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Resumo [0 As técnicas da Espectroscopia Raman, sdo amplamente utilizadas, sobretudo, como métodos de caraderizag® de substancias.
O processamento e andlise dos espectros obtidos a partir de uma determinada substancia gresentam variagdes, que podem ser decorrentes
de alteragdes no ambiente de aquisicéo do sinal, ou até mesmo provenientes de pequenas diferengas entre as amostras do conjunto de
aquisicdes. E necessirio um exaustivo trabalho para identificac® e classficag® dos espectros que apresentam diferencas. Neste trabalho
apresentamos uma ferramenta cwmputadonal baseada em métodos de reconhecimento de padrdes, para dassficar os espectros de um
conjunto de amostras de tecido arterial. O objetivo é aidentificac® de subgrupos de espectros, dentro de um grupo inicial, de acordo com
as caraderisticas dos picos destes espectros. Os subgrupos identificados representam diferentes estados da parede intima aterial.

Abstract — The Raman Spectroscopy, are largely used, especialy, as substance charaderization method. The processng and analysis of the
a specific substance show variations. The origin of the variations can be alteration in signal aqquisition environment, or the small
differences among the individual elements of the set sample. The exhaustive work is necessary to identify and classfy the different
spectra in a sample set. This work show a computational tod that use pattern recognition method to classficaion of human artery
spectra. The objective is the identification of subsets in a sample spectra set. The subgroups identified, represent the differents gates of
artery wall.

Key Wordsd Pattern Recognition, Clustering, Signal Processng, Intelligent Instrumentation, Raman Spectroscopy.

A automatizac® da interpretac® para
caaderiza a presenca de uma determinada
substancia requer a determinac® de padrbes a partir
de um conjunto numeroso de espedros, visando
cgpturar o conhedmento espedadlista envolvido.

A informac& contida no espedro € representada
por picos existentes, sendo que os dados
representativos de um pico sdo: posi¢ép, intensidade
e largura ameia dtura (FWHM), conforme mostra a

1 Introducdo

A Espedroscopia Raman para caaderizac® de
substancias consiste na auisicd e interpretacé® de
sinais espedrais, ohtidos de uma amostra que é
excitada por um laser. A figura 1 mostra um sistema
de aquisicéo. (Sidaoui et al. 1998.
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Figura 1 - Sistema de Aquisig2o Espectral A determinac® de padrbes espedrais €
dificultada pela eisténcia de variagdes nos picos
presentes em espedros da mesma substéncia. Essas

O sind espedral coletado ceve ser interpretado Varia(f)es podem ser provocadas por ruidos no
para a ceaderizac® da amostra. A interpretacé® do proces®d de ayuisicd ou decorrentes de peguenas
espedro € baseada na andlise dos picos de  diferencas entre @& amostras do conjunto de
freqiéncias presentes no sina e requer um  aquisices. A figura 3 mostra dois espedros obtidos
conhedmento espedalista de atérias corondrias normais, porém apresentando

variagdes nos picos.
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Figura 3- Espectros da mesma substancia com formas diferentes

As variagdes assnaladas tornam as tarefas de
agrupamento e dassficac® dficds e sujeitas a
erros. A automatizacd® do proces de grupamento
baseando-se na andlise das diferentes caraderisticas
dos picos deve anenizar ese problema e tornar o
procesd de dassficacd® mais confidvel.

Neste trabalho apresentamos uma ferramenta
computadonal que usa métodos de recmnhedmento
de padrdes para dasdficac®d espedral. O método
utilizado é uma témica de ‘clustering hierarquico,
baseado no agoritimo “Minimal Spanning Tree”
(McAndrews, 19995, que esta fundamentado na
formula da distancia euclidiana

2 Descricdodo Sistema de Agrupamento e
Classficacéo

A ferramenta computadona foi desenvolvida
usando a biblioteca MATLAB (MathWorks, MA,
USA, versdo 6.0). A ferramenta permite a ciacé de
subgrupos de sinais espedrais, dado um determinado
conjunto de espedros de entrada.

Para flexibili zar o uso da ferramenta adiferentes
situagdes e diferentes tipos de sinais espedrais, foi
estabeleddo um conjunto de pardmetros iniciais que
devem ser gjustados para cala situacé, levando em
considerac@ principalmente anaturezado espedro.

2.1 Dados de entrada paa Determinacdo des
Padrbes

Para obter um resultado satisfatério € necessirio
um conhedmento prévio da natureza dos espedros
do conjunto de entrada, pois a informacé relevante
estd ontida en picos locdizados em regides
espedficas. Entre os pardmetros iniciais estdo as
regides de andlise dos picos, que definem as regides
dos picos relevantes para adlise e aimportancia
relativade calafaixa

Os parametros “Prioridade de Intensidade” e
“Prioridade de Largura” permitem a ponderacé® da
intensidade dos picos e da sua largura no process de
comparacd® dcs sSnais.

O “nimero de dusters’ é o par@metro que
determina a quantidade de subgrupos de saida a
serem formados.

2.2 Metoddogia Empregada

Com os par@metros iniciais forneddos, assm
como 0 conjunto de espedros a serem agrupados,
cdcula-se para cala espedro as caraderisticas dos
picos de interese (posicéo, intensidade e largura)
usando um algoritimo apresentado em Sidaoui et a.
1998

O méodo empregado utiliza o principio de
disténcia entre espedros.

A disténcia entre dois espedros é cdculada
através da formula de distancia euclidiana etre &
caraderisticas dos picos dos espedros considerados:

D= \} (1 (M) =1(n-2))*+ (L (n) —L(n-1))?

onde
| = Intensidade do Pico * Prioridade da
Intensidade * Prioridade Regi&o
L = Largurado Pico * Prioridade da
largura* Prioridade Regi&o

Apbs cdculo das caraderisticas dos picos para
cada epedro, é estabeleddo um ndmero de
subgrupos de saida (clusters) igual a0 ndmero de
espedros de entrada (agrupamento 0). Em seguida,
s80 cdculadas as distdncias entre os subgrupos,
basealas nas caraderisticas (médias) dos picos dos
subgrupos considerados. A cada pas 0 nimero de
subgrupos reduz-se, agrupando s gubgrupos que
apresentam a menor distancia ettre si. O proces® é
encerrado quando a quantidade de subgrupos obtidos
tornase igual a quantidade desgjada (“Minimal
Spanning Tree”, McAndrews, 1995.

Para poder comparar sinais obtidas com tempas
de auisicdo dferentes, é necessrio ‘normaliza’
estes snais, isto € dividi-los pela intensidade maxima
obtendo dessaforma sinais com faixas de intensidade
entreOel.

A figura4 ilustra a aquitetura basicado sistema.
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Figura 4 - Arquitetura basicado sistema

O método utiliza o seguinte algoritimo para
clasdficacd® dos espedros:

1. Para cala epedro do conjunto de eypedros
iniciais, s8o determinadas as caraderisticas dos
picos das regifes de interesse :

ilv fl ) i2! f2

onde i e f representam respedivamente a
intensidade e largra (FWHM) do pco. Para
recnhedmento dcs picos do espedro utilizamos a
téaicadescrita en Hororwitz, 1977

2. E criada uma tabela (tabela de dusters)
atribuindo cada espedro para um Unico cluster.
O numero de linhas da tabela mincide mm o
nimero de epedros. A tabela 1 mostra o

modelo databelade dusters.
Regido 1 Regiao 2 Regiaon
Int. Lar Int. Lar. Int. Lar
CL|El |y Liy |l I l1n l1n
C2 |E2 | In Loy | I P I2n I2n
Cn | E In1 Lo In2 In2 Inn Lnn

Tabelal —Tabda inicial de Clusters

Onde

Cl=_Cluster 1, C2=Clugter 2, ...,Cn=Cluster n
El=Espedro 1, E2=Espedro 2, ...,En=Espedro n.
l1; = Intensidade do espedro 1, naregido 1

l1» = Intensidade do espedro 1, naregido 2

I, = Intensidade do espedro 1, naregidon

L,;; =Larguradoespedro 1, naregido 1

L, =Larguradoespedro 1, naregido 2

L., =Larguradoespedro 1, naregidon

3. Caculase a distancia etre os clusters,
considerando cs valores dos picos dos espedros
conforme atabela de dusters e estabelece uma
tabela de distancias reladonando cada duster.
Nesta tabela de disténcias, as cdulas que
representam  distdncias ja  estabeleddas
anteriormente, recédbem o valor ‘-2, e as cdulas
gue representam a distancia de um cluster para si
mesmo receébem o valor -1'. A tabela 2 mostra
tabela das distancias entre os clusters.

Cluster | C1 C2 C3 C4

c1 1 d(E1-E2) | d(E1-E3) | d(EL-E4)
c2 2 1 d(E2-E3) | d(E2-E4)
C3 -2 -2 1 d(E3-E4)
c4 2 -2 -2 1

Tabela 2 —Tabela de disténcias entre os clusters

4. Os clusters que gresentam a menor disténcia
s80 agrupados em um Unico cluster, e atabela
inicial que mntinha um espedro em cada duster,
agrupard os espedros de dois clusters em uma
Unicalinha. Os valores de Intensidade eLargura
da nova linha, ser4 amédia dos valores dos dais
clusters que foram agrupados.

5. Os pass 3 e 4 sdo repetidos enquanto a tabela
de dusters conter um ndmero de dusters maior

que o desgjado.

3 Resultados

Uma das éreas de glicac® da Espedroscopia
Raman é o diagnostico de lesbes aterosclerdsticas,
gue se caaderiza por formagdes de placa na
camada interna da parede aterial (Richards-Kortum
et a., 1989 Hoyt et al., 1988. Estudos anteriores, ja
caaderizaram trés clases espedrais obtidas de
artérias;. Teado Norma, Teddo com placa de
Ateroma eTeddo com placade @eroma Calcificada

A comparacd® dos resultados da andlise
histol6gica (fornedda) com os resultados da andlise



do sistema propcsto permite uma aadiacd® do
mesmo.

Primeiramente um conjunto de 18 espedros foi
utilizado paratestar o métodoe gustar os parametros
iniciais da ferramenta computadonal. Este primeiro
conjunto de espedros era nstituido pa 6 espedros
de teddo arterial normal, 6 espedros de atérias com
placa de d@eroma e 6 espedros de atérias com
placa cdcificadas. Este omnjunto de epedros foi
submetido a ferramenta e os pardmetros foram
gustados até mnseguirmos os 3 grupos de seis
espedros, representantes de cala etado da parede
arterial.

A tabela 3 mostra os parametros de etrada
ideds para o0 remnhedmento dcs trés grupos de
espedros arteriais desgjados.

Regides / Prioridades
600-700
900-1000
14001500
16001700
Prioridade I ntensidade
1
Prioridade Largura
1

Faixa Espedral
600 — 1800

Tabela 3 —Configuragdes do sistema

Definidos os par@metros de dassficac®,
utili zamos um segundo grupo e espedros ohtidos de
outras amostras de teddo arterial, para vaidar a
ferramenta de dassficac®. Com este grupo
redizamos diferentes testes visando oagrupamento e
a dasdficac® dcs espedros.

Osteste redizados foram 0s fguintes:

1. Trés clusters de saida. Dez epedros de
entrada sendo quatro de atéria normal, trés
de atérias com placa de deroma etrés de
placa cdcificadas.

2. Trés clusters de saida. Aos espedros do
primeiro  teste agcescentamos  quatro
espedros endo das de atérias com placas
de deromas e dois de atérias com placas
cdcificadas.

3. Dois clusters de saida cm os espedros do
primeiro teste.

4. Quatro clusters de saida com os espedros
do pimeiro teste.

5. Cinco clusters de saida com os espedros do
primeiro teste.

Os resultados ohtidos s80 descritos a seguir:

A) Os trés grupos correspondentes aos trés
tipos de atérias (normal, ateroma e
cdcificada) foram criados (figuras 5A, 5B
e 5C) Todos os espedros considerados
foram agrupados de forma orreta de
aoordo com os resultados histol dgicos.

B) Os novos espedros introduzidos no
segundo teste foram classficados de forma
correto de aordo com os resultados
histoldgicos (figuras 6A e 6B).

C) A reducd para 2 subgrupos de saida
provoca o0 agrupamento dcs espedros de
artérias normais e 0s espedros de atérias
com placas de @eroma en um Unico grupo.
O segurdo grupo, que @rresponde as
espedros de  atérias  cdcificadas,
permanece indterado. Os espedros das
artérias  cdcificadas apresentam um
formato bem espedfico. A figura 7 mostra
o grupo ‘Normal + Ateroma”.

D) Ao aumentar o ndmero de subgrupos de
saida para 4, foram gerados os trés grupaos
(normal, cdcio e deroma) dos testes
anteriores e um nNovo grupo que @ntém um
espedro extraido do grupo Ateroma cm
algumas diferencas em relacé® aos demais
espedros deste grupo. Apresenta um pico
mais intenso na regido de 600700,
conforme mostra afigura 8.

E) Com 5 subgrupos de saida, os espedros
normais s80 separados em 2 subgrupos. A
andli se histolégica mostra que os espedros
extraidos do grupo ce atérias normais,
correspondem a atérias com camada
intima mais densa (espessamento da
intima).

Além dos testes apresentados neste trabalho, um
segundo teste @wmposto pa um conjunto de 81
espedros, foi testado para avaliar o desempenho dos
agrupamentos ohtidos, e aferramenta gresentou um
resultado satisfatdrio, conseguindo uma dassficac®
correta en 90 % dos casos.
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4  Conclusio

Os resultados ohtidos <o satisfatorios e
permitem comprovar a diciéncia da ferramenta
desenvolvida para dassficac® de sinais espedrais.

Essa ferramenta posshilita a identificac®
automética de padrbes espedrais com um alto grau
de aceto, pois, em 90% dos casos, os resultados
obtidos coincidiram com os resultados histol égicos,
conseguindo até ayrupar espedros que dificilmente
seriam considerados emelhantes através de uma
andlise visual.

Recentemente existem outras témicas utili zadas
para a tassficac®d de espedros Raman (Deinum,
1999. A préxima fase do trabalho é demonstrar a
vaidade do método adotado, comparando sua
eficiéncia mm outros métodos de dassficaca.
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