Применение нейронных сетей для создания оптических углеродных наносенсоров ионов тяжелых металлов в жидких средах
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Горнодобывающая промышленность, сельское хозяйство и т.д. - глобальные источники загрязнения окружающей среды соединениями тяжелых металлов, накапливающихся в поверхностных и подземных водах, почве и в живых организмах [1], поэтому борьба с токсичными веществами в жидких средах и биотканях становится все более острой. Такая ситуация стимулирует разработку различных наносенсоров ионов тяжелых металлов. Синтезированные в 2004 году [2] углеродные точки (УТ) имеют широкие перспективы для использования в качестве оптических наносенсоров в задачах диагностики многокомпонентных сред. Это связано с наличием у УТ интенсивной и стабильной по времени флуоресценции (ФЛ) [3]. В отличие от многих других видов наночастиц и органических флуоресцентных красителей, УТ являются биосовместимыми и водорастворимыми [4]. Во всех известных нам работах УТ рассматривались как наносенсоры какого-либо одного вещества, которые нельзя использовать для мониторинга одновременно нескольких параметров окружающей среды. В то же время в большинстве научных и прикладных задач (например, в медицине или в различных технологических процессах) требуется высокоточный мониторинг одновременно нескольких параметров окружающей среды, где каждый компонент может по-своему влиять на ФЛ УТ. Оптические свойства сенсора для определения многокомпонентного состава среды должны быть чувствительны к каждому компоненту среды.
Таким образом, разработка многофункционального наносенсора на основе УТ для одновременного определения нескольких параметров многокомпонентных сред представляется актуальной задачей. Настоящая работа посвящена созданию оптического наносенсора на основе УТ для диагностики ионов тяжелых металлов в жидких средах. Принцип работы такого сенсора заключается в регистрации изменения характеристик его спектров ФЛ под воздействием различных типов и концентрации ионов металлов. Очевидно, что использование классических подходов для решения такой многопараметрической обратной задачи затруднено в связи с отсутствием аналитической модели, описывающей спектральные кривые ФЛ УТ. Поэтому для решения этой задачи в данной работе применялись методы машинного обучения.

В данной работе представлен впервые созданный мультимодальный сенсор на основе УТ, способный одновременно определять три параметра жидкой среды. Благодаря применению нейронных сетей разработанный наносенсор обеспечивает одновременное определение концентрации каждого из катионов тяжелых металлов Cu2+, Ni2+, Cr3+ со средней ошибкой 0.28±0.03 мМ, 0.79±0,04 мМ, 0.24±0.02 мМ соответственно.
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