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Nov nacin razpoznavanja masnih spektrov

New Approach to Mass Spectra Recognition

Belié I.. VSNZ, Ljubljana
L. Gyergyek, FER, Ljubljana

Masna spektroskopija je le ena mnogih analitskih metod, kjer se veliko dela viaga v
avtomatsko razpoznavanje signalov. Razvito je bilo veliko Stevilo numeriénih algoritmov
za razpoznavanje spektrov, pri cemer je njihova uporabnost precej razliéna. Zelo veliko
algoritmov odpove, kadar je osnovnemu signalu iz masnega spektrometra primesan
sum. Prispevek opisuje uporabo na novo razvitega nevronskega sistema za
razpoznavanje masnih spektrov. Rezultati delovanja so primerjani z nekaterimi
klasicnimi metodami razpoznavanja. Nevronski sistem je predstavijen v obliki filtra in v
obliki sistema za kvalitativno analizo signala. Predstavijeni nevronski sistem je mozno
uporabiti splosno tudi za druga podrocja spektrometrije.

Kljucne besede: masna spektrometrija, nevronski sistemi, razpoznavanje spektrov,
simulacija spektrov

The mass spectra detection and automatic recognition is one of many analitical
methods widely used. Several algorithms were developed for automatic spectra
recognition that are more or less effective and accurate. The use of algorithms is often
limited by the noise superimposed to the original signal. The paper describes the use
of specially designed neural networks for mass spectra recognition. The results of our
work are compared with data obtained by procedural Singular Value Decomposition
methods. Neural networks are introduced and tested as the signal filtering tool as well

as the mass spectra qualitative analysis system. The described system can be used
generally and not only for the mass spectra recognition.
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1. Uvod

Avtomatsko razpoznavanje komponent masnega spekira je
zahteven postopek. Pri klasi¢nih postopkovnih metodah razpoz-
navanja predstavlja osnovni problem Sum, ki popaéi izhodni sig-
nal masnega spektrometra in povzrodi, da so rezultati analize ne-
uporabni.

Namen dela je poiskati principe, kako 1z originalnega signala
izlofati Sum in omogociti kolikor mogoée natanéno analizo. V
delu*” je zelo natanéno opisan postopek razpoznavanija in detek-
cije komponent masnega spektra v Kvalitativai in Kvantitativni
obliki. Prav tako so nakazane tezave, ki pri tem nastopajo,

Pri signalih. Kjer lahko prisotnost motilnih Sumov omejimo
na zanemarljivo vrednost, lahko z veliko natanénostjo izvedemo
razpoznavanje spektrov po klasiénih postopkih (Singular Value
Decomposition)”.

Zelo pomembno je poznavanje narave motilnih Sumov, ki
nastopajo pri masni spektroskopiji. Prva vrsta so Sumi elektro-
magneinega izvora, ki so v vakuumskih sistemih, v Katere je
masni spekter vkljucen, zelo pogosti, Obstaja cela vrsta elek-
tronskih filtrov, Ki zmanjsajo velikost omenjenih Sumov na naj-
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manjso moZno mero. Za postopek razpoznavanja komponent
masnih spektrov lahko tovrsine Sume zanemarimo. Druga vrsta
motilnih signalov pa so spektr, ki jih sistem pri razpoznavanju
ne uposteva,

Algoritmi za razpoznavanje komponent masnega spektra
razpoznavajo le tiste komponente atmosfere. ki so vnaprej
pricakovani. Ce se pojavi snov, ki ni bila vkljucena v osnovni na-
bor, se razpoznavanje porusi. Obstaja ve€ naCinov, kako se izog-
niti omenjenemu problemu. NajlaZe je povecati Stevilo kompo-
nent, Ki se v sistemu lahko pojavijo. Tak na¢in zahteva veliko
zmogljivost racunalnika, ki izvaja razpoznavanje. Razen tega tu-
di nikoli nismo povsem sigumni, da se vendarle v sistemu ne bi
pojavila snov, ki je ni v osnovaem naboru,

Alternativa je filtniranje vhodnega signala s filtrom, ki
omogoca odstranjevanje motilnih komponent. V nalem primeru
Jje nevronski sistem uporabljen v viogi filtra za odstranjevanje
motilnih vplivov. Nevronski sistem izvaja kvalitativno analizo
vhodnega signala.

2. Uporabljen nevronski sistem

Za izvajanje Kvalitativne analize masnega spektra je bil
uporabljen vecnivojski nevronski sistem brez  povratnih
povezav. Slika 1 prikazuje en nivo nevronskega sistema.

345



Belic L, L. Gyergyek: Nov na¢in razpoznavanja masnih spektrov

Nevronski sistem deluje Kot posebna izpeljanka asociativoega
pomnilnika’, ki smo ga poimenovali pomnilnik z vektorskim in-
tervalnim naslavljanjem (pomnilnik bo v drugih prispevkih po-
drobno opisan). Naloga pomnilnika 2 vektorskim intervalnim
naslavljanjem je izvajanje preslikave vhodnega prostora v izhod-
ni pojmovai prostor, Pojmovm prostor vsebuje mnozico pojmov,
kot npr. H.O, N, itd. Ob nekem poljubnem vhodnem signalu, se
v pojmovnem prostoru izberejo tisti pojmi, ki ustrezajo
posameznim komponentam atmosfere v vakuumski komori.
Proces ucenja je postopek' ™", ki zgradi ustrezno funkcijo pres-
likave med vhodnim in pojmovaim prostorom. V nasem primeru
je bil uporabljen nadzorovani postopek ucenja,
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Slika 1: En nivo uporablenega nevronskega sistema
Figure 1: One level of the used neural network system

3. Uporaba nevronskega sistema za detekeijo komponent
masnih spektrov

Sestavni elementi atmosfere v vakuumskem sistemu imajo
poznane oblike spektrov. Oznacimo spekiter 7 tega plina z X, X,
je n dimenzionalen vektor. Koli¢ina posameznega plina je v
spektru izraZzena z multiplikacijsko Konstanto, s Katero se spek-
ter plina pomnozi, V nekem Casoynem trenutku je v vaku-
umskem sistemu atmosfera sestavljena iz vsote spektrov plinov.
Enacba sestave masnega spekira je:

n
S=Y kX, +N (1)
=1
kjer so:
S: spekier atmosfere v vakuumskem sistemu
n: Stevilo plinov, Ki sestavljajo atmosfero
k : Koli¢ina i - tega plina v atmosfen
X, ! spekier i - tega plina
N nakljuéni Sum, ki je dodan spekiru
Vec je o problemu masne spektroskopije napisano v lite-
raturi-.
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4. Testiranje nevronskega sistema

F'estno nevronsko plast sestavljajo naslednji elementi:

o Stirje nivoji nevronoy s po 30 nevronov v nivoju.

o Nevroni 2 51 vhodi in sigmoidalno aktivacijsko funkcijo’,
ki omejuje 1zhodne vrednosti celic v intervalu (-1 1),

e Nukljuéni generator povezovalnih utezi med nevroni,
Vrednost nakljuénega izbora utezi je omepena med vred-
nosti -0.8 in (.8,

Prvi test ugotavlja sposobnost nevronske plasti, da pravilno
razporedi naucene spektre. Spektri so bili sistemu prikazani v
relativni obliki.

Delovanje sistema je bilo preizkuseno s sledenjem nasled-
njih korakoy:

e nakljucni izbor utezi:

® udenje sistema;

® preverjanje odziva plast.

Test zajema 100 ponovitev omenjenth korakov. V tabeli 1
s0 zbram rezultati testov, Tabela prikazuje odstotke pravilnih
razvrstitev vzorcev, V prvem stolpcu so zbrane vrednosti pri
naslavljanu intervalnega pomnilnika z eno celico. v drugem pa 2
dvema.

Tabela 1: Rezultat testa razpoznavanga komponent masnega spekira
Masni spekiri so bili sistemu predstavljeni v normirani obliki
Table 1: Results of the mass spectri recognition process. Mass spectra
were introduced to the system in normalized torm

pravilnost pravilnost
razvrstitve v % razvrstitve v %
plini
naslavijanje: naslavijange:
| celica 2 celici

H, 100 100
He 99 100
CH, 97 100
NH, 100 100
H,0 100 100
Ne 9% 1(X)
C.H. 100 100
C.H, 98 100
N, 100 1060
CcO 100 100
C.H, 100 100
NO 96 1X)
C.H, 100 1X)
C.H, 100 100
CO. 100 100
CH.O 1% 10
0, 97 100
H.S 100 100
A 96 100
N.O 100 100
C.HO 99 100
C.HO 98 100
NO, 100 100
CH.0, 100 100
CH, 100 100
CHO 99 100
C.HC,, 100 100

Ocena rezaltatov festa

Ker je bila plast nevronov naucena razpoznavati toéno
dolofene vzorce, ki so obenem tudi vsi mozni vzorci, ki jih



sistem lahko v svojem delovanju dobi na vhodu, so intervali oz.
razredi zelo ozko definirani. Napake, Ki se pri razvrstitvi poja-
vijo v primeru naslavljanja intervalnega pomnilnika z eno celico
so posledica nakljuéne nelinearnosti preslikave, ki jo naredi
nevronski sistem. Na pojav napake vpliva tudi Sirina izbranega
intervala okoli vzorcey,

Tabela 2: Rezultan testa razpoznavanys komponent masnega spekiny,
Musns spekin so bili sistemu predstavljeni v nenormiran oblike
Table 2: Results of the mass spectra recognition process. Mass spectra
were introduced 10 the system in unanormalized form

pravilnost pravilnost pravilnost
plini razvrstitve v % razvrstitve v % razvrstitve v %
naslavljange: naslavljanje: naslavijanje
| cehica 2 celici 3 celice
H. 62 94 100
He 64 88 100
CH, 66 84 100
NH, 64 92 100
H.O o0 96 99
Ne 68 97 100
C.H. 63 100 100
C.H, 100 82 100
N, 94 97 100
(&9) 85 99 100
C.H, 70 84 100
NO 6y o0 100
C.H, o0 100 100
G HL 95 100 100
CO. 78 04 100
CH.O 6v 87 99
0. 67 93 100
H.S 92 10 100
A 65 84 97
NO 84 99 100
C.HO X7 95 100
C.H.O 83 g3 100
NO, 65 92 100
CH.O, 77 90 100
GHis 93 93 100
CHO 71 100 08
C.HC 65 90 100

Ocena rezultatov testa

Tudi v tem primeru se je sistem zelo dobro naudil razvrica-
nja vzorcev. Sirina najmanjSega intervala okoli tocke posa-
meznega vzorca vpliva na Stevilo intervalov, Ki jih sistem ustvari
v procesu udenja.

Belic L, L. Gyergyek: Nov nacin razpoznavanja masnih spektroy

V prisotnosti Suma, Ki ga primesamo osnovnim spektrom se
rezultat ulenja prece) poslabsa. Zelo pomembna je naslednja
prakti¢na izkusnja.

Ce zelimo, da bo sistem uspeino izvajal razpoznavanje sig-
nalov v prisotnosti dodanega Suma, mora tudi uéenje potekati v
prisotnosti Suma.

Prisotnost Suma v procesu udenja sistema razsin intervale
naslavianja v posamezne razrede. UCenje sistema ob prisotnosti
nakljucnega Suma lahko postane dolgotrajen postopek. nikakor
pa postopek m zapleten.

Na rezultat uCenja razvrscanja moéno vpliva omejitev pod-
rodju iz katerega nakljuéni generator izbira vrednosti. Ce so
izbrane utezi prevelike, potem je prevajalna funkcija sistema v
posameznih podrocjih zelo strma. na drugih pa se vrednost na-
haja v nasi¢enju. Rezuliat je stapljanje razredov (prekrivanje), ki
onemogodi udenje.

V drugem testu je bila plast nevronov enaka Kot v prvem, le
cilj je bil zastavljen nekoliko zahtevneje. Nevronski sistem se je
ucil razvricati vhodne spektralne signale, pomnoZene s poljub-
nimi konstantami (konstante &, v enacbi (1)).

Vhodnmi vzorei so bili zato pripravijeni v absolutni in ne ved
v relativni obliki. Ugenje se je pricelo z malimi vrednostmi kon-
stante k. Tabela 2 prikazuje. kako se je sistem naudil ruzviscéa-
nja v stotih primerih nakljuéno izbranih utezi in pri razlicnem
stevilu uporabljenih celic za intervalno naslavljanje.

3. Sklep

Razpoznavanje komponent, ki sestavljajo masni spekter je
bilo narejeno s simulacijo masnega spektrometra in do sedaj v
delo nismo vkljucili dejanske naprave. Zato je vrednost rezulia-
tov manjsa. Nevronski sistem, Ki izvaja Kvantitativno analizo
masnega spekira je uporablen kot filter za izloCanje motilnih
signalov, Filtriranju signala sledi kvalitativna analiza, izvedena
s klasi¢nimi postopkovnimi metodami,
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