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В качестве метода исследований применялась оптическая абсорбционная спектроскопия, объектами 
исследования являлись спиртоводные настойки лекарственного сырья. Для анализа спектров использо-
вались методы PCA [6] и CART [7]. 

В данном исследовании метод PCA применяется для анализа информации, выявления выбросов 
и уменьшения размерности пространства признаков, в котором будет проводиться классификация об-
разцов. Вместо исходного множества спектральных переменных набор данных может быть описан с ис-
пользованием небольшого количества главных компонент без значительной потери данных. Подробно 
основы метода PCA изложены в статье [8].

В настоящей работе дерево классификации строится в пространстве найденных главных компо-
нент [9–12]. Используется следующий наиболее часто встречающийся алгоритм реализации метода CART. 
В пространстве главных компонент все образцы разбиваются на две группы различным образом. Далее 
выбирается вариант разбиения, при котором максимальное количество образцов одного класса попадают 
в одну группу (это первый узел дерева). Дальнейшее разбиение продолжается подобным образом до 
тех пор, пока не будет достигнуто ограничивающее условие. В данном случае таким условием является 
ухудшение точности классификационной модели при проведении десятикратной кросс-валидации.

Результаты и их обсуждение
Перед применением метода PCA выполнялась предварительная обработка спектров посредством 

центрирования. После этого проводилось уменьшение размерности матрицы исходных данных 
(2623 спектральных переменных) с помощью PCA. На этапе применения PCA учитывается избы-
точное количество главных компонент, ограниченное величиной 10. На рис. 1 показано, что 10 глав-
ных компонент описывают 0,999 2 общей дисперсии данных. На этапе построения классификационных 
моделей выбираются компоненты, которые являются наиболее значимыми для определения страны 
происхождения и производителя лекарственного средства. Ниже показано, что количество таких ком-
понент не превышает 5.

На рис. 2 изображены счета в пространстве наиболее информативных первой (PC1) и второй (PC2) 
главных компонент, которые суммарно описывают более 0,96 дисперсии данных. Видно, что на двумер-
ном графике два образца ЛРС одного из российских производителей попадают в кластеры, состоящие 
из продукции других производителей. При этом с точки зрения определения страны происхождения зна-
чимым является попадание в кластеры, состоящие из продукции белорусских производителей. Попада-
ние обозначенного кружком образца в кластер продукции, обозначенной звездочкой, не сказывается на 
точности определения страны происхождения, а существенно только при определении региона произ-
водства в пределах одной страны.

Рис. 1. Объясненная дисперсия спектров  
оптической плотности 73 настоек ромашки аптечной  

в зависимости от количества главных компонент
Fig. 1. Explained dispersion  

of the optical density spectra of 73 chamomile tinctures  
depending on the number of principal components


