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Tyrimy objektas L

* Biojutikliai yra prietaisai, skirti
cheminiy medziagy aptikimui ir x AN
analizei, remiantis biocheminiais :
procesais. Tirpalas

* Naudojame biojutiklius, kuriuos ST 71\

sudaro trys dalys:

* Difuzijos membrana — vyksta tik
substraty difuzija.

* Fermentiné membrana — vyksta
fermentinés reakcijos.

* Elektrodas — vercCia cheminj signalg
| elektrinj.

Gaunamas signalas priklauso nuo

tirramojo méginio cheminés sudeties.

Meginio komponenty skaicCius — 4.




Biojutiklio modelis

* Biojutiklio modelis yra tiesiniy

diferencialiniy lygCiy dalinémis o
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* Tiesioginis uzdavinys -- | lygtis _ "
. ) IS 0°Sip
jvedame pradines substraty 5% Dsg,, IR
koncentracijas, iSsprendziame oP., o’P., ﬁ
lygdiy sistemg ir apskai€iuojame ot~ Progp o i=bhecld d+9),t>0,

jutiklio atsaka.

* Nagrinéjame atvirkstinj uzdavin;
— iS biojutiklio atsako nustatyti
pradines koncentracijas.
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Biojutiklio modelis

* Pradinés salygos:

* Pradzioje difuzijos ir fermentiniame
sluoksniuose néra nei substraty, nei
produkty (1.5-1.6).

* Biojutiklio iSoréje nurodomos pradinés
substraty koncentracijos; produkty isoréje
néra (1.7).

* Krastinés sglygos:

* Elektrodo pavirSiuje néra reakcijos
produkty, o substratai pro elektrodg
neprateka (1.8).

* Substraty koncentracijos biojutiklio iSoréje
yra pastovios, o produkto néra (1.9).

* Difuzijos ir fermentinio sluoksnio
sandiroje produkty ir substraty
koncentracijos ir srautai sutampa (1.10-
1.11).

Sip(d+0,0) = Sio0, Pip(d+06,0) =0, i=1,4.
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Biojutiklio modelis -

* Biojutiklio atsakas aprasomas lygtimi:

1
OP; ¢
I(t) - ZJHT:FDPLE: 8.1’

i—1 =0




Gaunami atsakai ir jy pirminis (3 s
apdorojimas

* Kiekvieng pradine koncentracijg perrinkome intervale [3.2, 12.8]
zingsniu 0.96 — turime 11* = 14641 rinkiniy.

* Kiekvienam rinkiniui skaiCiuojamas biojutiklio atsakas.

* Laiko intervalas [0, 400], zingsnis 0.25, rezultatai iSvedami kas 1
S.

* Visy atsaky dimensija sumazinta iki 9, naudojantis pagrindiniy
komponenciy analize (PCA).

* Gaunamg duomeny rinkinj vadinsime pradiniu.



Modelio parametrai O s

Parametras Reik8me

Ds, . 3-107°
Dp,, 3-10°°
Ds,, 6-10°°
Dp,, 6-107°
% 5- 1077
K, 10~
0.02
0 0.04
n,; 1




Neuroninis tinklas ir jo architektlra

Atsako analizei naudojami dirbtiniai
neuroniniai tinklai.

Tinklg sudaro trys sluoksniai:

* |vesties (9 neuronai) .

* Pasléptasis (12) .

* |Svesties (4) .

Apmokomy parametry skaicius —
172.

Pasléptajame sluoksnyje naudojama
hiperbolinio tangento funkcija.
Apmokymo metu minimizuojama
vidutiné kvadraty sumos paklaida; jg
skaiCiuojame naudodamiesi
apmokymo duomeny rinkiniu.
Apmokymui naudotas Levenberg-
Marquardt algoritmas.

Naudotas MATLAB Deep Learning
Toolbox paketas.

() vz

¢
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jvesties 1Svesties
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Atlikti tyrimai 3 e
* Apmokymo-validavimo santykiy tyrimas.

* Uzdavinio sglygotumo tyrimas.

* Statistiniy uzdavinio savybiy tyrimas.
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) raekes

Apmokymo-validavimo santykiy tyrimas

* Validavimo procesas reikalingas norint iSvengti persimokymo

(overfi

tting).

* Imame papildomg duomenuy rinkinj, vadinama validavimo rinkiniu.

* Apmo

Kymg stabdome, jei validavimo paklaida nemazéja 6

iteracij

as IS eiles.
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Apmokymo-validavimo santykiy tyrimas

* IS pradinio rinkinio iSrenkame testavimo rinkinj ir jj pasaliname.

* Likusj duomeny rinkinj atsitiktinai dalijjame | apmokymo ir validavimo
rinkinius.

* Duomeny santyk| turime parinkti taip, kad neuroninio tinklo tikslumas

blty kuo didesnis.
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Apmokymo-validavimo santykiy (J s
tyrimas

Maksimaliy atpazinimo paklaidy vidurkiai pagal
apmokymo-validavimo santykius (T-V)

T-V Paklaida

50% — 50% 0.0026
62.5% — 37.5%  0.0027
75% — 25% 0.0029
87.5% — 12.5%  0.0032
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Testavimo rinkinys

* Tolesniuose tyrimuose
naudotas naujas testavimo
rinkinys.

* Kiekvienos koncentracijos
reikSmeés perrinktos
Intervale [3.68, 12.32].

* Zingsnis — toks pat, kaip ir
generuojant pradin;
duomeny rinkin;.

* Rinkinj sudaro 10000
reikSmiy.




Uzdavinio sglygotumo tyrimas

* Dazniausial atvirkstiniai uzdaviniai yra blogai salygoti.

* Vieng lygties sprendinj atitinka dvi skirtingos pradinés
sglygos.

* Mazas sprendinio pokytis gali lemti didelj pradinés

sglygos pokytj.
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Uzdavinio salygotumo tyrimas o

800
700 | Sutampanciy
atsaky pavyzdys

600 |
Siuos atsakus generuoja dvi
skirtingos pradinés salygos:
(3.68, 3.68, 11.36, 11.36) ir
(4.64, 4.64, 9.44, 12.32).
Matome, kad atsakai sunkiai
atskiriami.
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Uzdavinio sglygotumo tyrimas

* Du atsakai sutampa, jei:

X 2(t, 2™ — 2(t:, 2| < &
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Uzdavinio sglygotumo tyrimas

* Tirlamas uzdavinio sglygotumas varijuojant tolerancijos lygj € ir
iSorinio difuzijos sluoksnio storio 0 reikSmes.

* Atrenkame duomeny poras, kurioms sroviy reiksmés sutampa.

* ApskaicCiuojame maksimaly Euklido atstumg atitinkamoms
koncentracijoms.

* Kritinés poros atitinka sj atstumg. Joms apskaicCiuojame paklaidy

maksimumg ir vidurk|.
19



Uzdavinio sglygotumo tyrimas

Uzdavinio salygotumo parametry priklausomybe

nuo €. Difuzijos sluoksnio storis & = 0.04.

3 Ar‘p A max 1 Co C3 Cq
0F T 104794 E, |0.0019 0.0027 0.0009 0.0003
7 T By 10,0055 0.0050  0.0022  0.0011
06 1330 104794 E, |0.0020 0.0028 0.0009 0.0003
R ' E... | 0.0055 0.0074 0.0022 0.0011
07 ooud 110906 E, | 0.0028 0.0034 0.0011 0.0002
| | T B, 1 0.0074 0.0112 0.0019  0.0004
08 B0 110906 E, |0.0024 0.0031 0.0007 0.0002
' T EL 10,0074 0.0156 0 0.0019  0.0005

VILNIUS
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Uzdavinio sglygotumo tyrimas o

Uzdavinio salygotumo parametry priklausomybe
nuo 8. Tolerancijos lygis € = 0.5.

N, Az C1 Co Cs3 Cyq Pastabos

(n

| x| 0.0019 0.0027 0.0009 0.0003

0.04 736 10.4724
Eerip | 0.0055 0.0050 0.0022 0.0011
E, [0.0111 0.0056 0.0020 0.0018
Feie | 0.0437  0.0263 0.0048 0.0044
E, | 0.0043 0.0121 0.0083 0.0014

0.004 5 4.8 | e = 0.7
E..;; 1 0.0095 0.0228 0.0153 0.0032

0.016 33 11.5997
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Uzdavinio sglygotumo tyrimas

* Tyrimg pakartojome, prie kiekvieno atsako pridéje Gauso
triukSma, kurio vidurkis O.

« Standartinj nuokrypj vadinsime triuksmo lygiu. Jj varijavome nuo
1% iki 5%.

22



Uzdavinio sglygotumo tyrimas

Uzdavinio sglygotumo parametry priklausomybe nuo ¢.
Difuzijos sluoksnio storis & = 0.04. Triuksmo lygis — 1%

3 N, A ax 1 Co C3 Cy
05 736 104724 E, 02754 0.1938 0.0829 0.0156
Eerir | 0.8621  0.3771 0.1966  0.045
0.6 1380 104724 E, | 0.2183 0.1583 0.0633 0.0139
F..: | 0.8621 0.3771 0.1966  0.045
07 9944 11.0296 E, |0.1641 0.3562 0.1003 0.0123
Eei | 04693 1.3976 0.2844 0.0317
08 3440 11.0296 E, ]0.1447 0.2666 0.0575 0.0099
Fo. | 04813 1.3976 0.2844 0.0317

C
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Uzdavinio sglygotumo tyrimas

Uzdavinio salygotumo parametry priklausomybe
nuo 3. Tolerancijos lygis € = 0.5. Triuksmo lygis — 1%

N, Aar C1 Co C3 Cy Pastabos

M

| po | 0.2754 0 0.1938  0.0829 0.0156

0.04 736 10.4724
Eei | 0.8621  0.3771 0.1966  0.045
E, 102725 03145 0.0498 0.0211
Eeie | 09953 15337 0.2 0.0709
E, 10.0925 0.1587 0.0969 0.0188
Eei | 02441 0.3663  0.2887  0.037

0.016 33 11.5997

M
|
—
-1

0.004 5 4.8
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Statistiniy uzdavinio savybiy tyrimas

* Tirlame uzdavinio sglygotuma, naudodamiesi statistiniais
principais.

* Tolerancijos lygis ¢ = 0.5. Tikrinti du difuzijos sluoksnio
storiai: 0.04 ir 0.016.

* Prie atsaky pridétas Gauso triuksSmas, kurio lygis 1%.

* Testineé aibé: 4 atsakai, atitinkantys tolerancijos lyg;*.
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Statistiniy uzdavinio savybiy tyrimas

* Visiems atsakams apskaiCiavome minimalig, vidutine ir
maksimalig paklaidas.
* Eksperimentg kartojome 10 karty, paskui apskaiCiavome

paklaidy vidurkius.
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Statistiniy uzdavinio savybiy tyrimas

VILNIUS
TECH

Neuroninio tinklo paklaidos sutampantiems
atsakams. Difuzijos sluoksnio storis & = 0.04.

Be triuksmo

Triuksmo lygis 1%

min
vid

max

0.0005 0.0013 0.0002 1.6652-10°

0.0013 0.0030 0.0011
0.0019 0.0063 0.0015

0.0005
0.0011

0.0495 0.0681 0.0183 0.0049
0.1435 0.3064 0.0574 0.0161
0.3003 0.6743 0.1080 0.0291
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Statistiniy uzdavinio savybiy tyrimas

Neuroninio tinklo paklaidos sutampantiems
atsakams. Difuzijos sluoksnio storis & = 0.016.

Be triuksmo Triuksmo lygis 1%

min | 0.0005 0.0017 0.0002 0.0005 | 0.0729 0.0482 0.0152 0.0092
vid | 0.0184 0.0048 0.0018 0.0018 | 0.1894 0.2548 0.0480 0.0346
max | 0.0437 0.0070 0.0033 0.0031 | 0.3768 0.5948 0.0996 0.0674
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Apibendrinimas

* Maziausia maksimali santykiné paklaida gaunama, kai apmokymo ir
validavimo rinkiniuose duomeny po lygiai.

* Uzdavinio sglygotumo tyrimas: jei néra triukSmo, didziausia paklaida
gaunama antrajai komponentei, ji lygi mazdaug 1%. Paklaida
nepakankamai didelé, kad uzdavinys bty laikomas blogai sglygotu.

* Jei duomenys paveikti Gauso triuksmo -- Siems duomenims paklaidos
smarkiai iSauga, o uzdavinys yra blogai sglygotas.
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Apibendrinimas

« Statistinis biojutiklio tyrimas: jei néra triukSmo, abiem difuzijos
sluoksniams biojutiklio paklaidos néra didelés. Pridéjus triuksma
paklaidos isauga -- 0 = 0.04 storiui padidéja mazdaug dviem eilémis,

esant & = 0.016 storiui — 1-2 eilémis.
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Tolesnis darbas

* |Stirti globalios optimizacijos metody tiksluma
sutampantiems atsakams.

* Palyginti rezultatus su tais, kurie gaunami naudojant
neuroninius tinklus.

* Rasti neuroninio tinklo architekttrg, kuri reguliarizuoty

uzdavin.
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