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Значительная часть задач обработки данных порошковой рентгеновской дифракции поддаётся автоматизации, однако некоторые этапы, такие как извлечение фона и определение параметров формы пика, требуют человеческого вмешательства.  Свёрточные нейронные сети, архитектура которых нацелена на эффективное распознавание образов, способны решать подобные визуальные задачи. Целью данной работы является автоматизация этапов обработки данных порошковой рентгеновской дифракции с помощью свёрточных нейронных сетей. 
Для генерации данных, необходимых для тренировки моделей машинного обучения, было разработано программное обеспечение [1] на языке Python. В качестве профильной функции выбрана модель Томпсона-Кокса-Хастингса [2], в качестве фона используются стандартные полиномы Чебышева. Для обучения нейронных сетей были сгенерированы дифрактограммы органических соединений. Было проведено сравнение эффективности адаптированных нами для одномерного случая архитектур глубокого обучения ResNet18 [3] и AlexNet, по результатам которого последняя является более точной. Показано, что архитектура глубокого обучения AlexNet после обучения на синтетических данных удовлетворительно предсказывает фон и параметры формы пика на реальных дифрактограммах, опубликованных в литературе.
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Рис. 1. Литературная дифрактограмма смешанного гидроцитрата NaKHC6H5O7 [4] (синий), предсказанный (зеленый) и определённый методом Ритвельда (оранжевый) фон.
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