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В настоящей работе рассматривается обратная задача спектроскопии многокомпонентных водных растворов, направленная на определение концентраций различных ионов по спектральным данным (спектры комбинационного рассеяния, инфракрасного или оптического поглощения) [3]. Зависимость формы спектра от состава многокомпонентного раствора и концентраций ионов имеет сложный характер, и требуется анализ множества спектральных каналов одновременно. Такой анализ может быть выполнен с использованием методов машинного обучения, например, нейронных сетей. Однако эффективность этого подхода во многом определяется объемом и репрезентативностью доступных экспериментальных данных.  
Мы исследуем возможность расширения обучающей выборки для регрессионной нейросети путем генерации дополнительных искусственных спектров с помощью вариационного автоэнкодера (ВАЭ) [2], что может способствовать повышению репрезентативности данных и, как следствие, снижению ошибки решения обратной задачи. Для такой генерации могут быть использованы различные подходы.  
Применение обусловленного вариационного автоэнкодера (оВАЭ), обученного на экспериментальных данных, требует выбора стратегии подбора соответствующих наборов концентраций ионов для генерации спектров [1]. Подходы с использованием ВАЭ предполагают определение целевых концентраций ионов для искусственных спектров, что может быть выполнено с помощью регрессионной нейросети. Сгенерированные при помощи ВАЭ и оВАЭ спектры могут быть использованы различными способами совместно с экспериментальными данными при обучении регрессионных нейронных сетей, решающих обратную задачу. В данной работе проводится сравнительный анализ этих методов, а также обсуждаются их достоинства и ограничения.
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