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Streszczenie

W artykule przedstawiono mozliwosci zastosowania sztucznej sieci neuro-
nowej w identyfikacji zwiazkéw chemicznych metoda tzw. ,odcisku
palca” oraz opisano budowg opracowanego specjalnie do tego celu narze-
dzia z wykorzystaniem SSN, jak tez sprecyzowano wymogi, jakie musza
by¢ spetnione do jej poprawnego funkcjonowania.

Stowa kluczowe: sztuczne sieci neuronowe, identyfikacja, spektroskopia,
widma, podczerwien.

Application of artificial neural networks in
diagnostics of chemical compounds from
their infrared spectra

Abstract

This paper presents a combination of the “finger-print” identification
method and artificial neural networks (ANN) for effective diagnostics of
chemical compounds from their infrared spectra. Identification of chemical
compounds on the basis of their IR spectra is a serious problem in absorption
spectrophotometry, used in practical chemical analysis. Using ANN
to diagnose chemical compounds opens up new abilities for effective
identification, not only in terms of speeding the process up but also in view
of modeling complex nonlinear signals. A programming tool is developed
in Microsoft Visual C# and tested on the basis of one hundred chemical
compounds used to teach the ANN. The self-learning ability of ANN is
used to construct a relationship between input and output parameters.
Using AAN is also possible both to ignore redundant data and those whose
impact on the phenomenon is negligible, so it is focused on the input data
having a major impact on the modeled process. ANN is used to diagnose
one hundred chemical compounds and further studies will be focused on
possible expanding the database to include some other compounds.

Keywords: artificial neural networks, identification, spectroscopy, spectrum,
infrared.

1. Wstep

Powaznym zagadnieniem spektroskopii absorpcyjnej w podczer-
wieni jest identyfikacja zwiazkéw chemicznych na podstawie ich
widm. Uzycie w tym celu SSN otwiera nowe mozliwosci dla sku-
tecznej identyfikacji nie tylko ja przys$pieszajac, ale rowniez dajac
zdolno$¢ do adaptacji, czyli dopasowania warto$ci parametrow do
zmian charakterystyk obiektu oraz do generalizacji, czyli generowa-
nia wlasciwych odpowiedzi na dane niewykorzystywane w procesie
uczenia [2]. W cytowanej pracy przygotowano narzedzie w progra-
mie Microsoft Visual C# oraz przetestowano jego dziatanie, opra-
cowano bazg¢ stu zwigzkéw chemicznych, a nastgpnie nauczono
SSN rozpoznawania ich, wykorzystujac przy tym metode identyfi-
kacyjng tzw. ,,odcisku palca” wedlug polozenia (liczby falowej)
wybranych pasm absorpcji o najwickszej wartosci w widmie.
W duzej mierze wykorzystana zostata umiej¢tnos¢ SSN do ,,uczenia
si¢ samemu” zaleznoéci pomiedzy parametrami wejsciowymi
i wyjSciowymi. Wykorzystana rowniez zostata umiejgtnos¢ SSN do

ignorowania danych nadmiarowych, oraz tych, ktorych wplyw na
dane zjawisko jest niezauwazalny, dzigki czemu koncentruje si¢ na
danych wejsciowych majacych duzy wpltyw dla modelowanego
procesu. Sa to decydujace cechy SSN, dzigki ktérym znalazly one
zastosowanie w wielu gateziach nauki i techniki [1-4].

W niniejszym artykule przedstawiono mozliwosci wykorzystania
SSN do diagnostyki stu zwigzkéw chemicznych, a dalsze badania
pozwola potwierdzi¢ skuteczno$¢ tej metody identyfikacyjne;.

2. Podstawowe metody identyfikacji
zwigzkéw chemicznych

Znane s3 dwie podstawowe metody identyfikacji zwigzkow che-
micznych na podstawie ich widm w podczerwieni [5, 7]. Pierwsza
polega na identyfikacji chemicznych grup funkcyjnych (zespotu
atomow tworzacych grupg) wystepujacych w badanym zwiazku
i okresleniu ich sekwencji w czasteczkach (molekutach) zwigzku.
Identyfikacji chemicznych grup funkcyjnych dokonuje si¢ na pod-
stawie tablic korelacyjnych, wigzacych liczbe falowa maksimow
poszczegbdlnych pasm absorpcji z rodzajem grupy funkcyjnej, a ich
sekwencja w molekutach na podstawie katalogu widm dla danej
grupy zwiazkéw chemicznych. Drugim, obecnie najczgsciej stoso-
wanym w praktyce sposobem identyfikacji widmowej zwigzkow
chemicznych, jest metoda tzw. ,,odcisku palca” — wykorzystana
w potaczeniu z SSN przez autoréw niniejszego artykutu.

W tradycyjnym sposobie identyfikacji metodg odcisku palca
poréwnuje si¢ obraz widma badanej substancji, zarejestrowanego
w pelnym zakresie podczerwieni whasciwej, tj. od 400 cm™ do
4000 cm™, z obrazem kolejnych widm katalogowych (wzorco-
wych), poprzez ich naktadanie si¢ na siebie. Proces naktadania na
widmo substancji badanej kolejnych widm katalogowych prowa-
dzi si¢, az do uzyskania maksymalnej zgodnosci obrazu obu
widm, a identyczno$¢ okreSlana jest najczgsciej w procentach
pokrywania si¢ obu obrazow (probka — wzorzec). Inny sposdb
identyfikacji zwigzkéw chemicznych metoda ,,0dcisku palca”
zaprezentowano w niniejszej pracy. Polega on nie na porownywa-
niu obrazéw widmowych probki i wzorca w pelnym zakresie
podczerwieni wlasciwej, ale wybranych danych widmowych obu
obiektow w wybranych przedziatach liczb falowych podczerwieni.

Badanie owej zgodnosci sprowadza si¢ do dwdch czynnosci:
porownania polozenia wybranych najsilniejszych pasm absorpcji
probki i wzorca oraz poréwnania wzajemnego stosunku wysoko-
Sci tych pasm do siebie. Widmo kazdego zwigzku chemicznego
posiada swoj niepowtarzalny zestaw pasm absorpcji oraz nie-
zmienny stosunek wysokosci poszczegodlnych pasm do siebie,
dzigki czemu mozliwa jest ich doktadna identyfikacja.

Podstawa w opracowywanej metodzie wyszukiwania widm jest
twierdzenie moéwiace, ze jesli dwa widma zawieraja pasma ab-
sorpcji w tych samych potozeniach (liczbach falowych) oraz maja
state stosunki wysokos$ci poszczegolnych pasm to mozna powie-
dzie¢, ze naleza do tej samej substancji chemicznej.
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3. Spektralna diagnostyka substancji prze
pomocy sztucznej sieci neuronowej

Rozpoczynajac analiz¢ widma nalezy w pierwszym kroku wy-
znaczyé tzw. lini¢ bazowa. Zeby ja okresli¢ nalezy sprawdzié¢ czy
widmo jest zapisane w skali absorpcji czy w transmisji, poniewaz
jest ona wyznaczana jedynie dla widm zapisanych w absorpcji.
Linia bazowa jest wyznaczana jako ciag odcinkéw prostych,
stycznych do minimoéw absorpcji w podzakresach badanego wid-
ma. Procesy te sa zautomatyzowane, wystarczy, ze uzytkownik
wybierze jedna z opcji programu. Kolejnym etapem jest wyzna-
czenie potozenia maksimoéw poszczegélnych pasm absorpcji,
ktore stuzag w celach identyfikacyjnych, a nastgpnie nalezy okre-
$li¢ stosunek wysokosci poszczegdlnych pasm.

Do tego celu opracowano specjalny algorytm wyszukujacy
punkty o maksymalnych warto$ciach poszczegdlnych pasm.
W razie btedu algorytmu, czyli pominigciu lub zaznaczeniu nie-
odpowiednich punktéw, istnieje mozliwos¢ korekcji recznej. Jest
to przydatne narzedzie, gdyz pozwala na wyeliminowanie zakto-
cen powstatych w trakcie procesu powstawania widma.

[

Rys. 1. Widmo zarejestrowane w absorpcji, po wstgpnej analizie
Fig. 1. The Creatine spectrum recorded in the absorption, after a preliminary analysis

Na rysunku 1 pokazano obraz widma kreatyny po odpowiednie;j
obrobcee i1 procesie identyfikacji. Widoczne sa zaznaczone punkty
o maksymalnych warto$ciach poszczegdlnych pasm, linia bazowa,
od ktorej sa liczone wartosci tych punktow oraz w prawym dol-
nym rogu odpowiedzi sztucznych sieci neuronowych na zadane
wejscia. Widoczne sa rowniez przyciski uruchomiajace wyzej
opisane funkcje programu, takie jak: zamiana widma na absorp-
cyjne lub transmisyjne, wyznaczanie linii bazowej, wykluczanie
zakresu liczb falowych z poszukiwan lub wyznaczanie maksimow
recznie, standaryzacja sygnatu oraz przyciski uruchamiajace ucze-
nie SSN oraz rozpoznawanie zwiazku przez SSN.

Proces diagnostyki (identyfikacji substancji chemicznej) prze-
biega przy pomocy sztucznej sieci neuronowej. Uzyta w progra-
mie sie¢ sklada si¢ z dwudziestu wej$¢, ktore sa jednoczesnie
dwudziestoma warto$ciami maksymalnymi w poszczegdlnych
pasmach (o ile tyle wystepuje w widmie zwigzku, jesli nie,
w brakujacych miejscach ustawiana jest -1), z jednej warstwy
ukrytej, w ktorej uzywano zmiennej ilo$ci neuronéw, oraz z war-
stwy wyjsciowej liczacej dziesie¢ neuronéw. Uczenie odbywa si¢
poprzez propagacj¢ wsteczng btedéw. Proces uczenia sieci trwat
okoto 25 godzin. Po tym czasie sie¢ na podstawie wykonanego
w podczerwieni widma, bez trudu rozpoznawala kazdy zadany
zwigzek chemiczny, ktory znajdowat si¢ w bazie.

Najbardziej znanym i skutecznym algorytmem uczenia wielowar-
stwowej sztucznej sieci neuronowej jest metoda wstecznej propagacji
bledow [6]. Jesli SSN zostata wyuczona na waskim zakresie danych
wejsciowych to istnieje niebezpieczenstwo, ze moze nie mie¢ zdolno-
$ci do generowania prawidtowych odpowiedzi. Natomiast jesli zostata
wyuczona na zbyt duzym zakresie danych wejsciowych to moze
utraci¢ zdolno$¢ do koncentracji na rzeczywistych zaleznosciach
przez co doktadno$¢ modelu moze ulec pogorszeniu.

Stosujac odpowiednia liczbe neuronéw w warstwach ukrytych
mozna uzyska¢ poprawe zdolnosci i doktadnosci przewidywania
sieci neuronowej, jak rowniez przez dobor wiasciwej funkcji
aktywacji. Podczas modelowania funkcje aktywacji z reguly
wybiera tworca sieci, a wagi dopasowywane sg w fazie nauki

sieci. Jednym z kryteridéw odpowiedzialnych za zakonczenie fazy
uczenia jest warto$¢ btedu sredniokwadratowego na wyjsciu sieci.
Po zakonczeniu fazy uczenia sie¢ poddawana jest testom przy
uzyciu zestawu probek, ktore tak jak podczas procesu uczenia, sa
podawane na wejscia w sposob losowy, niwelujac w ten sposob
ryzyko uczenia SSN ,,na pami¢¢”. Faza ta pozwala na dokonanie
oceny stopnia ,,nauczenia” analizowanych zaleznosci przez siec.
Tak przygotowana SSN jest gotowa do wykorzystania dla ce-
16w uzyskania gotowej odpowiedzi jako reakcji na podany sygnat
wejsciowy. Wykorzystanie zbudowanej w ten sposéb SSN pozwa-
la uzyska¢ dobre wyniki w diagnostyce zwiazkow chemicznych
przy jednoczesnie krotkim czasie obliczen i niskich wymaganiach

sprzgtowych.
4. Whnioski i kierunek dalszych badan

Dzigki zastosowaniu metody tzw. ,,odcisku palca” przy identyfi-
kacji zwiazkow chemicznych na podstawie ich widm w podczer-
wieni, a $cislej parametrow widmowych takich jak polozenia mak-
simow poszczegodlnych pasm i stosunek ich absorpcji oraz wykorzy-
staniu sztucznej sieci neuronowej udalo si¢ zidentyfikowac sto
losowo wybranych zwigzkéw chemicznych. Metoda identyfikacji
oparta na SSN wykorzystuje jedna ze swoich podstawowych zalet,
czyli uogodlnianie zdobytej wiedzy, ktora polega na wskazywaniu
najbardziej podobnego zwiazku chemicznego do szukanego znajdu-
jacego si¢ w bazie danych programu. W metodzie ,,odcisku palca”
porownuje si¢ cate zakresy ze soba i sprawdza w jakim stopniu
pokrywaja si¢ one, natomiast SSN poréwnuje potozenie 1 wysoko$¢
20 najwyzszych punktéw maksymalnych oraz jest bardziej wyczu-
lona na mate zmiany, dzigki czemu lepiej identyfikuje mieszaniny
zwigzkow, co doskonale widaé na przyktadzie mieszanin zwigzkow.
SSN sama ,,uczy si¢” znajdowania zaleznosci pomiedzy zwiazkami
i ich rozpoznawania, a uszkodzenie nie ma wplywu na jej poprawne
dziatanie. SSN znalazta zastosowanie w wielu dziedzinach nauki,
tym razem w dziedzinie chemii analityczne;.

Oprogramowanie przygotowane do tego celu moze by¢ uzytecz-
nym narzg¢dziem przy szybkim rozpoznawaniu zwigzkéw chemicz-
nych np. w laboratoriach kryminalistycznych, dzigki wykorzystaniu
zalety SSN do uogdlniania zdobytej wiedzy, czyli wskazywania
podobnych zwigzkéw chemicznych do tych znajdujacych sie w
bazie danych programu. Program wskazuje droge dalszych badan,
poprzez zakwalifikowanie badanej substancji do danej grupy zwiaz-
kow chemicznych. Dalsze badania skupia si¢ na wezszym zastoso-
waniu programu i sprawdzeniu jak SSN poradzi sobie z trudniej-
szymi, bardziej zlozonymi zagadnieniami, zwlaszcza w analizie
uktadéw dwu i wigcej sktadnikowych.
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