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На сегодняшний день в мире одобрено более 25 препаратов на основе нанотехнологий, и еще около 90 наноагентов проходят клинические исследования. [1] Использование любого лекарственного препарата сопряжено с необходимостью контроля его выведения из организма за определенный период.

В настоящей работе представлен подход к решению задачи контроля выведения с уриной наноагентов на основе углеродных точек (УТ) из организма с использованием оптической спектроскопии и искусственных нейронных сетей (ИНС). Применение ИНС обусловлено существенной вариабельностью оптических свойств урины. Так, форма спектра флуоресценции урины зависит от множества трудно контролируемых факторов - возраста донора, его пола, питания и состояния здоровья, времени отбора пробы и т.д. Именно поэтому стандартные методы обработки спектроскопических данных не применимы к данной задаче. 

Было приготовлено 624 суспензии нанокомплексов УТ с адсорбированным на них антираковым препаратом – доксорубицином (Докс) – в урине. Концентрации УТ и Докс варьировались от 0 до 1.2 мг/л с шагом 0.05 мг/л и от 0 до 1 мг/л с шагом 0.042 мг/л, соответственно. Задача решалась с использованием трех наборов данных оптической спектроскопии: спектров флуоресценции водных суспензий УТ и Докс в урине при возбуждении излучением с длинами волн 405 нм, 532 нм, а также спектров оптического поглощения в диапазоне от 190 до 800 нм. К полученным спектральным данным были применены полносвязные нейронные сети – многослойные персептроны (МП), которые обеспечили определение концентраций УТ и Докс в урине. Для повышения точности определения концентраций УТ и Докс в урине дополнительно использовались автоэнкодеры.

Настоящая работа содержит сравнительный анализ результатов, полученных указанными спектроскопическими методами. Подробно обсуждаются факторы, влияющие на результаты использования искусственных нейронных сетей. Установлено, что наименьшую погрешность определения искомых параметров по спектрам поглощения дает МП с одним скрытым слоем и 64 нейронами в нем. Средняя абсолютная ошибка определения концентраций УТ и Докс составила 0.039 мг/л (3.3% от максимального значения) и 0.027 мг/л (2.8% от максимального значения), соответственно.
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