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Reziume. Darbe apraSytas biojutiklio signalo klasifikatoriaus modelis. Sukonstruotas klasifikatorius pri-
taikytas duomenims, gautiems eksperimenty metu ir modeliuojant biojutiklio veiksma su kompiuteriu.

Raktiniai ZodZiai: neuronimiai tinklai, pagrindiniy komponenéiy analizé, nepriklausomy komponendiy
analizé.

1. Ivadas

Biojutikliai — tai jrenginiai, kuriuos sudaro biologiskai aktyvi medZiaga, daZniausiai
fermentas, ir elektroninis signalo keitiklis. Fermentui reaguojant su analizuojamu tir-
palu, fizikiniai-cheminiai pasikeitimai yra paver¢iami elektros signalu, kurio stiprumas
priklauso nuo tirpalo koncentracijos.

Sio darbo tikslas sukonstruoti klasifikatoriu, kuris klasifikuoty biojutiklio signala.
Darbe nagrinéjami duomenys gauti modeliuojant amperometrinio biojutiklio veiksma
[1] ir eksperimento metu. Nagrinéjant eksperimentinius duomenis buvo sukonstruoti
klasifikatoriai, pagal biojutiklio signala nustatantys tirpaly koncentraciju reik§mes ir
galintys atskirti ar tirpaly koncentraciju reik§més vir$ija leisting riba. Sumodeliuoty
duomeny atveju sukonstruotas prediktorius, nustatantis tirpaly koncentraciju reik§mes.

Klasifikatoriams sukonstruoti buvo naudojami neuroniniai tinklai. Neuroninio tin-
klo igjimams buvo pritaikytas pagrindiniy komponenciy metodas, o keliais atvejais
ir nepriklausomy komponenciy analizé. Sukonstruoti klasifikatoriai pasiZymi aukstu
tikslumu.

2. Matematinis modelis

Sumodeliuoti duomenys

Tegul ¢ = (cy,...,ck) yra K tirpaly koncentracijy vektorius, Z = 7(¢) = (2, (%),
..,ZN(€)) yra biojutiklio signalas momentais #1,...,¢y. Z yra biojutiklio atsakas i
misinj, ¢ = (cy,...,ckx). PaZymékime, C = {¢} — aibé visu tirpalu galimu koncen-

traciju vektoriy ir Z = {z(c)} — stebéty biojutiklio signaly aibé. Aibé Z suskaidoma
i dvi dalis: apmokymo ir testing imtis. Naudojant apmokymo aibés elementus ap-
skaiCiuojamos / pagrindiniy komponenciy, atitinkanciy ! didZiausiy tikriniy reik§miu.

*Darba parémé Lietuvos valstybinis mokslo ir studijy fondas, proektas Nr. C-03048
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Pasirinktas prediktorius yra trijy sluoksniy neuroninis tinklas (ivesties sluoksnis,
vienas pasléptasis sluoksnis ir iSvesties sluoksnis):

r
Ckzzakap((/g?,X)‘*')’s)‘f‘ék, kzla’Ka (21)
s=1

kur ¢, — tirpaly koncentraciju vektoriaus ¢ k-toji komponente, aj k, ES — svoriali,
Vs, €k — koeficientai, X — neuroninio tinklo ivestis (pagrindiniy komponenciy vekto-
rius), ¢ — sigmoidiné aktyvacijos funkcija, t.y. ¢ (u) = p-neurony skaicius
pasléptajame sluoksnyje.

Apmokymo metu, naudojant Levenberg—Marquardt algoritma, yra jvertinami para-

metrai & i, Bs, Vs, €k-
Neuroninio tinklo klasifikavimo tikslumui ivertinti pasirinktas dydis

l4+exp(—u)’

T
1
O = = § | § Ind(0;x € Ay)-Ind(cix=y), k=1,...,K, (2.2)
i=1 Yy .

kur Ind(-) - indikatorius, Ay — intervalas (y — 81 y,y + 82,,), ¥ — koncentracijos
reikSme, T — apmokymo arba testinés imties stebéjimy skaicius, O — neuroninio tinklo
iSvestis.

Eksperimentiniai duomenys

Tarkime Z;;(¢), j=1,...,J, i=1,...,1, j-tojo biojutiklio signalo i-tasis
matavimas. Kiekvienam tirpaly koncentracijos vektoriui ¢ ir kiekvienam biojutiklio
numeriui j atsitiktinai generuojamas skaiCius i* i§ aibés {1, ..., I}. Vektoriai Z;;*(c)
sudaro testing aib¢. Naudojant apmokymo aibe apskai¢iuojamos / pagrindiniy kom-
ponenciy. Kaip ir sumodeliuoty duomeny atveju, §ia uZduoti spresti pasirinktas trijy
sluoksniy neuroninis tinklas

pP
o= ead((B]. X +v) +e, k=1...K (2.3)

s=1

kur X* = (X1,..., X1, J) — neuroninio tinklo ivestis, susidedantis i§ / pagrindiniy
komponen¢iy ir biojutiklio numerio, ¢ — tirpalu koncentraciju vektoriaus ¢ k-toji kom-
ponente. Klasifikavimo tikslumas matuojamas naudojant dydi, (2.2).
Sudarome klasifikatoriy galinti atskirti du atvejus:
1) bent viena koncentracijos reik§mé vir§ija nustatyta kritine reikSme;
2) visos koncentraciju reik§més mazZesnes uZz nustatytas kritines reikSmes.
Duomenys skirstomi i dvi aibes naudojant taisykle:

1) parenkamas kritiniy reik§miy vektorius ¢* = (e}, o, Ck)s
2) jei bent vienam k ci > ¢}/, tai Z;;(c) priskiriamas aibei A, j=1,...,J, i=
1,...,1;

3) jei visiems k ¢ < cff, tai z;;(¢) priskiriamas aibei B, j =1,...,J,
- 1,..., 1.

Ty
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Apmokymo ir testiné imtis sudarinéjamos kaip ir konstruojant tirpaly koncentracijy
atpazinimo klasifikatoriy. Klasifikatoriaus modelis yra

p
D= aup((Bl. X*)+v)+ea, k=1,... K,

s=1

kur X* = (X1, ..., X, J) —neuroninio tinklo igeitis, susidedantis i§ / pagrindiniy kom-
ponenciy ir biojutiklio numerio, D - igyja reik§mes i§ aibés {—1, 1} (=1 kai zZ(c)
priklauso aibei A ir 1 kai Z(c) priklauso aibei B).

3. Skaiciavimy rezultatai
Sumodeliuoty duomeny analizé

Naudojant modelj pateikta [1], buvo modeliuojamas biojutiklio atsakas i keturiy
(K = 4) tirpaly miSini, vonios (BA) ir apipur§kimo (FIA) reZimais. Vonios reZzimu
biojutiklio veikimas modeliuotas dviems membranos storiams: d = 0,02 ir d = 0, 05
cm. ApipurSkimo reZime membranos storis buvo d = 0,02 cm. Naudotos aStuonios
kiekvieno tirpalo koncentracijos: 1, 2, 4, 8, 12, 16, 32, 64. IS viso buvo gauta 4096
skirtingy tirpalu koncentraciju vektoriu. Biojutiklio signalo modeliavimo laikas: BA
atveju (d = 0,02) 300 sekundziy (N = 300), BA atveju (d = 0,05) 500 sekundziy
(N =500) ir FIA atveju 150 sekundziy (N = 150).

Sudarant testing aibe atsitiktinai be grazinimo iSrinkti 2000 tirpalu koncentraciju
vektoriy, likusieji 2096 vektoriai sudaré apmokymo aib¢. Bandymy biidu buvo sukon-
struoti neuroniniai tinklai: BA (d = 0, 02) atveju su dvylika neurony pasléptajame slu-
oksnyje, FIA ir BA (d = 0, 05) naudojami aStuoniy neurony paslépti sluoksniai. Visais
atvejais neuroniniy tinkly ivesties sluoksnius sudaré SeSi neuronai (3eSios (I = 6) pa-
grindinés komponentés). [vertinus neuroniniy tinkly svorius ir pasirinkus tikslumo in-
tervalus A (pateikti 1 lenteléje) buvo apskaiciuotas klasifikavimo tikslumas naudojant
dydi (2.2). Klasifikavimo tikslumas pateiktas 2 lenteléje.

Pritaikius neuroninio tinklo i¢jimams nepriklausomy komponenciy analizg [2], BA
(d = 0,02) atveju sumazejo tikslumas klasifikuojant treCia tirpalg, bet daugiau nei 4
procentais padidéjo tikslumas klasifikuojant apmokymo aibeés ketvirtaji tirpalg ir dau-
giau nei 6 procentais padidéjo tikslumas klasifikuojant testinés aibés ketvirta tirpala.
Tikslumui vertinti naudojant A intervalus, Zymiai padidéjo ketvirtojo tirpalo klasi-
fikavimo tikslumas. Rezultatai pateikti 3 lenteléje.

1 lentelé. Tikslumo intervalai A

y 1 2 4 8 12 16 32 64

Ay < 1,5 [1,53) [3:6) [6;10) [10;14) [14;24) [24;48) =48
Ay [0;1,5) [1,5;2,9) [3,1;5) [7;9) [151;13) [15;17) [31;33) [63:65)
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2 lentelé. Klasifikavimo tikslumas vonios ir apipur§kimo rezimais, naudojant intervalus Aj ir Aj

Tirpalas BA, A;,d =0,02 BA, A2,d=0,02 BA, A3,d =0,02 FIA, Ay,d =0,02

Apm. Test. Apm. Test. Apm. Test. Apm. Test.

aibé aibé aibé aibé aibé aibé aibé aibé
1 100 100 100 100 999 100 100 100
2 100 100 100 100 99,8 99,8 100 100
3 99,76 99,6 92,56 96 99,9 100 100 100
4

87,97 86,95 61,16 57,4 99,95 99,9 99,85 99,75

3 lentelé. Klasifikavimo tikslumas vonios (d = 0, 02) reZimu, naudojant intervalus A ir Aj, pritaikius
neuroninio tinklo i¢jimams nepriklausomy komponenciy analize

Tirpalas BA, A1,d =0,02 BA, Ay, d =0,05
Apm. Test. Apm. Test.
aibé aibé aibé aibé

1 100 100 100 100
2 100 100 100 100
3 97,23 98,05 95,61 96,65
4 92,94 93,45 80,25 79,55

Eksperimentiniy duomeny, analizé

Pirmo eksperimento metu buvo dirbama su vienu (K = 1) tirpalu: katecholiu. Gal-
imos katecholio koncentracijos: 0,2, 0,5, 1, 5, 10, 20, 40, 60, 100. Eksperimente buvo
naudojami septyni (J = 7) biojutikliai, kurie veiké vonios reZime. Dalyje bandymy pa-
pildomai buvo naudojama gliukozé. Kiekvienai katecholio reik§mei buvo atlikti trys
(I = 3) pakartotiniai matavimai. Sudarant testing aibe, kiekvienam biojutikliui buvo
atsitiktinai iSrinktas vienas i§ triju pakartotiniy matavimu. Likusieji matavimai sudaré
apmokymo aibe¢. Naudojant apmokymo aib¢ buvo apskai¢iuotos $eSios pagrindinés
komponentés. Bandymy biidu buvo parinktas neuroninis tinklas su architektira 8—
0-1 (aStuoni neuronai ivesties sluoksnyje, $e$i neuronai pasléptajame sluoksnyje ir
vienas neuronas iSvesties sluoksnyje). Ivesti sudaré: SeSios pagrindinés komponentés,
biojutiklio numeris ir gliukozés reik§mé (1 jei buvo naudojama gliukoze, O jei ne).
Neuroninio tinklo iSvestis: katecholio koncentracija. Vertinant klasifikavimo tiksluma
buvo naudojamas (2.2) dydis. Intervalai pateikti 4 lenteléje.

4 lentelé. Tikslumo intervalai A

y 0,2 0,5 1 5 10 20 40 60 100

A <0,3 1[03;0,75) [0,75;2,5) 1[2,5;7,5 [7,5:15) [15;30) [30;50) [50;80) >80
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Vertinant klasifikavimo tiksluma, naudojant (2.2) parametra, gauti tokie rezultatai:
apmokymo aibé — Q =91, 09, testiné aibé — Q =91, 07.

Antro eksperimento metu SeSi biojutikliai (J = 6) dirbo vonios rezime. Buvo nau-
dojami du tirpalai (K = 2): katecholis ir p-kresolis. Galimos tirpaly koncentracijos: 0,
10, 20, 30, 40, 50. Pasirinkus koncentracijy kritines reik§mes ¢* = (30, 30) duomenys
buvo suskirstyti i dvi aibes A ir B. Naudojant tris pagrindines komponentes ir bioju-
tiklio numeri, buvo sukonstruotas modelis, galintis klasifikuoti Sias dvi aibes. Klasi-
fikavimo tikslumui vertinti buvo naudojamas salyginés tikimybés empirinis analo-

gas. Gauti tokie rezultatai: apmokymo aibé — P(O € B|Z(¢) € B) = 0,979, P(O €
A|Z(©) € A) = 0,916, testing aibe — P(O € B|Z(&) € B) = 0,948, P(O € A[Z(?) e
A) =0, 888, kur O — neuroninio tinklo iSvestis.

4. ISvados

Sukonstruota klasifikatoriy galima sékmingai taikyti klasifikuojant biojutiklio sig-
nala net ir tada, kai eksperimente naudojami keli biojutikliai. Jis leidZia nustatyti tir-
palu koncentracijy reikSmes ir gali bati taikomas nustatant, ar tirpaly koncentracijy
reikSmeés virsija leisting riba.
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SUMMARY
R. Baronas, F. Ivanauskas, R. Maslovskis, P. Vaitkus. The classification of concentration of mixture of
analytes

This paper presents a system which is used for the classification of biosensor signals. The proposed system
is applied to the the synthesized and experimental data. The developed system showed good prediction
perfomance.
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