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Ââåäåíèå 

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïðè èññëåäîâàíèè ìîëåêó-
ëÿðíûõ ãàçîâ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèìè ìåòîäàìè ðåãè-
ñòðèðóåòñÿ ìíîæåñòâî ñïåêòðîâ ïðè ðàçëè÷íûõ óñ-
ëîâèÿõ: òåìïåðàòóðå, äàâëåíèè è îïòè÷åñêîé òîëùå. 
Òàêîé ïîäõîä äàåò âîçìîæíîñòü ïîëó÷èòü äåòàëü-
íóþ èíôîðìàöèþ êàê î ñèëüíûõ, òàê è î ñëàáûõ 
ëèíèÿõ. Ñîâðåìåííûå ñïåêòðîìåòðû ïîçâîëÿþò ðå-
ãèñòðèðîâàòü ñïåêòðû, ñîäåðæàùèå áîëüøîå êîëè÷å-
ñòâî ñïåêòðàëüíûõ ýëåìåíòîâ, â øèðîêèõ ñïåêòðàëü-
íûõ äèàïàçîíàõ. Íàïðèìåð, ñïåêòð ðàçðÿäà â ìîëå-
êóëÿðíîì âîäîðîäå ñîäåðæèò áîëåå 40 òûñ. ñïåê-
òðàëüíûõ ýëåìåíòîâ, áàíê äàííûõ HITRAN – áîëåå 
1 ìëí ëèíèé; áàçà ðàññ÷èòàííûõ äàííûõ Øâåíêå ïî 
ñïåêòðó âîäÿíîãî ïàðà – áîëåå 300 ìëí ëèíèé.  
 Âñëåäñòâèå áîëüøèõ îáúåìîâ èíôîðìàöèè, 
ïîëó÷àåìûõ ïðè èçìåðåíèÿõ èëè ðàñ÷åòàõ, âîçíè-
êàåò íåîáõîäèìîñòü â ðàçðàáîòêå ñïåöèàëüíûõ ïðî-
ãðàììíûõ ñðåäñòâ, ñïîñîáíûõ õðàíèòü, ñðàâíèâàòü 
è îáúåäèíÿòü ïîëó÷åííóþ ñïåêòðàëüíóþ èíôîðìà-
öèþ. Òàêèå ïðîãðàììíûå ñðåäñòâà äîëæíû ó÷èòû-
âàòü ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ìîìåíòû ðåøàåìîé çàäà-
÷è, âîçìîæíîå íàëè÷èå â ñïåêòðàõ ëèíèé ðàçëè÷-
íûõ ãàçîâ, ëèíèè èçîòîïè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé ìî-
ëåêóë, ðàçëè÷íûå óñëîâèÿ èçìåðåíèé ñïåêòðîâ, 
íàëè÷èå ïîãðåøíîñòåé â îïðåäåëåíèè ñïåêòðîñêî-
ïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ëèíèé.  

Ñïåêòðû ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ìíîæåñòâà, 
êàæäûé ýëåìåíò ìíîæåñòâà (îòäåëüíàÿ ëèíèÿ) èìå-
åò íåêîòîðûé íàáîð õàðàêòåðèñòèê. Ýòî ìîãóò áûòü 
öåíòðû è èíòåíñèâíîñòè ëèíèé, êîýôôèöèåíòû 
óøèðåíèÿ è ñäâèãà, ïàðàìåòðû, îïðåäåëÿþùèå òåì-
ïåðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü. Íåêîòîðûå ñïåêòðîñêîïè-
÷åñêèå çàäà÷è ïðåäñòàâëÿþòñÿ â âèäå îïåðàöèé  
ñ ìíîæåñòâàìè. Íàïðèìåð, òàê íàçûâàåìàÿ «òðèâè-
àëüíàÿ» èíòåðïðåòàöèÿ ëèíèé â ñïåêòðàõ, êîãäà òî÷-
íî èçâåñòíû íà÷àëüíûé è êîíå÷íûé óðîâíè ýíåðãèè 
íåêîòîðîãî ïåðåõîäà, ïðåäñòàâëÿåòñÿ êàê ïîèñê 
ñîâïàäåíèé öåíòðîâ ëèíèé â ðàñ÷åòíîì è ýêñïåðè-

ìåíòàëüíîì ñïåêòðàõ, ÷òî, î÷åâèäíî, ýêâèâàëåíòíî 
íàõîæäåíèþ ïåðåñå÷åíèÿ äâóõ ìíîæåñòâ.  

Òàêàÿ ðàáîòà ïðîâîäèòñÿ â ðóòèííîì ðåæèìå, 
îäíàêî áîëüøèå îáúåìû ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé èí-
ôîðìàöèè çàòðóäíÿþò îáðàáîòêó, êðîìå òîãî, íàëè-
÷èå ïîãðåøíîñòåé èçìåðåíèé, ðàçëè÷èå â óñëîâèÿõ 
èçìåðåíèé, òðåáóþò ïðèâëå÷åíèÿ êâàëèôèöèðîâàí-
íûõ ñïåöèàëèñòîâ. Òàêèì îáðàçîì, ñîçäàíèå ñïåöè-
àëüíûõ ïðîãðàììíûõ ñðåäñòâ ðàáîòû ñ «áîëüøèìè» 
ñïåêòðàìè, ïîëó÷åííûìè ïðè ðàçëè÷íûõ óñëîâèÿõ, 
ñòàíîâèòñÿ àêòóàëüíûì.  

Öåëü äàííîé ðàáîòû çàêëþ÷àåòñÿ â ñîçäàíèè 
ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ äëÿ ìàíèïóëÿöèè ñïåê-
òðàìè (îáúåäèíåíèå, ïîèñê ðàçíîñòåé è ò.ä.), èñ-
ïîëüçóþùåãî ìåòîäû òåîðèè ìíîæåñòâ è ðàñïîçíà-
âàíèÿ îáðàçîâ. Ñèñòåìà äîëæíà õðàíèòü è ó÷èòû-
âàòü ñïåêòðàëüíóþ èíôîðìàöèþ, ðàññìàòðèâàÿ â êà-
÷åñòâå õàðàêòåðèñòèê ýëåìåíòîâ ìíîæåñòâ óïîðÿäî-
÷åííûé íàáîð ëèíèé, ãäå êàæäàÿ ëèíèÿ õàðàêòåðè-
çóåòñÿ öåíòðîì ëèíèè, èíòåíñèâíîñòüþ, ïîëóøèðè-
íîé, ñäâèãîì. 

1. Îïåðàöèè ñî ñïåêòðàìè 

Áóäåì ðàññìàòðèâàòü ñïåêòðû êàê ìíîæåñòâî 
ýëåìåíòîâ, èìåþùèõ ñïåêòðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè. 
Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ìîæíî ðàññìîòðåòü ìíîæåñòâî 
A – ñïåêòð H2O â îáëàñòè 6000–10000 ñì–1, çàðå-
ãèñòðèðîâàííûé ïðè òåìïåðàòóðå 600 Ê, è ìíîæå-
ñòâî B – ñïåêòð ñìåñè H2O, HDO è D2O â îáëàñòè 
5000–12000 ñì–1, çàðåãèñòðèðîâàííûé ïðè Ò = 296 Ê. 
Äëÿ ïðîñòîòû áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî A è B ñîäåðæàò 
òîëüêî öåíòðû è èíòåíñèâíîñòè ëèíèé è òî÷íîñòü 
îïðåäåëåíèÿ ýòèõ ïàðàìåòðîâ îäèíàêîâà.  

Êàê èçâåñòíî, äëÿ ìíîæåñòâ ìîæíî îïðåäåëèòü 
îïåðàöèè îáúåäèíåíèÿ, ïåðåñå÷åíèÿ è äîïîëíåíèÿ.  
 Îáúåäèíåíèåì (èëè ñóììîé) ìíîæåñòâ À è Â 
ñ÷èòàåòñÿ ìíîæåñòâî Ñ = A ∪ B, ãäå Ñ = {x | x ∈ A èëè 
x ∈ Â}. Äëÿ íàøåãî ñëó÷àÿ ñïåêòð Ñ åñòü áàíê äàí-
íûõ äëÿ ñïåêòðàëüíîãî èíòåðâàëà 5000–12000 ñì–1, 
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ñîäåðæàùèé òàêæå ëèíèè èçîòîïíûõ ìîäèôèêàöèé 
è ñëàáûå ëèíèè âîäÿíîãî ïàðà, ñîîòâåòñòâóþùèå 
ïåðåõîäàì íà âûñîêèå âðàùàòåëüíûå óðîâíè ýíåð-
ãèè, à òàêæå ëèíèè ãîðÿ÷èõ ïîëîñ (â îáëàñòè ìåæ-
äó 6000 è 10000 ñì–1). Ïðîñòîå îáúåäèíåíèå äâóõ 
ñïèñêîâ ëèíèé ìîæåò, î÷åâèäíî, ïðèâåñòè ê îøèá-
êàì. Íàïðèìåð, ìíîæåñòâî Ñ ìîæåò ñîäåðæàòü äâà 
íàáîðà íåêîòîðûõ ëèíèé, ïðèñóòñòâóþùèõ îäíî-
âðåìåííî â À è Â. ×òîáû èçáåæàòü ïîâòîðåíèÿ, 
íåîáõîäèìî ïðåäâàðèòåëüíî óñòàíîâèòü ñîîòâåòñò-
âèå ìåæäó îäíèìè è òåìè æå ëèíèÿìè â îáîèõ 
ñïåêòðàõ. Ïîñêîëüêó òåìïåðàòóðû, ïðè êîòîðûõ 
ðåãèñòðèðîâàëèñü ñïåêòðû, îòëè÷àþòñÿ, òî íåîáõî-
äèì ïåðåñ÷åò èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ê îäíîé òåìïå-
ðàòóðå. Òàêèì îáðàçîì, ïðîñòàÿ îïåðàöèÿ îáúåäè-
íåíèÿ ìíîæåñòâ òðåáóåò íåêîòîðîãî ïðåäâàðèòåëü-
íîãî àíàëèçà è ðàñ÷åòà.  

Ïåðåñå÷åíèåì ìíîæåñòâ À è Â íàçûâàåòñÿ ìíî-
æåñòâî Ñ = A ∩ B, óäîâëåòâîðÿþùåå óñëîâèþ Ñ = 
= {x ∈ A è x ∈ B}. Äëÿ íàøåãî ïðèìåðà ýòî ëèíèè 
ñïåêòðà òîëüêî H2O â îáëàñòè îò 6000 äî 10000 ñì–1, 
ñîîòâåòñòâóþùèå òåìïåðàòóðå 600 Ê (â ïðåäïîëî-
æåíèè, ÷òî âñå ëèíèè ñïåêòðà B ïðîÿâëÿþòñÿ ïðè 
T = 600 K). Òàêèì îáðàçîì, ïåðåñå÷åíèå åñòü ëèíèè 
ñïåêòðà îñíîâíîé ìîäèôèêàöèè â îáëàñòè 1,3 ìêì, 
çà èñêëþ÷åíèåì ëèíèé, ïðîÿâëÿþùèõñÿ ïðè âûñî-
êîé òåìïåðàòóðå. Î÷åâèäíî, ÷òî, êàê è â ïðåäûäó-
ùåì ñëó÷àå, íåîáõîäèìû äîïîëíèòåëüíûé àíàëèç 
ñèòóàöèè è äåòàëüíîå ñðàâíåíèå ëèíèé.  

Äîïîëíåíèå. Ïóñòü çàäàíî íåêîòîðîå ôèêñèðî-
âàííîå ìíîæåñòâî S è À ⊂ S. Ìíîæåñòâî À′ = S\À 
íàçûâàåòñÿ äîïîëíåíèåì ìíîæåñòâà À â òîì ñìûñëå, 
÷òî À′ äîïîëíÿåò ìíîæåñòâî À äî S. Íà íàøåì ïðè-
ìåðå äîïîëíåíèå áóäåò ñîäåðæàòü òîëüêî ëèíèè 
HDO è D2O â îáëàñòè 6000–10000 ñì–1, à òàêæå âñå 
ëèíèè ñïåêòðà Â â îáëàñòè 5000–6000 è 10000–
12000 ñì–1.  

Âñå ýòè îïåðàöèè, ÿâëÿÿñü ñòàíäàðòíûìè îïå-
ðàöèÿìè ñî ìíîæåñòâàìè, ÷àñòî âñòðå÷àþòñÿ ïðè 
ðàáîòå ñî ñïåêòðàìè è ñïåêòðàëüíûìè áàíêàìè äàí-
íûõ. Îäíàêî ïðè ðàáîòå ñ ëèíåé÷àòûìè ñïåêòðàìè 
âàæíî îïðåäåëèòü è ðÿä äîïîëíèòåëüíûõ îïåðàöèé.  
 Âî-ïåðâûõ, íåîáõîäèìî îïðåäåëèòü îïåðàöèþ 
âûäåëåíèÿ ÷àñòè ñïåêòðà â ñîîòâåòñòâèè ñ íåêîòî-
ðûìè óñëîâèÿìè. Òàêàÿ îïåðàöèÿ, î÷åâèäíî, åñòü 
îïðåäåëåíèå ïîäìíîæåñòâà. Çäåñü ïîëåçíî îòìå-
òèòü, ÷òî âûäåëåíèå ïîäìíîæåñòâà îäíèõ è òåõ æå 
ëèíèé (îïðåäåëÿåìûõ â ñîîòâåòñòâèè ñ íåêîòîðûì 
óñëîâèåì, ôîðìàëüíî îäèíàêîâûì äëÿ äâóõ ñïåê-
òðîâ) ìîæåò ïðèâîäèòü ê îòëè÷àþùèìñÿ íàáîðàì 
ëèíèé. Ïîýòîìó äî ïðîâåäåíèÿ îòáîðà ëèíèé íåîá-
õîäèìî ñíà÷àëà óñòàíîâèòü ñîîòâåòñòâèå ìåæäó ëè-
íèÿìè äâóõ ñïåêòðîâ.  

Âî-âòîðûõ, ñïåêòðû ìîãóò áûòü çàðåãèñòðèðî-
âàíû ïðè ðàçëè÷íûõ óñëîâèÿõ, ðàçëè÷íîé ÷óâñòâè-
òåëüíîñòè, ðàçëè÷íîì ñïåêòðàëüíîì ðàçðåøåíèè. 
Ïîýòîìó íåîáõîäèìà ïðîöåäóðà õîòÿ áû ïðèáëè-
æåííîãî ïåðåñ÷åòà ïàðàìåòðîâ ëèíèé, ò.å. ïîëó÷å-
íèÿ íîâîãî ìíîæåñòâà.  

Âñå ýòè îïåðàöèè ïðåäïîëàãàþò ðàñïîçíàâàíèå 
îäèíàêîâûõ ëèíèé â äâóõ ðàçëè÷íûõ ñïåêòðàõ, 
ïîýòîìó äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è íåîáõîäèìî ïðèìåíÿòü 
ìåòîäû òåîðèè ðàñïîçíàâàíèÿ îáðàçîâ.  

2. Çàäà÷à ðàñïîçíàâàíèÿ îáðàçîâ 

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïðèìåíåíèå òåîðèè ðàñïî-
çíàâàíèÿ îáðàçîâ â ñïåêòðîñêîïèè îãðàíè÷åíî íå-
ñêîëüêèìè êîíêðåòíûìè çàäà÷àìè. Â ðÿäå ðàáîò 
ìåòîäû òåîðèè ðàñïîçíàâàíèÿ îáðàçîâ ïðèìåíÿëèñü 
äëÿ ðåøåíèÿ íåêîòîðûõ çàäà÷ ñïåêòðîñêîïèè ìîëå-
êóë (ñì., íàïðèìåð, [2–5])  

Â òåîðèè ðàñïîçíàâàíèÿ îáðàçîâ åñòü äâå îñ-
íîâíûå ðàçíîâèäíîñòè ìåòîäîâ êëàññèôèêàöèè:  
ñ îáó÷åíèåì è áåç îáó÷åíèÿ. Îíè ðàçëè÷àþòñÿ õà-
ðàêòåðèñòèêàìè ðåøàåìûõ èìè çàäà÷. Ïåðâûå ðå-
øàþò çàäà÷ó êëàññèôèêàöèè ïðè ôèêñèðîâàííîì 
÷èñëå êëàññîâ, îïðåäåëÿåìûõ ðàçðàáîò÷èêîì. Âòî-
ðûå ñòàâÿò öåëüþ âûÿâëåíèå êëàññîâ â èìåþùåéñÿ 
ñîâîêóïíîñòè îáúåêòîâ.  

Â ëèòåðàòóðå çàäà÷à ðàñïîçíàâàíèÿ îáðàçîâ 
ôîðìóëèðóåòñÿ â ñëåäóþùèì âèäå. Ïóñòü Õ – ïðî-
ñòðàíñòâî îïèñàíèé, õàðàêòåðèñòèê îáúåêòîâ (òàê 
íàçûâàåìîå «ïðèçíàêîâîå ïðîñòðàíñòâî»), â íàøåé 
çàäà÷å åãî ñîñòàâëÿþò, íàïðèìåð, öåíòðû è èíòåí-
ñèâíîñòè ëèíèé; U – ïðîñòðàíñòâî ðåøåíèé. Êàæ-
äûé îáúåêò â ïðîñòðàíñòâå Õ ïðåäñòàâëÿåòñÿ òî÷-
êîé. Ðåøèòü çàäà÷ó ðàñïîçíàâàíèÿ îáðàçîâ îçíà÷à-
åò ïîñòðîèòü îòîáðàæåíèå ( ) : ,u x X U→  íàèëó÷øåå 

â íåêîòîðîì çàðàíåå îïðåäåëåííîì ñìûñëå, íàïðè-
ìåð â ñìûñëå áëèçîñòè ê îòîáðàæåíèþ u*(x), çàäà-
âàåìîìó «ó÷èòåëåì». Åñëè èçâåñòíî ïîëíîå âåðîÿò-
íîñòíîå îïèñàíèå îáîèõ ïðîñòðàíñòâ Õ è U, ìîæíî 
ïîñòðîèòü áàéåñîâî ðåøàþùåå ïðàâèëî. Â äðóãèõ 
ñëó÷àÿõ ïðèõîäèòñÿ ïðîâîäèòü îöåíêó ëèáî ñîâìå-
ñòíûõ ïëîòíîñòåé ðàñïðåäåëåíèÿ, ëèáî îöåíèâàòü 
ñðàçó ðåøàþùåå ïðàâèëî, êîòîðîå åñòü íå ÷òî èíîå, 
êàê ðàçäåëÿþùàÿ ïîâåðõíîñòü â ïðîñòðàíñòâå îïè-
ñàíèé Õ. Íà ðèñ. 1 â êà÷åñòâå ïðèìåðà ïðèâåäåíû 
îáúåêòû äâóõ êëàññîâ (êðåñòèêè è êðóæêè). Åñëè 
ïðèçíàêè âûáðàíû óäà÷íî (â íàøåì ñëó÷àå ýòî êî-
îðäèíàòû x è y), òî îáúåêòû ðàçíûõ êëàññîâ áóäóò 
íàõîäèòüñÿ â ðàçëè÷íûõ îáëàñòÿõ ïðèçíàêîâîãî 
ïðîñòðàíñòâà. Â ýòîì ñëó÷àå äëÿ ïîñòðîåíèÿ ðå-
øàþùåãî ïðàâèëà äîñòàòî÷íî îïðåäåëèòü ðàçäå-
ëÿþùóþ ëèíèþ.  

 

 
Ðèñ. 1. Äâà êëàññà ðàñïîçíàâàåìûõ îáúåêòîâ è ðàçäåëÿþ- 
 ùåé ôóíêöèè f 

Ðàáîòàÿ ñî ñïåêòðàìè êàê ñ ìíîæåñòâàìè, ïðè 
âûïîëíåíèè ëþáîé îïåðàöèè íåîáõîäèìî ñðàâíè-
âàòü ýëåìåíòû äâóõ ìíîæåñòâ, óñòàíàâëèâàòü ñîîò-
âåòñòâèå ìåæäó íèìè. Ïîñêîëüêó ïàðàìåòðû ëèíèé 
èçâåñòíû ñ íåêîòîðîé, èíîãäà íå ìàëîé, ïîãðåøíî-
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ñòüþ, âîçíèêàåò çàäà÷à ðàñïîçíàâàíèÿ ïàð ñîîòâåò-
ñòâåííûõ ëèíèé. Òàêàÿ çàäà÷à ÿâëÿåòñÿ òèïè÷íîé 
ïðè ðàñïîçíàâàíèè îáðàçîâ.  

Ðàññìîòðèì äàëåå ìåòîä Ðîçåíáëàòòà, ðåàëèçî-
âàííûé â äàííîé ðàáîòå äëÿ ïîñòðîåíèÿ àëãîðèòìà 
ðàñïîçíàâàíèÿ. Ìåòîä áûë ïðåäëîæåí Ô. Ðîçåí- 
áëàòòîì â 1959 ã. äëÿ íåéðîííûõ ñåòåé (ÍÑ) [1]. 
Ïåðöåïòðîí Ðîçåíáëàòòà (ðèñ. 2) èìååò ïîðîãîâóþ 
ôóíêöèþ àêòèâàöèè f.  

 

 

 Ðèñ. 2. Ñõåìà ïåðöåïòðîíà Ðîçåíáëàòòà 

 

Ïðîöåäóðó íàñòðîéêè âåñîâ ìåæíåéðîííûõ 
(ñèíàïòè÷åñêèõ) ñâÿçåé ïðè îáó÷åíèè îäíîñëîéíîãî 
ïåðöåïòðîíà ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå èòåðàöèîí-
íîé ñõåìû [4]:  

 ( 1) ( ) ,ij ij i jw t w t x d+ = + α   (1) 

ãäå xi – ñèãíàë íà i-ì âõîäå â ñèñòåìó; dj – æåëàå-
ìûé (èäåàëüíûé) ðåçóëüòàò íà j-ì âûõîäå è ïàðà-
ìåòð α (0 < α < 1) åñòü âåñîâûé êîýôôèöèåíò (ñêî-
ðîñòü îáó÷åíèÿ). Âåñîâûå êîýôôèöèåíòû ìåíÿþòñÿ 
òîëüêî â òîì ñëó÷àå, åñëè ðåàëüíîå âûõîäíîå çíà-
÷åíèå íå ñîâïàäàåò c èäåàëüíûì âûõîäíûì çíà÷å-
íèåì. Àëãîðèòì îáó÷åíèÿ Ðîçåíáëàòòà ñòðîèòñÿ 
ñëåäóþùèì îáðàçîì:  

1. Âåñîâûå êîýôôèöèåíòû ÍÑ èíèöèàëèçèðó-
þòñÿ ìàëûìè ñëó÷àéíûìè çíà÷åíèÿìè.  

2. Íà âõîä ÍÑ ïîäàåòñÿ î÷åðåäíîé ó÷åáíûé 
ïðèìåð.  

3. Åñëè âûõîä ÍÑ yj íå ñîâïàäàåò ñ èäåàëüíûì 
âûõîäîì dj, òî ïðîèñõîäèò ìîäèôèêàöèÿ âåñîâ ïî (1).  
 4. Îñóùåñòâëÿåòñÿ ïîâòîð âû÷èñëåíèé íà÷èíàÿ 
ñ ï. 2, ïîêà ∀i : yi = di èëè âåñîâûå êîýôôèöèåíòû 
íå ïåðåñòàíóò ìåíÿòüñÿ  

3. Ðåàëèçàöèÿ ìåòîäà ðàñïîçíàâàíèÿ 
îáðàçîâ 

Â çàäà÷å ñðàâíåíèÿ äâóõ ñïåêòðîâ óäîáíî èñ-
ïîëüçîâàòü äëÿ ïîñòðîåíèÿ àëãîðèòìà ðàñïîçíàâà-
íèÿ îäèíàêîâûõ ëèíèé â äâóõ ñïåêòðàõ îïèñàííûé 
âûøå ïåðöåïòðîí Ðîçåíáëàòòà, à òî÷íåå åãî àíàëîã – 
îäíîñëîéíóþ íåéðîííóþ ñåòü (ðèñ. 3). 

 
 
 
 
 
 
 
 

Ðèñ. 3. Îäíîñëîéíûé ïåðöåïòðîí Ðîçåíáëàòòà (îäèí âû- 
 õîäíîé ñèãíàë) 
 

Íà âõîä ñåòè ïîäàåòñÿ p-ìåðíûé âåêòîð ïðè-
çíàêîâ {xi, i = 1, 2, …, p} (áåðóòñÿ òàêèå õàðàêòåðè-
ñòèêè ëèíèé ïåðâîãî è âòîðîãî ñïåêòðîâ, êàê öåí-
òðû ëèíèè è èõ èíòåíñèâíîñòè). Äëÿ îïðåäåëåííî-
ñòè áóäåì ðàññìàòðèâàòü ñëó÷àé, êîãäà p = 5.  

Ñ ó÷åòîì ýòèõ äîïîëíåíèé ïåðöåïòðîí òåïåðü 
èìååò âèä, ïðèâåäåííûé ðèñ. 3, ãäå p – ðàçìåð-
íîñòü èñõîäíûõ äàííûõ (êîëè÷åñòâî ïðèçíàêîâ 
èñïîëüçóåìûõ äëÿ êëàññèôèêàöèè); xi – êîìïîíåí-
òà âõîäíîãî âåêòîðà ïðèçíàêîâ, i = 1,…,p; wi – âå-
ñîâûå êîýôôèöèåíòû ìåæäó âõîäíûì è âûõîäíûìè 
ñëîÿìè, i = 0, 1, …, p; y – âûõîäíîå çíà÷åíèå íåé-
ðîíà ñåòè (âûõîä ñåòè): 
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– ôóíêöèÿ àêòèâàöèè íåéðîíîâ, â êà÷åñòâå êîòîðîé 
íà âûõîäå ÍÑ ïðåäëàãàåòñÿ èñïîëüçîâàòü êîýôôè-
öèåíòû êîððåëÿöèè èíòåíñèâíîñòåé ëèíèé ïåðâîãî 
è âòîðîãî ñïåêòðîâ, à èìåííî: 
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Äëÿ ðàáîòû ñ ÍÑ æåëàòåëüíî èñïîëüçîâàòü èñ-
õîäíûå äàííûå íå â ïåðâîíà÷àëüíîì âèäå, à ïîñëå 
íåêîòîðîé ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêè. Ìû áóäåì 
îðèåíòèðîâàòüñÿ ïðè íîðìèðîâêå íå íà ýêñòðåìàëü-
íûå çíà÷åíèÿ, à íà òèïè÷íûå, ò.å. íà ñòàòèñòè÷åñêèå 
õàðàêòåðèñòèêè äàííûõ – ñðåäíåå è äèñïåðñèÿ: 
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Â ýòîì ñëó÷àå îñíîâíàÿ ìàññà äàííûõ áóäåò 
èìåòü åäèíè÷íûé ìàñøòàá, ò.å. òèïè÷íûå çíà÷åíèÿ 
âñåõ ïåðåìåííûõ áóäóò ñðàâíèìû. Îäíàêî òåïåðü 
íîðìèðîâàííûå âåëè÷èíû ìîãóò âûõîäèòü çà ïðåäå-
ëû åäèíè÷íîãî èíòåðâàëà, áîëåå òîãî, ìàêñèìàëüíûé 

y = f(x) x1 

w0 

w1 

x0 

Σ 

xp 

wp 

f 
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ðàçáðîñ çíà÷åíèé ix
�  çàðàíåå íå èçâåñòåí. Äëÿ 

âõîäíûõ äàííûõ ýòî ìîæåò áûòü è íåñóùåñòâåííî, 
íî âûõîäíûå ïåðåìåííûå áóäóò èñïîëüçîâàòüñÿ â 
êà÷åñòâå ýòàëîíîâ äëÿ âûõîäíûõ ñèãíàëîâ íåéðî-
íîâ. Ìû ðàññìîòðèì ñëó÷àé, êîãäà íåéðîíû – ñèã-
ìîèäíûå, ò.å. âûõîäíûå ñèãíàëû ìîãóò ïðèíèìàòü 
çíà÷åíèÿ ëèøü â åäèíè÷íîì äèàïàçîíå. ×òîáû óñ-
òàíîâèòü ñîîòâåòñòâèå ìåæäó îáó÷àþùåé âûáîðêîé 
è íåéðîñåòüþ, íåîáõîäèìî îãðàíè÷èòü äèàïàçîí 
èçìåíåíèÿ ïåðåìåííûõ.  

Ëèíåéíîå ïðåîáðàçîâàíèå, ïðåäñòàâëåííîå âû-
øå, íå ñïîñîáíî íîðìèðîâàòü îñíîâíóþ ìàññó äàí-
íûõ è îäíîâðåìåííî îãðàíè÷èòü äèàïàçîí âîçìîæ-
íûõ çíà÷åíèé ýòèõ äàííûõ. Åñòåñòâåííûé âûõîä èç 
ýòîé ñèòóàöèè – èñïîëüçîâàòü äëÿ ïðåäîáðàáîòêè 
äàííûõ ôóíêöèþ àêòèâàöèè òåõ æå íåéðîíîâ. Íà-
ïðèìåð, íåëèíåéíîå ïðåîáðàçîâàíèå 

 ,

i i
i

i

x x
x F

⎛ ⎞−
= ⎜ ⎟

σ⎝ ⎠
�  ( )

1

1 e
x

F x
−

=

+

 

íîðìèðóåò îñíîâíóþ ìàññó äàííûõ, îäíîâðåìåííî 

ãàðàíòèðóÿ, ÷òî [0,1].ix ∈�   

Åñëè ÷åðåç d  îáîçíà÷èòü æåëàåìîå çíà÷åíèå 
ñèãíàëà íà âûõîäå ñåòè (óêàçàíèå ó÷èòåëÿ), òî 
îøèáêó ñèñòåìû äëÿ çàäàííîãî âõîäíîãî ñèãíàëà 
(ðàññîãëàñîâàíèå ðåàëüíîãî è æåëàåìîãî âûõîäíîãî 
ñèãíàëà) ìîæíî çàïèñàòü â ñëåäóþùåì âèäå: 

 ,

k k ky dε = −   

ãäå k — íîìåð îáó÷àþùåé ïàðû â îáó÷àþùåé âû-
áîðêå, k = 1, 2, …, n1 + n2, n1 – êîëè÷åñòâî âåêòî-
ðîâ ïåðâîãî êëàññà (ïðàâèëüíûõ îòâåòîâ ñåòè â îáó-
÷àþùåé âûáîðêå), n2 – ÷èñëî âåêòîðîâ âòîðîãî 
êëàññà (íåâåðíûõ îòâåòîâ). 

Â êà÷åñòâå ôóíêöèîíàëà îïòèìèçàöèè áóäåì 
èñïîëüçîâàòü êðèòåðèé ìèíèìóìà ñðåäíåêâàäðàòè-
÷åñêîé ôóíêöèè îøèáêè: 
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i jν ν  – öåíòðû ëèíèé ñ íîìåðàìè i (ïåðâîãî) 

è j (âòîðîãî ñïåêòðà); µ – íåêîòîðûé êîýôôèöèåíò. 
Â ñëó÷àå, êîãäà ôóíêöèîíàë îøèáêè ÍÑ çàäàí, 
ãëàâíàÿ çàäà÷à îáó÷åíèÿ íåéðîííûõ ñåòåé çàêëþ÷à-
åòñÿ â åãî ìèíèìèçàöèè. Ïðîöåäóðà îáó÷åíèÿ ÍÑ 
ñâîäèòñÿ ê êîððåêöèè âåñîâ ñâÿçåé wi. Ïåðåä íà÷à-
ëîì îáó÷åíèÿ âåñîâûå êîýôôèöèåíòû ÍÑ óñòàíàâ-
ëèâàþòñÿ ïðîèçâîëüíî, íàïðèìåð îáíóëåíèåì.  

Íà ïåðâîì ýòàïå íà âõîä ÍÑ â îïðåäåëåííîì 
ïîðÿäêå ïîäàþòñÿ ó÷åáíûå ïðèìåðû. Íà êàæäîé 
èòåðàöèè âû÷èñëÿåòñÿ îøèáêà äëÿ ó÷åáíîãî ïðèìå-
ðà EL (îøèáêà îáó÷åíèÿ) è ïî îïðåäåëåííîìó àëãî-
ðèòìó ïðîèçâîäèòñÿ êîððåêöèÿ âåñîâ ÍÑ. Öåëüþ 

ïðîöåäóðû êîððåêöèè âåñîâ ÿâëÿåòñÿ ìèíèìèçàöèÿ 
îøèáêè EL.  

Íà âòîðîì ýòàïå îáó÷åíèÿ ïðîèçâîäèòñÿ ïðî-
âåðêà ïðàâèëüíîñòè ðàáîòû ÍÑ. Íà âõîä ÍÑ â îï-
ðåäåëåííîì ïîðÿäêå ïîäàþòñÿ êîíòðîëüíûå ïðèìå-
ðû. Íà êàæäîé èòåðàöèè âû÷èñëÿåòñÿ îøèáêà äëÿ 
êîíòðîëüíîãî ïðèìåðà EG (îøèáêà îáîáùåíèÿ). 
Åñëè ðåçóëüòàò íåóäîâëåòâîðèòåëüíûé, òî ïðîèçâî-
äÿòñÿ ìîäèôèêàöèÿ ìíîæåñòâà ó÷åáíûõ ïðèìåðîâ  
è ïîâòîðåíèå öèêëà îáó÷åíèÿ ÍÑ. Ïîñëå íåñêîëü-
êèõ èòåðàöèé àëãîðèòìà îáó÷åíèÿ îøèáêà îáó÷åíèÿ 
EL ïàäàåò ïî÷òè äî íóëÿ, â òî âðåìÿ êàê îøèáêà 
îáîáùåíèÿ EG âíà÷àëå ïàäàåò, à çàòåì íà÷èíàåò 
âîçðàñòàòü. Î òàêîé ñèòóàöèè ãîâîðÿò êàê îá «ýô-
ôåêòå ïåðåîáó÷åíèÿ». Â ýòîì ñëó÷àå îáó÷åíèå íå-
îáõîäèìî ïðåêðàòèòü.  

Ïðè îäíîñëîéíîé ñåòè àëãîðèòì îáó÷åíèÿ ñ ó÷è-
òåëåì ïðîñòîé. Æåëàåìûå âûõîäíûå çíà÷åíèÿ íåé-
ðîíîâ åäèíñòâåííîãî ñëîÿ çàâåäîìî èçâåñòíû, è ïîä-
ñòðîéêà âåñîâ ñèíàïòè÷åñêèõ (ìåæíåéðîííûõ) ñâÿ-
çåé èäåò â íàïðàâëåíèè, ìèíèìèçèðóþùåì îøèáêó 
íà âûõîäå ñåòè.  

Îïèñàííûå çäåñü àëãîðèòìû ðàñïîçíàâàíèÿ áû-
ëè ïðèìåíåíû äëÿ ñîçäàíèÿ ýêñïåðòíîé ñèñòåìû 
ðàáîòû ñ ëèíåé÷àòûìè ñïåêòðàìè. Ýêñïåðòíàÿ ñèñ-
òåìà ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü îïèñàííûå âûøå îïåðàöèè 
ñî ñïåêòðàìè – îáúåäèíÿòü èõ, íàõîäèòü äîïîëíå-
íèÿ è îáúåäèíåíèå ñïåêòðîâ. Ïðè ýòîì îñóùåñòâëÿ-
åòñÿ îòîæäåñòâëåíèå ëèíèé â äâóõ ñïåêòðàõ, îñíî-
âàííîå íà ïðèìåíåíèè îïèñàííîãî âûøå àëãîðèòìà. 
Â êà÷åñòâå âîçìîæíîãî ïðèìåðà ïðèìåíåíèÿ ñèñòå-
ìû ìîæíî óêàçàòü ðàáîòó ñ ðàñ÷åòíûì ñïåêòðîì 
Øâåíêå è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ñïåêòðàìè âîäÿíîãî 
ïàðà, ÷òî áóäåò îïèñàíî â ïîñëåäóþùèõ ñòàòüÿõ. 
 Àâòîðû âûðàæàþò áëàãîäàðíîñòü ÷ë.-êîð. ÐÀÍ 
Ñ.Ä. Òâîðîãîâó çà ïîääåðæêó è âíèìàíèå ê äàííîé 
ðàáîòå. 

Ðàáîòà ïîääåðæàíà ïðîãðàììîé ÐÀÍ «Îïòè÷å-
ñêàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ è ñòàíäàðòû ÷àñòîòû» è ãðàí-
òîì INTAS ¹ 03-51-3394. 
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A.D. Bykov, L.N. Chebakova. Software for processing vibrational-rotational molecular spectra. 
The expert system for spectra processing is presented. In this system a spectrum can be treated as a set  

of elements (lines) characterized by several attributes: line position, line strength, etc. In processing spectra, 
one can define all operations usable in the set theory such as union, intersection, etñ. All spectra manipulations 
include juxtaposition of spectral lines from two spectra. This is a typical problem of the pattern recognition 
theory. 


