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Ì î ñ ê â à  
 

 Â ñòàòüå ðàññìîòðåí ïðèíöèïèàëüíî íîâûé àëãîðèòì 
èäåíòèôèêàöèè ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ â áèîñðåäàõ îðãàíèçìà ïðè 
îïåðàòèâíîé ðåêòèôèêàöèè è ðàçäåëåíèè ìåòîäîì æèäêîñòíîé 
õðîìàòîãðàôèè. Àëãîðèòì îñíîâàí íà ìàòðè÷íîì ïîäõîäå ê îáðàáîòêå 
÷èñëîâûõ äàííûõ, ïîñòóïàþùèõ ñî ñêàíèðóþùåãî óëüòðàôèîëåòîâîãî 
(ÓÔ-) äåòåêòîðà. Áîëåå ïîëíîå èñïîëüçîâàíèå ïåðâè÷íûõ äàííûõ â 
ñîâîêóïíîñòè ñ ìàòåìàòè÷åñêèì ìîäåëèðîâàíèåì õðîìàòîãðàôè÷åñêèõ 
ïèêîâ ïîçâîëÿåò ñóùåñòâåííî óëó÷øèòü êà÷åñòâî èäåíòèôèêàöèè. 
Êðîìå òîãî, ñòàíîâèòñÿ âîçìîæíûì êîððåêòíî âûäåëÿòü ñïåêòðû 
ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ, îòñóòñòâóþùèõ â áàçå äàííûõ (ÁÄ), 
õðàíèòü â ïàìÿòè êîìïüþòåðà äî äåñÿòêîâ òûñÿ÷ ðàíåå ïîëó÷åííûõ 
õðîìàòîãðàìì, óñêîðèòü ñàìîîáó÷åíèå ñèñòåìû, à òàêæå ïîâûñèòü 
÷óâñòâèòåëüíîñòü ïðèáîðà ïðè ïðåäåëüíî íèçêèõ êîíöåíòðàöèÿõ. Âñå 
ïðåäëàãàåìûå ìîäèôèêàöèè îòíîñÿòñÿ ê ïðîãðàììíîìó îáåñïå÷åíèþ 
è íå çàòðàãèâàþò àïïàðàòíîé ÷àñòè õðîìàòîãðàôè÷åñêîé óñòàíîâêè. 

 

Ñèñòåìà ýêñòðåííîé òîêñèêîëîãèè REMEDI 

 
 Õðîìàòîãðàôè÷åñêèå ìåòîäû øèðîêî ïðèìåíÿþòñÿ äëÿ àíàëèçà 
îáðàçöîâ ïëàçìû êðîâè èëè ìî÷è, êîãäà òðåáóåòñÿ èñ÷åðïûâàþùàÿ 
èäåíòèôèêàöèÿ ñîäåðæàùèõñÿ â íèõ ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ. 
Îäíîé èç ñàìûõ ñîâðåìåííûõ òåõíîëîãèé â ýòîé îáëàñòè ÿâëÿåòñÿ 
âûñîêîýôôåêòèâíàÿ æèäêîñòíàÿ õðîìàòîãðàôèÿ â ñî÷åòàíèè ñ 
îïåðàòèâíîé êîìïüþòåðíîé îáðàáîòêîé äàííûõ. Ê àíàëèçàòîðàì 
òàêîãî êëàññà îòíîñèòñÿ ñèñòåìà ýêñòðåííîé òîêñèêîëîãèè REMEDI 
(ôèðìà «Bio-Rad Laboratories», ÑØÀ). 
 Âêðàòöå ïðèíöèï äåéñòâèÿ REMEDI ñîñòîèò â ñëåäóþùåì   
[6 - 7]. Íà ïåðâîé ñòàäèè àíàëèçà îáðàçöà ïðîèñõîäèò ïðîìûâêà 
ñèñòåìû è óäàëåíèå èç îáðàçöà áåëêîâ è äðóãèõ èíòåðôåðèðóþùèõ 
âåùåñòâ. Âòîðàÿ ñòàäèÿ, äëÿùàÿñÿ 15 ìèíóò, ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé 
ñîáñòâåííî èçîêðàòè÷åñêîå ðàçäåëåíèå. Â òå÷åíèå ýòîãî âðåìåíè â 
êîìïüþòåð ïîñòóïàþò äàííûå îò ñêàíèðóþùåãî ÓÔ-äåòåêòîðà, 
ñíèìàþùåãî íà âûõîäå ÷åòûðåõêîëîíî÷íîé õðîìàòîãðàôè÷åñêîé 
ñèñòåìû ñïåêòðû â äèàïàçîíå 200 - 300 íì. Ýòè äàííûå, 
ïðåäñòàâëåííûå â ÷èñëîâîì âèäå, îáðàçóþò èñõîäíóþ èíôîðìàöèþ 
äëÿ òðåòüåé ñòàäèè — èäåíòèôèêàöèè õèìè÷åñêèõ âåùåñòâ. Àëãîðèòì 
èäåíòèôèêàöèè ñîïîñòàâëÿåò ñïåêòðàëüíûå è õðîìàòîãðàôè÷åñêèå 
äàííûå îáðàçöà ñ áàçîé äàííûõ REMEDI, ñîäåðæàùåé 257 
íàèìåíîâàíèé ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ è 45 ìåòàáîëèòîâ. Íà 
îñíîâå ýòîãî ñîïîñòàâëåíèÿ äëÿ êàæäîãî õðîìàòîãðàôè÷åñêîãî ïèêà 
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ôîðìèðóåòñÿ ñïèñîê âåùåñòâ-êàíäèäàòîâ, èç êîòîðîãî ìåòîäîì 
êîìáèíèðîâàííîãî ïîèñêà ñ âîçâðàòàìè âûáèðàåòñÿ îêîí÷àòåëüíîå 
ðåøåíèå. Áîëåå ïîëíîå îïèñàíèå äàííîãî àëãîðèòìà ìîæíî íàéòè â 
ðàáîòå [8]. 
 Îïûò ýêñïëóàòàöèè REMEDI â Èíôîðìàöèîííî- 
êîíñóëüòàòèâíîì òîêñèêîëîãè÷åñêîì öåíòðå ÌÇ ÐÔ, à òàêæå àíàëèç 
çàðóáåæíûõ ïóáëèêàöèé ïîçâîëèëè ñäåëàòü ñëåäóþùèå âûâîäû 
îòíîñèòåëüíî ïðîãðàììíîãî è ìàòåìàòè÷åñêîãî îáåñïå÷åíèÿ ñèñòåìû. 
 1. Àëãîðèòì èäåíòèôèêàöèè, ñðàâíèâàÿ ñïåêòð, âçÿòûé èç 
àíàëèçèðóåìîé õðîìàòîãðàììû, ñî ñïåêòðàìè èç ÁÄ, èñïîëüçóåò â 
îñíîâíîì «òî÷å÷íûå» êðèòåðèè, òàêèå êàê ñîâïàäåíèå òî÷åê 
ìàêñèìóìîâ è òî÷åê ïåðåãèáà íà ñïåêòðàõ, à òàêæå 
ñêîððåêòèðîâàííûõ îòíîøåíèé [8], âû÷èñëåííûõ ïðè íåêîòîðûõ 
äëèíàõ âîëí. ßñíî, ÷òî òàêîé ïîäõîä çàâåäîìî óõóäøàåò êà÷åñòâî 
èäåíòèôèêàöèè, ò. ê. èãíîðèðóåòñÿ çíà÷èòåëüíàÿ ÷àñòü èíôîðìàöèè, 
ñîäåðæàùåéñÿ â ñïåêòðàõ (êàæäûé ñïåêòð, ñíèìàåìûé ÓÔ-
äåòåêòîðîì, ñîñòîèò èç 112 òî÷åê). Íà ïðàêòèêå ýòî ïðèâîäèò ê òîìó, 
÷òî ñèñòåìå íå âñåãäà óäàåòñÿ èäåíòèôèöèðîâàòü âåùåñòâî, äàæå åñëè 
îíî ïðèñóòñòâóåò â ÁÄ. Òàêèå ñëó÷àè ìîæíî êëàññèôèöèðîâàòü 
ñëåäóþùèì îáðàçîì. 
 Áëèçêèå âðåìåíà óäåðæèâàíèÿ ó äâóõ èëè áîëüøåãî ÷èñëà 
âåùåñòâ. Â ðåçóëüòàòå íàëîæåíèÿ ñïåêòðîâ ðàçëè÷íûõ âåùåñòâ è 
èñêàæåíèÿ èõ ïåðâîíà÷àëüíîé ôîðìû àëãîðèòì ñ âåðîÿòíîñòüþ îêîëî 
10% íå èäåíòèôèöèðóåò îáíàðóæåííûå ïèêè èëè îäèí èç íèõ. 
Ïîêàçàòåëåí ñëó÷àé, êîãäà íå èäåíòèôèöèðîâàëñÿ ôåíîáàðáåòàë, ò. ê. 
ïðèñóòñòâîâàâøàÿ â íåì õàðàêòåðíàÿ ïðèìåñü äàâàëà áëèçêèé ïèê. 
 Ïîñëåäîâàòåëüíîñòü ïåðåêðûâàþùèõñÿ ïèêîâ. Ïðè íàëîæåíèè 
áîëüøîãî ÷èñëà ïèêîâ íåêîòîðûå èç íèõ äàæå íå îáíàðóæèâàëèñü, à 
âåðîÿòíîñòü ïðàâèëüíîé èäåíòèôèêàöèè çàìåòíî ñíèæàëàñü. Ïî ýòîé 
ïðè÷èíå çàòðóäíåíà èäåíòèôèêàöèÿ ìíîãèõ ñíîòâîðíûõ è äðóãèõ 
âåùåñòâ, ýëþèðóþùèõ â íà÷àëüíîé ÷àñòè õðîìàòîãðàììû [6]. 
 Íèçêèå êîíöåíòðàöèè âåùåñòâà â îáðàçöå. Â ýòîì ñëó÷àå 
íåíàäåæíàÿ èäåíòèôèêàöèÿ ïðåäñòàâëÿåòñÿ âïîëíå îïðàâäàííîé, ò. ê. 
âûñîòà ïèêà ñòàíîâèòñÿ ñðàâíèìîé ñ óðîâíåì øóìà ÓÔ-äåòåêòîðà. 
Êàê ïîêàçàëè ýêñïåðèìåíòû [6], ïðè îòíîøåíèè ñèãíàëà ê øóìó, 
ðàâíîìó 12, ïðàâèëüíî èäåíòèôèöèðóåòñÿ íå ìåíåå 95% ïèêîâ. 
Ñëåäóåò îäíàêî ó÷èòûâàòü, ÷òî â àëãîðèòìå íå äåëàåòñÿ ïîïûòîê 
ñãëàäèòü âëèÿíèå øóìà ïóòåì óñðåäíåíèÿ ñïåêòðîâ, ÷òî, êàê èçâåñòíî 
èç ñòàòèñòèêè, äîëæíî ïðèâåñòè ê óâåëè÷åíèþ òî÷íîñòè. Òàêèì 
îáðàçîì, èìååòñÿ åùå íåêîòîðûé ðåçåðâ äëÿ ñíèæåíèÿ ïîðîãà 
èäåíòèôèöèðóåìîñòè. 
 Âåùåñòâà ñ íåõàðàêòåðíûì ñïåêòðîì, ëèøåííûì òî÷åê 
ìàêñèìóìà èëè òî÷åê ïåðåãèáà. Ïîñêîëüêó ýòè òî÷êè èñïîëüçóþòñÿ 
ïðè èäåíòèôèêàöèè, èõ îòñóòñòâèå ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ âåðîÿò-
íîñòè íåâåðíîé èäåíòèôèêàöèè âî âñåõ âûøå ïåðå÷èñëåííûõ ñëó÷àÿõ. 
 2. Õîòÿ â ñèñòåìå çàëîæåíà âîçìîæíîñòü ñàìîîáó÷åíèÿ, â 
äåéñòâèòåëüíîñòè çàíåñòè â ÁÄ õðîìàòîãðàôè÷åñêèå è ñïåêòðàëüíûå 
äàííûå íåèçâåñòíîãî âåùåñòâà ìîæíî òîëüêî ïðè íàëè÷èè 
îò÷åòëèâîãî èçîëèðîâàííîãî ïèêà. Íà ïðàêòèêå ýòî óñëîâèå 
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âûïîëíÿåòñÿ äîâîëüíî ðåäêî, ÷òî ñèëüíî ñíèæàåò ýôôåêòèâíîñòü 
ñàìîîáó÷åíèÿ. 
 3. Â ïàìÿòè êîìïüþòåðà (íà æåñòêîì äèñêå) ñîõðàíÿþòñÿ 
ðåçóëüòàòû ïðåäûäóùèõ àíàëèçîâ. Îäíàêî åñëè èõ ÷èñëî ïðåâûñèò 
ìàêñèìàëüíî äîïóñòèìîå (îêîëî 130), âñå îíè áóäóò óíè÷òîæåíû è 
çàïîëíåíèå äèñêà íà÷íåòñÿ çàíîâî. Ýòîò ôàêò ïðåïÿòñòâóåò 
òåîðåòè÷åñêè âîçìîæíîìó «íàêîïëåíèþ îïûòà» è ñâÿçàí ñ òåì, ÷òî 
äëÿ êàæäîãî àíàëèçà öåëèêîì õðàíèòñÿ ôàéë ïåðâè÷íûõ äàííûõ 
ðàçìåðîì îêîëî 430 êáàéò. Â òî æå âðåìÿ ïðàêòèêà ïîêàçàëà, ÷òî 
÷àñòî ïîÿâëÿåòñÿ íåîáõîäèìîñòü ïðîñìîòðåòü ðåçóëüòàòû ñòàðûõ 
àíàëèçîâ, â òîì ÷èñëå è ñàìè èñõîäíûå äàííûå, íàïðèìåð, â âèäå 
òðåõìåðíîãî ãðàôèêà. 
 Ïðè÷èíû ïåðå÷èñëåííûõ íåäîñòàòêîâ ñëåäóåò èñêàòü òîëüêî â 
íåñîâåðøåíñòâå àëãîðèòìà èäåíòèôèêàöèè. Âîçìîæíûì ïóòåì èõ 
óñòðàíåíèÿ ìîãëî áû ñòàòü ïðåîáðàçîâàíèå ïåðâè÷íûõ äàííûõ, 
ïîñòóïàþùèõ ñ ÓÔ-äåòåêòîðà, ñ öåëüþ âûäåëåíèÿ èñòèííûõ ñïåêòðîâ 
è õðîìàòîãðàìì ñîäåðæàùèõñÿ â îáðàçöå âåùåñòâ. Ïîä èñòèííûì 
ñïåêòðîì ïîíèìàåòñÿ òîò ñïåêòð, êîòîðûé äàâàëî áû äàííîå âåùåñòâî 
íà îò÷åòëèâîì èçîëèðîâàííîì õðîìàòîãðàôè÷åñêîì ïèêå, íå 
ïîäâåðæåííîì âëèÿíèþ ïèêîâ ñ áëèçêèìè âðåìåíàìè óäåðæèâàíèÿ. 
Àíàëîãè÷íî îïðåäåëÿåòñÿ ïîíÿòèå èñòèííîé õðîìàòîãðàììû. 
 Ïðåäâàðèòåëüíàÿ îáðàáîòêà äàííûõ ïîçâîëèëà áû îòêàçàòüñÿ îò 
íåíàäåæíîãî àëãîðèòìà èäåíòèôèêàöèè, ïîñêîëüêó íàëè÷èå 
èñòèííûõ ñïåêòðîâ äàåò âîçìîæíîñòü ñ âûñîêîé ñòåïåíüþ òî÷íîñòè 
ñîïîñòàâëÿòü äàííîå âåùåñòâî ñ õðàíÿùèìèñÿ â ÁÄ. Êðîìå òîãî, 
ñêîëüêî áû íåèçâåñòíûõ âåùåñòâ (îòñóòñòâóþùèõ â áàçå äàííûõ 
REMEDI) íå ñîäåðæàëîñü â îáðàçöå, èõ èñòèííûå ñïåêòðû âñå ðàâíî 
áûëè áû âû÷èñëåíû è ïîäãîòîâëåíû äëÿ ïîïîëíåíèÿ ÁÄ. Òàêèì 
îáðàçîì, ïîÿâëÿåòñÿ ðåàëüíàÿ âîçìîæíîñòü ïîñòðîåíèÿ ýôôåêòèâíî 
ñàìîîáó÷àþùåéñÿ ñèñòåìû. Ìîæíî ïðîâîäèòü è öåëåíàïðàâëåííîå 
îáó÷åíèå, àíàëèçèðóÿ çàðàíåå ïîäãîòîâëåííûå îáðàçöû ñ èçâåñòíûì 
íàáîðîì âåùåñòâ. Ïðè ýòîì ïðîöåññ îáó÷åíèÿ ìîæíî çàìåòíî 
óñêîðèòü è óäåøåâèòü, ò. ê. â îäíó ïðîáó ìîæíî áóäåò ââîäèòü äî 10 - 
30 ðàçëè÷íûõ ïðåïàðàòîâ. Íåñêîëüêî ïîâûñèëàñü áû íàäåæíîñòü 
èäåíòèôèêàöèè âåùåñòâ ñ íèçêîé êîíöåíòðàöèåé, ïîñêîëüêó ïðè 
âû÷èñëåíèè èñòèííûõ ñïåêòðîâ è õðîìàòîãðàìì íåèçáåæíî èõ 
ñòàòèñòè÷åñêîå óñðåäíåíèå. Íàêîíåö, îòïàëà áû íåîáõîäèìîñòü 
õðàíèòü îãðîìíûå ôàéëû ïåðâè÷íûõ äàííûõ â ïàìÿòè êîìïüþòåðà, 
ò. ê. èõ âñåãäà ìîæíî áûëî áû ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ âîññòàíîâèòü ïî 
íàáîðó ñïåêòðîâ è õðîìàòîãðàìì îòäåëüíûõ âåùåñòâ. Ïðè ýòîì äëÿ 
ñîõðàíåíèÿ èíôîðìàöèè îá àíàëèçå îáðàçöà òðåáîâàëîñü áû â ñîòíè 
ðàç ìåíüøèõ îáúåìîâ ïàìÿòè. Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî áûëî áû 
çàïîìèíàòü íå 130 ïðåäûäóùèõ ýêñïåðèìåíòîâ, à âñþ èñòîðèþ 
ðàáîòû ñèñòåìû è èñïîëüçîâàòü íàêîïëåííûé îïûò äëÿ 
èäåíòèôèêàöèè. 
 Ðàññìîòðèì îäèí èç âîçìîæíûõ ïîäõîäîâ, ïîçâîëÿþùèõ 
ïîëíîñòüþ ðåøèòü ïîñòàâëåííóþ çàäà÷ó. 
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Ìàòðè÷íûé ïîäõîä ê îáðàáîòêå âûõîäíûõ äàííûõ 

ñêàíèðóþùåãî ÓÔ-äåòåêòîðà 

 
 Â îñíîâå ìàòðè÷íîãî ïîäõîäà çàëîæåíû ñëåäóþùèå ïðîñòûå 
èäåè. Íåîáõîäèìî ïðåîáðàçîâàòü ôàéë ïåðâè÷íûõ äàííûõ â ñæàòîå 
îïèñàíèå, ïðåäñòàâëÿþùåå ñîáîé íàáîð èñòèííûõ ñïåêòðîâ è 
õðîìàòîãðàìì âñåõ ñîäåðæàùèõñÿ â îáðàçöå âåùåñòâ. Ìàòåìàòè÷åñêè 
ñòðîãî äîêàçûâàåòñÿ, ÷òî îäíîçíà÷íî âûïîëíèòü òàêîå ïðåîáðàçîâàíèå 
ìîæíî òîëüêî ïðè íàëè÷èè äîïîëíèòåëüíîé èíôîðìàöèè ëèáî î âèäå 
ñïåêòðîâ, ëèáî î âèäå õðîìàòîãðàìì. Â äàííîì ñëó÷àå â êà÷åñòâå 
òàêîé èíôîðìàöèè èñïîëüçóåòñÿ òåîðåòè÷åñêîå óðàâíåíèå 
õðîìàòîãðàôè÷åñêîãî ïèêà ñ ÷åòûðüìÿ ñâîáîäíûìè ïàðàìåòðàìè. Ýòî 
ïîçâîëÿåò óñòðàíèòü íåîäíîçíà÷íîñòü è âû÷èñëèòü íàáîð ñïåêòðîâ è 
õðîìàòîãðàìì, äîñòàòî÷íî áëèçêèõ ê èñòèííûì.  
 Íàçâàíèå «ìàòðè÷íûé ïîäõîä» ñâÿçàíî ñ àêòèâíûì 
èñïîëüçîâàíèåì òåõíèêè òåîðèè ìàòðèö. Ïîä÷åðêèâàåòñÿ òàêæå, ÷òî 
ïåðâè÷íûå äàííûå îáðàáàòûâàþòñÿ åäèíîîáðàçíî, êàê áîëüøîé 
ìàññèâ ÷èñåë, èñêëþ÷àÿ âûäåëåíèå îñîáûõ òî÷åê èëè ó÷àñòêîâ 
äàííûõ. Íå ïðèâîäÿ ñòðîãèõ äîêàçàòåëüñòâ, ïåðå÷èñëèì îñíîâíûå 
ïîëîæåíèÿ ìàòðè÷íîãî ïîäõîäà. 
 1. Ñòðóêòóðà ïåðâè÷íûõ äàííûõ. Äàííûå, ïîñòóïàþùèå ñ ÓÔ-
äåòåêòîðà â êîìïüþòåð, ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ÷èñëîâûå çíà÷åíèÿ 
âåëè÷èíû ñèãíàëîâ, ðåãèñòðèðóåìûõ äåòåêòîðîì â ìîìåíòû âðåìåíè 

t tn1 ,.. . , , n = 1920, íà äëèíàõ âîëí λ λ1 ,.. . , m, m = 112, äëÿ êàæäîãî 
ìîìåíòà âðåìåíè. Âåëè÷èíà ñèãíàëà ïðÿìî ïðîïîðöèîíàëüíà ñóììå 
êîíöåíòðàöèé ïðîýëþèðîâàâøèõ â äàííûé ìîìåíò âåùåñòâ, 
ïîìíîæåííûõ íà íåêîòîðûå êîýôôèöèåíòû. Ýòè êîýôôèöèåíòû 
îïðåäåëÿþòñÿ ñïîñîáíîñòüþ âåùåñòâ ïîãëîùàòü èçëó÷åíèå 
îïðåäåëåííûõ äëèí âîëí è, î÷åâèäíî, íå çàâèñÿò îò âðåìåíè. Ñ 
äðóãîé ñòîðîíû, êîíöåíòðàöèè âåùåñòâ â ïîäâèæíîé ôàçå íå ìîãóò 
çàâèñåòü îò äëèíû âîëíû. Òàêèì îáðàçîì, ïåðâè÷íûå äàííûå ìîæíî 
ðàññìàòðèâàòü êàê òàáëèöó çíà÷åíèé ôóíêöèè 

1

( , ) ( ) ( )
k

s s
s

z t C t Fλ λ
=

= ∑ , 

ãäå k — ÷èñëî õèìè÷åñêèõ âåùåñòâ â îáðàçöå; 
 C ts ( ) — èñòèííàÿ õðîìàòîãðàììà s-îãî âåùåñòâà; 
 Fs ( )λ  — èñòèííûé ñïåêòð s-îãî âåùåñòâà. 
Âñåãî â ôàéëå ïåðâè÷íûõ äàííûõ ñîäåðæèòñÿ nm = 215040 ÷èñåë. 
Çàäà÷à ñîñòîèò â òîì, ÷òîáû íàó÷èòüñÿ ïî äàííîé ñîâîêóïíîñòè 
÷èñëîâûõ çíà÷åíèé, èçâåñòíûõ ñ íåêîòîðûìè ïîãðåøíîñòÿìè 
(âñëåäñòâèå øóìà ÓÔ-äåòåêòîðà), îïðåäåëÿòü èñòèííûå ñïåêòðû è 
õðîìàòîãðàììû äëÿ êàæäîãî âåùåñòâà, ñîäåðæàùåãîñÿ â îáðàçöå. 
Çàìåòèì, ÷òî êîëè÷åñòâî âåùåñòâ k òàêæå íåèçâåñòíî è ïîäëåæèò 
îïðåäåëåíèþ. 
 Çàïèøåì ïîëó÷åííîå ñîîòíîøåíèå äëÿ âñåõ ìîìåíòîâ âðåìåíè 
ïðè âñåõ äëèíàõ âîëí. Ýòî ïðèâåäåò íàñ ê ñèñòåìå èç nm óðàâíåíèé, 
êîòîðóþ óäîáíî âûðàçèòü â âèäå îäíîãî ìàòðè÷íîãî óðàâíåíèÿ  

XY Z= , 
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ãäå 
1,

1,
( , )

j m

i j i n
Z z t λ

=

=
= — èçâåñòíàÿ n m× -ìàòðèöà ïåðâè÷íûõ äàííûõ; 

 
1,

1,
( )

s k

s i i n
X C t

=

=
=  — íåèçâåñòíàÿ n k× -ìàòðèöà õðîìàòîãðàìì; 

 
1,

1,
( )

j m

s j s k
Y F λ

=

=
=  — íåèçâåñòíàÿ k m× -ìàòðèöà ñïåêòðîâ. 

 Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ðàçìåðà k ìàòðèö X è Y ðàçóìíåå âñåãî 
ïîòðåáîâàòü, ÷òîáû ýòî áûëî íàèìåíüøåå ÷èñëî, ïðè êîòîðîì 
ðåøåíèÿ äàííîãî óðàâíåíèÿ åùå ñóùåñòâóþò. Ïàðó ìàòðèö ( , )X Y , 
óäîâëåòâîðÿþùóþ âñåì ýòèì óñëîâèÿì, áóäåì íàçûâàòü ðàçëîæåíèåì 
èñõîäíîé ìàòðèöû Z. 
 Ýëåìåíòàðíîå ñëåäñòâèå âûâåäåííîãî ìàòðè÷íîãî óðàâíåíèÿ: 
åñëè ñòàíîâèòñÿ èçâåñòíîé ìàòðèöà õðîìàòîãðàìì, ïî íåé òóò æå 
îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿåòñÿ ìàòðèöà ñïåêòðîâ. È íàîáîðîò, ïî 
èçâåñòíîé ìàòðèöå ñïåêòðîâ ìîæíî íàéòè ìàòðèöó õðîìàòîãðàìì. 
Ïðèâåäåì ôîðìóëû: 
   −= 1( )T TY X X X Z ,   −= 1( )T TX ZY YY .  (1) 
 2. Íåîäíîçíà÷íîñòü ðàçëîæåíèÿ. Áîëåå ãëóáîêèé àíàëèç çàäà÷è 
ðàçëîæåíèÿ ïîêàçàë, ÷òî ìíîæåñòâî åå ðåøåíèé áåñêîíå÷íî. 
À èìåííî, åñëè Z èìååò ðàçëîæåíèå ( , )X Y , òî âñÿêàÿ ïàðà ìàòðèö 
âèäà (XA, BY ) òàêæå áóäåò ðàçëîæåíèåì Z, åñëè òîëüêî ïðîèçâåäåíèå 
êâàäðàòíûõ ìàòðèö A è B ðàâíî åäèíè÷íîé ìàòðèöå. Ïðè÷åì íå ñó-
ùåñòâóåò ðàçëîæåíèé Z, íå äîïóñêàþùèõ ïðåäñòàâëåíèÿ â òàêîì âèäå. 
 Ïðèìåíèòåëüíî ê çàäà÷å âû÷èñëåíèÿ èñòèííûõ ñïåêòðîâ è 
õðîìàòîãðàìì ýòîò ðåçóëüòàò îçíà÷àåò, ÷òî íà îñíîâå îäíîãî ëèøü 
ôàéëà ïåðâè÷íûõ äàííûõ îäíîçíà÷íî îïðåäåëèòü èõ íåâîçìîæíî. 
Ïîëó÷åííîå îïèñàíèå ìíîæåñòâà ðàçëîæåíèé ïîçâîëÿåò ëèøü 
âûäåëèòü êëàññû ôóíêöèé, â êîòîðûõ íàì ñëåäóåò èõ èñêàòü. Äëÿ 
òîãî, ÷òîáû èç ìíîæåñòâà ðàçëîæåíèé âûáðàòü åäèíñòâåííîå, 
îïèñûâàþùåå èñòèííûå ñïåêòðû è õðîìàòîãðàììû ( áóäåì íàçûâàòü 
ýòî ðàçëîæåíèå èñòèííûì ), íåîáõîäèìî ïðèâëåêàòü êàêóþ-òî 
äîïîëíèòåëüíóþ èíôîðìàöèþ. 
 Òåîðåòè÷åñêèé âîïðîñ, âîçíèêøèé íà äàííîì ýòàïå 
èññëåäîâàíèé, ñîñòîÿë â ñëåäóþùåì. Êàêîãî âèäà äîïîëíèòåëüíóþ 
èíôîðìàöèþ î ñïåêòðàõ è õðîìàòîãðàììàõ íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü, 
÷òîáû ñâåñòè ìíîæåñòâî ðàçëîæåíèé ê åäèíñòâåííîìó èñòèííîìó 
(èëè î÷åíü áëèçêîìó ê èñòèííîìó) ðàçëîæåíèþ. Áûëî ðåøåíî, ÷òî 
ñòðîèòü êàêèå-ëèáî ãèïîòåçû î ñïåêòðàõ íåöåëåñîîáðàçíî, ò. ê. âèä 
ýòèõ ôóíêöèé äîñòàòî÷íî ïðîèçâîëåí è ìîæåò ñèëüíî ìåíÿòüñÿ â 
çàâèñèìîñòè îò ìîëåêóëÿðíîãî ñòðîåíèÿ âåùåñòâ. Íàïðîòèâ, 
«âíåøíèé âèä» õðîìàòîãðàôè÷åñêèõ ïèêîâ, îïðåäåëÿåìûé ïðîöåññîì 
èçîêðàòè÷åñêîãî ýëþèðîâàíèÿ, äî èçâåñòíîé ñòåïåíè îäèíàêîâ. 
 Ðàññìîòðèì ìàòåìàòè÷åñêóþ ïîñòàíîâêó âîïðîñà. Ïóñòü 
èìååòñÿ ñåìåéñòâî ôóíêöèé { ( )}G C t= , ïîñòðîåííîå íà îñíîâå òåõ 
èëè èíûõ ãèïîòåç îòíîñèòåëüíî âèäà õðîìàòîãðàìì C t( ). Òðåáóåòñÿ 
îïðåäåëèòü, êàêèìè ñâîéñòâàìè äîëæíî îáëàäàòü ýòî ñåìåéñòâî, 
÷òîáû äëÿ âñÿêîé ìàòðèöû íà÷àëüíûõ äàííûõ Z â íåì ìîæíî áûëî 
íàéòè ðîâíî k ôóíêöèé, âìåñòå îïèñûâàþùèõ åäèíñòâåííîå 
ðàçëîæåíèå, íàèáîëåå áëèçêîå ê èñòèííîìó. Ýòî ðàçëîæåíèå áóäåì 
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íàçûâàòü îïòèìàëüíûì. Äîêàçàíî, ÷òî äëÿ îáåñïå÷åíèÿ 
åäèíñòâåííîñòè îïòèìàëüíîãî ðàçëîæåíèÿ ñåìåéñòâî G äîëæíî 
îáëàäàòü ñâîéñòâàìè òî÷íîñòè è íåëèíåéíîñòè. Íå ïðèâîäÿ ñòðîãèõ 
ôîðìóëèðîâîê, ïîÿñíèì ñìûñë ýòèõ ïîíÿòèé. Òî÷íîñòü ñåìåéñòâà 
ôóíêöèé îçíà÷àåò, ÷òî ëþáàÿ õðîìàòîãðàììà, êîòîðàÿ ïîòåíöèàëüíî 
ìîæåò ðåàëèçîâàòüñÿ â ðåçóëüòàòå ýëþèðîâàíèÿ ïðîèçâîëüíîãî 
âåùåñòâà, äîëæíà äîñòàòî÷íî òî÷íî îïèñûâàòüñÿ êàêîé-ëèáî 
ôóíêöèåé èç G. Íåëèíåéíîñòü ñåìåéñòâà ôóíêöèé îçíà÷àåò, ÷òî 
íèêàêàÿ ëèíåéíàÿ êîìáèíàöèÿ k ôóíêöèé èç G íå ìîæåò ñíîâà 
ïðèíàäëåæàòü G. 
 Òàêèì îáðàçîì, ïðè êîíêðåòèçàöèè âèäà õðîìàòîãðàìì ( )C t  
ïóòåì çàäàíèÿ ñåìåéñòâà ôóíêöèé G íåîáõîäèìî ñëåäèòü çà 
âûïîëíåíèåì óñëîâèé òî÷íîñòè è íåëèíåéíîñòè. 
 3. Ìîäåëüíîå óðàâíåíèå ïèêà. Îäèí èç ñïîñîáîâ ïîñòðîåíèÿ 
ñåìåéñòâà G ñîñòîèò â ðàññìîòðåíèè ôèçè÷åñêîé ìîäåëè ïðîöåññà 
èçîêðàòè÷åñêîãî ýëþèðîâàíèÿ è ïîëó÷åíèè íà åå îñíîâå 
ïàðàìåòðè÷åñêèõ óðàâíåíèé õðîìàòîãðàôè÷åñêîãî ïèêà.  
 Â ïðîñòåéøåé êëàññè÷åñêîé ìîäåëè [3] êîíöåíòðàöèÿ C 
àäñîðáàòà â ïîäâèæíîé ôàçå (ýëþåíòå) îïèñûâàåòñÿ ãëàäêîé 
ôóíêöèåé âðåìåíè t è ðàññòîÿíèÿ x âäîëü íàïðàâëåíèÿ äâèæåíèÿ 
ýëþåíòà. Ôóíêöèÿ C t x( , ) óäîâëåòâîðÿåò äèôôåðåíöèàëüíîìó 
óðàâíåíèþ 

2

2
( )

C C C
D v C

t x x
∂ ∂ ∂
∂ ∂ ∂

= − , 

ó÷èòûâàþùåìó äâà îñíîâíûõ ïðîöåññà, ïðîòåêàþùèõ îäíîâðåìåííî: 
äèôôóçèþ ÷àñòèö àäñîðáàòà â ýëþåíòå (D — êîýôôèöèåíò äèôôóçèè) 
è ïåðåíîñ ÷àñòèö àäñîðáàòà ñî ñêîðîñòüþ v C( ), èçìåíÿþùåéñÿ â 
çàâèñèìîñòè îò êîíöåíòðàöèè. Ïðè íåêîòîðûõ ïðåäïîëîæåíèÿõ ýòà 
çàâèñèìîñòü, îïðåäåëÿþùàÿ â èòîãå íåñèììåòðè÷íîñòü ïèêà, 
îïèñûâàåòñÿ ôîðìóëîé 

1 2

1
( )

( )
v C

C ω ω
=

Γ +
, 

ãäå ω ω1 2,   — êîíñòàíòû, íå çàâèñÿùèå îò êîíöåíòðàöèè; 
 ( )CΓ  — êîýôôèöèåíò Ãåíðè. 
Èçâåñòíîå âûðàæåíèå äëÿ êîýôôèöèåíòà Ãåíðè ìîæåò áûòü ïîëó÷åíî, 
íàïðèìåð, â ðàìêàõ ïðîñòåéøåé òåîðèè àäñîðáöèè Ëàíãìþðà: 

1

2

( )
1

b
C

bC
Γ =

+
, 

ãäå b b1 2,   — êîýôôèöèåíòû, íå çàâèñÿùèå îò êîíöåíòðàöèè. Òàêèì 
îáðàçîì, çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè äâèæåíèÿ ÷àñòèö àäñîðáàòà îò èõ 
êîíöåíòðàöèè ÿâëÿåòñÿ äðîáíî-ëèíåéíîé ôóíêöèåé: 

( )
C p

v C V
C q

+
=

+
, 

ãäå V, p, q — êîýôôèöèåíòû, íå çàâèñÿùèå îò êîíöåíòðàöèè. 
 Ïðèâåäåííîå âûøå äèôôåðåíöèàëüíîå óðàâíåíèå, êàê ïîêàçàíî 
â [2], ìîæåò áûòü ðåøåíî íåçàâèñèìî îò êîíêðåòíîãî âèäà ôóíêöèè 
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v(C). Ïîñëå ïîäñòàíîâêè â åãî ðåøåíèå ïîëó÷åííîé çàâèñèìîñòè îíî 
ïðèìåò âèä: 

2

1
3

2

1 ( )
( ) exp

( )
k C t p

C t k t
k t C t qt

  + = − −  +   
, 

ãäå k k k p q1 2 3, , , ,     — êîýôôèöèåíòû, íå çàâèñÿùèå îò êîíöåíòðàöèè 
è âðåìåíè. Äàííàÿ ôîðìóëà íå ïîçâîëÿåò âûðàçèòü C t( ) â ÿâíîì 
àíàëèòè÷åñêîì âèäå, ò. ê. ÿâëÿåòñÿ, ïî ñóùåñòâó, òðàíñöåíäåíòíûì 
óðàâíåíèåì îòíîñèòåëüíî C. Äëÿ âû÷èñëåíèÿ C t( ) ïðè êîíêðåòíûõ 
çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ è ìîìåíòà âðåìåíè èñïîëüçîâàëèñü 
èòåðàöèîííûå ÷èñëåííûå ìåòîäû [4]. 
 Ïîêàçàíî, ÷òî åñëè êîýôôèöèåíò k1 ïîëîæèòü ðàâíûì 1, òî 
ïîëó÷åííîå ÷åòûðåõ-ïàðàìåòðè÷åñêîå ñåìåéñòâî ôóíêöèé G áóäåò 
óäîâëåòâîðÿòü ââåäåííîìó óñëîâèþ íåëèíåéíîñòè. Ìåíåå î÷åâèäíà 
òî÷íîñòü ýòîãî ñåìåéñòâà, ïîñêîëüêó ïðè âûâîäå óðàâíåíèé áûëî 
ñäåëàíî íåìàëî óïðîùàþùèõ ïðåäïîëîæåíèé [3], âûïîëíåíèå 
êîòîðûõ íà ïðàêòèêå âðÿä ëè âîçìîæíî. Òåì íå ìåíåå, êàê ïîêàçàëè 
âû÷èñëèòåëüíûå ýêñïåðèìåíòû ïî àïïðîêñèìàöèè èçîëèðîâàííûõ 
ïèêîâ, â äàííîì ñåìåéñòâå âñåãäà íàõîäèëèñü ôóíêöèè, 
ïðèáëèæàþùèå ïèêè ñî ñðåäíåêâàäðàòè÷íîé ïîãðåøíîñòüþ, 
ñîñòàâëÿþùåé íå áîëåå 2 - 5% îò âûñîòû ïèêà. 
 4. Àëãîðèòì ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêè. Èçëîæåííûå ðåçóëüòàòû 
ñëóæàò îáîñíîâàíèåì äëÿ ñëåäóþùåé ñõåìû îáðàáîòêè ïåðâè÷íûõ 
äàííûõ. Ñíà÷àëà îïðåäåëÿåòñÿ ÷èñëî k è âû÷èñëÿåòñÿ îäíî èç 
ðàçëîæåíèé, íå îáÿçàòåëüíî îïòèìàëüíîå. Òåì ñàìûì â íàøåì 
ðàñïîðÿæåíèè îêàçûâàåòñÿ, ïî ñóùåñòâó, âñå ìíîæåñòâî ðàçëîæåíèé, 
ò. ê. âñÿêîå äðóãîå ìîæåò áûòü ïîëó÷åíî èç äàííîãî ïóòåì ïðîñòûõ 
ëèíåéíûõ ïðåîáðàçîâàíèé. Çàòåì èùåòñÿ ïåðåñå÷åíèå ïîëó÷åííîãî 
ìíîæåñòâà è ìíîæåñòâà ðàçëîæåíèé, ó êîòîðûõ õðîìàòîãðàììû 
îïèñûâàþòñÿ âûâåäåííîé ïàðàìåòðè÷åñêîé çàâèñèìîñòüþ. Òî÷íîñòü è 
íåëèíåéíîñòü äàííîãî ñåìåéñòâà ôóíêöèé ãàðàíòèðóþò, ÷òî ýòî 
ïåðåñå÷åíèå ñîñòîèò èç åäèíñòâåííîãî ðàçëîæåíèÿ, äîñòàòî÷íî 
áëèçêîãî ê èñòèííîìó. 
 Ðàññìîòðèì ïåðâûé ýòàï îáðàáîòêè ïåðâè÷íûõ äàííûõ — 
îïðåäåëåíèå ÷èñëà âåùåñòâ â îáðàçöå ñ îäíîâðåìåííûì âû÷èñëåíèåì 
îäíîãî èç ðàçëîæåíèé (íå îáÿçàòåëüíî îïòèìàëüíîãî). Ïðîñòåéøèé 
èòåðàöèîííûé àëãîðèòì ìîæåò áûòü ïîñòðîåí íà îñíîâå ñîîòíîøåíèé 
(1) ìåæäó ìàòðèöàìè X è Y. Ëåãêî âèäåòü, ÷òî, èìåÿ íåêîòîðóþ 
íà÷àëüíóþ ìàòðèöó õðîìàòîãðàìì X, ìîæíî ïîäñòàâèòü åå â ïåðâîå 
ñîîòíîøåíèå è íàéòè ìàòðèöó ñïåêòðîâ Y, à, çíàÿ Y, èç âòîðîãî 
ñîîòíîøåíèÿ ïîëó÷èòü íîâîå çíà÷åíèå äëÿ ìàòðèöû X. Òå æå 
äåéñòâèÿ ìîæíî ïîâòîðèòü íåñêîëüêî ðàç. Îêàçûâàåòñÿ, ÷òî ïðè 
äîñòàòî÷íî óäà÷íîì âûáîðå íà÷àëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ ïîëó÷åííûé 
èòåðàöèîííûé ïðîöåññ ñõîäèòñÿ ê îäíîìó èç ðàçëîæåíèé Z. Áîëåå 
òîãî, äîêàçàíî, ÷òî ïîãðåøíîñòü ïåðâîé èòåðàöèè ïðÿìî 
ïðîïîðöèîíàëüíà, à ñêîðîñòü ñõîäèìîñòè îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíà 
ñðåäíåêâàäðàòè÷íîìó øóìó ïåðâè÷íûõ äàííûõ. Ïîñêîëüêó âåëè÷èíà 
øóìà ñêàíèðóþùåãî ÓÔ-äåòåêòîðà äîñòàòî÷íî ìàëà, îïèñàííûé 
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àëãîðèòì ñõîäèòñÿ, êàê ïðàâèëî, î÷åíü áûñòðî è ïîçâîëÿåò äîñòè÷ü 
âûñîêîé òî÷íîñòè óæå íà âòîðîì - òðåòüåì øàãå. 
 Äàëüíåéøàÿ ìîäèôèêàöèÿ ýòîãî àëãîðèòìà ïîçâîëèëà 
àâòîìàòè÷åñêè íàõîäèòü ïðèåìëåìîå íà÷àëüíîå ïðèáëèæåíèå è 
îïðåäåëÿòü ÷èñëî k èç óñëîâèÿ äîñòèæåíèÿ íóæíîé òî÷íîñòè 
ðàçëîæåíèÿ. Â èòîãå áûë ïîëó÷åí èòåðàöèîííûé ÷èñëåííûé ìåòîä, 
âû÷èñëÿþùèé ðàçëîæåíèÿ ñ òî÷íîñòüþ, ñðàâíèìîé ñ óðîâíåì øóìà 
ïåðâè÷íûõ äàííûõ è ïðàêòè÷åñêè íå îøèáàþùèéñÿ ïðè îïðåäåëåíèè 
÷èñëà âåùåñòâ â îáðàçöå. Ââèäó ãðîìîçäêîñòè è îòíîñèòåëüíîé 
ñëîæíîñòè àëãîðèòìà åãî ïîäðîáíîå îïèñàíèå âûõîäèò çà ðàìêè 
äàííîé ñòàòüè. 
 Âòîðîé ýòàï ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêè ñîñòîèò â âû÷èñëåíèè 
îïòèìàëüíîãî ðàçëîæåíèÿ íà îñíîâå îãðàíè÷åíèé, íàêëàäûâàåìûõ 
ñåìåéñòâîì ôóíêöèé G. Èäåÿ ðåøåíèÿ çàêëþ÷àåòñÿ â ñëåäóþùåì. 
Íàì íåîáõîäèìî íàéòè ìàòðèöó, ñòîëáöû êîòîðîé ïðåäñòàâëÿëè áû 
ñîáîé òàáëèöû çíà÷åíèé íåêîòîðûõ ôóíêöèé, âçÿòûõ èç ñåìåéñòâà G. 
Ñ äðóãîé ñòîðîíû, â ñèëó ëèíåéíîñòè ìíîæåñòâà ðàçëîæåíèé, êàæäûé 
èç ýòèõ ñòîëáöîâ äîëæåí îáðàçîâûâàòüñÿ ëèíåéíûìè êîìáèíàöèÿìè 
ñòîëáöîâ ìàòðèöû X èç óæå âû÷èñëåííîãî (íå îïòèìàëüíîãî) 
ðàçëîæåíèÿ. Âîçíèêàåò ñèñòåìà óðàâíåíèé, èìåþùàÿ, â ñèëó òî÷íîñòè 
è íåëèíåéíîñòè ñåìåéñòâà G, ðîâíî k ðåøåíèé (â äåéñòâèòåëüíîñòè 
ìîæíî ãîâîðèòü ëèøü î ñóùåñòâîâàíèè k ñòîëáöîâ, î÷åíü áëèçêèõ ê 
ðåøåíèÿì, ò. ê. èñïîëüçóåìàÿ ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü õðîìàòîãðà-
ôè÷åñêîãî ïèêà âñåãäà äîïóñêàåò íåáîëüøóþ ïîãðåøíîñòü). 
 Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ñòîëáöîâ, íàèáîëåå áëèçêèõ ê ðåøåíèÿì, 
èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ, êîòîðûé ñâîäèëñÿ ê 
ïîñëåäîâàòåëüíîé ìèíèìèçàöèè k ôóíêöèé ïî ïàðàìåòðàì 
k k p q2 3, , ,   . Ìèíèìóì êàæäîé èç íèõ íàõîäèëñÿ èçâåñòíûìè 
ãðàäèåíòíûìè ìåòîäàìè ëîêàëüíîé îïòèìèçàöèè [1]. Ïîëó÷àâøàÿñÿ â 
ðåçóëüòàòå ìàòðèöà, ñîñòàâëåííàÿ èç k ñòîëáöîâ, äîñòàâëÿþùèõ 
ìèíèìóìû ñîîòâåòñòâóþùèì ôóíêöèÿì, ïðåäñòàâëÿëà ñîáîé ìàòðèöó 
õðîìàòîãðàìì, äîñòàòî÷íî áëèçêèõ ê èñòèííûì. Èñêîìàÿ ìàòðèöà 
ñïåêòðîâ âû÷èñëÿëàñü çàòåì ïî ôîðìóëå (1). 
 5. Èäåíòèôèêàöèÿ âåùåñòâ. Ïî çàâåðøåíèè ïðåäâàðèòåëüíîé 
îáðàáîòêè ïåðâè÷íûõ äàííûõ èäåíòèôèêàöèÿ âåùåñòâ íå 
ïðåäñòàâëÿåò îñîáîãî òðóäà.  
 Âðåìÿ óäåðæèâàíèÿ äëÿ õðîìàòîãðàôè÷åñêîãî ïèêà, çàäàííîãî 
ìîäåëüíûì óðàâíåíèåì, ìîæåò áûòü ëåãêî ðàññ÷èòàíî ïî ÷åòûðåì åãî 
êîýôôèöèåíòàì.  
 Äëÿ ñðàâíåíèÿ ñïåêòðîâ äîñòàòî÷íî âû÷èñëèòü èõ 
ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêîå èëè ìàêñèìàëüíîå îòêëîíåíèå. Âîçìîæíî 
òàêæå ïîñòðîåíèå ðàçëè÷íûõ èõ êîìáèíàöèé, â òîì ÷èñëå 
ïàðàìåòðè÷åñêèõ. Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå ïîñòðîåíèå êîððåêòíîãî 
àëãîðèòìà èäåíòèôè-êàöèè ìîæíî îñóùåñòâèòü, èñïîëüçóÿ 
ñîâðåìåííûå ìåòîäû îáó÷åíèÿ ðàñïîçíàâàíèþ îáðàçîâ [5].  
 Çàìåòèì, ÷òî îïèñàííûé ìåòîä ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêè 
ïåðâè÷íûõ äàííûõ ïîçâîëÿåò ïîëíîñòüþ è åäèíîîáðàçíî èñïîëüçîâàòü 
âñå 112 òî÷åê ñîïîñòàâëÿåìûõ ñïåêòðîâ, ïðè÷åì ýòè ñïåêòðû 
äîñòàòî÷íî áëèçêè ê èñòèííûì. Çà ñ÷åò ýòîãî â îñíîâíîì è 
äîñòèãàåòñÿ óâåëè÷åíèå êà÷åñòâà èäåíòèôèêàöèè âåùåñòâ. 
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 Â öåëÿõ èññëåäîâàíèÿ ìàòðè÷íîãî ïîäõîäà è òåñòèðîâàíèÿ 
îïèñàííûõ àëãîðèòìîâ áûëà ðàçðàáîòàíà ñïåöèàëèçèðîâàííàÿ 
ïðîãðàììà, ïîçâîëÿþùàÿ: 
  — àïïðîêñèìèðîâàòü èçîëèðîâàííûå ïèêè ýëåìåíòàìè 
ðàññìîòðåííîãî ïàðàìåòðè÷åñêîãî ñåìåéñòâà ôóíêöèé; 
  — âû÷èñëÿòü ïðîèçâîëüíîå è îïòèìàëüíîå ðàçëîæåíèÿ äëÿ 
çàäàííîãî ó÷àñòêà ïåðâè÷íûõ äàííûõ; 
  — îñóùåñòâëÿòü ïðåîáðàçîâàíèå ôàéëà ïåðâè÷íûõ äàííûõ â áîëåå 
êîìïàêòíûé ( ðàçìåðîì 2 - 8 êáàéò ) ôàéë-îïèñàíèå îïòèìàëüíîãî 
ðàçëîæåíèÿ. 
  — ñ÷èòûâàòü ïðîèçâîëüíûå ó÷àñòêè äàííûõ èç ïåðâè÷íîãî ôàéëà 
èëè ôàéëà-îïèñàíèÿ è âûâîäèòü èõ íà ýêðàí â âèäå äâóìåðíûõ è 
òðåõìåðíûõ ãðàôèêîâ. 
 Ïðîãðàììà îðèåíòèðîâàíà íà IBM-ñîâìåñòèìûé ïåðñîíàëüíûé 
êîìïüþòåð è ðåàëèçîâàíà íà ÿçûêå ïðîãðàììèðîâàíèÿ Turbo Pascal. 
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