Использование генеративно-состязательных сетей для улучшения качества решения обратной задачи оптической спектроскопии
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Развитие металлургии, производство пестицидов и удобрений, фармакологии и т.д. сопровождается ежегодными выбросами в окружающую среду тысячи тонн соединений, которые являются глобальными источниками загрязнения среды тяжелыми металлами [1]. Ионы тяжелых металлов не подвергаются биодеградации и накапливаются в поверхностных и подземных водах, почве и, в конечном счете, в организме человека, вызывая различные заболевания и расстройства [2]. Таким образом, борьба с отравляющими веществами в жидких средах становится все более острой проблемой.

Методы оптической спектроскопии получили широкое распространение в диагностике жидких сред благодаря своей неинвазивности, экспрессности и способности одновременно определять концентрации многих химических элементов с привлечением современных методов анализа данных. Методы машинного обучения (ММО) представляют собой новый эффективный подход к анализу спектроскопических данных с помощью сочетания математики и статистики [3].
В данной работе для решения обратной задачи (ОЗ) оптической спектроскопии используется нейросетевой подход, предполагающий получение представительного набора данных – оптических спектров водных растворов, содержащих соли различных металлов. Получение такого набора – трудоемкий и времязатратный процесс. В работе мы предлагаем метод увеличения представительности набора за счет «синтетических» спектров, полученных с помощью генеративно-состязательных нейронных сетей (ГСНС) [4]. 
Генерация синтетических спектров поводилась на основе базы данных, состоящей из спектров оптического поглощения и ИК-поглощения 3745 растворов неорганических солей (Zn(NO3)2, ZnSO4, Cu(NO3)2, СuSO4, LiNO3, Fe(NO3)3, NiSO4, Ni(NO3)2, (NH4)2SO4, NH4(NO3)) в дистиллированной воде и 400 растворам – в воде из Москва-реки. Концентрация катионов варьировалась в диапазоне от 0 до 1 М. ОЗ решалась с помощью многослойных персептронов, обученных на совокупности реальных спектров и спектрах, сгенерированных с помощью генеративно-состязательной НС. В работе обсуждается влияние процедуры увеличения представительности набора данных на качество решения ОЗ.
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