Влияние предобработки спектров комбинационного рассеяния света

водными растворами неорганических солей на точность диагностики водных сред с помощью искусственных нейронных сетей
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В настоящее время проблема контроля концентрации ионов тяжелых металлов в жидких природных средах является актуальной задачей в области экологии [1]. В данной работе решение задачи определения концентрации ионов тяжелых металлов в водных средах реализовано с использованием искусственных нейронных сетей [2], а именно, многослойных персептронов с одним скрытым слоем.

Аппаратура для регистрации спектроскопических данных, а также сами процессы ее регистрации содержат многочисленные источники вариабельности, которые проявляются в виде изменений в полученных данных, которые не связаны с изменением состава или свойств рассматриваемых образцов. Эти отклонения могут быть вызваны механическими изменениями, шумами в системе регистрации (внутренняя изменчивость мощности лазера, изменения в оптической фокусировке), наконец, просто окружающим тепловым шумом или изменением влажности. Для повышения качества решения обратной задачи и нивелирования влияния указанных негативных шумовых эффектов различные этапы предварительной обработки могут быть применены непосредственно к данным перед дальнейшим анализом.

Влияние процедур предобработки данных исследовано на базе спектров комбинационного рассеяния (КР) света растворами неорганических солей Zn(NO3)2, ZnSO4, Cu(NO3)2, CuSO4, LiNO3, Fe(NO3)3, NiSO4, Ni(NO3)2, (NH4)2SO4, NH4(NO3) в различных водах. Так, в базе содержится 3744 уникальных примера с ненулевой концентрацией солей в дистиллированной воде и 400 растворов солей в воде из Москва-реки. Концентрация катионов варьируется в диапазоне от 0 до 1 М. 

В работе изучается влияние различных методов предобработки входных данных для рассматриваемой обратной задачи оптической спектроскопии. Использовались следующие статистические методы нормировки данных: по энергии лазерного излучения, по минимальному/максимальному значению интенсивности КР, Z – преобразование. Кроме того, в работе рассмотрены различные методы предобработки данных, основанные на физических принципах: вычитание флуоресцентного пьедестала, корректировка на оптическое поглощение растворов, корректировка на площадь валентной полосы в спектрах КР, а также их различные комбинации. Таким образом, для каждого способа предобработки данных была решена задача предсказания концентрации ионов неорганических солей в водных растворах по спектрам КР с помощью персептронов с одним скрытым слоем.
Исследование выполнено за счет гранта Российского научного фонда № 19-11-00333, https://rscf.ru/project/19-11-00333/.
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