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Nepružný rozptyl světla

zakódovaná chemická struktura

slabý

Světlo – Ramanův rozptyl



Různá škála
poloha měření v kolonii

Poissonův šum
aditivní, ale σ ∼ √µ
Fluorescence
jiný rozptyl
silnější
trochu jiný charakter

artefakty
“kosmické paprsky”

Vstupní data



28 druhů bakterií
pro každý 3-60 kmenů
(∼305 celkem)
8-15 spekter pro kmen
spektrum 1013 bodů
(dimenzí)
nezávislá klasifikace
hmotnostní spektroskopií
(pomalá)

Vstupní data



klasifikace

Přímá cesta: (konvoluční) neuronové sítě
není dost dat
nevyvážené třídy
obří variabilita na vstupu

Cíl a jak se tam dostat



klasifikace

Po krůčcích
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Klasický přístup

Savitzky–Golay

fluorescenční pozadí
Valící se kruh1

Iterativní polynomy2

normalizace intenzity

Neuronové sítě3

můžeme generovat umělá data

pokus loni, neúspěšný

Diplomová/bakalářská práce

Pre-processing

http://as.osa.org/abstract.cfm?URI=as-60-3-288
http://as.osa.org/abstract.cfm?URI=as-64-9-1007
https://doi.org/10.1177/0003702819888949
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Explained data variance 88.4%
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-5 0 5

Score: #1

-2

-1

0

1

2

S
c
o
re

: 
#
2

-5 0 5

Score: #1

-2

0

2

4

6

S
c
o
re

: 
#
3

-5 0 5

Score: #1

-2

-1

0

1

S
c
o
re

: 
#
4

-5 0 5

Score: #1

-2

-1

0

1

2

S
c
o
re

: 
#
5

-2 -1 0 1 2

Score: #2

-2

0

2

4

6

S
c
o
re

: 
#
3

-2 -1 0 1 2

Score: #2

-2

-1

0

1

S
c
o
re

: 
#
4

-2 -1 0 1 2

Score: #2

-2

-1

0

1

2

S
c
o
re

: 
#
5

-2 0 2 4 6

Score: #3

-2

-1

0

1

S
c
o
re

: 
#
4

-2 0 2 4 6

Score: #3

-2

-1

0

1

2

S
c
o
re

: 
#
5

-2 -1 0 1

Score: #4

-2

-1

0

1

2

S
c
o
re

: 
#
5

cPCA
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Trénování



Metody: kNN, SVM (LDA, Random Forest)
Cross-validace
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Trénování



třída
⇓

druh
⇓

kmen
⇓

spektrum

Trénovací × testovací data
8-15 spekter na “vzorek”
Klasifikátor po spektrech

1 druh výrazně dominuje
1 druh dominuje
není možné rozhodnout

Testování
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zelená žlutá červená žlutá zelená
metoda PCA správně správně špatně špatně

kNN centrovaná 67.6% 4.2% 16.9% 4.2% 7.0%
necentrovaná 67.6% 7.0% 12.7% 5.6% 7.0%

SVM centrovaná 76.1% 9.9% 11.3% 0.0% 2.8%
necentrovaná 81.7% 7.0% 4.2% 2.8% 4.2%

kombinace 80.3% 7.0% 8.5% 0.0% 4.2%

Pomocí světla a AI rozlišíme bakterie
Pre-processing a výběr příznaků jsou klíčové
“Semaforová klasifikace”
SVM vítězí

Výsledky



Příkaz system volá externí příkazy
1 cp / copy / mv třídění na trénovací–testovací dataset, hromadné přejmenování
2 latex / pdflatex MATLAB generuje LATEXzprávu a rovnou generuje finální pdf
3 wmctrl -r "Figure 3" -t 6 v Linuxu přesouvá okna mezi plochami

Spline (po částech spojité polynomy) fce ppval
Varování: histc is not recommended. Use histcounts instead.

Memory leak v parfor ?
Simulace dat→ Vyhodnocení: minimalizace fminsearch + složitá funkce s persistentními daty
1 GB dat, ± 3 minuty, 100 tis. krát
parfor 64 jader, mezi iteracemi se neuvolní nějaké pamět’
původ neznámý (zatím)
workaround zapínat a zapínat parpool

náhodný generátor se pokaždé inicializuje stejně

Špeky a brouci v MATLABu
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