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À.Î. Áåçíîñîâ, Â.À. Óñòþãîâ

Â ñòàòüå ðàññìîòðåíû ìàòåìàòè÷åñêèå îñíîâû ïðîöåäóðû êëà-

ñòåðèçàöèè èçîáðàæåíèé, ïîçâîëÿþùåé ðàçáèòü èñõîäíîå èçîáðà-

æåíèå íà ó÷àñòêè, âûäåëÿåìûå ïî ïðèíöèïó ñõîæåñòè èõ ýëå-

ìåíòîâ. Îïèñàí àãëîìåðàòèâíûé ìåòîä èåðàðõè÷åñêîé êëàñòå-

ðèçàöèè. Ðàçðàáîòàí ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ äëÿ êëàñòåðèçàöèè

èçîáðàæåíèé íàíîãðàíóëèðîâàííûõ ïëåíîê, ïîëó÷åííûõ ìåòîäîì

àòîìíî-ñèëîâîé ìèêðîñêîïèè, ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàáîòû ðàç-

ëè÷íûõ ÷àñòåé àëãîðèòìà.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: àòîìíî-ñèëîâàÿ ìèêðîñêîïèÿ, íàíîãðàíóëèðî-

âàííàÿ ïëåíêà, êëàñòåðèçàöèÿ.

Ïðè ïîëó÷åíèè èçîáðàæåíèé ãðàíóëèðîâàííûõ íàíîìàòåðèàëîâ ñ

ìèêðîñêîïîâ âîçíèêàåò çàäà÷à êîëè÷åñòâåííîé îöåíêè äàííûõ, â êî-

òîðóþ âõîäèò îïðåäåëåíèå êîíöåíòðàöèè è ðàçìåðà ãðàíóë, à òàêæå

çàâèñèìîñòè êîëè÷åñòâà ãðàíóë íà åäèíèöó ïëîùàäè è èõ ðàñïðåäåëå-

íèå ïî ðàçìåðó. Èç-çà íàëè÷èÿ øóìîâ, ðàçíûõ ðàçìåðîâ è ôîðì ãðàíóë

áîëüøèíñòâî ãðàôè÷åñêèõ ðåäàêòîðîâ èëè ãðàôè÷åñêèõ ïðîãðàìì íå

ñïîñîáíû ñàìîñòîÿòåëüíî îïðåäåëèòü ãðàíèöû ãðàíóë, à òàêæå èõ ðàç-

ìåð.
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1. Çàäà÷à êëàñòåðèçàöèè

Â ðàìêàõ ðåàëèçóåìîãî ïðîåêòà äëÿ îïðåäåëåíèÿ ãðàíóë íà èçîá-

ðàæåíèÿõ èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä êëàñòåðèçàöèè, ïîçâîëÿþùèé âûäåëèòü

ãðàíèöû îòäåëüíûõ ãðàíóë è îïðåäåëèòü èõ ïîëîæåíèå.

Êëàñòåðíûé àíàëèç â ìàøèííîì îáó÷åíèè � ìíîãîìåðíàÿ ïðîöåäó-

ðà, êîòîðàÿ âûïîëíÿåò ñáîð äàííûõ, à çàòåì óïîðÿäî÷èâàåò èõ â ñðàâ-

íèòåëüíî ìàëûå îäíîðîäíûå ãðóïïû. Êëàñòåðíûé àíàëèç îòíîñèòñÿ ê

êëàññó çàäà÷ ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ, ôóíêöèîíèðóþùèõ áåç ó÷èòåëÿ.

Â êà÷åñòâå âõîäíûõ äàííûõ ìîãóò áûòü âçÿòû êàê îïèñàíèÿ èñêîìûõ

ïðèçíàêîâ, òàê è ìàòðèöû ðàññòîÿíèÿ è ñõîäñòâà, êîòîðûå îïðåäåëÿþò

êàê óñëîâèå, òàê è æåëàåìûé ðåçóëüòàò.

Ôîðìàëüíî îïèñàòü çàäà÷ó êëàñòåðèçàöèè ìîæíî ñëåäóþùèì îáðà-

çîì [1]: ïóñòü X � ìíîæåñòâî çàäàííûõ îáúåêòîâ, à Y � ìíîæåñòâî

êëàñòåðîâ, íà êîòîðûå íåîáõîäèìî ðàçáèòü îáúåêòû. Ìåæäó îáúåêòàìè

çàäàíà ôóíêöèÿ ðàññòîÿíèÿ ρ(x, x′). Èìååòñÿ êîíå÷íàÿ îáó÷àþùàÿ âû-

áîðêà îáúåêòîâ Xm = {x1, . . . , xm} ⊂ X. Òðåáóåòñÿ ðàçáèòü âûáîðêó íà

ïîäìíîæåñòâà, íàçûâàåìûå êëàñòåðàìè. Ýòè ïîäìíîæåñòâà íå äîëæíû

ïåðåñåêàòüñÿ, à îáúåêòû ðàçíûõ êëàñòåðîâ äîëæíû ñóùåñòâåííî îòëè-

÷àòüñÿ. Êàæäîìó îáúåêòó xi ∈ Xm ïðèïèñûâàåòñÿ íîìåð êëàñòåðà yi.

Àëãîðèòìîì êëàñòåðèçàöèè íàçûâàåòñÿ òàêàÿ ôóíêöèÿ a : X → Y , êî-

òîðàÿ êàæäîìó èç îáúåêòîâ x ∈ X ñîïîñòàâëÿåò íîìåð êëàñòåðà y ∈ Y

Ïðè ýòîì ìíîæåñòâî êëàñòåðîâ Y èçâåñòíî çàðàíåå, íî çà÷àñòóþ ñòîèò

çàäà÷à íàõîæäåíèÿ îïòèìàëüíîãî êîëè÷åñòâà êëàñòåðîâ.

Äîïóñòèì, åñòü âûáîðêà èç n îáúåêòîâ, êîòîðûå íåîáõîäèìî îáúåäè-

íèòü â êëàñòåðû. Ó êàæäîãî îáúåêòà åñòü êàêîé-ëèáî íàáîð ïðèçíàêîâ,

êîòîðûé îäíîâðåìåííî îòëè÷àåò åãî îò äðóãèõ è â òî æå âðåìÿ ïîç-

âîëÿåò íàéòè ñõîäñòâî. Êàê ïðàâèëî, òàêèå ïðèçíàêè ìîæíî îïèñàòü

ñ ïîìîùüþ íàáîðà ÷èñëîâûõ çíà÷åíèé, íàïðèìåð ÿðêîñòü ïèêñåëÿ äëÿ

èçîáðàæåíèÿ, êîëè÷åñòâî ñîþçîâ ¾è¿ äëÿ òåêñòà èëè êîëè÷åñòâî ïîëî-

æèòåëüíûõ îòâåòîâ â ðåçþìå. Äàííûå ïðèçíàêè ïîçâîëÿþò ñðàâíèòü
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îáúåêòû îäíîãî òèïà è ñôîðìèðîâàòü êëàñòåðû � îáúåäèíåíèå ýòèõ

îáúåêòîâ â îäèí. Ïðè îáðàáîòêå âûáîðêè íåîáõîäèìî ïðîâåñòè íîðìà-

ëèçàöèþ õàðàêòåðèñòèê, ÷òîáû âñå çíà÷åíèÿ ïðèâåñòè ê êàêîìó-ëèáî

äèàïàçîíó, äëÿ òîãî ÷òîáû ñ íèì áûëî áû ïðîùå ðàáîòàòü. Íàïðèìåð,

åñëè ïðèçíàêîì ÿâëÿåòñÿ ÿðêîñòü ïèêñåëÿ â èçîáðàæåíèè, òî äèàïàçîí

çíà÷åíèé óäîáíåå âçÿòü êàê [0, 1]. Äàëåå, äëÿ êàæäîé ïàðû îáúåêòîâ

ðàññ÷èòûâàåòñÿ ðàññòîÿíèå ìåæäó íèìè, íà ñàìîì äåëå èãðàþùåå ðîëü

ñòåïåíè ïîõîæåñòè îáúåêòîâ.

2. Ìåòðèêè ðàññòîÿíèé

Ñóùåñòâóåò áîëüøîå ÷èñëî ðàçëè÷íûõ ìåòðèê, ïîçâîëÿþùèõ îõà-

ðàêòåðèçîâàòü ñòåïåíü ïîõîæåñòè îáúåêòîâ, íî äàëåå áóäóò ïðåäñòàâëå-

íû îñíîâíûå, êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ â áîëüøèíñòâå àëãîðèòìîâ êëàñòå-

ðèçàöèè [2].

Åâêëèäîâî ðàññòîÿíèå � íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííàÿ ôóíêöèÿ ðàñ-

ñòîÿíèÿ. Îíî ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíî ãåîìåòðè÷åñêèì ðàññòîÿíèåì â

ìíîãîìåðíîì ïðîñòðàíñòâå:

ρ(A,B) =

√√√√ n∑
i

(Ai −Bi)2,

ãäå Ai, Bi � çíà÷åíèå i-ñâîéñòâà îáúåêòîâ A è B ñîîòâåòñòâåííî. Ïîäõî-

äèò äëÿ çàäà÷è, â êîòîðîé âñå êîîðäèíàòû âåùåñòâåííû è íåïðåðûâíû,

ïðè ýòîì âñå ïðèçíàêè îäíîðîäíû ïî ôèçè÷åñêîìó ñìûñëó è íåîáõîäè-

ìû äëÿ êëàññèôèêàöèè.

Êâàäðàò åâêëèäîâà ðàññòîÿíèÿ, êîòîðûé ïðèìåíÿåòñÿ äëÿ ïðèäà-

íèÿ áîëüøåãî âåñà îáúåêòàì, êîòîðûå ñèëüíî óäàëåíû äðóã îò äðóãà.

Âû÷èñëÿåòñÿ êàê

ρ(A,B) =
n∑
i

(Ai −Bi)
2.

Âçâåøåííîå åâêëèäîâî ðàññòîÿíèå ïðèìåíÿåòñÿ â ñëó÷àÿõ, êîãäà

êàæäîìó i-ñâîéñòâó âîçìîæíî ñîïîñòàâèòü âåñ ωi, êîòîðûé ïðîïîðöèî-
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íàëåí ñòåïåíè âàæíîñòè äëÿ äàííîé çàäà÷è:

ρ(A,B) =

√√√√ n∑
i

ωi(Ai −Bi)2.

Äëÿ îïðåäåëåíèÿ âåñîâ ωi, êàê ïðàâèëî, òðåáóåòñÿ ïðîâåñòè äîïîëíè-

òåëüíûå èññëåäîâàíèÿ è âû÷èñëåíèÿ, íî òî÷íîñòü àëãîðèòìîâ ïðè ýòîì

çàìåòíî óâåëè÷èòñÿ.

3. Ìåòîä K-ñðåäíèõ

Ìåòîä K-ñðåäíèõ (àíãë. k-means) � ìåòîä íåèåðàðõè÷åñêîé êëàñòå-

ðèçàöèè, èñïîëüçóåìûé â îñíîâíîì äëÿ çàäà÷ ñ èçâåñòíûì ÷èñëîì êëà-

ñòåðîâ, òàêæå ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå ïðîñòûì è áûñòðûì àëãîðèòìîì êëà-

ñòåðèçàöèè.

Àëãîðèòì âêëþ÷àåò ñëåäóþùèå îñíîâíûå ñòàäèè:

1. Ïîëó÷åíèå îáúåêòîâ äëÿ êëàñòåðèçàöèè, êîëè÷åñòâà êëàñòåðîâ.

Ïóñòü n � êîëè÷åñòâî êëàñòåðîâ, òîãäà àëãîðèòì âûáèðàåò n òî-

÷åê, êîòîðûå ïðèíèìàåò çà öåíòðû êëàñòåðîâ. Âûáîð öåíòðîèäîâ

ìîæåò áûòü èñïîëíåí ñ ïîìîùüþ ïîäáîðà çàäàâàåìûõ ïàðàìåòðîâ

èëè æå ñëó÷àéíî.

2. Ïåðåðàñïðåäåëåíèå âñåõ îáúåêòîâ ïî êëàñòåðàì ïóòåì ïîäñ÷åòà

ðàññòîÿíèÿ (çà÷àñòóþ ýòî åâêëèäîâî ðàññòîÿíèå).

3. Ïåðåñ÷åò öåíòðîâ êëàñòåðîâ ïî ôîðìóëå

cj =

L∑
i=1

xi

L
, (1)

ãäå cj ∈ Cj � öåíòð êëàñòåðà, à xi ∈ Cj, |Cj| = L, xi � îáúåêò

êëàñòåðèçàöèè.

4. Åñëè cj = cj−1, òî öåíòðû êëàñòåðîâ ñòàáèëèçèðîâàíû, à ðàñïðåäå-

ëåíèå çàâåðøåíî. Â ïðîòèâíîì ñëó÷àå íåîáõîäèì ïåðåõîä ê øàãó

2 äî òåõ ïîð, ïîêà öåíòðû íå ñòàáèëèçèðóþòñÿ.
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Èç íåäîñòàòêîâ àëãîðèòìà íåîáõîäèìî îòìåòèòü åãî ÷óâñòâèòåëü-

íîñòü ê âûáðîñàì (îáúåêòàì, êîòîðûå íàõîäÿòñÿ äàëåêî äðóã îò äðóãà

è íå ìîãóò áûòü ïðèïèñàíû íè ê îäíîìó êëàñòåðó), à òàêæå åãî ìåäëè-

òåëüíîñòü ïðè îáðàáîòêå áîëüøèõ áàç äàííûõ.

4. Àãëîìåðàòèâíûé ìåòîä

Àãëîìåðàòèâíûé ìåòîä � àëãîðèòì èåðàðõè÷åñêîé êëàñòåðèçàöèè,

â êîòîðîì âñå îáúåêòû ïîñòåïåííî çàíîñÿò â êëàñòåðû, ïîñëå ÷åãî êëà-

ñòåðû îáúåäèíÿþò â äðóãèå êëàñòåðû, è òàê äî òåõ ïîð, ïîêà íå áóäåò

îáðàçîâàí îäèí êðóïíûé êëàñòåð, âêëþ÷àþùèé â ñåáÿ ìíîæåñòâî áîëåå

ìåëêèõ. Ðåçóëüòàòû òàêîé êëàñòåðèçàöèè ìîæíî ïðåäñòàâèòü ñ ïîìî-

ùüþ äåíäðîãðàììû � äåðåâà êëàñòåðèçàöèè, ïîêàçûâàþùåãî, êàê è â

êàêîì ïîðÿäêå îáúåêòû è êëàñòåðû áûëè îáúåäèíåíû (ðèñ. 1). Îñíîâ-

íûå ñòàäèè àëãîðèòìà:

1. Îïðåäåëåíèå êàæäîãî îáúåêòà êàê êëàñòåðà.

2. Âû÷èñëåíèå ðàññòîÿíèÿ ìåæäó êëàñòåðàìè ïî ôîðìóëå Ëàíñà-

Óèëüÿìñà:

R(A ∪B,C) = αAR(A,C) + αBR(B,C) + βR(A,B)+

+γ|R(A,C)−R(B,C)|, (2)

ãäå α, β, γ � ÷èñëîâûå êîýôôèöèåíòû, A,B,C � êëàñòåðû.

3. Ñëèÿíèå êëàñòåðîâ, â êîòîðîì âìåñòî ïàðû äâóõ ñàìûõ áëèç-

êèõ êëàñòåðîâ îáðàçóåòñÿ îäèí, ÿâëÿþùèéñÿ èõ îáúåäèíåíèåì:

C = A ∪B.

4. Âåðíóòüñÿ, åñëè êîëè÷åñòâî êëàñòåðîâ ìåíüøå íåîáõîäèìîãî (çà-

äàííîãî çàðàíåå èëè âû÷èñëåííîãî), òî âåðíóòüñÿ ê øàãó 2.

Äàëåå, ðàññìîòðèì ðàçëè÷íûå ñâîéñòâà êëàñòåðîâ, êîòîðûå íàáëþ-

äàþòñÿ â àãëîìåðàòèâíîì ìåòîäå è ìîãóò ïðèãîäèòüñÿ äëÿ îïðåäåëåíèÿ

ïîäõîäÿùèõ ïàðàìåòðîâ:
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Ðèñ. 1. Ïðèìåð äåíäðîãðàììû. Ïî ãîðèçîíòàëüíîé îòêëàäûâàåòñÿ íåîáõî-

äèìîå ðàññòîÿíèå äëÿ îáúåäèíåíèÿ êëàñòåðîâ, ïî âåðòèêàëüíîé � íîìåðà

îáúåêòîâ

� Ñâîéñòâî ìîíîòîííîñòè. Îíî ïðîÿâëÿåòñÿ, åñëè ïðè êàæäîì ñëè-

ÿíèè ðàññòîÿíèå ìåæäó êëàñòåðàìè óâåëè÷èâàåòñÿ. Äàííîå ñâîé-

ñòâî ïîçâîëÿåò ïîñòðîèòü äåíäðîãðàììó. Ïðè ýòîì äåíäðîãðàì-

ìó ìîæíî ïîñòðîèòü áåç ïåðåñå÷åíèé, åñëè ñâîéñòâî ìîíîòîííîñòè

âûïîëíÿåòñÿ.

� Ñâîéñòâà ðàñòÿæåíèÿ è ñæàòèÿ. Ïðè óâåëè÷åíèè ðàçìåðà êëàñòå-

ðà óâåëè÷èâàåòñÿ è åãî ðàññòîÿíèå äî äðóãèõ êëàñòåðîâ, òåì ñà-

ìûì ðàáî÷åå ïðîñòðàíñòâî ðàñòÿãèâàåòñÿ. Äàííîå ñâîéñòâî ïîçâî-

ëÿåò áîëåå ÷åòêî îïðåäåëèòü ãðàíèöû îòäåëüíûõ êëàñòåðîâ, ÷òî

íåîáõîäèìî äëÿ îïðåäåëåíèÿ èõ îïòèìàëüíîãî ÷èñëà, íî ïðè ñëèø-

êîì ñèëüíîì ðàñòÿæåíèè âîçìîæíû âîçíèêíîâåíèÿ ëèøíèõ êëà-

ñòåðîâ, êîòîðûõ èçíà÷àëüíî íå áûëî. Ñâîéñòâî ñæàòèÿ, íàîáîðîò,

íàáëþäàåòñÿ â òîì ñëó÷àå, êîãäà ïðè ðîñòå êëàñòåðà ðàññòîÿíèå äî

äðóãèõ êëàñòåðîâ óìåíüøàåòñÿ. Äàííîå ñâîéñòâî ÿâëÿåòñÿ íåæå-

ëàòåëüíûì, òàê êàê ðàçìûâàåò ãðàíèöû êëàñòåðîâ.
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� Îïðåäåëåíèå ÷èñëà êëàñòåðîâ. Ýòî íå ñòîëüêî ñâîéñòâî, ñêîëü-

êî îïåðàöèÿ, ïîçâîëÿþùàÿ íàéòè îïòèìàëüíîå ÷èñëî êëàñòåðîâ

ñ ó÷åòîì èõ ðàññòîÿíèÿ ìåæäó äðóã äðóãîì, èñïîëüçóÿ äàííûå,

ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ ïîñòðîåíèÿ äåíäðîãðàììû, à çàòåì îòñå-

÷åíèÿ îäíîãî ó÷àñòêà.

Àãëîìåðàòèâíûé ìåòîä èìååò ìíîæåñòâî ðàçëè÷íûõ ðåàëèçàöèé è

àëãîðèòìîâ ðàñ÷åòà ðàññòîÿíèÿ ìåæäó êëàñòåðàìè è èõ îáúåäèíåíèÿ.

Íî äàííûé ìåòîä â ðÿäå ñëó÷àåâ ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòàòü îïòèìàëüíîå

÷èñëî êëàñòåðîâ âìåñòî òîãî, ÷òîáû äåëàòü ðàçáèåíèå íà çàðàíåå èç-

âåñòíîå ÷èñëî êëàñòåðîâ. Äàííûå ìåòîä î÷åíü õîðîøî ñåáÿ ïîêàçûâàåò,

êîãäà åñòü âûáîðêà, êîòîðóþ ìîæíî çàðàíåå ðàçáèòü íà îòäåëüíûå ãðóï-

ïû, íàïðèìåð îáðàáîòêà äàííûõ î áèîëîãè÷åñêèõ âèäàõ. Ïîñòðîåíèå

äåíäðîãðàììû òàêæå ïîëåçíî äëÿ àíàëèçà è ïîèñêà îïòèìàëüíîãî ÷èñ-

ëà êëàñòåðîâ âðó÷íóþ èëè èíûìè àëãîðèòìàìè. Èç íåäîñòàòêîâ ñëåäóåò

âûäåëèòü, ÷òî íåîïòèìèçèðîâàííûé àëãîðèòì òðåáóåò áîëüøîãî ÷èñëà

ðåñóðñîâ âû÷èñëèòåëüíîé ìàøèíû, à òàêæå äëèòåëüíîãî âðåìåíè äëÿ

ðàáîòû.

5. Áèáëèîòåêè Scikit-image, SciPy è Scikit-Learn

Scikit-image � áèáëèîòåêà äëÿ ÿçûêà ïðîãðàììèðîâàíè Python ñ îò-

êðûòûì èñõîäíûì êîäîì, ðàçðàáîòàííàÿ äëÿ îáðàáîòêè èçîáðàæåíèé.

Äàííàÿ áèáëèîòåêà âêëþ÷àåò â ñåáÿ ðàçëè÷íûå ìåòîäû è ñïåöèàëüíûå

òèïû îáúåêòîâ, êîòîðûå ïðåäíàçíà÷åíû äëÿ ðàáîòû ñ èçîáðàæåíèÿìè.

Áëàãîäàðÿ áèáëèîòåêå Scikit-image óïðîùàåòñÿ ïðîöåññ ïîëó÷åíèÿ

ïîäãîòîâëåííûõ ê àíàëèçó èçîáðàæåíèé. Â äàííîì ïðîåêòå áèáëèîòåêà

èñïîëüçóåòñÿ äëÿ îáåñöâå÷èâàíèÿ èçîáðàæåíèÿ, óìåíüøåíèÿ åãî ðàçìå-

ðîâ è ïðèìåíåíèÿ ãàóññ-ôèëüòðà. Ðàçìûòèå ïî Ãàóññó ÷àñòî ïðèìåíÿ-

åòñÿ äëÿ ïîäàâëåíèÿ øóìîâ ïåðåä àíàëèçîì èçîáðàæåíèÿ, à îáåñöâå÷è-

âàíèå ïîçâîëÿåò äàëüíåéøèì àëãîðèòìàì êëàñòåðèçàöèè áîëåå òî÷íî

âûÿâèòü îòäåëüíûå ãðàíóëû.
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SciPy � áèáëèîòåêà äëÿ Python ñ îòêðûòûì èñõîäíûì êîäîì, ïðåä-

íàçíà÷åííàÿ äëÿ ïðîâåäåíèÿ âû÷èñëåíèé, èíæåíåðíûõ ðàñ÷åòîâ è íàó÷-

íûõ èññëåäîâàíèé. Äàííàÿ áèáëèîòåêà ñîäåðæèò ìåòîäû äëÿ ðàáîòû ñ

ìàòåìàòè÷åñêèìè ôóíêöèÿìè, â òîì ÷èñëå ïîèñê ìèíèìóìîâ èëè ìàêñè-

ìóìîâ è âû÷èñëåíèå èíòåãðàëîâ. Òàêæå îíà ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü íåêî-

òîðûå îïåðàöèè ñ èçîáðàæåíèÿìè, à òàêæå ìàññèâàìè äàííûõ, â òîì

÷èñëå êëàñòåðèçàöèþ. SciPy âçàèìîäåéñòâóåò ñ áèáëèîòåêàìè SciKit-

Learn è SciKit-image è äîïîëíÿåò èõ ôóíêöèîíàë [3].

Â ïðîåêòå áèáëèîòåêà èñïîëüçóåòñÿ äëÿ âû÷èñëåíèÿ îïòèìàëüíî-

ãî ÷èñëà êëàñòåðîâ. Äëÿ ýòîãî èñïîëüçóåòñÿ ìîäóëü scipy.cluster.

hierarchy, îñíîâàííûé íà èåðàðõè÷åñêîé êëàñòåðèçàöèè è ïîçâîëÿþ-

ùèé ïîëó÷èòü äåíäðîãðàììó, à ñ íåé è ïðèìåðíîå êîëè÷åñòâî êëàñòå-

ðîâ â èçîáðàæåíèè â çàâèñèìîñòè îò çàäàííîãî ïàðàìåòðà threshold,

êîòîðûé âëèÿåò íà òî, ñ êàêîãî ó÷àñòêà íà÷àòü îòñå÷åíèå äåíäðîãðàì-

ìû. Äàëåå ïðèâåäåí êîä ïðîãðàììû, ñîçäàþùåé ñëó÷àéíîå ÷èñëî òî÷åê,

íàõîäÿùèõñÿ äîñòàòî÷íî áëèçêî äðóã ê äðóãó äëÿ îáúåäèíåíèÿ â êëà-

ñòåðû, à äàëåå âû÷èñëÿþùåé êîëè÷åñòâî êëàñòåðîâ.

import matplotlib.pyplot as plt

import numpy

import scipy.cluster.hierarchy as hcluster

# generate 3 clusters of each around 100 points

# and one orphan point

N=100

data = numpy.random.randn(3*N,2)

data[:N] += 5

data[-N:] += 10

data[-1:] -= 20

# clustering
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threshold = 1.5

clusters = hcluster.fclusterdata(data, thresh,

criterion="distance")

# plotting

plt.scatter(*numpy.transpose(data), c=clusters)

plt.axis("equal")

title = "threshold: %f, number of clusters:\

%d" % (thresh, len(set(clusters)))

plt.title(title)

plt.show()

Íà ðèñ. 2 ïîêàçàí ðåçóëüòàò ðàáîòû ïðîãðàììû.

Ðèñ. 2. Âûõîäíîå èçîáðàæåíèå ïîñëå îáðàáîòêè

Scikit-Learn � áèáëèîòåêà äëÿ Python ñ îòêðûòûì èñõîäíûì êîäîì,

ðàçðàáîòàííàÿ äëÿ ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ, âêëþ÷àþùàÿ â ñåáÿ ôóíêöè-

îíàë, íåîáõîäèìûé äëÿ ïðîñòîé ðåàëèçàöèè ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ. Äàí-

íàÿ áèáëèîòåêà ñîäåðæèò â ñåáå àëãîðèòìû êëàñòåðèçàöèè, ìîäåëèðî-

âàíèÿ, ìåòîäû äëÿ ñîçäàíèÿ íåéðîííûõ ñåòåé ðàçëè÷íûõ âèäîâ, à òàêæå

íåêîòîðûå ôóíêöèè îáðàáîòêè èçîáðàæåíèé.
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Áèáëèîòåêà Scikit-Learn ñîäåðæèò â ñåáå ìíîæåñòâî êëàññîâ cluster.*,

òàêèå êàê cluster.AgglomerativeClustering, cluster.KMeans, cluster.

DBSCAN è äðóãèå. Ïîýòîìó íåîáõîäèìî âûáðàòü íàèáîëåå ïîäõîäÿùèé

äëÿ äàííîé çàäà÷è êëàññ.

Îïòèìàëüíûì êëàññîì äëÿ ðåøàåìîé çàäà÷è àíàëèçà èçîáðàæåíèé

ãðàíóëèðîâàííûõ ïëåíîê ÿâëÿåòñÿ cluster.AgglomerativeClustering [4].

Îí ðåàëèçóåò àãëîìåðàòèâíûé ìåòîä èåðàðõè÷åñêîé êëàñòåðèçàöèè, â

÷èñëå íàñòðàèâàåìûõ ïàðàìåòðîâ êîëè÷åñòâî êëàñòåðîâ, êðèòåðèé ñâÿ-

çè, à òàêæå ïàðàìåòðû äëÿ ïîñòðîåíèÿ äåíäðîãðàììû.

Äëÿ îáðàáîòêè èñõîäíîãî ìàññèâà çíà÷åíèé íåîáõîäèìî âûçâàòü ìå-

òîä *.fit(X), ãäå X � ìàññèâ, ïðåäíàçíà÷åííûé äëÿ îáðàáîòêè. Äàëåå,

ïîñëå ïðèìåíåíèÿ àëãîðèòìà ìîæíî ïîëó÷èòü ðàçìåð êàæäîãî îòäåëü-

íîãî êëàñòåðà, à òàêæå âûâåñòè èõ íà èçíà÷àëüíîì èçîáðàæåíèè, åñëè

òàêîâîå èìååòñÿ. Íà ðèñ. 3 ïîêàçàí ðåçóëüòàò ðàáîòû àëãîðèòìà íàä

òåñòîâûì èçîáðàæåíèåì ñ íåñêîëüêèìè ôèãóðàìè ïîñëå îáðàáîòêè. Â

äàííîì ñëó÷àå ÷èñëî êëàñòåðîâ áûëî çàðàíåå èçâåñòíî è àëãîðèòìó áû-

ëî íåîáõîäèìî ñàìîñòîÿòåëüíî îïðåäåëèòü è âûäåëèòü íà ðèñóíêå ôè-

ãóðû. Äëÿ äåìîíñòðàöèè áûëè âûáðàíû íàèáîëåå ïðîñòûå ôèãóðû ñ

÷åòêîé êîíòðàñòíîñòüþ.

6. Ïîäãîòîâêà è êëàñòåðèçàöèÿ èçîáðàæåíèé íàíî-

ãðàíóëèðîâàííûõ ïëåíîê

Îáúåêòîì îñíîâíîãî èññëåäîâàíèÿ áûëè íàíîïëåíêè ñîñòàâà

(Co45Fe45Zr45)x(Al2O3), ãäå x = 0.26 . . . 0.63 � êîíöåíòðàöèÿ ìåòàëëè-

÷åñêîé ôàçû, à y = 21− 30x.

Èçîáðàæåíèÿ, ïîëó÷åííûå äëÿ îáðàáîòêè, çà÷àñòóþ èìåþò áîëüøîå

ðàçðåøåíèå, ðàçìåð, à òàêæå ÿâëÿþòñÿ öâåòíûìè. Àëãîðèòìû êëàñòåðè-

çàöèè ñïîñîáíû îáðàáàòûâàòü òàêèå èçîáðàæåíèÿ, íî ïðè ýòîì òðåáóþò

çíà÷èòåëüíîå êîëè÷åñòâî âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ. Äëÿ ñíèæåíèÿ êî-

ëè÷åñòâà ïîòðåáëÿåìûõ ðåñóðñîâ ìîæíî èñïîëüçîâàòü ðàçëè÷íûå ïðå-

îáðàçîâàíèÿ èçîáðàæåíèÿ, òàêèå êàê ãàóññ-ôèëüòð ñ ïàðàìåòðîì σ = 2
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Ðèñ. 3. Èçîáðàæåíèå ïîñëå êëàñòåðèçàöèè

è îáåñöâå÷èâàíèå èçîáðàæåíèÿ. Íà ðèñ. 4 ïðîäåìîíñòðèðîâàíî ðàáî÷åå

èçîáðàæåíèå äëÿ äàëüíåéøåãî àíàëèçà è ïðèìåíåíèå ôèëüòðîâ ê íåìó.

Âûïîëíåíèå êëàñòåðèçàöèè ïðîèñõîäèò â äâà ýòàïà. Ïåðâûé ýòàï �

îïðåäåëåíèå êîëè÷åñòâà êëàñòåðîâ è èõ ðàñïðåäåëåíèå íà èçîáðàæå-

íèè, âòîðîé ýòàï � âûâîä âñåõ äàííûõ â îòäåëüíûé òåêñòîâûé ôàéë è

îáîçíà÷åíèå ãðàíèö êëàñòåðîâ íåïîñðåäñòâåííî íà èçîáðàæåíèè. Îïðå-

äåëåíèå êëàñòåðîâ ðåàëèçîâàíî ñ ïîìîùüþ ìîäóëÿ scipy.cluster.

hierarchy áèáëèîòåêè SciPy. Ñíà÷àëà èçîáðàæåíèå òðàíñôîðìèðóåò-

ñÿ â ÷èñëîâóþ ìàòðèöó, ñîñòîÿùóþ èç çíà÷åíèé îò 0 äî 1, êàæäîå èç

êîòîðûõ õàðàêòåðèçóåò ÿðêîñòü ïèêñåëÿ, äàëåå èäåò îïðåäåëåíèå öåíò-

ðîèäîâ è îïòèìàëüíîãî ÷èñëà êëàñòåðîâ. Îñíîâíûì ïàðàìåòðîì îïðå-

äåëåíèÿ ÷èñëà êëàñòåðîâ ÿâëÿåòñÿ ïàðàìåòð threshold, âëèÿþùèé íà

÷óâñòâèòåëüíîñòü àëãîðèòìà.

Ïîñëå îïðåäåëåíèÿ êîëè÷åñòâà êëàñòåðîâ àëãîðèòì çàïóñêàåò ïðî-

öåññ îáúåäèíåíèÿ è ïðèñâàèâàåò êàæäîìó çíà÷åíèþ â ìàòðèöå ïðèíàä-

ëåæíîñòü ê áëèæàéøåìó êëàñòåðó. Çàòåì ñîçäàåòñÿ êàðòà ãðàíèö, êî-
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a) b)

Ðèñ. 4. Ïðèìåð îáðàáîòêè èçîáðàæåíèÿ: a) èñõîäíîå èçîáðàæåíèå, b) èçîá-

ðàæåíèå ïîñëå ïðèìåíåíèÿ îáåñöâå÷èâàíèÿ è ãàóññ-ôèëüòðà

Ðèñ. 5. Âûõîäíîå èçîáðàæåíèå ïîñëå îáðàáîòêè

òîðàÿ íàêëàäûâàåòñÿ íà îðèãèíàëüíîå èçîáðàæåíèå, à âñå çíà÷åíèÿ ïà-

ðàìåòðîâ êëàñòåðîâ ñîõðàíÿþòñÿ â òåêñòîâîì ôàéëå. Áûë ïðîâåäåí ðÿä



Ðàçðàáîòêà ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ 15

ýêñïåðèìåíòîâ, â êîòîðûõ çíà÷åíèå ïàðàìåòðà threshold ìåíÿëîñü îò

0.5 äî 1. Ïóòåì âûáîðêè è àíàëèçà áûë íàéäåí íàèáîëåå îïòèìàëüíûé

âàðèàíò.

Íà ðèñ. 5 ïðîäåìîíñòðèðîâàí ðåçóëüòàò ðàáîòû àëãîðèòìà.

7. Çàêëþ÷åíèå

Ñóùåñòâóþùèå áèáëèîòåêè äëÿ ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ áåç ó÷èòåëÿ

ïîçâîëÿþò âûáðàòü îïòèìàëüíûé âàðèàíò äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è êëàñòå-

ðèçàöèè èçîáðàæåíèé (èëè èíûõ íàáîðîâ äàííûõ) èñõîäÿ èç òàêèõ êðè-

òåðèåâ, êàê òî÷íîñòü, ïîòðåáëåíèå ðåñóðñîâ âû÷èñëèòåëüíîé ìàøèíû è

ò. ä. Ðàçðàáîòàííîå ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå ïîçâîëÿåò àâòîìàòèçèðî-

âàòü ãðàíóëîìåòðè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ ãðàíóëèðîâàííûõ ïëåíîê. Ïî-

ëó÷àåìîå ðàçäåëåíèå èçîáðàæåíèÿ ïëåíêè íà êëàñòåðû äàåò âîçìîæ-

íîñòü ïðîâîäèòü äàëüíåéøèé ñòàòèñòè÷åñêèé àíàëèç: ïîñòðîåíèå ðàñ-

ïðåäåëåíèé ãðàíóë â ïëåíêå ïî ïëîùàäè, èññëåäîâàíèå ñðåäíèõ ðàçìå-

ðîâ ãðàíóë ïðè âàðüèðîâàíèè êîíöåíòðàöèè ìåòàëëà â ïëåíêå, èññëåäî-

âàíèå ïåðêîëÿöèîííûõ ñâîéñòâ êîìïîçèòíûõ ïëåíîê.
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Summary

Beznosov A.O., Ustyugov V.A. Development of the software for

nanocomposite �lms granulometric analysis

The article discusses the mathematical foundations of the image cluste-

ring procedure, which allows splitting the original image into sections,

selected according to the principle of similarity of their elements. The

agglomerative hierarchical clustering method is described. A software

package was developed for clustering AFM images of nanogranular �lms,

and the results of various parts of the algorithm are presented.

Keywords: atomic force microscopy, nanogranulated �lm, clustering.
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