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Reziumė. Darbe biojutikli ↪u atsakui ↪i tirpal ↪u mišinius analizuoti yra taikoma apibendrinta pagrindini ↪u
komponenči ↪u regresija. Šiuo tiesiniu mišini ↪u koncentracij ↪u klasifikatoriumi gautieji rezultatai lyginami
su rezultatais gautais taikant dirbtinius neuroninius tinklus.

Raktiniai žodžiai: apibendrinta pagrindini ↪u komponenči ↪u regresija, apibendrinta atvirkštinė matrica.

1.
↪
Ivadas

Biojutikliai – tai
↪
irenginiai, kuriuos pagrindinai sudaro biologiškai aktyvi medžiaga,

dažniausiai fermentas ir elektroninis signalo keitiklis [1]. Fermentui reaguojant su
analizuojamu tirpalu, fizikiniai-cheminiai pasikeitimai yra paverčiami elektros sig-
nalu, kurio stiprumas priklauso nuo tirpalo koncentracijos. Biojutikliai plačiai taikomi

↪
ivairiose analitinėse sistemose.

Šio darbo tikslas – pritaikyti apindrint
↪
aj

↪
a pagrindini

↪
u komponenči

↪
u regresij

↪
a

(APKR) biojutiklio signalui klasifikuoti [4]. Biojutiklio atsako kreivi
↪

u taškai naudo-
jami kaip nepriklausomi kintamieji, koncentracij

↪
u reikšmės laikomos priklausomais

kintamaisiais. Šis darbas t
↪
esia ankstesn

↪
i darb

↪
a [3], kuriame biojutiklio atsakui klasi-

fikuoti buvo taikomi dirbtiniai neuroniniai tinklai. Abiej
↪

u darb
↪

u rezultatai lyginami
tarpusavyje.

2. Matematinio modelio parinkimas

Modeliuojamieji duomenys

Tegul �c = (c1, . . . , cL) yra L tirpal
↪

u koncentracij
↪

u vektorius, �z = �z(�c) = (z1(�c), . . . ,
zP (�c)) yra biojutiklio signalas momentais t1, . . . , tP . �z yra biojutiklio atsakas

↪
i mišin

↪
i

�c = (c1, . . . , cL). Pažymėkime, C = {�c} – aibė vis
↪

u tirpal
↪

u galim
↪

u koncentracij
↪

u vek-
tori

↪
u ir Z = {�z(�c)} – stebėt

↪
u biojutiklio signal

↪
u aibė. Aibė Z suskaidoma

↪
i dvi dalis:

apmokymo ir testin
↪
e imtis. Naudojant apmokymo aibės elementus, apskaičiuojami

nepriklausomieji regresijos koeficientai B [4].

Apibendrinta pagrindini
↪

u komponenči
↪

u regresija

Apibendrinta pagrindini
↪

u komponenči
↪

u regresija (TPCR, [4]), kaip ir dalini
↪

u mažiau-
si

↪
uj

↪
u kvadrat

↪
u (PLS) (angl. k. partial least squares) analizė, naudoja informacij

↪
a apie

nepriklausom
↪
aj

↪
i kintam

↪
aj

↪
i ir kintam

↪
uj

↪
u paklaidos model

↪
i.
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Tarkime, tikrosios nepriklausomojo kintamojo reikšmės yra gaunamos iš nestebim
↪

u
paslėpt ↪u (nematom ↪u) kintam ↪uj ↪u, jie guli mažesnės apimties tiesiniame poerdvyje, api-
mančiame paslėptuosius kintamuosius. Sudarome ortonormali

↪
a stulpelio atžvilgiu ma-

tric
↪

a TNxK (K < P ir T T T = I ), kurios stulpeliai Z̃ ir C̃ yra poerdvio bazė:

Z̃ = T G, (2.1)

C̃ = Z̃B = T GB = T F, (2.2)

čia GK×P ir FK×L yra Z̃ ir C̃ pakrovimo matricos. T galima laikyti paslėpta struktūra
abiems Z̃ ir C̃. Iš (2.1) ir (2.2) gauname (EIV) (angl. k. error in variables) paslėpt

↪
u

kintam
↪

uj
↪

u model
↪
i:

C = T F + EC,

Z = T G + EZ.

Šiam uždaviniui formuluojamas tikslo kriterijus

min
T,G,F

T T T −1

(‖Z − T G‖2
F

σ 2
Z

+ ‖C − T F‖2
F

σ 2
C

)

arba

min
T

∥∥(I − T T T )A
∥∥2

F
,

kur ||M||F žymi Frobenius matricos norm
↪
a, t.y. ‖M‖F = [tr(MMT )]1/2, ir A yra

N × (P + L) išplėstoji Z ir C matrica, tai yra A = (Z,λC) ir λ2 = σ 2
Z

σ 2
C

.

Tegul ypatingosios reikšmės matricos A dekompozicija yra

A = U�V T ,

čia U = (u1, . . . ,uN ) ∈ RN×N yra kairysis ypatingasis vektorius su UT U = IN ,
ir V = (v1, . . . , v(P+L)) ∈ R(P+L)×(P+L) – dešinysis ypatingasis vektorius, kuriam
V T V = I(P+L), � yra ↪istrižainė matrica su ypatingosiomis reikšmėmis ↪istrižainėje ir
kitais elementais lygiais 0. Tegul T yra pirmieji K matricos U stulpeliai

T = (u1, . . . ,uK ).

Tada Z̃ ir C̃
↪
iverčius galima gauti iš

Ẑ = T T T Z,

Ĉ = T T T C.

TPCR
↪
ivertinti regresijos koeficientai yra gaunami iš

B̂ = (T T Z)+T T C,

kur viršutinis indeksas „+“ žymi apibendrint
↪
a atvirkštin

↪
e matric

↪
a.
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Regresijos koeficientai
↪
ivertinami klasikiniu būdu

B̂ = (T T T )−1T T C.

Metodo tikslumui ↪ivertinti taikome

Qk = 1
L

L∑
i=1

Ind(Ĉi,k ∈ �y) · Ind(Ci,k = y) · 100%, (2.3)

kur indikatoriaus funkcija Ind(Ĉi,k ∈ �y) yra lygi vienam, kai yik priklauso koncen-
tracij ↪u intervalui (y − δ1,y, y + δ2,y), kitu atveju 0, L – stebėjim ↪u skaičius testinėje
arba apmokymo aibėje.

3. Skaičiavim
↪

u rezultatai

Sumodeliuot
↪

u duomen
↪

u analizė

Naudojant model ↪i pateikt ↪a [2], buvo modeliuojamas biojutikli ↪u atsakas ↪i keturi ↪u (L =
4) tirpal

↪
u mišin

↪
i, vonios (BA) ir apipurškimo (FIA) režimais. Vonios režimu biojutiklio

veikimas modeliuotas dviems membranos sluoksniams: d = 0,02 ir d = 0,04 cm.
Apipurškimo režime storis buvo d = 0,02 cm. Naudotos aštuonios kiekvieno tirpalo
koncentracijos: 1, 2, 4, 8, 12, 16, 32, 64 nmol/cm3. Iš viso buvo gauta 4096 skirting

↪
u

tirpal
↪

u koncentracij
↪

u vektori
↪

u. Biojutikli
↪

u signalo modeliavimo laikas: BA atveju kai
(d = 0,02) 301 sekundži

↪
u (N = 301), BA atveju (d = 0,04) 501 sekundži

↪
u (N =

501) ir FIA atveju kai (d = 0,02) 151 sekundži
↪

u (N = 151), FIA atveju (d = 0,04)
301 sekundži ↪u (N = 301).

Sudarant testin
↪
e aib

↪
e atsitiktinai be gr ↪ažinimo išrinkti 2000 tirpal ↪u koncentracij ↪u

vektori
↪

u, lik
↪
e 2096 vektoriai sudarė apmokymo aib

↪
e. Bandymo būdu buvo parinkti

pagrindini
↪

u komponenči
↪

u skaičius bei meta parametras λ. Šiuo atveju λ = 5 ir pagrin-
dini

↪
u komponenči

↪
u skaičius 300 atveju kai BA (d = 0,02), 500 kai BA (d = 0,04), 82

kai FIA (d = 0,02) ir 84 kai FIA (d = 0,04). Nustačius šiuos parametrus ir pasirinkus
tikslumo intervalus � (pateikti 1 lentelėje) apskaičiuoti klasifikacijos tikslumai pagal
(2.3), pateikti 2 lentelėje.

Lyginant rezultatus gautus dirbtini
↪

u neuronini
↪

u tinkl
↪

u pagalba (pateikti 3 lentelėje)
ir gautus panaudojus apibendrint ↪a pagrindini ↪u komponenči ↪u regresij ↪a (2 lentelė)
matome, kad vonios režimu klasifikavimo rezultatai gauti APKR yra gerokai prastesni
tais atvejais kai membranos storis d = 0,02 ir L = 3 ir L = 4 skirtumai yra apie 8 ir
39 procentini

↪
u punkt

↪
u atitinkamai, tačiau kai membranos storis d = 0,04 šie skirtu-

mai sumažėja iki 2 ir 30 procentini
↪

u punkt
↪

u. Apipurškimo režimo (FIA) rezultatatai
yra vienodai geri.

1 lentelė. Tikslumo intervalai � prognozuojamoms koncentracijoms

y (nmol/cm3) 1 2 4 8 12 16 32 64

�1y (nmol/cm3) <1,5 [1,5; 3) [3; 6) [6; 10) [10; 14) [14; 24) [24; 48) � 48
�2y (nmol/cm3) [0; 1,5) [1,5; 2,9) [3,1; 5) [7; 9) [11; 13) [15; 17) [31; 33) [63; 65)
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2 lentelė. Klasifikavimo tikslumas vonios ir apipurškimo režimais, naudojant intervalus �1 ir
�2 bei APKR

BA, �1, d = 0, 02 FIA, �2, d = 0, 02 BA, �1, d = 0, 04 FIA, �2, d = 0, 04
L

Apm. aibė Test. aibė Apm. aibė Test. aibė Apm. aibė Test. aibė Apm. aibė Test. aibė

1 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00
2 100,00 99,20 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00 100,00
3 92,46 91,40 100,00 100,00 99,71 98,00 100,00 100,00
4 53,10 48,35 100,00 99,85 78,87 68,70 100,00 100,00

3 lentelė. Klasifikavimo tikslumas vonios ir apipurškimo režimais, naudojant intervalus �1 ir
�2 bei dirbtinius neuroninius tinklus

BA, �1, d = 0, 02 FIA, �2, d = 0, 02 BA, �1, d = 0, 04
L

Apm. aibė Test. aibė Apm. aibė Test. aibė Apm. aibė Test. aibė

1 100,00 100,00 100,00 100,00 99,90 100,00
2 100,00 100,00 100,00 100,00 99,80 99,80
3 99,76 99,60 100,00 100,00 100,00 100,00
4 87,97 86,95 99,85 99,75 99,95 99,90

4. Išvados

Naudojant APKR kaip tiesin ↪i klasifikatori ↪u klasifikuojant biojutiklio signal ↪a gaunami
geri rezultatai ir išvengiama problem

↪
u su kuriomis susiduriame konstruojant neuronin

↪
i

tinkl
↪

a, t.y. architekūros parinkimas, apmokymo algoritmo subtilumai, tikslo funkcijos
lokalieji ekstremumai. Duomen

↪
u masyv

↪
a sudarė atsako kreivės taškai, kuri

↪
u yra BA

atveju kai (d = 0,02) 301, BA atveju (d = 0,04) 501 ir FIA atveju kai (d = 0,02) 151,
FIA atveju (d = 0,04) 301. Ateityje bus ieškomi esminiai atsako kreivi ↪u taškai, kurie
turi didžiausi

↪
a

↪
itak

↪
a koncentracij

↪
u vertinimui, tokiu būdu bus stengiamasi sumažinti

triukšmo
↪
itak

↪
a reali

↪
u duomen

↪
u vektoriams.
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SUMMARY

R. Baronas, F. Ivanauskas, R. Paulauskas, P. Vaitkus. The classification of concentration of mixture of
analytes using total principal component regression

In this paper total principalcomponent regression is used for biosensors response to mixtures of compounds
classification. The results are compared with the results obtained using artificial neural networks.

Keywords: total principal component regression, pseudo inverse matrix.


