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ÓÄÊ 543.42 : 004.032.26 

 

Ïðèìåíåíèå ìåòîäîâ ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ äëÿ àíàëèçà 
íàëè÷èÿ âðåäíûõ ïðèìåñåé â àòìîñôåðå ïî ñïåêòðàëüíûì 

äàííûì 
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Ðàáîòà ïîñâÿùåíà ðàçâèòèþ êîìïëåêñíîãî ïîäõîäà ê àíàëèçó íàëè÷èÿ â àòìîñôåðíîì âîçäóõå âðåäíûõ 

ïðèìåñåé. Ýòîò ïîäõîä ïðåäïîëàãàåò: 1) èñïîëüçîâàíèå ðåçóëüòàòîâ èçìåðåíèé ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ âîçäó-
õà, ñîäåðæàùåãî âðåäíûå ïðèìåñè íà èññëåäóåìîé òðàññå, ïîëó÷åííûõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäîâ èìïóëüñ-
íîé òåðàãåðöîâîé ñïåêòðîñêîïèè; 2) ñîçäàíèå è èñïîëüçîâàíèå íåéðîííîé ñåòè äëÿ àíàëèçà ïîëó÷åííûõ 
äàííûõ. Äëÿ îáó÷åíèÿ íåéðîííîé ñåòè ãåíåðèðóþòñÿ ìàññèâû ìîäåëüíûõ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ ãàçîâîé ñìå-
ñè ñ ðàçëè÷íûì êà÷åñòâåííûì è êîëè÷åñòâåííûì ñîñòàâîì. Ïðèìåíåíèå íåéðîñåòè ê ìîäåëüíûì íàáîðàì 
ñïåêòðîâ ïðîäåìîíñòðèðîâàëî èäåíòèôèêàöèþ øåñòè ãàçîâûõ êîìïîíåíòîâ ñ êîíöåíòðàöèÿìè äî 0,01 ppm 
(1 ppm = 0,0001%). Íåéðîííàÿ ñåòü äîñòèãëà 90–95% òî÷íîñòè ïðè ðàñïîçíàâàíèè ãàçîâ. Ïðîâåäåíû ñåðèè 
ýêñïåðèìåíòîâ äëÿ ðåàëüíûõ ãàçîâ, ïîêàçàâ ÷óâñòâèòåëüíîñòü ìåòîäà ÒÃö ñïåêòðîñêîïèè ê ìàëûì êîíöåí-
òðàöèÿì ãàçà â ñìåñè. 

 
Êëþ÷åâûå ñëîâà: òåðàãåðöîâàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ, íåéðîñåòè, ãàçîâûé àíàëèç; terahertz spectroscopy, 

neural networks, gas analysis. 
 

Ââåäåíèå 
 

Êîíòðîëü ñîñòîÿíèÿ îêðóæàþùåé ñðåäû ÿâëÿåòñÿ âàæíûì êîìïîíåíòîì ñèñòåìû îáåñïå÷åíèÿ áåçîïàñ-
íîé æèçíåäåÿòåëüíîñòè ÷åëîâåêà. Ðàçâèòèå òåõíîëîãèé îáíàðóæåíèÿ âðåäíûõ ãàçîâ èãðàåò âàæíóþ ðîëü âî 
ìíîãèõ îáëàñòÿõ, òàêèõ êàê ýêîëîãè÷åñêèé àòìîñôåðíûé ìîíèòîðèíã, ìåäèöèíñêàÿ äèàãíîñòèêà, óïðàâëåíèå 
ïðîèçâîäñòâåííûìè ïðîöåññàìè, ãàçîâûé ìîíèòîðèíã. Êà÷åñòâåííûé è êîëè÷åñòâåííûé àíàëèç ñîñòàâà àòìî-
ñôåðíîãî âîçäóõà òðåáóåò íàëè÷èÿ ïðèáîðîâ ãàçîâîãî àíàëèçà. Ñóùåñòâóåò ìíîãî ïîäõîäîâ äëÿ ïîñòðîåíèÿ 
òàêèõ ïðèáîðîâ, ïðè÷åì ìíîãèå èç íèõ ïðåäïîëàãàþò íåîáõîäèìîñòü ïðèìåíåíèÿ îäíîãî ïðèáîðà äëÿ îáíà-
ðóæåíèÿ îäíîãî-äâóõ ãàçîâ â ñîñòàâå àòìîñôåðû [1]. Ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå ìåòîäû ãàçîâîãî àíàëèçà ëèøåíû 
ýòîãî íåäîñòàòêà, òàê êàê àíàëèç âåäåòñÿ â øèðîêîì äèàïàçîíå ÷àñòîò [2], ÷òî ïîçâîëÿåò îáíàðóæèâàòü ëþ-
áûå ãàçû, èìåþùèå ëèíèè ïîãëîùåíèÿ â ýòîì äèàïàçîíå. Ïðèâëåêàòåëüíîñòü òàêèõ ìåòîäîâ ñâÿçàíà ñ òåì, 
÷òî áîëüøèíñòâî àòìîñôåðíûõ ìîëåêóë èìåþò ñïåêòðàëüíûå «îòïå÷àòêè ïàëüöåâ» â áëèæíåì, ñðåäíåì  
è äàëüíåì äèàïàçîíàõ ÈÊ-ñïåêòðà. Ñîâðåìåííîå ñîñòîÿíèå ðàçâèòèÿ ýëåìåíòîâ àïïàðàòóðû òåðàãåðöîâîãî 
(ÒÃö) äèàïàçîíà ïîçâîëÿåò ðåàëèçîâàòü ñïåêòðîñêîïè÷åñêèé ïîäõîä äëÿ ãàçîâîãî àíàëèçà ñîñòàâà àòìîñôåð-
íîãî âîçäóõà. Íåñìîòðÿ íà âûñîêîå ïîãëîùåíèå ÒÃö-èçëó÷åíèÿ âîäÿíûìè ïàðàìè, ñóùåñòâóþò «îêíà ïðî-
çðà÷íîñòè», â êîòîðûõ ðàñïîëîæåíû èíòåíñèâíûå ëèíèè ïîãëîùåíèÿ âðàùàòåëüíîãî äâèæåíèÿ ìíîãèõ ìîëå-
êóë, ÷òî ïîçâîëÿåò îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿòü íàëè÷èå öåëåâûõ âåùåñòâ [3, 4].  

Íèçêàÿ ýíåðãèÿ èìïóëüñíûõ èñòî÷íèêîâ ÒÃö-èçëó÷åíèÿ îãðàíè÷èâàåò îòíîøåíèå ñèãíàë/øóì äî òðåõ 
ïîðÿäêîâ. Ýòî îòíîøåíèå ìîæíî óâåëè÷èòü çà ñ÷åò íàêîïëåíèÿ è óñðåäíåíèÿ äåòåêòèðóåìîãî ñèãíàëà, ÷òî 
òðåáóåò óâåëè÷åíèÿ âðåìåíè èçìåðåíèé. Â ñîâðåìåííûõ èìïóëüñíûõ ÒÃö-ñïåêòðîìåòðàõ ýòîò íåäîñòàòîê 
óñòðàíåí çà ñ÷åò èñïîëüçîâàíèÿ ìàëîøóìÿùèõ âîëîêîííûõ ëàçåðîâ, à òàêæå ñâåðõáûñòðîãî óñðåäíåíèÿ íå-
ñêîëüêî ñîòåí ñïåêòðîâ, äîáèâàÿñü óâåëè÷åíèÿ îòíîøåíèè ñèãíàë/øóì äî øåñòè ïîðÿäêîâ. 

Íàøà ðàáîòà ïîñâÿùåíà ïðèìåíåíèþ èìïóëüñíîé ÒÃö-ñïåêòðîñêîïèè äëÿ àíàëèçà ãàçîâûõ ñìåñåé, îñ-
íîâíûì êîìïîíåíòîì êîòîðûõ áóäåò àòìîñôåðíûé âîçäóõ. Ðåøàåìàÿ â ðàìêàõ ýòîé ðàáîòû ïðîáëåìà ñîñòîèò 
â òîì, ÷òî â ìíîãîêîìïîíåíòíîé ãàçîâîé ñìåñè íà ôîíå ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ïàðîâ âîäû íóæíî îáíàðóæèòü 
ïðèñóòñòâèå ëèíèé ïîãëîùåíèÿ äðóãèõ ãàçîâ. Äëÿ ðåøåíèÿ ïðîáëåìû áûëà ðàçðàáîòàíà àíàëèòè÷åñêàÿ ñèñ-
òåìà íà îñíîâå íåéðîñåòåé, êîòîðàÿ áûëà îáó÷åíà íà áîëüøîì íàáîðå ìîäåëüíûõ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ ãàçî-
âîé ñìåñè ñ ó÷åòîì âàðèàöèè êîíöåíòðàöèè ïðèìåñíûõ ãàçîâ. Äàëåå ðàáîòà íåéðîñåòè ïðîòåñòèðîâàíà íà 
âûáîðêå ñãåíåðèðîâàííûõ äàííûõ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ ãàçîâîé ñìåñè. 

  
Ýêñïåðèìåíò 

 

Èññëåäîâàíèå ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ ãàçîâûõ ñìåñåé îñóùåñòâëÿëîñü ìåòîäîì èìïóëüñíîé òåðàãåðöîâîé 
ñïåêòðîñêîïèè íà ñïåêòðîìåòðå Terasmart (Menlo Systems GmbH, Ãåðìàíèÿ), èñòî÷íèêîì è äåòåêòîðîì ÒÃö-
èçëó÷åíèÿ, â êîòîðîì ñëóæèëè ôîòîïðîâîäÿùèå àíòåííû. ÒÃö-ñïåêòðîìåòð èìååò äèíàìè÷åñêèé äèàïàçîí 
95 äÁ, êîòîðûé îáåñïå÷èâàåòñÿ óñðåäíåíèåì ïî 1000 èçìåðåíèÿì, à òàêæå ñïåêòðàëüíûé äèàïàçîí 0,15–
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3,5 ÒÃö (5–117 ñì1). Âðåìÿ ñêàíèðîâàíèÿ ñîñòàâëÿëî 440 ïñ, ÷òî îáåñïå÷èëî ÷àñòîòíîå ðàçðåøåíèå 2,3 ÃÃö 
(0,074 ñì1). ÒÃö èçëó÷åíèå ôîêóñèðîâàëîñü â ãàçîâóþ êþâåòó ñèñòåìîé èç äâóõ ïàðàáîëè÷åñêèõ çåðêàë, 
ðàçìåð ÒÃö ïó÷êà íà îáðàçöå ñîñòàâëÿåò îêîëî 500 ìêì íà óðîâíå 1/e2.  

Ìåòîäèêà ïîëó÷åíèÿ êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ èç ñïåêòðîâ ïðîïóñêàíèÿ ïîäðîáíî îïèñàíà â ðàáîòå 
[5]. Àìïëèòóäíûé êîýôôèöèåíò ïðîïóñêàíèÿ îáðàçöà íà ÷àñòîòå ω îïðåäåëÿåòñÿ êàê îòíîøåíèå êîìïëåêñíîé 
àìïëèòóäû ïîëÿ E(), ïðîøåäøåãî ÷åðåç îáðàçåö, ê àìïëèòóäå ïîëÿ ïðè îòñóòñòâèè îáðàçöà E0(): 
T() = E()/E0(). Îòñþäà êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ ãàçà âû÷èñëÿåòñÿ ïî ôîðìóëå: 

 () = [2  lnT() + ln(1  R)2]/d, 

ãäå d – äëèíà îáðàçöà (êþâåòû), R – êîýôôèöèåíò îòðàæåíèÿ ïîâåðõíîñòè îáðàçöà. Âòîðûì ÷ëåíîì â ýòîì 
âûðàæåíèè ìîæíî ïðåíåáðå÷ü, ò.ê. îêíà ãàçîâîé êþâåòû óñòàíîâëåíû ïîä óãëîì Áðþñòåðà. 

Ýêñïåðèìåíòàëüíî èññëåäîâàíû ãàçîâûå ñìåñè àììèàêà NH3 è ôîðìàëüäåãèäà H2ÑO. Àììèàê â âèäå 
10% âîäíîãî ðàñòâîðà (Genel, Ðîññèÿ) â îáúåìå 150 ìêë äîáàâëÿëñÿ â ãàçîâóþ êþâåòó. Ïàðû ôîðìàëüäåãèäà 
ïîëó÷åíû ìåòîäîì âîçãîíêè èç ïîðîøêà 95–98% ïàðàôîðìàëüäåãèäà (Ìåòàôðàêñ Êåìèêàëñ, Ðîññèÿ).  Â ñî- 
ñóä îáúåìîì 100 ìë äîáàâëÿëîñü 500 ìã ïîðîøêà ïàðàôîðìàëüäåãèäà, ïîñëå ÷åãî ñîñóä ïëîòíî çàêðûâàëñÿ 
êðûøêîé è ñîåäèíÿëñÿ òðóáêîé äëèíîé 80 ñì ñ èçìåðèòåëüíîé êþâåòîé. Ñîñóä ñ ïîðîøêîì óñòàíàâëèâàëñÿ 
íà ïëèòó, íàãðåòóþ äî 150 Ñ, êîòîðàÿ áûëà èçîëèðîâàíà îò èçìåðèòåëüíîé ñèñòåìû. 

Èçìåðèòåëüíàÿ ãàçîâàÿ êþâåòà, àäàïòèðîâàííàÿ äëÿ èìïóëüñíîãî ÒÃö ñïåêòðîìåòðà, èìåëà ïîëèïðîïè-
ëåíîâûå îêíà, ðàñïîëîæåííûå ïîä óãëîì Áðþñòåðà, êîòîðûé ñîñòàâëÿåò 56 äëÿ ïîêàçàòåëÿ ïðåëîìëåíèÿ 
 1,5 [6], ÷òîáû èçáåæàòü ýòàëîííûõ ýôôåêòîâ. Òàêæå â êþâåòå èìåëñÿ ðàçúåì, ïîçâîëÿþùèé îòêà÷èâàòü 
àòìîñôåðíûé âîçäóõ èç êþâåòû èëè ïîäêëþ÷àòü åå ê èñòî÷íèêàì ãàçîâûõ ñìåñåé. Îáúåì êþâåòû ñîñòàâëÿë 
42 ìë ïðè äëèíå 130 ìì. Ïðè èçìåðåíèÿõ ãàçîâàÿ êþâåòà ïîìåùàëàñü â ÒÃö ñïåêòðîìåòð ìåæäó èñòî÷íèêîì 
èìïóëüñíîãî èçëó÷åíèÿ Tx è äåòåêòîðîì Rx (ðèñ. 1, à).  

Äëÿ èñêëþ÷åíèÿ âëèÿíèÿ ïîãëîùåíèÿ ÒÃö èçëó÷åíèÿ ïàðàìè âîäû, ïðèñóòñòâóþùèìè â àòìîñôåðå, 
ñïåêòðîìåòð áûë çàêðûò êîæóõîì, îáúåì êîòîðîãî çàïîëíÿëñÿ ñóõèì âîçäóõîì, ÷òî îáåñïå÷èâàëî îòíîñè-
òåëüíóþ âëàæíîñòü â êàìåðå äî 7%.  

Â êà÷åñòâå ïðèìåðà íà ðèñ. 1, á ïðèâåäåíû ýêñïåðèìåíòàëüíûé ñïåêòð âîçäóøíîé ñìåñè ñ ïðèìåñÿìè 
ôîðìàëüäåãèäà è ðàñ÷åòíûé ñïåêòð ôîðìàëüäåãèäà. Çäåñü æå ñ íåáîëüøèì ñìåùåíèåì ïî âåðòèêàëüíîé îñè 
ïðèâåäåí ìîäåëüíûé ñïåêòð àòìîñôåðû ïîêàçûâàþùèé, ÷òî âûáðîñû íà ýêñïåðèìåíòàëüíîì ñïåêòðå ñîîòâåò-
ñòâóþò ïàðàì âîäû. Ñðàâíåíèå êðèâûõ íà ðèñóíêàõ ïîêàçûâàåò ñîîòâåòñòâèå ðàñ÷åòîâ ýêñïåðèìåíòàëüíûì 
ðåçóëüòàòàì. 

 
à                                                                             á 

Ðèñ. 1. Ñõåìà óñòàíîâêè ÒÃö-ñïåêòðîìåòðà (à), ÒÃö-èçëó÷åíèå ãåíåðèðóåòñÿ â àíòåííå èñòî÷íèêå Tx, ôîêóñèðóåòñÿ â ãà-
çîâóþ êþâåòó è ðåãèñòðèðóåòñÿ àíòåííîé äåòåêòîðîì Rx;  ýêñïåðèìåíòàëüíûé (ïóíêòèð) è ìîäåëüíûé (ëèíèÿ) ñïåêòðû  
  ôîðìàëüäåãèäà, äëÿ ñðàâíåíèÿ ïðèâåäåí ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ ïàðîâ âîäû (ñåðàÿ ëèíèÿ) (á)  

 
Ïðè íàãðåâàíèè ïîðîøêà ïàðàôîðìàëüäåãèäà, H2CO âîçãîíÿëñÿ ïî òðóáêàì â ãàçîâóþ êþâåòó, çàïîëíÿÿ 

åå. Â òå÷åíèå 2-õ ÷àñîâ ïðîâåäåíî 11 èçìåðåíèé ñïåêòðîâ ïðîïóñêàíèÿ H2CO, êîòîðûå ïðè ïåðåñ÷åòå â êî-
ýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ () ïîêàçàëè óìåíüøåíèå àìïëèòóäû () ñî âðåìåíåì, ÷òî ìîæåò áûòü ÷àñòè÷íî 
ñâÿçàíî ñ âûïàäàíèåì H2CO íà ñòåíêè êþâåòû. Íà ðèñ. 1, á ïðèâåäåíû ñïåêòðû êîýôôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ 
ìîäåëüíûõ ñïåêòðîâ ïàðîâ âîäû (80%) (ñåðûé) è ôîðìàëüäåãèäà (0,02%) (÷åðíûé), à òàêæå ýêñïåðèìåí-
òàëüíûé ñïåêòð ôîðìàëüäåãèäà ñ íàèìåíüøåé çàðåãèñòðèðîâàííîé êîíöåíòðàöèåé ãàçà (ïóíêòèð). 

Ìîìåíò èíåðöèè èëè âðàùàòåëüíàÿ ïîñòîÿííàÿ B H2CO ðàâíà 1,29 ñì1 (38,83 ÃÃö) [7], ÷òî ñîãëàñóåòñÿ 
ñ ÷àñòîòîé ïîâòîðåíèÿ ýêâèäèñòàíòíî îòñòîÿùèõ ïîãëîùàòåëüíûõ ëèíèé, ñîîòâåòñòâóþùåé 75,6 ÃÃö. Âûðà-
æåíèå äëÿ ÷àñòîò ëèíèé âðàùàòåëüíîãî ñïåêòðà, íà êîòîðûõ áóäåò ïðîèñõîäèòü ðåçîíàíñíîå âçàèìîäåéñòâèå 
èçëó÷åíèå ñ ìîëåêóëîé ìîæåò áûòü çàïèñàíî, êàê 

  = 2B(J + 1)  4D(J + 1)3, 

ãäå B – âðàùàòåëüíàÿ ïîñòîÿííàÿ, D – ïîñòîÿííàÿ ëèíåéíîãî öåíòðîáåæíîãî ðàñòÿæåíèÿ, J – âðàùàòåëüíîå 
êâàíòîâîå ÷èñëî [4, 7]. 
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Êàê âèäíî, äèíàìè÷åñêèé äèàïàçîí ñïåêòðîìåòðà è ÷àñòîòíîå ðàçðåøåíèå ïîçâîëÿåò çàðåãèñòðèðîâàòü 
ãàçîâóþ ñìåñü, ñîäåðæàùóþ 0,02% ôîðìàëüäåãèäà, ÷òî äåìîíñòðèðóåò ÷óâñòâèòåëüíîñòü ýêñïåðèìåíòàëüíîãî 
ìåòîäà. 

 
Íåéðîñåòü è ìîäåëüíûå ñïåêòðû 

 

Îñîáåííîñòüþ àíàëèçèðóåìûõ äàííûõ ÿâëÿåòñÿ íàëîæåíèå ëèíèé ïîãëîùåíèÿ ïàðîâ âîäû íà ñïåê-
òðàëüíûå îñîáåííîñòè öåëåâûõ ãàçîâ, à òàêæå âçàèìíîå ïåðåêðûòèå ëèíèé ðàçëè÷íûõ ïðèìåñíûõ êîìïîíåí-
òîâ, ÷òî îáóñëîâèëî âûáîð ìåòîäîâ ìàøèííîãî îáó÷åíèÿ äëÿ ðåøåíèÿ ïîñòàâëåííîé çàäà÷è èäåíòèôèêàöèè  
è êîëè÷åñòâåííîãî îïðåäåëåíèÿ. 

Íà ïåðâîì ýòàïå àíàëèçà  èñïîëüçîâàëàñü ìîäåëü äëÿ êëàññèôèêàöèè ïðèñóòñòâóþùèõ â ñïåêòðå ãàçîâ, 
à íà âòîðîì ýòàïå – îòäåëüíàÿ ìîäåëü, êîòîðàÿ, èñïîëüçóÿ èíôîðìàöèþ î êà÷åñòâåííîì ñîñòàâå îò ïåðâîé 
ìîäåëè, îïðåäåëÿëà êîëè÷åñòâåííûå êîíöåíòðàöèè êîìïîíåíòîâ. Òàêîé ïîäõîä íàïðàâëåí íà ïîâûøåíèå îá-
ùåé òî÷íîñòè è íàäåæíîñòè ïîëó÷àåìûõ ðåçóëüòàòîâ. Äëÿ êëàññèôèêàöèè ãàçîâ áûëà ðàçðàáîòàíà ñâåðòî÷-
íàÿ íåéðîííàÿ ñåòü AdvancedGasCNN, ïîñòðîåííàÿ íà îñíîâå èçâåñòíîé àðõèòåêòóðû ResNet-34, àäàïòèðî-
âàííîé äëÿ ðàáîòû ñ îäíîìåðíûìè äàííûìè [8]. Íà âõîä ìîäåëè ïîäàâàëñÿ îäíîìåðíûé âåêòîð, ïðåäñòàâ-
ëÿþùèé ñîáîé èíòåðïîëèðîâàííûé òåðàãåðöîâûé ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ, ñîñòîÿùèé èç 2203 òî÷åê. Ñâåðòî÷íàÿ 
÷àñòü ñîñòîÿëà èç ïîñëåäîâàòåëüíîñòè îñòàòî÷íûõ áëîêîâ (Residual Blocks) 1D-ResNet-34. Êàæäûé áëîê 
âêëþ÷àë â ñåáÿ íåñêîëüêî îäíîìåðíûõ ñâåðòî÷íûõ ñëîåâ (Conv1d), ñëîè ïàêåòíîé íîðìàëèçàöèè 
(BatchNorm1d) è ôóíêöèþ àêòèâàöèè ReLU. Òàêàÿ àðõèòåêòóðà ïîçâîëÿåò ýôôåêòèâíî èçâëåêàòü ñëîæíûå 
èåðàðõè÷åñêèå ïðèçíàêè èç ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ.  

Íà âûõîäå ìîäåëè ïîëó÷àëè âåêòîð âåðîÿòíîñòè ïðèíàäëåæíîñòè ê êàæäîìó èç ïðåäîïðåäåëåííûõ ãà-
çîâ. Ïðèçíàêè, ïîëó÷åííûå îò ñâåðòî÷íîé ÷àñòè, ïîñòóïàëè â êëàññèôèêàöèîííûé áëîê, êîòîðûé ñîñòîÿë èç 
ñëîÿ ãëîáàëüíîãî àäàïòèâíîãî óñðåäíÿþùåãî ïóëèíãà (AdaptiveAvgPool1d) è ïîëíîñâÿçíîãî ëèíåéíîãî ñëîÿ 
(Linear) äëÿ ôèíàëüíîé êëàññèôèêàöèè. Ëèíåéíûé ñëîé ñîäåðæàë 6 íåéðîíîâ, ïî îäíîìó äëÿ êàæäîãî öå-
ëåâîãî ãàçà (H2S, H2CO, NH3, NO2, SO2, O3). Ôèíàëüíàÿ ôóíêöèÿ àêòèâàöèè â ìîäåëè îòñóòñòâóåò, òàê êàê 
äëÿ ïîâûøåíèÿ âû÷èñëèòåëüíîé ñòàáèëüíîñòè èñïîëüçóåòñÿ ôóíêöèÿ ïîòåðü BCEWithLogitsLoss, âêëþ÷àþ-
ùàÿ àïïàðàò ôóíêöèè àêòèâàöèè. Òàêæå ïðèìåíÿëñÿ ìåõàíèçì âíèìàíèÿ [9], ïîçâîëÿþùèé ìîäåëè âçâåøè-
âàòü âàæíîñòü ðàçëè÷íûõ ó÷àñòêîâ ñïåêòðà. 

Îïòèìèçàöèÿ ïàðàìåòðîâ ìîäåëè îñóùåñòâëÿëàñü ñ ïîìîùüþ àëãîðèòìà AdamW ñ íà÷àëüíîé ñêîðîñòüþ 
îáó÷åíèÿ 1e-5. Äëÿ ïðåäîòâðàùåíèÿ ïåðåîáó÷åíèÿ èñïîëüçîâàëñÿ ìåõàíèçì ðàííåé îñòàíîâêè (patience=25), 
à òàêæå ïëàíèðîâùèê ReduceLROnPlateau, êîòîðûé ñíèæàåò ñêîðîñòü îáó÷åíèÿ ïðè îòñóòñòâèè óëó÷øåíèÿ 
íà âàëèäàöèîííîé âûáîðêå. 

Ìîäåëüíûå ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ ãàçîâ ïîëó÷åíû èç áàçû äàííûõ HITRAN [10], à äëÿ ðàñ÷åòîâ êîíòó-
ðîâ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ àòìîñôåðû ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ áûë ïðèìåíåí ïàêåò îòêðûòîãî ïðîãðàììíî-
ãî îáåñïå÷åíèÿ SPECTRA [11]. Ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ ïîëó÷àëèñü ïóòåì àääèòèâíîãî ñìåøåíèÿ èíäèâèäóàëü-
íûõ ìîäåëüíûõ ñïåêòðîâ öåëåâûõ ãàçîâ (H2CO, H2S, NH3, SO2, NO2) ïðè ðàçëè÷íûõ êîíöåíòðàöèÿõ ñî 
ñïåêòðàìè ïàðîâ âîäû, èìèòèðóþùèìè âàðèàöèè âëàæíîñòè àòìîñôåðû. ×àñòü ñãåíåðèðîâàííûõ äàííûõ 
(80%) èñïîëüçîâàëîñü äëÿ ïðîöåññà îáó÷åíèÿ, à ÷àñòü (20%) äëÿ âàëèäàöèîííîé âûáîðêè, ïðåäñòàâëÿþùåé 
ñîáîé íàáîð ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ äëÿ ñëó÷àéíûõ êîíöåíòðàöèé ïðèìåñåé ãàçîâ, ëåæàùèõ â äèàïàçîíå îò 0,5 
äî 10-9 %. Òàêîå ñîîòíîøåíèå ïðè ðàçäåëåíèè âûáîðêè ïîçâîëÿåò ìîäåëè ýôôåêòèâíî îáó÷àòüñÿ íà ðåïðå-
çåíòàòèâíîì îáúåìå äàííûõ, ïðè ýòîì îáåñïå÷èâàÿ íàäåæíóþ îöåíêó åå îáîáùàþùåé ñïîñîáíîñòè íà îòëî-
æåííûõ äàííûõ.. Äëÿ âàëèäàöèîííîé âûáîðêè áûëè âûäåëåíû 4 ãðóïïû ïî êîíöåíòðàöèÿì: 0,5–103, 103–
105, 105–107, 107–109%, ðåçóëüòàòû òî÷íîñòè îáíàðóæåíèÿ ãàçîâ, äëÿ êîòîðûõ ïðèâåäåíû íà ðèñ. 2  
â âèäå çíà÷åíèé F1-ìåðû äëÿ êàæäîãî ãàçà. F1-ìåðà ïîëó÷åíà óñðåäíåíèåì ïî 15 ýïîõàì îáó÷åíèÿ. 

 

 
Ðèñ. 2. Ðåçóëüòàòû èäåíòèôèêàöèè ãàçîâ â ñìåñè íà îñíîâå îöåíêè ïî F1-ìåðå. Ðàññìîòðåíû 4 ãðóïïû ïî êîíöåíòðàöèÿì 
ãàçîâ â ñìåñè: 0,5–103, 103–105, 105–107, 107–109%. Îøèáêè ñîîòâåòñòâóþò óñðåäíåíèþ F1-ìåðû ïî 15 ýïîõàì  
  îáó÷åíèÿ 

 
Òàêàÿ ìåòðèêà, êàê F1-ìåðà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ãàðìîíè÷åñêîå ñðåäíåå ìåòðèê precision (òî÷íîñòü)  

è recall (ïîëíîòà). Ïðè ñòðåìëåíèè çíà÷åíèé äëÿ êàæäîé èç ýòèõ ìåòðèê ê 1, ìîæíî ñäåëàòü âûâîä î òîì, 
÷òî 1) ïðè èäåíòèôèêàöèè ãàçà ìîäåëüþ îòñóòñòâîâàëè ëîæíûå ñðàáàòûâàíèÿ, 2) ìîäåëü îáíàðóæèëà âñå 
ïðèñóòñòâóþùèå ãàçû. 
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Íàèáîëåå òî÷íî ìîäåëü îïðåäåëÿåò ïðèñóòñòâèå ãàçîâ H2S, H2CO è O3. Ïðè ýòîì òî÷íîñòü îáíàðóæåíèÿ 
äëÿ êîíöåíòðàöèé 105–107% ñîñòàâëÿåò óñðåäíåííîå çíà÷åíèå 0,93 ïî âñåì ãàçàì. Äëÿ NH3, NO2 è SO2 
çíà÷åíèå F1 ìåíüøå, ÷åì äëÿ äðóãèõ ãàçîâ, ÷òî ìîæåò áûòü ñâÿçàíî ñ ïåðåêðûòèåì ñïåêòðàëüíûõ îáëàñòåé  
ñ ëèíèÿìè ïîãëîùåíèÿ ïàðîâ âîäû. Ïðè êîíöåíòðàöèÿõ ãàçîâ 107–109% òî÷íîñòü îáíàðóæåíèÿ ñîñòàâëÿåò  
â ñðåäíåì 0,17, ÷òî ìåíüøå ñðåäíåêâàäðàòè÷íîé îøèáêè äëÿ ýòîé ãðóïïû. Ñîãëàñíî F1-ìåðå, ñóùåñòâóåò 
ãðàíèöà ïðèìåíèìîñòè ìîäåëè, êîòîðàÿ îïðåäåëåíà äëÿ êîíöåíòðàöèé ãàçîâ îò 105–107% è âûøå. 

 
Âûâîäû 

 

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ íà ìîäåëüíûõ íàáîðàõ äåìîíñòðèðóþò ïîòåíöèàë ìåòîäèêè â èäåíòè-
ôèêàöèè øåñòè ãàçîâûõ êîìïîíåíòîâ ñ íèæíåé ãðàíèöåé êîíöåíòðàöèè 0,001 ppm (107%). Íåéðîííàÿ ñåòü 
äîñòèãëà 89–98% òî÷íîñòè ïðè äåòåêòèðîâàíèè ãàçîâ ñëó÷àéíîé êîíöåíòðàöèè â äèàïàçîíå 105–107% íà 
îñíîâå ñãåíåðèðîâàííîé âûáîðêè. Ïðîâåäåíû ñåðèè ýêñïåðèìåíòîâ, êîòîðûå äåìîíñòðèðóþò ÷óâñòâèòåëü-
íîñòü ìåòîäà ÒÃö ñïåêòðîñêîïèè ê èäåíòèôèêàöèè 0,02% ôîðìàëüäåãèäà â àòìîñôåðå. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå 
äàííûå ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ óòî÷íåíèÿ àðõèòåêòóðû ìîäåëè, óëó÷øåíèÿ åå õàðàêòåðèñòèê è ãåíåðàöèè 
ýêñïåðèìåíòàëüíîé âàëèäàöèîííîé âûáîðêè äëÿ ïðèáëèæåíèÿ ìåòîäà ê ðåàëüíûì óñëîâèÿì è ñîçäàíèþ óíè-
âåðñàëüíîé ïëàòôîðìû ãàçîâîãî àíàëèçà ñ âûñîêîé ÷óâñòâèòåëüíîñòüþ ê ìèêðîêîíöåíòðàöèÿì àòìîñôåðíûõ 
ãàçîâ. 

 

Áëàãîäàðíîñòè. Ðàáîòà âûïîëíåíà â ðàìêàõ ãðàíòà ¹ 075-15-2024-533 Ìèíèñòåðñòâà íàóêè è âûñøåãî 
îáðàçîâàíèÿ ÐÔ íà âûïîëíåíèå êðóïíîãî íàó÷íîãî ïðîåêòà ïî ïðèîðèòåòíûì íàïðàâëåíèÿì íàó÷íî-
òåõíîëîãè÷åñêîãî ðàçâèòèÿ (ïðîåêò «Ôóíäàìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ Áàéêàëüñêîé ïðèðîäíîé òåððèòîðèè íà 
îñíîâå ñèñòåìû âçàèìîñâÿçàííûõ áàçîâûõ ìåòîäîâ, ìîäåëåé, íåéðîííûõ ñåòåé è öèôðîâîé ïëàòôîðìû ýêî-
ëîãè÷åñêîãî ìîíèòîðèíãà îêðóæàþùåé ñðåäû»). 
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 Ph.A. Kozhevnikov, M.R. Konnikova, A.S. Sinko, A.A. Angeluts. Application of machine learning 

methods to analyze the presence of harmful impurities in the atmosphere based on spectral data. 
The work is devoted to the development of an integrated approach to the analysis of the presence of harm-

ful impurities in the atmospheric air. This approach involves: 1) using the measurement results of terahertz ab-
sorption spectra of air containing harmful impurities; 2) creating and using a neural network to analyze the 
data obtained. Sets of model absorption spectra of a gas mixture with different qualitative and quantitative 
compositions are generated to train the neural network. The application of a neural network to model sets of 
spectra demonstrated the identification of six gas components with concentrations up to 0.01 ppm. The neural 
network has achieved 90-95% accuracy in gas detection. A series of experiments were conducted for real gases, 
showing the sensitivity of the THz spectroscopy method to low concentrations of gases in atmosphere. 
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