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Представлен обзор основных хемометрических методов, используемых для решения задач класси-
фикации, идентификации и обнаружения при контроле подлинности продуктов питания и пищево-
го сырья. Наибольшее распространение для обработки массивов экспериментальных данных при 
идентификации продуктов питания получили следующие алгоритмы: метод главных компонент, 
формальное независимое моделирование аналогий классов, дискриминантный анализ, нечеткий ли-
нейный дискриминантный анализ, деревья классификации и регрессии, метод опорных векторов, 
проекция на латентные структуры, различные искусственные нейронные сети. Приведены при-
меры использования рассмотренных хемометрических алгоритмов для установления соответст-
вия продуктов питания их заявленным наименованиям.  
 
IA.N. KRASNIANCHYN, A.V. PANTELEIMONOV, YU.V. KHOLIN. CHEMOMETRIC METHODS IN CON-

TROL OF AUTHENTICITY OF FOOD PRODUCTS AND FOOD RAW MATERIALS  The authors have con-
sidered the main chemometric algorithms used to solve problems of classification, detection and identification 
connected with the control of authenticity of food products and food raw materials. Algorithms of principal 
component analysis, soft independent modeling of class analogy, discriminant analysis, fuzzy linear discrimi-
nant analysis, classification and regression trees, support vector machines, projection on latent structures 
and different artificial neural networks were considered. The application of chemometric algorithms for deter-
mination of such characteristics of food products and food raw materials as geographical origin, grade, con-
tent of various components and impurities was considered. 
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ВВЕДЕНИЕ 

В 2005 году авторитетный журнал "Trends in 
Analytical Chemistry" посвятил один из своих номе-
ров [1] проблематике современного качественного 
химического анализа. Редакторы выпуска 
М. Валкарсел и С. Карденас указывали [1, Р. 467], 
что в последние десятилетия качественный ана-
лиз считали чуть ли не умирающим разделом 
аналитической химии, по традиции связанным 
лишь с обнаружением катионов и анионов в рас-
творах; ситуация кардинально изменилась в по-
следние годы, когда стало ясно, что значимые для 
практики качественные заключения могут быть 
основаны не только на сенсорном восприятии 
признаков химических реакций, но и сделаны на 
основе обработки массивов количественных дан-
ных, получаемых инструментальными методами. 

К основным задачам качественного химическо-
го анализа относят идентификацию аналитов и их 
обнаружение [2]. Под "идентификацией" понимают 
заключение о тождественности анализируемого и 
известного объектов или о принадлежности ана-
лита некоторому классу объектов на основе соот-

ветствия их свойств [3]
1
. "Обнаружение"  вывод о 

присутствии определенного аналита в исследуе-
мой пробе в концентрации, превышающей зара-
нее установленное пороговое значение. При ре-
шении задач обнаружения отвечают на вопросы 
"Загрязнено ли попавшее в продажу подсолнечное 
масло нефтью?", "Принимал ли спортсмен опре-
деленный запрещенный препарат?", "Превышает 
ли в минеральной воде содержание определенно-
го токсиканта ПДК?" и т.п. И для идентификации, 
и для обнаружения используют аналитические 
процедуры двух типов: а) непосредственно приво-
дящие к тому или иному заключению (методики с 

                                                
1 Характерны такие, например, определения: "Иденти-

фикация  это установление вида и состояния молекул, 
ионов, радикалов, атомов и др. частиц на основе сопос-

тавления экспериментальных данных с соответствую-

щими справочными данными для известных частиц" 

[4]; "Chemical identification is considered to be assigning 

an analyte (analytical signal) to one of the set of known 

individual chemical compounds or to a group/class of com-

pounds based on matching their properties" [2]. 
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бинарным откликом) и б) формирующие заключе-
ние на основе обработки массивов первичных ко-
личественных данных, полученных инструмен-
тальными методами [5]. 

В настоящее время все более отчетливо про-
является тенденция к расширительной трактовке 
качественного анализа как процедуры классифи-
кации объектов по их признакам ("The classification 
of objects against specified criteria to meet an agreed 
requirement" [6]

2
). В таком подходе естественным 

образом объединяются задачи идентификации и 
обнаружения, а результаты анализа рассматри-
ваются как рекомендация для принятия потреби-
телем (заказчиком анализа) управленческих ре-
шений. Процедуры качественного анализа могут 
использовать классификацию как с обучением, так 
и без обучения, и, поскольку речь обычно идет об 
анализе массивов многомерных данных, требуют 
применения хемометрических процедур.  

Отдельная проблема – метрология качествен-
ного химического анализа, принципы которой су-
щественно отличаются от метрологии количест-
венного анализа. Действительно, центральная 
характеристика результата количественного ана-

лиза  его неопределенность  в качественном 
анализе аналогов не имеет.  

Вместо этого результаты качественного анали-
за характеризуют таким показателем, как нена-

дежность (unreliability). Ненадежность  это коли-
чественная оценка вероятности ложного 
логического заключения (ложной классификации). 
Примерами могут служить ложная идентификация 
сложного эфира как амида, вывод об отсутствии 
аналита, который на самом деле наличествует в 
пробе, неправомерное отнесение образца мине-
ральной воды к группе вод с высокой минерализа-
цией и т.п. В метрологии количественного анализа 
оценивание неопределенности проработано дос-
таточно глубоко (см., например, [7]), тогда как под-
ходы к оцениванию ненадежности результатов 
качественного анализа остаются дискуссионными.  

Ренессанс качественного анализа обусловлен 
быстрым ростом практических запросов на массо-
вый анализ проб сложного состава в новых пред-
метных областях (клинический анализ, промыш-
ленная гигиена, контроль психотропных и 
наркотических препаратов, оценка токсичности 
объектов окружающей среды, сигнальный кон-
троль загрязнителей, токсикантов, диверсионных 

                                                
2 Для того чтобы избежать чересчур расширительной 

трактовки (скажем, исключить из процедур качествен-

ного химического анализа подсчет результатов запол-

нения бюллетеней для голосования) уместно ограни-

чить перечень признаков химическими или физико-

химическими характеристиками. 

ядов и др.). Одной из таких областей является 
идентификация и обеспечение безопасности пи-
щевых продуктов, напитков и пищевого сырья. 

Под идентификацией пищевых продуктов по-
нимают установление соответствия продукта его 
заявленному наименованию (виду, классу, катего-
рии, сорту, географическому происхождению и т.п. 
[8–19]).  

Идентификация пищевых продуктов, согласно 
национальному стандарту Украины 4161-2003 
"Системы управления безопасностью пищевых 
продуктов. Требования", и национальному стан-
дарту 22000:2007 "Системы управления безопас-
ностью пищевых продуктов. Требования ко всем 
организациям пищевой цепи", гармонизированно-
му со стандартом ISO, является частью системы 
обеспечения качества пищевых продуктов.  

Продукты, не соответствующие заявленному 
наименованию, относят к разряду фальсифициро-
ванных. "Фальсификацией" (нарушением подлин-
ности) считают подделывание чистого или под-
линного товара или замену дорогостоящего 
компонента компонентом с низшей стоимостью 
для получения незаконной дополнительной выго-
ды, что ведет к снижению качества продукта.  

К нарушению подлинности продуктов могут 
приводить следующие действия [20, 21]: 

1. полная или частичная замена ком-
понентов;  

2. полное или частичное упущение 
или извлечение ценных элементов; 

3. дополнение необъявленного веще-
ства или материала с целью увеличения 
веса, снижения качества или улучшения 
внешней привлекательности продукта;  

4. несоблюдение норм технологиче-
ского процесса; 

5. несоблюдение законных требова-
ний (стандарт продукта, географическое 
происхождение продукта, максимальное 
или минимальное содержание воды и др.). 

Следовательно, в отношении продуктов пита-
ния термины "подлинность" или "аутентичность" 
обозначают их неподдельность, натуральность, 
соответствие указанным в сертификатах сортово-
му, видовому и географическому происхождению, 
а также технологии их переработки, отсутствие 
нерегламентированных примесей и добавок [22].  

Сопоставление показателей исследуемого 
продукта и аутентичных образцов (эталонов), их 
описаний, опубликованных в соответствующих 
документах, а также информации, содержащейся 
в сопроводительных документах и потребитель-
ских этикетках, с применением аналитических и 
органолептических методов является быстро раз-
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вивающейся и актуальной областью качественно-
го химического анализа [8, 23–34].  

О растущем внимании к подлинности пищевых 
продуктов как к научной проблеме свидетельству-
ет и увеличение числа соответствующих источни-
ков, реферируемых системой SCOPUS (рис. 1, 
табл. 1).  

Если вывод о тождественности анализируемо-
го продукта и аутентичного образца или об отне-
сении продукта к определенному классу предстоит 
сделать на основе обработки многомерных мас-
сивов экспериментальных данных, неизбежным 
становится применение хемометрических мето-
дов, среди которых особое значение имеют алго-
ритмы классификации, распознавания образов, 
дискриминантного анализа и искусственных ней-
ронных сетей [35–41] (табл. 2).  

 
 

Таблица 1. Число источников в системе SCOPUS, содержащих в названиях, рефератах и ключевых 
словах название пищевого продукта и термин "authenticity" 

Продукт 
Всего 

источни-
ков 

Год 

2000 2001 2002 2003 2004 2005 2006 2007 2008 2009 2010
*
 

Раститель-
ное масло 

188 7 7 22 11 8 15 17 17 23 19 16 

Фрукты 141 6 9 6 7 9 11 11 10 11 14 6 
Вино 94 4 4 4 2 6 6 11 10 15 9 3 

Маслины 70 3 2 9 3 3 3 4 10 9 5 7 
Мед 63 2 4 3 3 5 2 9 5 9 5 4 

Молоко 66 1 3 3 6 7 8 4 6 5 8 5 
Мясо 63 2 2 3 5 6 3 3 2 6 8 7 
Рыба 54 1 3 5 2 2 6 4 5 7 6 3 

Сыр 44 0 1 3 6 5 5 4 3 3 7 3 

* по состоянию на 26 июня 2010 г. 
 

Таблица 2. Число источников в системе SCOPUS, содержащих в названиях, рефератах и ключевых 
словах термин "food products" и название хемометрического метода 

Метод 
Год 

2000 2001 2002 2003 2004 2005 2006 2007 2008 2009 2010* 

PCA 18 19 30 44 69 56 56 75 97 54 34 
SIMCA 1 0 1 0 1 1 1 4 0 1 1 

DA 9 6 9 14 14 12 18 27 40 14 10 
CART 0 0 0 1 1 1 1 0 3 1 0 
SVM 0 0 0 1 1 4 4 9 15 2 3 
PLS 0 0 0 1 0 0 0 0 4 0 0 
ANN 8 6 9 13 16 15 17 31 27 14 10 

Всего 954 

* по состоянию на 17 июня 2010 г.  
Примечание: 

 PCA – метод главных компонент; 

 SIMCA – формальное независимое моделирование аналогий классов; 

 DA – дискриминантный анализ; 

 CART – деревья регрессии и классификации; 
 SVM – метод опорных векторов; 

 PLS – проекция на латентные структуры; 

 ANN – искусственные нейронные сети.
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В научной периодике публикации по исследо-
ванию подлинности пищевых продуктов (в частно-
сти, с использованием хемометрических методов) 
сосредоточены, главным образом, в журналах хи-
мико-аналитического профиля и изданиях, посвя-
щенным химии пищевых продуктов, сырья и про-

цессов (табл. 3), причем весьма значительная до-
ля работ выполнена авторами из стран, для кото-
рых производство и переработка сельскохозяйст-
венного сырья, пищевая индустрия являются 
важными отраслями экономики – Испании, Ита-
лии, Франции, Греции. 

 
Таблица 3. Основные периодические издания, публикующие работы по применению хемометрических 
методов при анализе подлинности пищевых продуктов и сырья (по данным SCOPUS за 2000–2010 гг. 
при запросе "food & chemometrics") 

Химические издания Нехимические издания 

Название 
Число источни-

ков* 
Название 

Число источ-
ников* 

Anal. Chim. Acta 35 J. of Agricultural and Food Chem. 58 
Chemometr. and Intell. Lab. Syst. 17 Food Chem. 31 

J. of Chromatography A 16 J. of Sci. of Food and Agriculture 9 
J. of Near Infrared Spectroscopy 10 J. of Dairy Sci. 8 

Anal. and Bioanal. Chem. 10 
Critical Rev. in Food Sci. and Nu-

trition 
7 

Analyst 5 J. of Food Sci. 6 
J. of Chemometrics 7 Int. J. of Food Sci. and Technol. 6 
Appl. Spectroscopy 7 Trends in Food Sci. and Technol. 4 

Analyt. Chem. 5   
Trends Anal. Chem. 4   

Talanta 4   
Critical Rev. in Anal. Chem. 3   

* по состоянию на 2 июля 2010 г. 
 

Несмотря на большое значение этих отраслей 
и для Украины и России, а также многочисленные 
факты фальсификации пищевых продуктов в на-
ших странах, российских работ по изучению каче-
ства и проверке подлинности продуктов и напит-
ков довольно мало (см., например, [9, 42–48]), а 
украинские работы по этой тематике в междуна-
родной периодике отсутствуют. Можно полагать, 
что это связано со слабостью приборной базы, 
необходимой для получения больших массивов 
данных о характеристиках анализируемых объек-
тов, а также с отставанием от международного 
уровня исследований в области хемометрии. 

Поскольку при контроле подлинности пищевых 
продуктов и сырья выполнение измерений инст-
рументальными методами и обработка их резуль-
татов с помощью хемометрических процедур не-
разделимы, представляется уместным 
представить обзор хемометрических методов, по-
лучивших наибольшее распространение в данной 
области. 

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЕ МЕТОДЫ 

В анализе пищевых продуктов и сырья исполь-
зуют большой набор методов, обеспечивающих 
получение массивов экспериментальных данных, 
дальнейшую обработку которых проводят с помо-
щью хемометрических процедур (табл. 4).  

Недавно опубликованы подробные обзоры экс-
периментальных методов получения многомерных 
массивов данных, используемых для хемометри-
ческого исследования качества и проверки под-
линности пищевых продуктов (на примере молоч-
ных продуктов и томатов) [21, 49]. Поэтому в 
данной работе ограничимся лишь кратким обзо-
ром важнейших инструментальных методов.  

Экспрессность и чувствительность хромато-
графического анализа, возможность сочетания 
хроматографии с другими физико-химическими 
методами [50–55] сделали его наиболее распро-
страненной процедурой анализа продуктов пита-
ния и напитков. 

Различные виды хроматографии используются 
на всех стадиях производственного процесса пи-
щевых продуктов и в контроле их качества: высо-
коэффективная жидкостная хроматография (до-
полняемая капиллярным электрофорезом), 
ионная, газовая, тонкослойная, мицеллярная 
электрокинетическая хроматография.  

Хроматографические методы успешно приме-
няли для контроля качества безалкогольных и ал-
когольных напитков, молочных продуктов, меда, 
искусственных пищевых добавок, выявления за-
грязнителей антропогенного и природного харак-
тера [42, 44–46, 56–66]. 
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Таблица 4. Число источников в системе SCOPUS, содержащих в названиях, рефератах и ключевых 
словах термин "food products" и название инструментального метода 

Метод 
Год 

2000 2001 2002 2003 2004 2005 2006 2007 2008 2009 2010* 

HPLC 136 138 183 185 283 241 275 258 344 243 107 
IC 2 2 0 2 5 1 3 5 7 6 1 
GC 112 129 164 178 235 231 197 232 246 175 73 
TLC 18 19 28 28 40 38 33 25 31 21 11 
MEC 1 6 2 5 3 10 5 8 7 2 3 
GLC 8 5 6 7 10 8 5 9 9 5 3 
EN 8 9 10 9 14 12 14 16 11 14 5 
ET 1 0 3 0 2 4 4 1 8 2 2 
VS 0 0 3 1 3 1 2 1 1 0 1 

NIRS 7 10 10 19 33 34 30 34 48 33 15 
FTIS 11 12 11 15 16 25 21 31 33 30 13 
RS 2 0 5 2 9 17 8 10 14 10 8 

NMR 24 25 44 56 64 53 63 61 64 60 27 
MS 114 127 201 234 330 323 316 367 380 341 147 

IRMS 2 1 3 7 5 11 11 10 6 4 5 
ICP-MS 5 5 6 14 17 15 10 15 28 20 3 

AAS 8 12 17 15 15 12 14 10 16 12 5 
LS 0 1 0 1 2 0 0 1 5 1 1 

Всего 9328 

* по состоянию на 17 июня 2010 г.   
Примечание: 

 HPLC – высокоэффективная жидкостная хроматография; 

 IC – ионная хроматография; 

 GC – газовая хроматография;  

 TLC – тонкослойная хроматография; 

 MEC – мицеллярная электрокинетическая хроматография; 

 GLC – газо-жидкостная хроматография; 

 EN – "электронный нос"; 

 ET – "электронный язык"; 

 VS – видимая спектроскопия; 

 NIRS – инфракрасная спектроскопия в ближнем ИК-диапазоне; 

 FTIS – инфракрасная спектроскопия с Фурье-преобразованием; 

 RS – Рамановская спектроскопия; 

 NMR – ядерный магнитный резонанс; 

 MS – масс-спектрометрия; 

 IRMS – изотопная масс-спектрометрия; 

 ICP-MS – масс-спектрометрия с индуктивно связанной плазмой; 

 AAS – атомно-абсорбционная спектрофотометрия; 

 LS – люминесцентная спектроскопия. 

 
Различные спектроскопические методы (види-

мая спектроскопия [67], инфракрасная спектро-
скопия в ближнем ИК-диапазоне [67, 68], инфра-
красная спектроскопия с Фурье-преобразованием 
[69], Рамановская спектроскопия [70], ядерный 
магнитный резонанс [71, 72], масс-спектрометрия 
[73] (в том числе изотопная масс-спектрометрия 
[52, 74–77] и масс-спектрометрия с индуктивно 
связанной плазмой [37]), атомно-абсорбционная 
спектрофотометрия [78–80], люминесцентная 
спектроскопия [81]) также интенсивно используют-
ся при исследовании подлинности продуктов пи-

тания. Относительная простота подготовки образ-
цов и выполнения измерительных процедур, воз-
можность довольно просто получать обширные 
массивы данных о свойствах анализируемых объ-
ектов способствовали широкому внедрению спек-
троскопических методов; при проверке идентично-
сти и классификации образцов спектральные 
данные часто используют как "отпечатки пальцев" 
объектов ("fingerprints") [15, 82, 83]. 

Создание таких сенсорных систем, как "элек-
тронный нос" (для анализа газообразных образ-
цов) и "электронный язык" (для анализа жидких 
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образцов) было вызвано стремлением реализо-
вать аналитические процедуры, моделирующие 
обонятельные и дегустационные способности че-
ловека. Системы "электронного языка" и "элек-
тронного носа" состоят из набора сенсоров раз-
личной селективности. С их использованием 
получают многомерные массивы характеристик 
анализируемых образцов, а затем с помощью хе-
мометрических методов получают информацию об 
исследуемом образце, соотносимую с человече-
ским восприятием, например, вкуса образца (со-
леность, кислотность, горечь), сведениями о его 
географическом происхождении, составе, интен-
сивности аромата и степени свежести.  

Распространены химические сенсоры различ-
ных типов: вольтамперометрические, потенцио-
метрические, спектрофотометрические, флуорес-
центные, кондуктометрические, амперомет-
рические и др.  

Растущая популярность систем "электронного 
носа" и "электронного языка" связана с возможно-
стями их миниатюризации, автоматизации работы, 
простотой применения и экспрессностью. В обра-
ботке массивов данных, получаемых на основе 
использования наборов сенсоров различной се-
лективности, широкое применение нашли совре-
менные хемометрические методы, в частности, 
методы распознавания образов и искусственных 
нейронных сетей.  

С учетом достижений теории нейронных вы-
числений идентификацию объектов анализа с по-
мощью "электронного языка" и "электронного но-
са" можно рассматривать как ветвь развития 
искусственного интеллекта и/или область приме-
нения "электронного мозга" [84–93]. 

ХЕМОМЕТРИЧЕСКИЕ МЕТОДЫ 

Развитие хемометрии быстро пополняет арсе-
нал доступных химикам-аналитикам алгоритмов 
обработки экспериментальных данных. Многие 
подходы реализованы как в специализированных 
пакетах программ (Unscrambler, SIMCA, 
Eigenvector Research и др.), так и в статистических 
пакетах общего назначения (Statistical Package for 
the Social Sciences, Statistica, Matlab).  

 
Метод главных компонент (Principal compo-

nent analysis, PCA) 
Для предварительной обработки и извлечения 

информации из многомерных массивов экспери-
ментальных данных используются методы сжатия 
данных. Сжатие позволяет представить результа-
ты измерений в компактном виде, удобном для 
визуализации и интерпретации. Наиболее распро-
страненной хемометрической технологией пони-
жения размерности массива данных с минималь-

ной потерей информации является метод главных 
компонент.  

Метод главных компонент используется в ана-
лизе любых сложных химических данных, для ко-
торых характерна мультиколлинеарность, т.е. 
присутствие внутренних, скрытых связей между 
переменными. Основными предпосылками для 
того, чтобы эффективно снизить размерность 
массива данных, являются "сильная" (вплоть до 
линейной) связь между исходными переменными, 
в результате которой информация, содержащаяся 
в данных, дублируется; слабая информативность 
некоторых показателей, что позволяет исключить 
их из набора данных; возможность объединения 
нескольких показателей в один [94, 95]. 

Алгоритм осуществляется итерационно и его 
цель – расчет новых переменных, ортогональных 
и некоррелированных главных компонент. Метод 
главных компонент применяется к данным, запи-

санным в виде матрицы X  размерностью JI  , 

строки которой соответствуют анализируемым 

образцам ),...,1( Ii  , а столбцы – исходным пе-

ременным ),...,1( Jjxj  , характеризующим эти 

образцы. Главные компоненты ),...,1( Aata   – 

линейная комбинация исходных переменных:  

JaJaa xpxpt  ...11 .  (1) 

С помощью этих новых переменных исходный 

массив данных X  разлагается в произведение 

двух матриц T  и P : 

EptETPX
A

a

t
aa

t  
1

. 

В этом уравнении T  (размерность AI ) – 

матрица счетов (scores), P  (размерность )AJ  – 

матрица нагрузок (loadings), E  (размерность 

JI  ) – матрица остатков. Метод главных компо-

нент можно понимать как проецирование данных 
на подпространство (главных компонент) с раз-
мерностью меньшей, чем исходное пространство. 

Строки Itt ,...,1  матрицы T  – это координаты об-

разцов в новой системе координат, столбцы 

Att ,...,1  матрицы T  представляют проекции всех 

образцов на одну новую координатную ось. Каж-

дая строка матрицы P  состоит из коэффициен-
тов, связывающих переменные t  и x  (1), каждый 

столбец P  – это проекция соответствующей пе-

ременной jx  на новую систему координат [96].  

В результате применения метода главных ком-
понент осуществляется переход к новому ортого-
нальному базису, оси которого ориентированы по 
направлениям максимальной дисперсии набора 
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входных данных. Такое преобразование позволя-
ет сжимать информацию путем отбрасывания ко-
ординат, соответствующих направлениям с мини-
мальной дисперсией. Каждая главная компонента 
имеет дисперсию, максимально возможную из 
всех комбинаций исходных переменных, при усло-
вии ортогональности предыдущей главной компо-
ненте. Таким образом, задача сводится к поиску 
таких линейных комбинаций исходных показате-
лей, которые объясняли бы максимально возмож-
ную долю изменчивости (сумму дисперсий) исход-
ных показателей. В большинстве случаев 
многопараметрический массив эксперименталь-
ной информации, содержащей десятки перемен-
ных, можно представить в виде массива, содер-
жащего две-три переменные, т.к. первые две или 
три главные компоненты отражают около 80% ис-
ходных данных. Возникающие при этом остатки 

(матрица E ) рассматриваются как шум, не со-
держащий значимой химической информации [97–
99].  

Как правило, методу главных компонент пред-
шествует центрирование (вычитание из каждого 

столбца jx  среднего по столбцу значения jm ) 

или нормирование (деление каждого столбца jx  

на собственное стандартное отклонение js ) ис-

ходной матрицы X , т.к. величины дисперсий по-
казателей существенно зависят от масштаба еди-
ниц измерения [96]: 

 

Ixxm Ijjj /)...( 1  ; 

Imxs
I

i
jijj /)(

1

2


 . 

 
Метод главных компонент широко применяется 

в исследовании подлинности пищевых продуктов. 
С его помощью стараются выявить взаимосвязи 
данных, составляющих большие массивы резуль-
татов первичных измерений. Получение таких 
массивов экспериментальных данных характерно 
для использования технологии "электронного язы-
ка" [71, 100, 101], методов хроматографии [13, 
102], инфракрасной спектроскопии в ближнем 
диапазоне [103], ядерного магнитного резонанса 
[104] и др. 

В качестве примера рассмотрим применение 
метода главных компонент при контроле качества 
цветочных видов меда.  

В работе [102] исследовано содержание саха-
ров в 280 образцах французского меда семи цве-
точных разновидностей (акация, каштан, рапс, ла-
ванда, ель, липа, подсолнух). С помощью газовой 

хроматографии, с пламенным ионизационным де-
тектором, оценивали содержание 17-ти  ди- и три-
сахаридов. А с помощью жидкостной хроматогра-
фии, с импульсным амперометрическим 
детектором, определяли содержание глюкозы и 
фруктозы (табл. 5).  

Подлинность цветочного происхождения 280 
образцов меда подтвердили на основании резуль-
татов пыльцевого, органолептического и лабора-
торного анализов. Авторы поставили задачу опре-
делить такие характеристики образцов меда, 
которые обеспечивали бы их надежную иденти-
фикацию.  

Для достижения поставленной цели применили 
метод главных компонент. Для обработки методом 
главных компонент из полученного массива пер-
вичных экспериментальных данных с помощью 
дисперсионного анализа (analysis of variance, 
ANOVA) отобрали такие характеристики, как мас-
совые концентрации глюкозы, раффинозы, трех-
алозы, фруктозы, и отношение концентраций эр-
лоза/мальтулоза, мальтоза/трехалоза и 
фруктоза/глюкоза. Набор из этих характеристик 
обеспечивал идентификацию 72% образцов меда. 

Затем к массиву переменных, отобранных с 
помощью дисперсионного анализа, применили 
метод главных компонент.  

В результате работы выделили две главные 
компоненты, являющиеся линейной комбинаций 
вышеназванных характеристик. Таким образом, 
массив данных, включавший 20 характеристик об-
разцов меда семи цветочных разновидностей, 

был сжат до массива размером 72 .  

Метод главных компонент позволил опреде-
лить границы областей каждой цветочной разно-
видности меда, например, область образцов ело-
вого меда определилась четко, но при этом 
области других цветочных разновидностей меда 
перекрылись: акациевые и каштановые, лавандо-
вые и липовые, рапсовые и подсолнуховые.  

Фактически, несмотря на отсутствие полной 
дифференциации, такой результат дал возмож-
ность контролировать качество меда в соответст-
вии с его цветочной разновидностью.  

Предложенный алгоритм применили для оцен-
ки подлинности 47 коммерческих образцов меда: 
34 французских (8 акациевых, 8 каштановых, 7 
лавандовых, 6 еловых, 5 липовых), 7 венгерских и 
3 китайских (акациевых), 1 испанского и 1 марок-
канского (лавандовых), 1 турецкого (елового).  

С его помощью обнаружили, что 5 акациевых и 
4 еловых коммерческих образца меда находятся 
за пределами их предполагаемой области, а, зна-
чит, не соответствуют своему заявленному виду. 
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Таблица 5. Среднее содержание и стандартное отклонение (M, SD соответственно) содержания саха-
ров в 280 образцах меда семи цветочных разновидностей 
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50 38 28 53 37 38 36 

M
a 

SD M SD M SD M SD M SD M SD M SD 

Фруктоза 438,9 12,9 407,2 22,8 379,2 15,2 384,6 13,0 314,9 19,9 381,6 26,3 399,8 22,6 

Глюкоза 263,0 13,0 265,2 20,7 396,4 22,9 323,3 13,1 241,7 25,1 326,7 19,0 379,0 18,5 

Ф/Г 
b
 1,7 0,1 1,5 0,1 1,0 0,1 1,2 0,1 1,3 0,1 1,2 0,1 1,1 0,1 

Сахароза 2,0 2,0 0,2 0,2 0,1 0,1 4,7 2,8 0,4 0,3 0,5 0,6 0,1 0 

Мальтоза 2,6 0,7 1,5 0,5 0,7 0,3 2,6 0,6 1,7 0,4 1,9 0,4 1,1 0,4 

Мальтулоза 1,7 0,4 2,6 0,9 0,9 0,4 1,0 0,3 1,9 0,6 2,3 1 0,5 0,2 

Тураноза 2,9 0,6 2,8 0,8 1,3 0,6 1,8 0,5 2,5 0,4 3,2 1,1 0,9 0,3 

Трехалоза 1,5 0,4 2,0 0,7 0,6 0,3 0,8 0,2 4,5 1,1 1,9 0,6 0,6 0,2 

Палатиноза 0,3 0,1 0,5 0,4 0,2 0,1 0,2 0,1 0,5 0,4 0,4 0,2 0,1 0,0 

Ламинарибиоза 1,2 0,3 1,5 0,5 0,5 0,3 0,7 0,3 1,3 0,3 1,3 0,4 0,5 0,2 

Мелибиоза 0,1 0,1 0,3 0,3 НО
с
  0,1 0,0 0,3 0,1 0,3 0,1 НО  

Изомальтоза 0,9 0,3 1,8 0,8 0,4 0,2 0,5 0,2 1,8 0,6 1,7 0,8 0,3 0,1 

Гентиобиоза 0,0 0,0 0,2 0,5 НО  НО  0,1 0,0 0,2 0,2 НО  

Раффиноза 0,0 0,1 0,0 0,1 НО  0,1 0,0 2,1 0,6 НО  НО  

Неокестоза 0,2 0,1 0,2 0,3 0,0 0,1 0,2 0,0 0,4 0,5 0,4 0,2 0,1 0,0 

1-Кестоза 0,1 0,0 0,1 0,1 НО  0,1 0,0 НО  0,3 0,1 НО  

Эрлоза 1,9 1,2 0,2 0,2 НО  1,4 0,6 2,1 1,3 1,0 0,6 НО  

Мелезитоза 0,1 0,1 0,2 0,4 НО  0,1 5,7 4,2 0,2 0,1 НО   

Мальтотриоза 0,4 0,2 0,2 0,1 НО  0,2 0,1 0,8 0,3 0,5 0,2 0,1 0,0 

Рамноза 0,2 0,1 0,2 0,1 0,1 0,2 0,1 0,1 0,3 0,2 0,4 0,2 0,1 0,1 

 

a
 В процентных единицах (кроме глюкозы и фруктозы = г/кг) 

b
 Фруктоза/глюкоза 

с
 Не обнаружено 

 
Формальное независимое моделирование ана-

логий классов (Soft independent modeling of class 
analogy, SIMCA) 

Формальное независимое моделирование ана-
логий классов методом распознавания образов с 
обучением – хорошо известное и широко приме-
няемое хемометрическое средство решения задач 
классификации [82, 105]. Классификация объектов 
с помощью SIMCA происходит в два этапа: этап 
обучения и этап тестирования. На первом этапе 
формируются отдельные модели классов. Каждый 
класс из обучающего множества объектов незави-
симо моделируется методом главных компонент с 

различным числом главных компонент A  [94, 
106]. Под моделью в данном случае понимают 

способ воспроизведения формы и/или других ха-
рактеристик сложного исходного массива в более 
простой форме, включающей также и набор дан-
ных, характеризующих свойства моделируемой 
системы, и динамику их изменения. 

Для сравнения созданных моделей рассчиты-
вают расстояние между классами и оценивают 
влияние переменных на разделение по классам 
(модельная мощность и дискриминационная мощ-
ность переменных) [107, 108]. 

Значение модельной мощности переменной 

)( jM  показывает, насколько сильное влияние 

данная переменная оказывает на моделирование 
данного класса (1 – сильное влияние, 0 – влияния 
нет): 
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jraw

jresid

j
S

S
M 1 , 

где jrawS  – стандартное отклонение исходных 

значений переменной, jresidS  – стандартное от-

клонение остатков, определяемых методом глав-
ных компонент для соответствующей модели дан-
ного класса. Значение дискриминационной 

мощности переменной )( jD  показывает способ-

ность переменной разделять классы (способность 
переменной моделировать класс не влечет за со-
бой способность к разделению). Пусть мы имеем 

по две модели для классов 1X  и 2X , тогда зна-

чение дискриминационной мощности интересую-
щей нас переменной имеет вид: 

)()(

)()(

2
2

1
2

2
2

1
2

BclassXSAclassXS

AclassXSBclassXS
D

jresidjresid

jresidjresid

j  model model

 model model




 . 

Чем больше значение дискриминационной 
мощности переменной, тем больше ее способ-
ность к разделению классов. 

Для вычисления расстояния между классами 
используют расстояние Махаланобиса; чем боль-
ше значение данного параметра, тем лучше раз-
личаются модели: 

)()(cov)( 21
1

21    XH T
, 

где 21,  – векторы средних значений пере-

менных для классов 21, XX , )cov(X  – объеди-

ненная ковариационная матрица для классов 

21, XX , 

)2(

)cov()cov(
)cov(

21

21






nn

XX
X , 

где 21,nn  – длины векторов 21, . 

На этапе тестирования новые объекты (не ис-
пользуемые на стадии обучения) относят к клас-
сам, сформированным на первом этапе. Этап 
классификации новых образцов включает расчет 

расстояний от образца до центра класса )( 1H  и 

от образца до класса )( 2H  [96, 107–111]:  





A

a a
T
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a

ttI
H

1

2
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1 
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



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AJ

H 2
2

1
, 

где JI ,  – число образцов и число переменных 

соответственно, a  – проекция нового образца на 

главную компоненту a , at  – вектор, содержащий 

счета всех обучающих образцов в классе. 
Расстояние от нового образца до класса пока-

зывает, насколько далеко образец находится от 
данного класса; расстояние от образца до центра 
класса вычисляется как размах и показывает, на-
сколько проекция образца на данный класс далека 
от его центроида, т.е. насколько он отличается от 
других образцов данного класса. 

Такие моделирующие свойства и возможность 
отнесения образца к одному или нескольким клас-
сам или к ни одному из смоделированных классов 
(в отличие от классических методов классифика-
ции, которые позволяют отнести образец только к 
одному классу) обеспечили методу формального 
независимого моделирования аналогий классов 
популярность при определении подлинности про-
дуктов питания, в особенности в комбинации со 
спектроскопическими методами [110–117]. 

Примером успешного применения алгоритма 
SIMCA служит работа [82], в которой его исполь-
зовали для классификации вин по их виду, проис-
хождению винограда и технологии выдержки. Для 
этого получили "отпечатки пальцев" (нормализо-
ванные спектры в средней ИК-области) 60 образ-
цов красных вин и 60 образцов белых вин. Затем 
рассчитали матрицы подобия между спектрами на 
основе индекса подобия Танимото: 

 

cba

c
T BA


, , 

 
где c  – множество фрагментов (частиц) "отпе-

чатков пальцев", общих для соединений A  и B ; 

a  – множество фрагментов "отпечатков пальцев" 

соединения A , отсутствующих у соединения B ; 

b  – множество фрагментов "отпечатков пальцев" 

соединения B , отсутствующих у соединения A . 
Ошибки классификации по типу вина (белые 

или красные) в результате применения SIMCA к 
спектрам образцов и к матрицам подобия спек-
тров составили соответственно 20% и 10%. Отно-
шение числа ошибочно отнесенных объектов к 
общему числу объектов служит простейшей ста-
тистической (эвристической) оценкой ненадежно-
сти идентификации.  

При применении SIMCA к матрицам спектраль-
ного подобия для различения вин по виду вино-
града и способу выдержки ошибки составили 9% и 
5%, соответственно.  

Итогом работы стала демонстрация возможно-
сти создать библиотеку "отпечатков пальцев" раз-
личных образцов вин.  
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Дискриминантный анализ (Discriminant analy-
sis, DA) 

Дискриминантный анализ является разделом 
многомерного статистического анализа, который 
включает в себя методы классификации много-
мерных наблюдений по принципу максимального 
сходства при наличии обучающих признаков. Ос-
новными задачами дискриминантного анализа яв-
ляются исследование межклассового различия 
(дискриминации) в априорно заданных классах по 
нескольким переменным одновременно, т.е. опре-
деление "вклада" каждой из переменных в разли-
чение классов, а также классификация объектов, 
не входивших в обучаемую выборку. Переменные, 
которыми оперируют для поиска различий между 
классами, называют дискриминантными перемен-
ными. В дискриминантном анализе находят такую 
комбинацию дискриминантных переменных и дис-
криминантную функцию, которые бы оптимально 
разделяли рассматриваемые классы [106–118]. 

Выполнение дискриминантного анализа подра-
зумевает наличие минимум двух классов и мини-
мум двух объектов в каждом классе, линейную 
независимость дискриминантных переменных, 
многомерную нормальность закона распределе-
ния дискриминантных переменных для каждого 
класса, приблизительное равенство ковариацион-
ных матриц для всех классов.  

Основными проблемами являются отбор дис-
криминантных переменных и выбор вида дискри-
минантной функций (линейная или нелинейная). 
Наиболее часто используется линейная форма 
дискриминантной функции следующего вида [119]: 

;...110 pkmpkmkm xxd    

gknm ,...,1;,...,1  , 

где kmd  – значение дискриминантной функции 

для m -го объекта в классе k , ikmx  – значение 

дискриминантной переменной ix  для m -го объ-

екта в классе k , i  – дискриминантные множите-

ли. 
Кратко опишем процедуру дискриминантного 

анализа при использовании линейной дискрими-
нантной функции (linear discriminant analysis, LDA) 
[119–123]. 

Выбор дискриминантных переменных можно 
проводить методом пошагового включения или 
пошагового исключения переменных. Процедура 
последовательного включения начинается с вы-
бора переменной, обеспечивающей наилучшее 
одномерное различение. Затем анализируют па-
ры, образованные отобранной переменной и од-
ной из оставшихся, в результате чего находят па-
ру, дающую наилучшее различение. На каждом 

следующем шаге процедуры отбирают перемен-
ные, которые в сочетании с отобранными ранее 
дают наилучшее различение. Процедура последо-
вательного исключения исходит из предположе-
ния, что все переменные считаются входящими в 
систему, а затем на каждом шаге отбрасывается 
одна, обеспечивающая в сочетании с оставшими-
ся переменными наихудшее различение.  

Процедура пошагового дискриминантного ана-
лиза предполагает проверку (в начале каждого 
шага) всех дискриминантных переменных на соот-
ветствие двум условиям: необходимой точности 
вычисления (толерантности) и превышения за-
данного уровня различения (по F-критерию Фише-
ра). Статистика F-ввода оценивает улучшение 
различения благодаря использованию данной пе-
ременной по сравнению с различением, достигну-
тым с помощью уже отобранных переменных. 
Статистика F-исключения определяет значимость 
ухудшения различения после удаления перемен-
ной из списка уже отобранных переменных. Как 
известно, критерий Фишера применяется для про-
верки равенства дисперсий двух выборок. Если 
вычисленное значение F-критерия больше крити-
ческого для определенного уровня значимости и 
соответствующего числа степеней свободы для 
числителя и знаменателя, то дисперсии считаются 
различными: 

2
2

2
1




F , 

где 
2
1  – большая, 

2
2  – меньшая дисперсии. 

Значение толерантности переменной опреде-

ляется как )1( 2
iR , где 

2
iR  – квадрат коэффици-

ента множественной корреляции i -той перемен-

ной со всеми остальными переменными 
(предположим, что мы рассчитываем толерант-
ность для переменной y , причем переменные 

zx,  уже отобраны для различения классов) [124, 

125]: 
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где xzyzyx rrr ,,  – простые коэффициенты ли-

нейной парной корреляции; 

 



 








n

i

n

i
ii

n

i
ii

yx

yyxx

yyxx

r

1 1

22

1

)()(

))((

. 

Значение толерантности служит мерой избы-
точности переменной. Например, если перемен-
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ная, предназначенная для включения в дискрими-
нантную функцию, имеет значение толерантности 

01,0L , то она может рассматриваться как на 

99% избыточная по сравнению с уже включенны-
ми переменными. 

Коэффициенты i  первой дискриминантной 

функции выбираются таким образом, чтобы цен-
троиды различных классов как можно больше от-
личались друг от друга. Коэффициенты второй 
функции выбираются так же, но при этом значения 
второй функции должны быть некоррелированны-
ми со значениями первой. Аналогично определя-
ются и другие функции. 

Для получения коэффициентов i  дискрими-

нантной функции нужен статистический критерий 
различения классов. Классификация переменных 
будет осуществляться тем лучше, чем меньше 
рассеяние точек относительно центроида внутри 
группы и чем больше расстояние между центрами 
групп. Таким образом, метод поиска наилучшей 
дискриминации данных заключается в нахождении 
такой дискриминантной функции, которая бы мак-
симизировала отношение межгрупповой вариации 

(матрица B ) к внутригрупповой (матрица W ). 

Элементы этих матриц определяются выраже-
ниями: 
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где g  – число классов; p  – число дискрими-

нантных переменных; kn  – число наблюдений в 

k -й группе; ikmx , jkmx  – величина переменной i  

( j ) для m -го наблюдения в k -й группе; ikx , jkx  

– средняя величина переменной i  ( j ) в k -й 

группе; ix , jx  – среднее значение переменной i  

( j ) по всем группам. 

Матрицы W  и B  содержат всю основную ин-

формацию о зависимости внутри групп и между 
группами. Нахождение коэффициентов дискрими-
нантных функций сводится к решению задачи о 
собственных значениях и векторах: 

  iiii vwvb 11  , 

  iiii vwvb 22  , 

  ipiipi vwvb  , 

где   – собственное число, iv  – собственный 

вектор.  
Каждое решение, имеющее свое собственное 

значение   и свою последовательность iv , соот-

ветствует одной дискриминантной функции. Ком-

поненты собственного вектора iv  можно исполь-

зовать в качестве коэффициентов 
дискриминантной функции 





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iiii xgnv

1
0,  , 

где n  – общее число наблюдений по всем 

группам. 
Общее число дискриминантных функций не 

превышает числа дискриминантных переменных 
и, по крайней мере, на единицу меньше числа 
групп. Существует несколько характеристик, по-
зволяющих оценить полезность дискриминантной 

функции: коэффициент корреляции ir  

i

i
ir








1
, 

Λ – статистика Уилкса 
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где k  – число вычисленных функций. 

Чем больше величина ir , тем лучше раздели-

тельная способность дискриминантной функции. 

Чем меньше значение  , тем значимее соответ-
ствующая дискриминантная функция. 

Новый объект относится к классу k , для кото-

рого значение дискриминантной функции kmd  яв-

ляется максимальным.  
При невыполнении требований, перечисленных 

в начале данного раздела, в использовании дан-
ного алгоритма могут возникать проблемы. Одна-
ко в работах по исследованию подлинности про-
дуктов питания (классификация напитков и 
пищевого сырья по набору различных параметров 
и свойств) была показана достаточная устойчи-
вость алгоритма дискриминантного анализа [126–
128]. Так, LDA применяли для классификации 165 
образцов французского и баскского сидра, каждый 
из которых характеризовали набором из 27 пара-
метров, определенных высокоэффективной жид-
костной хроматографией и указывающих на со-
держание различных полифенолов в образцах 
[12]. Случайным образом массив данных разбили 
на обучающую (75% образцов) и тестовую (25% 
образцов) выборки. Результаты использования 
метода линейного дискриминантного анализа 
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следующие: на этапе обучения доли правильно 
отнесенных образцов французского и баскского 
сидра составила 99 % и 100 %, а на этапе клас-
сификации тестируемых образцов – 96 % и 100%, 
соответственно.  

Вместе с тем, известны и задачи, при решении 
которых линейный дискриминантный анализ при-
водил к неудовлетворительным результатам 
(классификация образцов сыра с ошибкой 44% 
[129], образцов свинины с ошибкой 32% [106]). 

Следует отметить, что LDA нецелесообразно 
применять, если границы кластеров перекрывают-
ся. Для решения таких задач перспективнее алго-
ритмы, основанные на теории нечетких множеств. 
Теория нечетких множеств предложена более 40 
лет назад американским математиком Лотфи За-
де. Методы на основе нечеткой логики позволяют 
работать с данными, которым свойственны неоп-
ределенность и неясность, и допускается возмож-
ность частичной принадлежности объектов к не-
скольким классам (один и тот же объект может 
одновременно относиться к различным классам, 
но с разной степенью принадлежности). Нечеткий 
линейный дискриминантный анализ (fuzzy linear 
discriminant analysis, FLDA) является усовершен-
ствованным алгоритмом линейного дискрими-
нантного анализа. Он способен предоставить 
больше информации о структуре изучаемых набо-
ров данных [118, 130–132].  

FLDA состоит из следующих шагов [133]: 
1. Расчет нечетких принадлежностей каждого 

образца ко всем классам с помощью нечеткого 
алгоритма k-средних (fuzzy c-means, FCM). 

FCM-алгоритм предполагает, что объекты при-
надлежат всем кластерам с определенной функ-
цией принадлежности. Степень принадлежности 
определяется расстоянием от объекта до соот-
ветствующих кластерных центров (чаще всего 
используют евклидову метрику). Данный алгоритм 
итерационно вычисляет центры кластеров и но-
вые степени принадлежности объектов. Алгоритм 
основан на минимизации целевой функции: 
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где kc  – центр k -го класса, m ku  – степень 

принадлежности объекта m  кластеру k , l  – экс-

поненциальный вес  действительное число, 
большее 1. Задачей FCM-алгоритма является 
разбиение набора объектов на заданное число 
кластеров. Первоначальная матрица принадлеж-
ностей объектов к классам генерируется случай-
ным образом. Затем выполняется расчет центров 
кластеров, евклидовых расстояний и новых зна-
чений принадлежностей объектов к классам: 
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Работа алгоритма прекращается, когда квад-
рат разности между полученными значениями 
принадлежностей и значениями принадлежно-
стей, полученных на предыдущей итерации, ста-
новится меньше заданного параметра точности 

 *uu  [130, 134, 135].  

2. Расчет матриц W  и B  внутриклассовых и 

межклассовых вариаций. Показатели, входящие в 
состав формул расчета внутриклассовых и меж-
классовых вариаций (2, 3), вычисляются следую-
щим образом: 
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Аналогично вычисляются jkmx , jkx , jx . 

3. Отбор дискриминантных переменных и рас-
чет дискриминантных функций.  

На примере предсказания зрелости арахиса 
исследователи показали, что применение алго-
ритма FLDA несколько повышает эффективность 
классификации по сравнению с методом LDA 
[136]. При разбиении набора образцов арахиса по 
данным об их спектрах в ближней ИК-области на 
3, 5 и 6 групп методом LDA точность классифика-
ции составила 42%, 56% и 70% соответственно, а 
при использовании алгоритма FLDA точность раз-
деления повысилась до 45%, 63% и 73%. 

 
Деревья классификации и регрессии (Classifi-

cation and regression trees, CART) 
Деревья регрессии и классификации, извест-

ные также под общим названием как деревья ре-
шений (Decision Tree, DT), являются популярным 
методом решения задач классификации и прогно-
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зирования с обучением. После обучения класси-
фицируемые наблюдения представляются в виде 
последовательностей предложений "If-Then" ("Ес-
ли-То"), организованных в виде дерева.  

Любое дерево решений, по существу, пред-
ставляет собой древовидный граф. Эта структура 
данных состоит из узлов, соединенных друг с дру-
гом ребрами (ветвями). При этом не допускается, 
чтобы ребра образовывали цикл, так как в против-
ном случае дерево превращается в граф, отлич-
ный от древовидного. Дерево имеет один особый 
узел – корневой (корень). Корневой узел является 
основой дерева, поскольку от него можно перейти 
по дереву к любому другому узлу. В конце любой 
цепочки подряд идущих ребер находятся листо-
вые узлы (листья, терминальные узлы). Корень 
дерева содержит все классифицируемые данные, 
а листья – определенные классы после выполне-
ния классификации. Промежуточные узлы дерева 
представляют пункты принятия решения о выборе 
или выполнения тестирующих процедур, а ветви, 
выходящие из узлов, соответствуют количеству 
возможных исходов тестирующей процедуры. 
Узел, который можно разбить на два новых, назы-
вается родительским (узел-родитель), а новые 
узлы – узлами-потомками (подчиненными).  

Для построения дерева решений алгоритм сна-
чала создает корневой узел. В алгоритме CART 
каждый узел дерева решений имеет двух потом-
ков. На каждом шаге построения дерева решений 
правило, формируемое в узле, делит обучающую 
выборку на две части – часть, в которой выполня-
ется правило (потомок-right), и часть, в которой 
правило не выполняется (потомок-left). В каждом 
узле разбиение идет только по одной переменной. 
Общее правило для выбора переменной можно 
сформулировать следующим образом: выбранная 
переменная должна разбить выборку данных так, 
чтобы получаемые в итоге подмножества состоя-
ли из объектов, принадлежащих к одному классу 
(или были максимально приближены к этому, т.е. 
количество объектов из других классов в каждом 
из этих подмножеств должно быть как можно 
меньшим). На каждом шаге построения дерева 
алгоритм последовательно сравнивает все воз-
можные разбиения для всех переменных и выби-
рает наилучшее разбиение.  

Построение дерева решений относится к клас-
су обучения с учителем. Качество разбиения оце-
нивается по следующей формуле: 
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где N  – число образцов в узле-родителе; L  и   

R  – число образцов левом и правом узле-потомке 

соответственно; il  и ir  – число объектов i -го 

класса в левом/правом узле-потомке. 
Лучшим будет то разбиение, для которого ве-

личина G  максимальна.  

Недостатком метода является то, что дерево 
может оказаться переученным. Поэтому следую-
щий этап алгоритма CART – отсечение (сокраще-
ние, уменьшение) дерева (minimal cost-complexity 
tree pruning). Основная проблема отсечения – 
большое число возможных отсеченных подде-

ревьев для одного дерева. Обозначим через T  

число терминальных узлов дерева, а через )(TR  

– ошибку классификации дерева, равную отноше-
нию числа неправильно классифицированных 
объектов к числу объектов в обучающей выборке. 

Определим )(TC  – полную стоимость (показа-

тель затраты-сложность) дерева T  как 

TTRTC   )()( , 

где   – параметр, изменяющийся от 0 до +∞. 

Полная стоимость дерева включает две компо-
ненты – ошибку классификации и штраф за его 
сложность. Для сокращения необходимо прове-
рить пары узлов, имеющих общего родителя, и 

выяснить, насколько увеличится )(TC  при их 

объединении. Если увеличение окажется меньше 
заданного порога, то оба листовых узла сливают-
ся в один, для которого множество результатов 
получается объединением результатов в исход-
ных листьях. Идея заключается в том, чтобы вы-
числить значения   для каждого узла t  в дереве 

T  и выбрать "слабые связи", т.е. узлы t , для ко-

торых величина 

1

)()(
)(






T

TRtR
t  

является наименьшей.  
Так избегают феномена переучивания.  
Построение дерева регрессии во многом схоже 

с построением дерева классификации. Сначала 
строится дерево максимального размера, которое 
затем обрезается до оптимального размера. Про-
цесс построения дерева происходит последова-
тельно. На первом шаге получаем регрессионную 
оценку как константу по всему пространству объ-
ектов. Константу вычисляем как среднее арифме-
тическое выходной переменной в обучающей вы-
борке. Если обозначить все значения выходной 

переменной как nYYY ,...,, 21 , то регрессионную 

оценку находят как 
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где R  – пространство обучающих объектов, n  

– число объектов, )(xIR  – индикаторная функция 

пространства (набор правил, описывающих попа-
дание переменной x  в пространство). 

На втором шаге пространство делят на две 
части. Регрессионная оценка принимает вид 

)(
1

)(
1

)(ˆ 2

2

1

1 21

xIY
I

xIY
I

xf R
I

iR
I

i 


























   

Оценкой лучшего разбиения служит сумма 
квадратов разностей 
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которую нужно минимизировать. Процесс разбие-
ния продолжается до тех пор, пока сумма квадра-
тов разностей не станет меньше некоторого за-
данного порога.  

Отсечение и выбор финального дерева произ-
водится по процедурам, аналогичным используе-
мым для дерева классификации. Единственное 
отличие состоит в оценивании ошибки ответа де-
рева, которая рассчитывается по формуле:  
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Стоимость дерева равна:  

ffRfC ˆ)ˆ()ˆ(   . 

После создания дерева решений появляется 
возможность классифицировать неизвестные вы-
борки данных. Определение класса осуществля-
ется путем перехода по дереву, начиная от корне-
вого узла, в направлении к листовым узлам [137–
142].  

К достоинствам метода построений деревьев 
регрессии и классификации относятся их иерархи-
ческое строение и возможность последовательно 
изучать эффект влияния отдельных переменных. 

Алгоритм CART применяли для исследования 
образцов воды [143], подлинности продуктов вина 
[144], спирта [145], пшеницы, сливок, зеленого чая 
[139]. 

Рассмотрим пример использования алгоритма. 
Для 100 образцов пшеницы, 987 образцов сливок 
и 120 образцов зеленого чая получили ИК-спектры 
и разделили, применяя алгоритм CART, каждый из 
полученных массивов данных на два класса [139].  

В табл. 6 представлены оценки ненадежности 
работы алгоритма как доли неправильно класси-
фицированных образцов тестовой выборки к об-
щему числу образцов в данной выборке. 

 
Таблица 6. Результаты применения алгоритма CART для классификации образцов пшеницы, сливок, 
зеленого чая по данным ИК-спектроскопии 

Объект 

Обучающая выборка 
Тестовая 
выборка Ненадежность клас-

сификации, % 
(число образцов) 

Пшеница 70 30 13 

Сливки 450 537 5 

Зеленый чай 70 50 18 

Здесь, а также в табл. 7 и в табл. 11, оценкой ненадежности служит ошибка при классификации об-
разцов тестовой выборки. 
 

Метод опорных векторов (Support vector 
machines, SVM) 

Метод опорных векторов – группа алгоритмов, 

основанных на обучении с учителем,  использу-
ется для решения задач бинарной классификации 
и регрессионного анализа. В основе метода лежит 
понятие плоскостей решений, определяющих гра-
ницы принятия решений, т.е. разделение объектов 
в пространстве переменных осуществляется с по-
мощью построения гиперплоскости [98, 146–148]. 

Гиперплоскость строится на основании обу-

чающей выборки – множества объектов ix , за-

данных в виде векторов переменных с явным ука-

занием принадлежности к одному из классов ic  

(+1, –1). Гиперплоскость строится таким образом, 
чтобы максимизировать ширину границы (ширину 
полосы) между положительной и отрицательной 
частями обучающей выборки.  

Таким образом, в построении гиперплоскости 
участвуют только опорные вектора (support 
vectors), т.е. объекты на границе между частями 
обучающей выборки [149, 150]. 

 
Гиперплоскость можно представить в виде 

bxw  . 
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Необходимо найти вектор w  такой, что для не-

которого граничного значения b  и новой точки ix  

выполняется условие 
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Если скалярное произведение вектора w  на 

ix  больше некоторого порогового значения b , то 

новую точку относят к первой категории, если 
меньше – ко второй. Вектор w  перпендикулярен 

искомой разделяющей прямой, а значение b  за-

висит от кратчайшего расстояния между разде-
ляющей прямой и началом координат [151, 152]. 

Если обучающая выборка линейно разделима, 
то выбрать гиперплоскости можно таким образом, 
чтобы между ними не лежала ни одна точка обу-
чающей выборки, а затем максимизировать рас-
стояние между гиперплоскостями. Ширина полосы 
между ними равна  
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Ширина полосы максимальна, когда норма век-
тора w  минимальна.  

Для исключения всех точек из полосы необхо-

димо убедиться, что для всех i  )1( ni   выпол-

няется условие 

1)(  bxwc ii   (4) 

Оптимальную разделяющую гиперплоскость 

строят, минимизируя w  с учетом условия (4) 

[152, 153].  
При работе с многопараметрическими данными 

рекомендуют определить наиболее информатив-
ные переменные. Их выбор основывается на под-

счете значения F  для каждой переменной: 

























n

k
ijk

n

k
iik

iiii

xx
n

xx
n

xxxx
iF

1

2)()(
,

1

2)()(
,

2)(2)(

)(
1

1
)(

1

1

)()(
)( , 

где n  – количество положительных образцов,  

n  – количество отрицательных образцов, 

iii xxx ,, )()( 
 – средние значения i -го признака в 

положительной, отрицательной частях и всей вы-

борке, 
)(

,
)(

, , 
ikik xx  – значения i -го признака k -го 

положительного и отрицательного объектов, соот-
ветственно. 

Переменные упорядочивают по значению F , 
причем переменные с наименьшими значениями F 
отбрасывают [154].  

В случае линейно разделимой выборки реше-
ние задачи квадратичной оптимизации имеет вид  
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где i  – вектор двойственных переменных. Ес-

ли 0i , то объект обучающей выборки ix  на-

зывается опорным вектором [150, 155].  
Однако большинство задач классификации не 

так просты (например, в случае перекрывания 
классов), и часто необходимо строить оптималь-
ные разбиения множеств объектов с помощью 
разделителей намного более сложной структуры, 
чем линейный разделитель. В этом случае исход-
ные объекты переупорядочивают при помощи 
специального класса математических функций, 
называемых ядрами. Этот процесс переупорядо-
чивания называют еще преобразованием объек-
тов (перегруппировкой). В этом случае классифи-
цирующая функция имеет вид [154, 156] 
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где i  – коэффициенты, определяемые в ходе 

оптимизации, ix  – опорные векторы, K  – ядерная 

функция (kernel function), которая используется 
для перехода к нелинейной разделяющей поверх-
ности.  

Наибольшее распространение получили сле-
дующие ядра [153, 157]: 

– полиномиальное 
d

ii xxxxK )1,(),(  ; 

– радиальная базисная функция 

)exp(),(
2

xxxxK ii   , где   – параметр;  

– радиальная базисная функция Гаусса 













 


2

2

2
exp),(



xx
xxK

i

i , где 
2  – дисперсия. 

Достоинства метода SVM следующие: задача 
квадратичной оптимизации имеет единственное 
решение; правила классификации выбираются не 
с помощью некоторых эвристических предположе-
ний, при оптимизации некоторой функции; линей-
ный классификатор используется для работы с 
нелинейно разделяемыми данными; алгоритм со-
четает простоту использования с эффективно-
стью; есть возможность при использовании раз-
личных ядер реализовать другие методы 
классификации (нейронные сети с сигмоидными 
функциями активации, нейронные сети с радиаль-
ными функциями активации) [151, 153].  

Известны успешные примеры использования 
метода опорных векторов для исследования каче-
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ства образцов мяса [158], яблок [159], пшеницы 
[160], сыра [161]. 

Рассмотрим применение метода опорных век-
торов для классификации образцов сыра.  

Набор данных состоит из 60 образцов сыра 6 
различных видов, по 10 образцов каждого вида 
[161]. Каждый из образцов сыра описывали 35 фи-
зическими, химическими характеристиками и ха-
рактеристиками внешнего вида. Обучающая вы-
борка включала 48 образцов, тестовая – 12. 

Классификацию проводили с использованием 
кросс-валидации (перекрестной проверки досто-
верности), т.е. на каждом шаге кросс-валидации 
формировали обучающую и тестовую выборки, а 
ненадежность метода оценивали как среднее всех 
ошибок классификации. В качестве ядра исполь-
зовали радиальную базисную функцию.  

В табл. 7 приведены оценки ненадежности ме-
тода опорных векторов для классификации образ-
цов 6 различных видов сыра.  

 
Таблица 7. Результаты классификации образцов сыра методом опорных векторов (%) 

Вид 1 Вид 2 Вид 3 Вид 4 Вид 5 Вид 6 
Ненадежность клас-

сификации, %
 

96 76 66 74 100 86 17 

 
Проекция на латентные (скрытые) 

структуры (Projection on latent structures, PLS) и 
PLS-регрессия 

Существуют две трактовки фундаментального 
метода PLS: Partial Least Squares – "частичные" 
или "частные наименьшие квадраты" и Projection 
on Latent Structures, что дословно переводится как 
"проекция на латентные структуры". Рекомендует-
ся использовать вторую трактовку, т.к. она отра-
жает суть метода [94, 109].  

PLS – популярный метод многомерной градуи-
ровки, мощная альтернатива методу главных ком-
понент; PLS-анализ предоставляет хорошую воз-
можность интерпретации результатов, используя 
при этом меньшее число главных компонент (в 
данном случае PLS-компонент) [104, 109, 162].  

В отличие от метода главных компонент, в ме-
тоде PLS проводится одновременная декомпози-

ция (разложение, разбиение) двух матриц: X  
(предикторы, независимые переменные, напри-

мер, спектральные полосы) и Y  (отклики, наблю-
дения, зависимые переменные, например, концен-
трации компонента): 

EptptptETPX nn
t  ''

22
'
11 ... , 

FquququFUQY nn
t  ''

22
'
11 ... , 

где T  и U  представляют матрицы счетов, P  

и Q  – матрицы нагрузок, E  и F  – матрицы ос-

татков. Существует две популярные разновидно-
сти метода проекций на латентные структуры: 
PLS1 и PLS2.  Модель PLS1 строится для единст-
венной переменной y , например, для концентра-

ции одного компонента смеси, PLS2 рассчитыва-

ется для нескольких переменных Y  
одновременно, т.е. позволяет моделировать лю-
бую комбинацию переменных совместно. Соот-
ветственно отличаются и расчетные алгоритмы 
этих методов (табл. 8, 9), на каждой итерации вы-

числяется одна PLS-компонента. Как правило, ме-
тоду PLS предшествует центрирование или нор-

мирование исходных матриц X  и Y  (см. раздел о 
методе главных компонент) [163].  

Разложения матриц X  и Y  методом PLS2 
тесно связаны друг с другом. Первый набор зна-

чений векторов-нагрузок 1p  и 1q  получают из ус-

ловия максимизации ковариации (меры линейной 
зависимости) между соответствующими вектора-

ми X  и Y . Проецированием данных Y  на 1q  по-

лучают первый набор значений вектора счетов 1u . 

Матрицы X  и Y  косвенно связаны через векто-

ры-счета: вектор счетов 1u  является отправным 

пунктом для расчета вектора 1t -счетов. При этом 

в методе PLS2 начальный вектор 1t  заменяется 

на 1u , и, таким образом, структура данных Y  на-

прямую влияет на декомпозицию матрицы X . 

Вектор 1u  (отражающий структуру Y ), при помо-

щи которого выбирается первое направление в 

декомпозиции матрицы X , дает новые нагрузки 

для матрицы X , обозначаемые символом w  

(loadings-weights – взвешенные нагрузки). 
После этого рассчитываются новые t -векторы 

пространства X  с использованием векторов на-
грузок w . Затем эти t -векторы применяются как 

стартовые, заменяющие 1u . Таким образом, 

структура данных X  также влияет на декомпози-

цию Y . Итерационная замена независимых век-

торов ii tu   и ii ut   (обмен векторами счетов) 

осуществляется до достижения сходимости. Век-

тор 1w  определяет направление первой PLS-

компоненты в пространстве X , на которое про-
ецируются все образцы. Обычно это направление 
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Таблица 8. Алгоритм PLS1 

№ шага Процедура Пояснение 

1 
i

t
i

i
t
i

i
yX

yX
w   Расчет нормализованного вектора взвешенных нагрузок w  

2 
i

t
ii wXt   Расчет вектора весов t  

3 
i

t
i

i
t
i

i
tt

ty
q   Расчет нагрузки q  переменной i  

4 

i
t
i

i
t
i

i
tt

tX
p   Расчет вектора нагрузок p  

5 
i

t
iii PTXE   

T
iiiii QTbyF   

Расчет остатков 

6 1 ii  Переход к следующей PLS-компоненте 

 

Таблица 9. Алгоритм PLS2 

№ шага Процедура Пояснение 

1 iu  Выбор начального приближения u  

2 
i

t
i

i
t
i

i
uX

uX
w   Расчет нормализованного вектора взвешенных нагру-

зок w  

3 i
t
ii wXt   Расчет вектора счетов t  

4 
i

t
i

i
t

i
i

tY

tY
q   Расчет нормализованного вектора нагрузок q  

5 i
t

ii qYu   Расчет вектора счетов u  

6 lim,,  oldinewi tt  
Проверка сходимости алгоритма: если условие не 

выполняется – переход к шагу 2. 

7 

i
t
i

i
t
i

i
tt

tX
p   Расчет вектора нагрузок p  

8 

i
t
i

i
t
i

i
tt

tu
b   Расчет внутреннего коэффициента регрессии 

9 
i

t
iii PTXE   

T
iiiii QTbYF   

Расчет остатков 

10 1 ii  Переход к следующей PLS-компоненте 

 

не совпадает с направлением 1p , так как в PLS-

алгоритме одновременно проводится и максими-

зация ковариации ),( ut . Различие между направ-

лениями этих альтернативных компонент показы-

вает, насколько сильно матрица Y  повлияла на 

разбиение матрицы X  [162, 164, 165]. Важность 

обеих матриц P  и W  становится очевидной, если 

представить формулу расчета коэффициента B  

формального регрессионного уравнения XBY   
[162]: 

tt QWPWB 1)(  . 
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Значения B  часто используются в практиче-
ских целях при классификации новых объектов: 

BXY newˆ . 

Алгоритм PLS1 проще, чем PLS2: пропадает 

итерационная подмена ii tu   и ii ut  . 

Интерпретация PLS-моделей служит для изу-
чения внутренней структуры данных: определения 
групп объектов, выбросов (график ut  ), взаимо-

связей между переменными (графики 

wpqw  , ). Методы многомерной калибровки 

также позволяют заменить прямое измерение ин-
тересующего нас свойства измерением другого 
свойства, коррелирующего с первым [159]. 

Алгоритм PLS часто используется для решения 
задач, связанных с изучением качества и проис-
хождения продуктов питания и пищевого сырья. С 
его помощью (как и с помощью метода главных 
компонент) выявляют взаимосвязи данных в 
больших массивах результатов измерений, полу-
ченных с помощью ИК-спектроскопии с Фурье-
преобразованием [68, 166, 167], спектроскопии в 
ближнем ИК-диапазоне [168, 169], Рамановской 
спектроскопии [170], спектроскопии в среднем ИК-
диапазоне [171, 172].  

В качестве примера рассмотрим применение 
алгоритма проекций на латентные структуры при 
исследовании возможности идентифицировать 
яблочные соки [172]. Для этого были созданы ла-
бораторные стандарты с различным содержанием 
яблочного сока: 2%, 4%, 6%, 8%, 10%, 16%, 20%, 
25%, 50%, 70% и 100%. Набор стандартных об-
разцов разделили на две группы, для каждой 
группы определили обучающую и тестовую вы-

борки. Первая группа включала образцы с содер-
жанием яблочного сока от 2 до 20%; общее число 
образцов 173, 134 из которых составили обучаю-
щую выборку, а 39 образцов использовали для 
проверки алгоритма. Вторая группа включала об-
разцы с содержанием яблочного сока от 25 до 
100%; общее число образцов 130, 86 из которых 
составили обучающую выборку и 44 – тестовую. 
Для каждого стандартного образца получили ин-
фракрасные спектры в среднем ИК-диапазоне.  

К полученному массиву результатов измерений 

применили метод PLS. При этом матрица X   это 
набор полученных спектральных полос, матрица 

Y  – стандартные образцы с различным содержа-

нием сока. Матрица Y  представляет собой дво-
ичную кодировку этих образцов. В результате ра-
боты выделили две латентные компоненты. 
Полученную модель применили для классифика-
ции 23 коммерческих образцов сока: 2 образца 
принадлежали к первой группе объектов, 21 обра-
зец – ко второй группе. В табл. 10 приведены два 
параметра, характеризующих работу алгоритма 
PLS: эффективность (отношение правильно отне-
сенных образцов в соответствующий класс к об-
щему числу образцов, принадлежащих этому 
классу, %) и чувствительность (отношение числа 
образцов, правильно отнесенных в соответствую-
щий класс, к общему числу образцов, классифи-
цированных в этот класс в результате работы ал-
горитма, %). В результате применения алгоритма 
PLS к промышленным образцам сока только один 
образец второй группы был идентифицирован не-
правильно.  

 
Таблица 10. Значения эффективности и чувствительности (%) метода PLS при его применении для 
идентификации стандартных образцов с различным содержанием яблочного сока 

Содержание яб-
лочного сока в 

образцах 
2% 4% 6% 8% 10% 16% 20% 25% 50% 70% 100% 

Эффективность 100 100 100 50 56 60 63 81 92 100 100 

Чувствительность 100 100 85 33 83 50 83 94 100 100 100 

 
Очень мощным инструментом выявления 

фальсифицированных продуктов питания являет-
ся метод дискриминантного анализа с помощью 
регрессии на латентные структуры (PLS discrimi-
nant analysis, PLS-DA). Его используют для работы 
с большими массивами данных, полученных в ре-
зультате применения, например, масс-
спектрометрии [173, 174], спектроскопии в ближ-
нем ИК-диапазоне и видимой спектроскопии [131, 
175], Рамановской спектроскопии [70]. Идея этого 
подхода состоит в том, что правила дискримина-

ции для K  классов задаются линейными регрес-
сионными уравнениями вида  

DXB , 

где X  – полная матрица всех исходных дан-

ных )( JI  , B  – матрица неизвестных коэффи-

циентов )( KJ  , а D  – это специальная матрица 

)( KI  , которая состоит из нулей и единиц. При 

построении матрицы D  единицы ставят только в 
те строки (строки соответствуют исследуемым 
объектам), которые принадлежат классу, соответ-
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ствующему номеру столбца. Регрессионная зада-
ча решается методом PLS, что позволяет в даль-
нейшем применять построенную регрессию для 
предсказания принадлежности новых объектов. 
Для этого строят прогноз отклика нового объекта и 
сравнивают результат с нулем или единицей [176]. 
На примере классификации образцов женьшеня 
[70] покажем эффективность использования алго-
ритма PLS-DA. Были отобраны 50 китайских и ко-
рейских образцов женьшеня из различных регио-
нов этих стран. Все образцы высушили и 
измельчили до порошкообразного состояния и для 
каждого образца получили ИК-спектры в ближней 

ИК-области и Рамановские спектры. Весь полу-
ченный массив данных случайным образом раз-
делили на обучающую выборку для нахождения 
оптимальных параметров классификации и тесто-
вую выборку для проверки созданной модели.  

Перед применением метода PLS-DA для ИК-
спектров вычислили вторые производные для 
улучшения разрешения (для точного определения 
положения перекрывающихся спектральных по-
лос). В табл. 11 представлена информация об 
использованном массиве данных и результатах 
работы метода PLS-DA.  

 
Таблица 11. Сведения о спектральных характеристиках образцов женьшеня и результаты работы PLS-
DA-анализа 

Параметр ИК-спектроскопия 
Рамановская 

спектроскопия 

Число образцов в обучающей выборке (корей-
ские/китайские) 

70 (35/35) 70 (35/35) 

Число образцов в тестовой выборке (корейские/китайские) 30 (15/15) 30 (15/15) 
Диапазон измерений 400–2500 нм 250–1700 см

-1 

Число PLS-компонент 3 6 
Число неправильно классифицируемых образцов в обу-

чающей/тестовой выборке 
0/0 5/3 

Ненадежность классификации, % 0 9 
 

Искусственные нейронные сети (Artificial 
neural networks, ANN) 

Нейронные сети – это математические модели, 
современные вычислительные системы, состоя-
щие из элементарных единиц обработки инфор-
мации (нейронов), накапливающих эксперимен-
тальные знания и предоставляющих их для 
последующей обработки. Нейронная сеть сходна с 
мозгом с двух точек зрения: 

– знания поступают в нейронную сеть из ок-
ружающей среды и используются в процессе 
обучения; 

– для накопления знаний применяются свя-
зи между нейронами, называемые синаптиче-
скими весами.  
В литературе нейронные сети часто называют 

нейрокомпьютерами, сетями связей (connectionist 
network), интеллектуальными системами и т.д. 
[177–181]. Нейрон является составной частью 
нейронной сети. Функционирование нейрона оп-
ределяется формулами: 


i

iixwNET , 

)(  NETOUT F , 

где ix  – входные сигналы (исходные данные),     

iw  – весовые коэффициенты нейронов, NET – 

взвешенная сумма входных сигналов,   – порого-

вый уровень данного нейрона, F  – функция акти-
вации (линейная, логистическая, экспоненциаль-
ная и т.д.), OUT – выходной сигнал нейрона.  

Выполняемые сетью функции можно разделить 
на несколько основных групп: аппроксимации и 
интерполяции; распознавания и классификации 
образов; сжатия данных; прогнозирования; иден-
тификации; управления; ассоциации. Важнейшее 
свойство нейронных сетей, свидетельствующее 
об их огромном потенциале и широких приклад-
ных возможностях, состоит в параллельной обра-
ботке информации одновременно всеми нейрона-
ми. Благодаря этой способности при большом 
количестве межнейронных связей достигается 
значительное ускорение процесса обработки ин-
формации. Другое не менее важное свойство ней-

ронной сети  способность к обучению и обобще-
нию полученных знаний. Сеть обладает чертами 
искусственного интеллекта. Натренированная на 
ограниченном множестве обучающих выборок, 
она обобщает накопленную информацию и выра-
батывает ожидаемую реакцию применительно к 
данным, не обрабатывавшимся в процессе обуче-
ния. Процедура, используемая для процесса обу-
чения, называется алгоритмом обучения (learning 
algorithm). Обучение осуществляется путем по-
следовательного предъявления входных векторов 
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с одновременной подстройкой весов в соответст-
вии с определенной структурой. В процессе обу-
чения веса сети постепенно становятся такими, 
чтобы каждый входной вектор вырабатывал вы-
ходной вектор. Различают алгоритмы обучения с 
учителем и без учителя.  

Обучение с учителем предполагает, что для 
каждого входного вектора существует целевой 
вектор, представляющий собой требуемый выход. 
Обучение без учителя не нуждается в целевом 
векторе для выходов.  

Обучающий алгоритм подстраивает веса сети 
так, чтобы получались согласованные выходные 
векторы, т.е. чтобы предъявление достаточно 
близких входных векторов давало одинаковые вы-
ходы. Существуют и специфические алгоритмы 
обучения, например, Хебба, Кохонена, Розенблат-
та, Коши, процедура обратного распространения 
ошибки [181–186].  

Обучаемость, способность к обобщению, к аб-
страгированию, параллельность обработки ин-
формации способствуют применению искусствен-
ных нейронных сетей в исследовании 
подлинности и фальсификации продуктов пита-
ния. В табл. 12 приведены основные парадигмы 
искусственных нейронных сетей [182, 187, 188], 

используемые для идентификации продуктов пи-
тания и напитков. 

Искусственные нейронные сети находят свое 
применение во многих областях аналитической 
химии, в особенности при контроле качества про-
дуктов питания [189]. В качестве примера исполь-
зования алгоритмов искусственных нейронных 
сетей рассмотрим применение сети радиального 
основания (Radial Basis Function Network) для 
классификации образцов пищевого масла (олив-
кового масла первого прессования, оливкового 
масла не первого прессования, подсолнечного 
масла, рапсового масла) [81]. Общее число об-
разцов масла 480, из которых 320 составили обу-
чающую выборку, 160 образцов – тестовую. Для 
каждого образца для получения эксперименталь-
ного массива данных применили люминесцентную 
спектроскопию.  

Структура RBF-сети следующая: 3 входных 
нейрона, 48 скрытых (промежуточных), 16 выход-
ных нейронов. Число правильно классифицируе-
мых образцов пищевого масла в результате при-
менения нейронной сети радиального основания 
равнялось 476, т.о. лишь 4 образца были иденти-
фицированы неправильно, ненадежность работы 
алгоритма составила 1%. 

 

Таблица 12. Основные парадигмы нейронных сетей  

Название Область применения Недостатки Преимущества 
Примеры ис-
пользования 

Нечеткая сеть 
теории адаптивно-

го резонанса 
(Fuzzy Adaptive 

Resonance Theory 

Network) 

Распознавание образов, 
кластерный анализ 

Неограниченное увеличение 
числа нейронов, проблемы при 

наличии в данных шумов 
Обучение без учителя 

Классификация 
образцов кофе 

[190] 

Сеть встречного 

распространения 
(Counter Propaga-

tion Network) 

Распознавание и вос-

становление образов 
(ассоциативная память), 
сжатие данных, стати-

стический анализ 

Сеть не дает возможности 
построить точные аппроксима-

ции 

Простота алгоритма. 

Сеть дает возможность 
извлекать статистиче-
ские характеристики 

Идентификация 
геологического 

происхождения 
образцов мине-

ральных вод 

[191] 
Сеть радиального 
основания (Radial 

Basis Function 
Network) 

Распознавание образов, 

классификация 

Заранее должно быть известно 

число эталонов 

Отсутствие этапа обуче-

ния 

Определение 
содержания ме-

ламина в образ-
цах молока [192] 

Генетический ал-
горитм (Genetic 

Algorithm) 

Распознавание образов, 
классификация, прогно-

зирование 

Сложны для понимания и про-
граммной реализации 

Высокая скорость обуче-
ния, сокращение общего 

времени обучения 

Определение 

содержания са-
харозы в шоко-

ладе [193] 

Сеть Хемминга 
(Hamming Network) 

Распознавание образов, 
классификация, ассо-

циативная память 

Применение только бинарных 
входных сигналов, работа с 
слабо зашумленными сигна-

лами 

Сеть работает предель-
но быстро и просто, ис-
пользуется легкий алго-

ритм формирования 
весов и смещений сети 

Классификация 
растительных 

масел [194] 

Сеть Хопфилда 

(Hopfield Network) 

Ассоциативная память, 

задачи оптимизации, 
распознавание образов 

Сеть обладает небольшой 

емкостью 

Позволяет восстановить 

искаженные сигналы 

Определение 

качества воды 
[195] 

Сеть Кохонена 

(Kohonen’s Neural 
Network) 

Кластерный анализ, 

классификация, распо-
знавание образов 

Сеть может быть использована 

для кластерного анализа толь-
ко в случае, если заранее из-

вестно число кластеров 

Сеть способна функцио-

нировать в условиях 
помех 

Исследование 

образцов голубо-
го сыра [196] 
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Расширение круга задач и развитие методоло-
гии качественного химического анализа приводит 
к его пониманию как совокупности эксперимен-
тальных и расчетных процедур, обеспечивающих 
классификацию (в частности, идентификацию) 
объектов по их химическим, физико-химическим и 
другим характеристикам. Возрастает роль хемо-
метрических методов, без которых невозможна 
обработка больших массивов многомерных дан-
ных. В связи с этим, добиваясь высокой надежно-
сти выводов качественного анализа, химик-
аналитик должен внимательно выбирать не толь-
ко экспериментальные методы, но и хемометри-
ческие средства обработки многомерных данных. 

При решении задач, связанных с контролем ка-
чества и подлинности продуктов питания и пище-
вого сырья, получили широкое распространение 
как традиционные, так и достаточно новые хемо-
метрические методы. Метод главных компонент 
служит для предварительной обработки и извле-
чения информации из многомерных массивов 
данных, позволяя существенно снижать размер-
ность массива данных при минимальной потере 
информации. Метод формального независимого 
моделирования аналогий классов, позволяющий 
относить образцы к одному или нескольким клас-
сам или к ни одному из смоделированных классов, 
особенно удачно использовался для обработки 
спектральных данных. Дискриминантный анализ, 
несмотря на широкое распространение, далеко не 
всегда обеспечивает высокую надежность анали-
тических выводов. Деревья классификации и рег-
рессии – популярный метод решения задач клас-
сификации – привлекателен тем, что позволяет 
выявлять влияние тех или иных переменных на 
результат работы алгоритма. Метод опорных век-
торов, популярность которого растет особенно 
быстро, эффективно решает задачи бинарной 
классификации. Проекция на латентные структуры 
– полезный метод многомерной градуировки, 
обеспечивающий выявление внутренней структу-
ры данных и успешно применявшийся для обра-
ботки массивов спектральных данных. Искусст-
венные нейронные сети – перспективная 
технология решения задач классификации, потен-
циал которой в исследовании качества и подлин-
ности продуктов питания и сырья используется 
пока еще весьма ограниченно. 

Представленные в статье примеры показыва-
ют, что различные хемометрические методы по-
зволяют достаточно надежно устанавливать такие 
характеристики пищевых продуктов и сырья, как 
географическое происхождение, сорт, содержание 
различных компонентов и примесей. Можно ожи-
дать, что алгоритмы классификации, распознава-

ния образов, искусственных нейронных сетей, не-
четкой логики, эффективность которых уже уста-
новлена, будут все более широко использоваться 
в аналитической практике для проверки подлин-
ности продуктов питания и пищевого сырья. 

Ключевой проблемой является оценка надеж-
ности/ненадежности логических заключений, к ко-
торым приходит аналитик по результатам качест-
венного анализа.  

До настоящего времени господствует статисти-
ческий (эвристический) подход, сводящийся к 
оценке ненадежности классификации по доле 
ошибочно классифицированных образцов в тесто-
вой выборке. Ненадежность оценивают с помо-
щью или стандартных алгоритмов, или алгорит-
мов, параметры которых были отрегулированы 
при обработке обучающей выборки. Поэтому, вы-
бирая метод обработки массивов эксперимен-
тальных данных, предпочтение, по всей вероятно-
сти, следует отдавать классификации с 
обучением. Повысить уверенность в надежности 
классификации позволит и более широкое ис-
пользование перекрестной оценки достоверности 
(кросс-валидации).  

Вместе с тем, статистическая ("ad hoc") проце-
дура, привлекая простотой и давая разумную 
оценку ненадежности решения данной классифи-
кационной задачи, имеет и существенный устра-
нимый недостаток: трудно предвидеть, как пове-
дет себя хемометрический алгоритм при переходе 
к обработке нового массива экспериментальных 
данных с, возможно, другой структурой и стати-
стическими характеристиками.  

В связи с постоянным расширением арсенала 
хемометрических методов

3
 актуальным становит-

ся вопрос: возможна ли, а если да, то какой долж-
на быть неэвристическая (априорная, на основе 
вероятностных моделей экспериментальных дан-
ных) стратегия оценки ненадежности выводов, 
сделанных по результатам обработки многомер-
ных массивов экспериментальных данных?  

Как следует менять параметры алгоритмов, 
чтобы обеспечить надежность выводов при обра-
ботке с их помощью данных, обладающих разной 
структурой и статистическими свойствами?  

То, что априорный подход определения нена-
дежности идентификации по хроматографическим 
и спектральным данным может быть весьма про-

                                                
3 О.Е. Родионова и А.Л. Померанцев указывают [94, С. 

5]: "...Хемометрики изобретают все новые и новые ме-

тоды... Делают они это так быстро, что математики ... 

не успевают не только раскритиковать их за это, но и 

просто понять, что же происходит в этой хемометри-

ке". 
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дуктивен, убедительно показано в известной мо-
нографии [5].  

Можно надеяться, что распространение мето-
дологии априорного (вероятностного) анализа не-
надежности аналитических выводов на более ши-
рокую область окажется и возможным, и 
полезным. 

Перспективными задачами исследований также 
можно считать выявление среди уже разработан-
ных хемометрических алгоритмов наиболее эф-
фективных для решения конкретных аналитиче-
ских задач, а также разработку новых и модерни-

зацию существующих алгоритмов, позволяющих 
снизить требования к объему и точности исходных 
экспериментальных данных (устойчивых к нали-
чию шума, пропусков, промахов и т.д.).  
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наук, профессору, заведующему кафедрой ана-
литической химии Омского государственного 
университета им. Ф.М. Достоевского В.И. Вер-
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