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Bakterie
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2K. Rebrogova et al., Sci. Rep. 7, 14846 (2017).
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Vstupni data

m Rlzna Skala
poloha méfeni v kolonii

1 m Poissonlv Sum
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m Fluorescence
jiny rozptyl
silngjsi
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Vstupni data

m 28 druhd bakterii

m pro kazdy 3-60 kmen(
(~305 celkem)

m 8-15 spekter pro kmen

m spektrum 1013 bod
(dimenzi)

m nezavisla klasifikace

hmotnostni spektroskopii

(pomald)
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Cil a jak se tam dostat

w ’—9 klasifikace

Pfima cesta: (konvoluéni) neuronové sité
m neni dost dat
B nevyvazené tfidy
m obfi variabilita na vstupu



Cil a jak se tam dostat
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Pre-processing

Klasicky pfistup Neuronové sité®
m Savitzky—Golay m mlzZeme generovat uméla data
m fluorescenéni pozadi m pokus loni, netspésny

Valici se kruh'

| se . . laFska pra
Iterativni polynomy? m Diplomova/bakalafska prace

m normalizace intenzity

IN. N. Brandt et al., Appl. Spectrosc. 60, 288—293 (2006).
2K. H. Liland et al., Appl. Spectrosc. 64, 10071016 (2010).
3J. Wahl et al., Applied Spectroscopy 74, 427 (2020).



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

m Nahradit spektrum
nékolika body
m Principal Component Analysis

centrovana x necentrovana
linearni x nelinearni

m Non-negative matrix factorization
m tSNE, UMAP
m Kolik pfiznaku
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Score: #2

m Nahradit spektrum
nékolika body
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4 A Classification Learner v oA x

CLASSIFICATION LEARNER
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Trénovani




Trénovani

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

trida
[ m Trénovaci x testovaci data
druh m 8-15 spekter na “vzorek”
krr%en m Klasifikator po spektrech
4
spektrum J m 1 druh vyrazné dominuje

m 1 druh dominuje
® neni mozné rozhodnout



Vysledky
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Acinetobacter baumanii

Acinetobacter ursingii

Candida albicans 2

Candida dubliniesnis. 1

Candida glabrata 1

Candida parapsilosis 1 1

Candida tropicalis 1

Citrobacter koseri [

Enterobacter cloacae 1

Enterococcus faecalis s

Enterococcus faecium 2

Escherichia col 1 1

Kiebsiella oxytoca. 1o

Klebsiella preumoniae 2 1

Micrococeus luteus

True Class

Proteus wuigaris 1

Providencia stuarti 1

Pseudomonas aeruginosa 3

Serratia marcescens

Staphylococcus aureus 14 1

‘Staphylococeus epidermidis 6

Staphylococcus haemolyticus o1

Staphylocaccus hominis 2

Staphylococeus lugdunesis 1

Staphylococeus pasteuri 1

Staphylococeus wameri

Streptococeus agalactiae 1

Streptococcus oralis 1




Vysledky

zelena Zluta ervend  zlutd  zelena

metoda PCA spravné spravné Spatné Spatné
kNN centrovana 67.6% 4.2% 16.9% 4.2% 7.0%

necentrovana | 67.6% 7.0% 12.7% 5.6% 7.0%

SVM centrovana 76.1% 9.9% 11.3% 0.0% 2.8%
necentrovana | 81.7% 7.0% 4.2% 2.8% 4.2%
kombinace 80.3% 7.0% 8.5% 0.0% 4.2%

m Pomoci svétla a Al rozli§ime bakterie

m Pre-processing a vybeér pfiznaku jsou klicové
m “Semaforova klasifikace”

m SVM vitézi



Speky a brouci v MATLABu

m Pfikaz system vola externi pfikazy
cp / copy / mv tfidéni na trénovaci—testovaci dataset, hromadné prejmenovani
latex / pdflatex MATLAB generuje KTEXzpravu a rovnou generuje finalni pdf
wnctrl -r "Figure 3" -t 6 v Linuxu pfesouva okna mezi plochami

m Spline (po ¢astech spaijité polynomy) fce ppval
Varovani: histc is not recommended. Use histcounts instead.

m Memory leak v parfor ?
Simulace dat — Vyhodnoceni: minimalizace fminsearch + slozita funkce s persistentnimi daty
1 GB dat, + 3 minuty, 100 tis. krat
parfor 64 jader, mezi iteracemi se neuvolni néjaké pamét
puvod neznamy (zatim)
workaround zapinat a zapinat parpool
B nahodny generator se pokazdé inicializuje stejné
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	Raman Spectroscopy



