîäõîäÿò äëÿ âîññòàíîâëåíèÿ ñòðóêòóðû, à òàêæå ïðîâîäèòü êëàññèôèêàöèþ
èçîáðàæåíèé â ñîîòâåòñòâèè ñ òèïîì èñõîäíûõ ÷àñòèö.

Â äàííîé ðàáîòå ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå êëàññèôèêàöèè íàáîðîâ
äèôðàêöèîííûõ èçîáðàæåíèé äëÿ ÷àñòèö ñ ðàçíûìè òèïàìè ñèììåòðèé.
Èññëåäîâàíû îñîáåííîñòè çíà÷åíèé ñïåêòðà êîððåëÿöèîííûõ êîýôôèöèåíòîâ
äëÿ áèîëîãè÷åñêèõ ÷àñòèö ñ ðàçíîé ñèììåòðèåé. ×òîáû ïðîâåñòè êëàññèôèêàöèþ
íóæíî îïðåäåëèòü òèï èñõîäíîé ÷àñòèöû äëÿ ÷àñòè èçîáðàæåíèé âðó÷íóþ íà îñíîâå
äîïîëíèòåëüíîé èíôîðìàöèè. Òàêèå èçîáðàæåíèÿ îáðàçóþò îáó÷àþùèé íàáîð.
Â ðàáîòå îïðåäåëåíû îïòèìàëüíûå ðàçìåðû îáó÷àþùåãî íàáîðà. Èññëåäîâàíà
òî÷íîñòü êëàññèôèêàöèè è äîëÿ êëàññèôèöèðîâàííûõ èçîáðàæåíèé äëÿ íàáîðîâ,
ñîäåðæàùèõ èçîáðàæåíèÿ äâóõ ÷àñòèö ñ ðàçíîé ñèììåòðèåé.

МЕТОД КЛАССИФИКАЦИИ

Êëàññèôèêàöèÿ äèôðàêöèîííûõ èçîáðàæåíèé ïðîâîäèëàñü ñ ïîìîùüþ ìåòîäà
íà îñíîâå êîððåëÿöèîííûõ êîýôôèöèåíòîâ [33]. Äëÿ êàæäîãî èçîáðàæåíèÿ
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îïðåäåëÿåòñÿ ñïåêòð êîððåëÿöèîííûõ êîýôôèöèåíòîâ, êîòîðûé ñîñòàâëÿåò
õàðàêòåðèñòè÷åñêèé âåêòîð èçîáðàæåíèÿ. Íàáîðû âåêòîðîâ àíàëèçèðóþòñÿ
ìåòîäàìè ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ. Èñïîëüçîâàíèå õàðàêòåðèñòè÷åñêîãî âåêòîðà
ïîçâîëÿåò âûäåëèòü ïàðàìåòðû èçîáðàæåíèé, êîòîðûå ñâÿçàíû ñî ñòðóêòóðîé
èñõîäíîé ÷àñòèöû, è íå çàâèñÿò îò äðóãèõ îñîáåííîñòåé ýêñïåðèìåíòà: îðèåíòàöèè
÷àñòèö è èíòåíñèâíîñòè ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ. Íàáîðû õàðàêòåðèñòè÷åñêèõ âåêòîðîâ
êëàññèôèöèðóþòñÿ ñ ïîìîùüþ ìåòîäà îïîðíûõ âåêòîðîâ [34] íà îñíîâå îáó÷àþùåãî
íàáîðà.

Ìåòîä ðàñ÷åòà õàðàêòåðèñòè÷åñêèõ âåêòîðîâ îñíîâàí íà ðåçóëüòàòàõ
òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé [35, 36, 37, 38], êîòîðûå ïîêàçûâàþò ñâÿçü çíà÷åíèé
ñïåêòðà êîððåëÿöèîííûõ êîýôôèöèåíòîâ ñî ñòðóêòóðîé èñõîäíûõ ÷àñòèö âíå
çàâèñèìîñòè îò îðèåíòàöèè.

Íà ïåðâîì øàãå îïðåäåëÿëèñü êîððåëÿöèîííûå êîýôôèöèåíòû ïî ôîðìóëå:

𝐶(𝑞,∆) = ⟨𝐼(𝑞,ϕ) · 𝐼(𝑞,ϕ + ∆)⟩
ϕ
, (1)

ãäå 𝑞 è ϕ ïîëÿðíûå êîîðäèíàòû íà èçîáðàæåíèè, à 𝐼(𝑞,ϕ) - èíòåíñèâíîñòü
äèôðàêöèîííîãî èçîáðàæåíèÿ. Çíà÷åíèÿ 𝐶(𝑞,∆) îïðåäåëÿëèñü âíóòðè äèàïàçîíà
𝑞𝑚𝑖𝑛 ≤ 𝑞 ≤ 𝑞𝑚𝑎𝑥, çíà÷åíèÿ 𝑞𝑚𝑖𝑛 è 𝑞𝑚𝑎𝑥 áûëè ôèêñèðîâàíû äëÿ âñåõ èçîáðàæåíèé.
Çàòåì êîððåëÿöèîííûå êîýôôèöèåíòû óñðåäíÿëèñü è íîðìèðîâàëèñü:

𝐶(∆) = ⟨𝐶(𝑞,∆)⟩𝑞. (2)

𝐶(∆) =
𝐶(∆)

⟨𝐼(𝑞,ϕ)2⟩ϕ,𝑞

=
𝐶(∆)

𝐶(0)
. (3)

Äëÿ ôóíêöèè 𝐶(∆) îïðåäåëÿëñÿ ñïåêòð êîýôôèöèåíòîâ Ôóðüå äëÿ êîñèíóñîâ.

𝐶(∆) = 2
∞∑︁
𝑛=1

𝐶𝑛 cos(𝑛∆), (4a)

𝐶𝑛 =
1

π

∫︁
π

0

𝐶(∆) cos(𝑛∆)𝑑∆, (4b)

Õàðàêòåðèñòè÷åñêèé âåêòîð äëÿ êàæäîãî èçîáðàæåíèÿ îïðåäåëÿëñÿ ñëåäóþùèì
îáðàçîì:

𝐹 = (𝐶1, . . . , 𝐶𝑚), (5)

ãäå 𝑚 = 50.
Íà îñíîâå îáó÷àþùåãî íàáîðà è ìåòîäà îïîðíûõ âåêòîðîâ ñòðîèëàñü

ðàçäåëÿþùàÿ ïîâåðõíîñòü â ïðîñòðàíñòâå õàðàêòåðèñòè÷åñêèõ âåêòîðîâ.
Ðàçäåëÿþùàÿ ïîâåðõíîñòü äåëèò ïðîñòðàíñòâî íà ÷àñòè òàêèì îáðàçîì, ÷òî â
êàæäóþ ÷àñòü ïîïàäàþò ýëåìåíòû òîëüêî îäíîãî òèïà. Åñëè îáó÷àþùèé íàáîð
ñîäåðæèò áîëåå äâóõ òèïîâ ýëåìåíòîâ, èñïîëüçóåòñÿ ñîâîêóïíîñòü íåñêîëüêèõ
ðàçäåëÿþùèõ ïîâåðõíîñòåé, êîòîðûå äåëÿò ïðîñòðàíñòâî íà ÷àñòè ïî êîëè÷åñòâó
òèïîâ â îáó÷àþùåì íàáîðå. Ìåòîä îïîðíûõ âåêòîðîâ ìàêñèìèçèðóåò ðàññòîÿíèå
îò ðàçäåëÿþùåé ïîâåðõíîñòè äî áëèæàéøåãî ýëåìåíòà îáó÷àþùåãî íàáîðà.
Êëàññèôèêàöèÿ ïðîâîäèòñÿ íà îñíîâàíèè ïîëîæåíèÿ õàðàêòåðèñòè÷åñêîãî âåêòîðà
îòíîñèòåëüíî ðàçäåëÿþùåé ïîâåðõíîñòè.

Îáó÷àþùèé íàáîð ôîðìèðîâàëñÿ èç èçîáðàæåíèé ïîëíîãî íàáîðà. Òàê êàê
èñïîëüçîâàëèñü äàííûå, ïîëó÷åííûå ïðè ìîäåëèðîâàíèè, áûë èçâåñòåí òî÷íûé òèï
÷àñòèöû äëÿ êàæäîãî èçîáðàæåíèÿ.

302

Математическая биология и биоинформатика. 2016. V. 11. № 2. doi: 10.17537/2016.11.299



КЛАССИФИКАЦИЯ ДИФРАКЦИОННЫХ ИЗОБРАЖЕНИЙ БИОЛОГИЧЕСКИХ МАКРОМОЛЕКУЛ

ОПИСАНИЕ ИСПОЛЬЗУЕМЫХ ДАННЫХ

Â ñòðóêòóðå áåëêîâ âñòðå÷àþòñÿ 7 òèïîâ ñèììåòðèé. Äëÿ êàæäîãî òèïà áûëà
âûáðàíà ñîîòâåòñòâóþùàÿ ìàêðîìîëåêóëà áåëêà, ñïèñîê ìàêðîìîëåêóë ïðåäñòàâëåí
â òàáëèöå 1.

Таблица 1. Список изучаемых типов симметрии и соответствующих макромолекул

Òèï ñèììåòðèè Íàçâàíèå ñòðóêòóðû Èäåíòèôèêàòîð PDB
Íåò ñèììåòðèè Áåëîê Ãèïïåëÿ � Ëèíäàó 4AJY [39]
Öèêëè÷åñêàÿ Àíòèãåí Á ëèñòåðèè ìîíîöèòîãåííîé 4ACV
Äâóãðàííàÿ Ïðîòåàñîìà-11S 1YA7 [40]
×åòûð¼õãðàííàÿ Áåëîê ãàëîáàêòåðèè ñàëèíàðèóì 1MOG [41]
Âîñüìèãðàííàÿ Ìàëûé áåëîê òåïëîâîãî øîêà 1SHS [42]
Èêîñàýäðàëüíàÿ N363T ìóòàöèÿ êàïñèäà âèðóñà FHV 4FTS
Ñïèðàëüíàÿ Èíîâèðóñ 1IFD [43]

Äëÿ êàæäîé ÷àñòèöû áûë ñìîäåëèðîâàí íàáîð äèôðàêöèîííûõ èçîáðàæåíèé íà
îñíîâå ôàéëîâ ñòðóêòóð áèîëîãè÷åñêèõ ÷àñòèö, êîòîðûå áûëè ïîëó÷åíû èç îòêðûòîé
áàçû äàííûõ RCSB PDB [44]. Ýòà áàçà äàííûõ ñîäåðæèò òðåõìåðíûå ñòðóêòóðû
áåëêîâ, íóêëåèíîâûõ êèñëîò è äðóãèõ áèîëîãè÷åñêèõ êîìïëåêñîâ. Ôàéëû ñòðóêòóð
ñîçäàþòñÿ íà îñíîâå ðåçóëüòàòîâ ýêñïåðèìåíòîâ ïî ðåíòãåíîâñêîé êðèñòàëëîãðàôèè,
ñïåêòðîñêîïèè ÿäåðíîãî ìàãíèòíîãî ðåçîíàíñà è ýëåêòðîííîé ìèêðîñêîïèè.

Ìîäåëèðîâàíèå äèôðàêöèîííûõ èçîáðàæåíèé áûëî ïðîâåäåíî â ïðîãðàììå
SPSIM-CUDA [45]. Ïðîãðàììà ïîçâîëÿåò ìîäåëèðîâàòü äèôðàêöèîííûå
èçîáðàæåíèÿ îòäåëüíûõ ÷àñòèö â ýêñïåðèìåíòàõ ïî êîãåðåíòíîé ðåíòãåíîâñêîé
äèôðàêöèîííîé ìèêðîñêîïèè íà îñíîâå ôàéëîâ ñòðóêòóðû. Äëÿ ðàñ÷åòà
ðàññåÿííîãî èçëó÷åíèÿ èñïîëüçóåòñÿ êèíåìàòè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå. Ïðîãðàììà
SPSIM-CUDA ïðîâîäèò âû÷èñëåíèÿ íà ãðàôè÷åñêèõ ïðîöåññîðàõ, ÷òî ïîâûøàåò
ïðîèçâîäèòåëüíîñòü äî 100 ðàç ïî ñðàâíåíèþ ñ âû÷èñëåíèÿìè íà öåíòðàëüíîì
ïðîöåññîðå.

Ïðè ìîäåëèðîâàíèè èñïîëüçîâàëèñü ñëåäóþùèå ïàðàìåòðû ýêñïåðèìåíòà:
äåòåêòîð ðàçìåðîì 20 × 20 cì2 ñì íàõîäèòñÿ íà ðàññòîÿíèè 10 ñì îò îáðàçöà,
ðàçðåøåíèå èçîáðàæåíèé ñîñòàâëÿåò 1000 × 1000 ïèêñåëåé, ðàçìåð îäíîãî ïèêñåëÿ
ðàâåí 200 × 200 ìêì2, à ðàäèóñ çàãëóøêè ïðÿìîãî ïó÷êà â öåíòðå äåòåêòîðà
ñîñòàâëÿåò 10 ïèêñåëåé. Äëèíà âîëíû ïàäàþùåãî èçëó÷åíèÿ ðàâíà 3 �A. Îðèåíòàöèÿ
÷àñòèöû äëÿ êàæäîãî èçîáðàæåíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ ñëó÷àéíî è îñòàåòñÿ íåèçâåñòíîé.
Äëÿ êàæäîé ÷àñòèöû èç òàáëèöû 1 áûëî ñìîäåëèðîâàíî 1000 äèôðàêöèîííûõ
èçîáðàæåíèé.

2 ОСОБЕННОСТИ ХАРАКТЕРИСТИЧЕСКИХ ВЕКТОРОВ ДЛЯ
ЧАСТИЦ С РАЗНОЙ СИММЕТРИЕЙ

Ðåçóëüòàò êëàññèôèêàöèè íàáîðà èçîáðàæåíèé äëÿ áèîëîãè÷åñêèõ ÷àñòèö ñ
ðàçíîé ñèììåòðèåé îïðåäåëÿåòñÿ ðàçíèöåé çíà÷åíèé õàðàêòåðèñòè÷åñêèõ âåêòîðîâ.
Äëÿ âñåõ äèôðàêöèîííûõ èçîáðàæåíèé áûëè ðàññ÷èòàíû çíà÷åíèÿ êîìïîíåíò
õàðàêòåðèñòè÷åñêîãî âåêòîðà 𝐶𝑛 (4b). Íà ðèñóíêå (ðèñ. 1) ïðåäñòàâëåíû ñðåäíèå
çíà÷åíèÿ êîìïîíåíò äëÿ êàæäîé ÷àñòèöû.

Âèäíî, ÷òî ðàçíûå ÷àñòèöû â ñðåäíåì èìåþò ðàçíûå çíà÷åíèÿ
õàðàêòåðèñòè÷åñêèõ âåêòîðîâ, îäíàêî äèàïàçîíû çíà÷åíèé ïåðåêðûâàþòñÿ, è
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Рис. 1. Средние значения компонент спектра корреляционных коэффициентов для

частиц с разной симметрией. По оси абсцисс отложен номер компоненты спектра,

который соответствует порядку симметрии корреляционных коэффициентов. По оси

ординат отложены значения спектра в условных единицах.

íåâîçìîæíî ïðîâåñòè êëàññèôèêàöèþ íà îñíîâå çíà÷åíèé îäíîé êîìïîíåíòû.
Ñ äðóãîé ñòîðîíû, îòíîøåíèÿ ìåæäó çíà÷åíèÿìè êîìïîíåíò ñîäåðæàò áîëüøå
ðàçëè÷èé ìåæäó ðàçíûìè ÷àñòèöàìè. Òàêèå îòíîøåíèÿ ìîãóò ìåíÿòüñÿ â
çàâèñèìîñòè îò îðèåíòàöèè, íî ïðè àíàëèçå çíà÷åíèé íåñêîëüêèõ êîìïîíåíò
âîçìîæíà êëàññèôèêàöèÿ èçîáðàæåíèé â ñîîòâåòñòâèè è òèïîì èñõîäíîé ÷àñòèöû.

Èçîáðàæåíèé ÷àñòèö ñ ðàçíûìè òèïàìè ñèììåòðèé îáëàäàþò óíèêàëüíûìè
îñîáåííîñòè çíà÷åíèé õàðàêòåðèñòè÷åñêîãî âåêòîðà, êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ ïðè
êëàññèôèêàöèè. Íàïðèìåð, ñðåäíåå çíà÷åíèå êîìïîíåíòû øåñòîãî ïîðÿäêà ïðè
èêîñàýäðàëüíîé ñèììåòðèè çàìåòíî ïðåâîñõîäèò ñîîòâåòñòâóþùèå çíà÷åíèÿ
äëÿ äðóãèõ òèïîâ ñèììåòðèè. Çíà÷åíèå êîìïîíåíòû øåñòîãî ïîðÿäêà äàæå
ïðåâûøàåò êîìïîíåíòû âòîðîãî è ÷åòâ¼ðòîãî ïîðÿäêà, ÷òî íàáëþäàåòñÿ òîëüêî
äëÿ èêîñàýäðàëüíîé ñèììåòðèè. Äèôðàêöèîííûå èçîáðàæåíèÿ ÷àñòèöû ñ
èêîñàýäðàëüíîé ñèììåòðèåé îáëàäàþò ÿðêî âûðàæåííîé óãëîâîé ñèììåòðèåé
øåñòîãî ïîðÿäêà.

Èçîáðàæåíèÿ ÷àñòèö ñ äâóãðàííîé ñèììåòðèåé îáëàäàþò óãëîâîé ñèììåòðèåé
âòîðîãî ïîðÿäêà, ÷òî ïðèâîäèò ê âûñîêèì çíà÷åíèÿì ÷¼òíûõ êîìïîíåíò
õàðàêòåðèñòè÷åñêîãî âåêòîðà. Çíà÷åíèÿ ÷åòíûõ êîìïîíåíò äëÿ ÷àñòèö ñ äâóãðàííîé
ñèììåòðèåé â ñðåäíåì ïðåâûøàþò çíà÷åíèÿ äëÿ äðóãèõ ÷àñòèö íà÷èíàÿ ñ
êîìïîíåíòû âîñüìîãî ïîðÿäêà. Ïîäîáíûå îñîáåííîñòè ïîçâîëÿþò ïðîâîäèòü
êëàññèôèêàöèþ äèôðàêöèîííûõ èçîáðàæåíèé â ñîîòâåòñòâèè ñî ñòðóêòóðîé
èñõîäíûõ ÷àñòèö.

Ñðåäíèå çíà÷åíèÿ õàðàêòåðèñòè÷åñêîãî âåêòîðà äëÿ èçîáðàæåíèé ÷àñòèö
áåç âûðàæåííîé ñèììåòðèè áëèçêè ê ñðåäíèì çíà÷åíèÿì äëÿ ïîëíîãî íàáîðà
èçîáðàæåíèé, è íå îáëàäàþò çàìåòíûìè îñîáåííîñòÿìè.
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ИССЛЕДОВАНИЕ ТОЧНОСТИ КЛАССИФИКАЦИИ

Äëÿ êëàññèôèêàöèè õàðàêòåðèñòè÷åñêèõ âåêòîðîâ èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä îïîðíûõ
âåêòîðîâ, êîòîðûé ñòðîèò ðàçäåëÿþùóþ ïîâåðõíîñòü íà îñíîâå îáó÷àþùåãî íàáîðà.
Îáó÷àþùèé íàáîð äîëæåí ñîäåðæàòü õàðàêòåðèñòè÷åñêèå âåêòîðû èëè èçîáðàæåíèÿ,
äëÿ êîòîðûõ îïðåäåëåí òèï èñõîäíîé ÷àñòèöû íà îñíîâå äîïîëíèòåëüíûõ
çíàíèé. Ïîëó÷åííàÿ ðàçäåëÿþùàÿ ïîâåðõíîñòü èñïîëüçóåòñÿ äëÿ êëàññèôèêàöèè
èçîáðàæåíèé íà îñíîâå çíà÷åíèé õàðàêòåðèñòè÷åñêîãî âåêòîðà. ×åì òî÷íåå
ïîñòðîåíà ðàçäåëÿþùàÿ ïîâåðõíîñòü, òåì âûøå òî÷íîñòü êëàññèôèêàöèè ìåòîäà
â öåëîì, ñ äðóãîé ñòîðîíû, ñîçäàíèå áîëüøîãî îáó÷àþùåãî íàáîðà òðåáóåò
çíà÷èòåëüíûõ ðåñóðñîâ. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ îïòèìàëüíîãî ðàçìåðà îáó÷àþùåãî íàáîðà,
èññëåäîâàíà çàâèñèìîñòü òî÷íîñòè êëàññèôèêàöèè îò ðàçìåðà íàáîðà. Ïîëíûé íàáîð
èçîáðàæåíèé ðàçäåëÿëñÿ íà äâå ÷àñòè ôèêñèðîâàííîãî ðàçìåðà. Ïåðâàÿ ÷àñòü
ñòàíîâèëàñü îáó÷àþùèì íàáîðîì è èñïîëüçîâàëàñü äëÿ ïîñòðîåíèÿ ðàçäåëÿþùåé
ïîâåðõíîñòè, âòîðàÿ ÷àñòü èñïîëüçîâàëàñü äëÿ ïðîâåðêè òî÷íîñòè êëàññèôèêàöèè.
Çàâèñèìîñòü òî÷íîñòè êëàññèôèêàöèè îò ðàçìåðà îáó÷àþùåãî íàáîðà ïðåäñòàâëåíà
íà ðèñóíêå (ðèñ. 2). Äëÿ êàæäîãî ðàçìåðà áûëî ñëó÷àéíî ñîñòàâëåíî 10 îáó÷àþùèõ
íàáîðîâ è îïðåäåëåíî ñðåäíåå çíà÷åíèå òî÷íîñòè êëàññèôèêàöèè, à òàê æå
ñðåäíåêâàäðàòè÷íîå îòêëîíåíèå òî÷íîñòè îò ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ.

Рис. 2. Зависимость точности классификации от размера обучающего набора. По

оси абсцисс отложено количество изображений в обучающем наборе. По оси ординат

отложена доля корректно классифицированных изображений из проверочного набора.

Òî÷íîñòü êëàññèôèêàöèè óâåëè÷èâàåòñÿ íåçíà÷èòåëüíî ïðè ðàñøèðåíèè ðàçìåðà
îáó÷àþùåãî íàáîðà ñâûøå 200 èçîáðàæåíèé. Äëÿ îáó÷àþùåãî íàáîðà ñâûøå 600
èçîáðàæåíèé òî÷íîñòü êëàññèôèêàöèè äàæå íà÷èíàåò ìåäëåííî óìåíüøàòüñÿ. Ýòî
ÿâëåíèå íàçûâàåòñÿ ïåðåîáó÷åíèåì è âûçâàíî èçáûòî÷íîé àäàïòàöèåé ðàçäåëÿþùåé
ïîâåðõíîñòè ê ýëåìåíòàì îáó÷àþùåãî íàáîðà. Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî êà÷åñòâî
êëàññèôèêàöèè äëÿ îáó÷àþùåãî íàáîðà íåèçìåííî ðàñòåò ñ óâåëè÷åíèåì åãî
ðàçìåðà, à óìåíüøåíèå òî÷íîñòè â ñëåäñòâèè ïåðåîáó÷åíèÿ íàáëþäàåòñÿ òîëüêî
äëÿ ïðîâåðî÷íîãî íàáîðà, êîòîðûé íå èìååò îáùèõ èçîáðàæåíèé ñ îáó÷àþùèì
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íàáîðîì. Íà îñíîâàíèè ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òî
îïòèìàëüíûé ðàçìåð îáó÷àþùåãî íàáîðà ñîñòàâëÿåò îêîëî 200 èçîáðàæåíèé,
äàëüíåéøåå óâåëè÷åíèå ðàçìåðà íå ïðèâîäèò ê óëó÷øåíèþ òî÷íîñòè êëàññèôèêàöèè.
Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî òî÷íîñòü êëàññèôèêàöèè íå çàâèñèò îò ðàçìåðà ïðîâåðî÷íîãî
íàáîðà, íàáîðû èç ìèëëèîíîâ èçîáðàæåíèé ìîãóò áûòü êëàññèôèöèðîâàíû ñ
èçìåðåííîé òî÷íîñòüþ íà îñíîâàíèè îáó÷àþùåãî íàáîðà èç 200 èçîáðàæåíèé.

Òî÷íîñòü êëàññèôèêàöèè íå äîñòèãàåò 100% äëÿ ïîëíîãî íàáîðà èçîáðàæåíèé,
òàê êàê õàðàêòåðèñòè÷åñêèå âåêòîðû íå ìîãóò áûòü ðàçäåëåíû â ìíîãîìåðíîì
ïðîñòðàíñòâå, ãðóïïû âåêòîðîâ ÷àñòè÷íî ïåðåêðûâàþòñÿ. ×òîáû îïðåäåëèòü êàêèå
òèïû èçîáðàæåíèé íå ìîãóò áûòü ïîëíîñòüþ êëàññèôèöèðîâàíû, áûëî èññëåäîâàíî
êà÷åñòâî êëàññèôèêàöèè äëÿ íàáîðîâ èçîáðàæåíèé, ñîîòâåòñòâóþùèõ äâóì òèïàì
÷àñòèö ñ ðàçíîé ñèììåòðèåé. Ðàçìåð îáó÷àþùåãî íàáîðà ñîñòàâëÿë 200 èçîáðàæåíèé.
Òàê êàê äàííûå ïîëó÷åíû ïóòåì ìîäåëèðîâàíèÿ, äëÿ êàæäîãî èçîáðàæåíèÿ èçâåñòåí
òî÷íûé òèï èñõîäíîé ÷àñòèöû.

Â ñëó÷àå äâóõ òèïîâ ÷àñòèö, äëÿ êëàññèôèêàöèè èñïîëüçóåòñÿ îäíà
ðàçäåëÿþùàÿ ïëîñêîñòü è ìîæíî ãîâîðèòü î ðàññòîÿíèè äî ðàçäåëÿþùåé
ïëîñêîñòè äëÿ êàæäîãî èçîáðàæåíèÿ, êîòîðîå ñâÿçàíî ñ âåðîÿòíîñòüþ êîððåêòíîé
êëàññèôèêàöèè. Åñëè õàðàêòåðèñòè÷åñêèé âåêòîð èçîáðàæåíèÿ íàõîäèòñÿ áëèçêî
ê ðàçäåëÿþùåé ïëîñêîñòè, èçîáðàæåíèÿ ìîæåò îòíîñèòüñÿ ê îáîèì òèïàì ÷àñòèö
ñ âåðîÿòíîñòüþ îêîëî 50%. Èçîáðàæåíèÿ, êîòîðûå èìåþò âåðîÿòíîñòü êîððåêòíîé
êëàññèôèêàöèè íèæå 75%, íå êëàññèôèöèðîâàëèñü â äàííîì ñëó÷àå, ÷òî ïîçâîëèëî
óâåëè÷èòü òî÷íîñòü. Èñïîëüçîâàíèå ïîðîãîâîãî çíà÷åíèÿ âåðîÿòíîñòè êîððåêòíîé
êëàññèôèêàöèè ïîçâîëÿåò ñîõðàíÿòü âûñîêóþ òî÷íîñòü êëàññèôèêàöèè çà ñ÷åò
óìåíüøåíèÿ äîëè êëàññèôèöèðîâàííûõ èçîáðàæåíèé. Äîëÿ êëàññèôèöèðîâàííûõ
èçîáðàæåíèé è ðåçóëüòàòû êëàññèôèêàöèè óêàçàíû â òàáëèöå (òàáë. 2).

РЕЗУЛЬТАТЫ

Ïðè êëàññèôèêàöèè íàáîðîâ èçîáðàæåíèé, ñîäåðæàùèõ äâà òèïà ÷àñòèö ñ ðàçíîé
ñèììåòðèåé, òî÷íîñòü êëàññèôèêàöèè è äîëÿ êëàññèôèöèðîâàííûõ èçîáðàæåíèé
ñòðåìèòñÿ ê 100% äëÿ áîëüøèíñòâà ñëó÷àåâ. Îñîáî ñòîèò âûäåëèòü íàáîðû
èçîáðàæåíèé äëÿ ÷àñòèö ñ èêîñàýäðàëüíîé è âîñüìèãðàííîé ñèììåòðèåé, à òàêæå äëÿ
÷àñòèö ñ öèêëè÷åñêîé è ÷åòûð¼õãðàííîé ñèììåòðèåé. Õàðàêòåðèñòè÷åñêèå âåêòîðû
îáîèõ òèïîâ èçîáðàæåíèé â òàêèõ íàáîðàõ èìåþò áëèçêèå çíà÷åíèÿ, à ãðóïïû
âåêòîðîâ ÷àñòè÷íî ïåðåêðûâàþòñÿ â ìíîãîìåðíîì ïðîñòðàíñòâå. Íåâîçìîæíî
êëàññèôèöèðîâàòü ÷àñòü òàêèõ èçîáðàæåíèé ñ äîñòàòî÷íîé òî÷íîñòüþ, òàê
êàê ñîîòâåòñòâóþùèå õàðàêòåðèñòè÷åñêèå âåêòîðû íàõîäÿòñÿ ñëèøêîì áëèçêî ê
ðàçäåëÿþùåé ïîâåðõíîñòè. Äîëÿ êëàññèôèöèðîâàííûõ èçîáðàæåíèé ñîñòàâëÿåò
îêîëî 80%. Èçîáðàæåíèÿ ÷àñòèö áåç ñèììåòðèè ñõîæè ñ èçîáðàæåíèÿìè äðóãèõ
êëàññîâ, òî÷íîñòü êëàññèôèêàöèè è äîëÿ êëàññèôèöèðîâàííûõ èçîáðàæåíèé
ìåíüøå, ÷åì äëÿ äðóãèõ òèïîâ ÷àñòèö. Ïðè êëàññèôèêàöèè íàáîðà, ñîäåðæàùåãî
èçîáðàæåíèÿ âñåõ ñåìè òèïîâ ÷àñòèö, òî÷íîñòü êëàññèôèêàöèè ñîñòàâëÿåò íå áîëåå
93.3%. Íàèáîëåå ñëîæíûìè äëÿ êëàññèôèêàöèè ÿâëÿþòñÿ ïàðû èçîáðàæåíèé ÷àñòèö
áåç ñèììåòðèè è ñ öèêëè÷åñêîé ñèììåòðèåé, à òàê æå ñ âîñüìèãðàííîé ñèììåòðèåé.

ВЫВОДЫ

Â äàííîé ðàáîòå èññëåäîâàíî ïðèìåíåíèå ìåòîäà êëàññèôèêàöèè íà îñíîâå
êîððåëÿöèîííûõ êîýôôèöèåíòîâ äëÿ èçîáðàæåíèé áèîëîãè÷åñêèõ ÷àñòèö ñ ðàçíûìè
òèïàìè ñèììåòðèé. Ðåçóëüòàòû ïîäòâåðæäàþò ïðèìåíèìîñòü âûáðàííîãî ìåòîäà äëÿ
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Таблица 2. Качество классификации наборов изображений, соответствующих двум

типам частиц с разной симметрией. Столбец определяет первый тип симметрии

частицы, а строка определяет второй тип, на пересечении находится ячейка с

результатами классификации. В первой строке ячейки указана доля изображений,

которые имеют вероятность корректной классификации выше 75%. Остальные

изображения не могут быть классифицированы с достаточной точностью. Во второй

строке ячейки указана доля корректно классифицированных изображений

Íåò Ö Ñ Ä È Â ×

Íåò ñèììåòðèè �
91.7
97.8

97.1
99.5

98.8
99.8

95.8
99.8

81.2
96.6

94.9
98.5

Цèêëè÷åñêàÿ
91.7
97.8

�
99.9
99.9

98.8
100

97.5
100

96.4
99.8

95.4
98.2

Сïèðàëüíàÿ
97.1
99.5

99.9
99.9

�
98.4
99.8

97.0
99.0

95.3
99.0

99.9
99.9

Дâóãðàííàÿ
98.8
99.8

98.8
100

98.4
99.8

�
93.9
99.0

98.7
99.9

99.0
99.8

Иêîñàýäðàëüíàÿ
95.8
99.8

97.5
100

97.0
99.0

93.9
99.0

�
76.8
94.9

98.1
100

Вîñüìèãðàííàÿ
81.2
96.6

96.4
99.8

95.3
99.0

98.7
99.9

76.8
94.9

�
97.6
99.8

Чåòûð¼õãðàííàÿ
94.9
98.5

95.4
98.2

99.9
99.9

99.0
99.8

98.1
100

97.6
99.8

�

êëàññèôèêàöèè èçîáðàæåíèé â ñîîòâåòñòâèè ñ òèïîì èñõîäíûõ ÷àñòèö. Äëÿ êàæäîãî
òèïà ÷àñòèö îïðåäåëåíû ñðåäíèå çíà÷åíèÿ õàðàêòåðèñòè÷åñêîãî âåêòîðà è îòíîøåíèÿ
ìåæäó ðàçíûìè êîìïîíåíòàìè, êîòîðûå ïîçâîëÿþò ïðîâîäèòü êëàññèôèêàöèþ.
Èññëåäîâàíà çàâèñèìîñòü òî÷íîñòè êëàññèôèêàöèè îò ðàçìåðà îáó÷àþùåãî íàáîðà
è ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ èñïîëüçóåìîãî íàáîðà äàííûõ ïðè óâåëè÷åíèè ðàçìåðà
îáó÷àþùåãî íàáîðà ñâûøå 200 èçîáðàæåíèé, òî÷íîñòü êëàññèôèêàöèè ðàñòåò
íåçíà÷èòåëüíî. Îòäåëüíî èññëåäîâàíà êëàññèôèêàöèÿ íàáîðîâ èçîáðàæåíèé,
ñîîòâåòñòâóþùèõ ïàðå ÷àñòèö ñ ðàçíîé ñèììåòðèåé, è âûäåëåíû ïàðû òèïîâ
ñèììåòðèé, äëÿ êîòîðûõ íàèáîëåå òðóäíî ïðîâîäèòü êëàññèôèêàöèþ. Ïîëó÷åííûå
ðåçóëüòàòû ïîëåçíû ïðè ïëàíèðîâàíèè ýêñïåðèìåíòîâ è ïîçâîëÿþò âûáèðàòü
ïîðÿäîê îáðàçöîâ, ïðè êîòîðîì íàèáîëåå ïðîñòî êëàññèôèöèðîâàòü ïîëó÷àåìûå
äàííûå. Ðåçóëüòàò ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ äàëüíåéøèì ðàçâèòèåì àëãîðèòìîâ àíàëèçà
äàííûõ íà îñíîâå êîððåëÿöèîííûõ êîýôôèöèåíòîâ äëÿ ýêñïåðèìåíòîâ ïî
êîãåðåíòíîé ðåíòãåíîâñêîé äèôðàêöèîííîé ìèêðîñêîïèè.

Результаты, представленные в статье, получены при частичной финансовой поддержке

гранта РФФИ № 15-29-01291.
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