
вш а функциями 1 /(1  + $ Т  ) ,  «УГ / ( I  + 5 Г  ) .  В этом случае частотные
характеристики, более сложным образом связаны с коэффициентами с ,  и

С2  , но однозначно определяются ими.
З а д а ч а  р а з л о ж е н и я  п р о ц е с с а  г 0 (± )  

в р я д  и з в е с т н ы х  ф у н к ц и й  2 ,(1 )  ,2 г ( £ ) , . ■ 
а  )  решается приведенной схемой практически так же, как и

задача идентификации. В этом случае 20 ((;) ~ экспериментально на­
блюдаемый стационарный процесс, 2 К ( ( )  -
процессы на выходах генераторов базисных функций. Коэффициенты разло­
жения , . • • ,  Ск  получаются так же, как и параметры объекта
идентификации путем подачи вместо z¿ а  )  эталонных напряжений.

Среди других возможных применений модуля ортогонализации в си- 
стенах обработки данных отметим задачу формирования адаптивных полином
миальных фильтров [5].
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МАТЕМАТИЧЕСКАЯ ОБРАБОТКА
НШОЛНОСГЬЮ РАЗРЕШЕННЫХ СПЕКТРОВ

( г .  Куйбышев)

Разделение сильно перекрывавшихся пиков -  одна из основных за­
дач математической обработки спектрограмм (спектры ядерного магнит-
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ного резонанса, хроматографические спектры, меосоауеровскан спектро­
скопия и т .д . ) .  Типичный опектр ооотоит ив нескольких частично перек­
рывающихся пиков, и задача соотоит в определении их индивидуальных 
характеристик. Экспериментальный сигнал ф ( х )  есть сумма

( I )

Параметр X  называется развертывающим параметром. В хроматографий 
им является время с момента ввода в поток носителя анализируемой про­
бы, в полярографии -  потенциал электрода в электрической ячейке, в 
оптико -  и рентгеноспектральном анализе -  длина волны электромагнит­
ного излучения и т .д .

Предполагается, что каждый пик ^ к ( х )  по форме близок к неко­
торому стандартному пику, отличаясь от него прежде всего положением 
и интегральной интенсивностью ^ к ( х  ) с 1 х  . Обычно такие задачи
решаются методом наименьших квадратов (м .н .к ) [ I ] .  Однако алгоритмы, 
реализующие м .н .к ., оказываются малоэффективными при большом числе 
параметров, входящих нелинейно в функционал, подлежащий минимизации. 
Если число пиков /V велико или неверно оценено, задача становится 
плохо обусловленной, поэтому на практике редко удается определить 
более одного параметра формы на каждый пик. Отсюда естествен вопрос 
об использовании в задачах разделения методов иной природы.

Предлагаемый метод решения этой задачи предусматривает искусст­
венное сужение пиков спектрограммы, благодаря которому исходный спектр 
становится более "контрастированным".

Пусть модель отдельного пика у к ( х )  =р к £ ( х - / 1 к , р к  ) ,  
где /  -  известная функция, а параметры р к ,_р.к  , У каждого
пика свои. При надлежащей нормировке /  параметр р к  -  интеграль­
ная интенсивность пика, -  его положение, -  параметр ши­
рины пика. Через

оа
Л /® -¿сох .

/ ( ш . / к ) / ( х , р к  ) е  а х
— ас

обозначим преобразование Фурье (ПФ) функции у* * Пусть f  такая, 
что

А

/ ( с а .О )  = /;  -  П Ф  )•
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В основе метода разделения перекрывающихся пиков лежит постро! 
ние вспомогательной функции ‘¡■) , соответствующей исходной
спектрограмме у ( х )  :

К = 1
оо

где - у ;  = / / ( г - х , у з к  ~ г ) у ( х , е ) Ж х .
—ж

Здесь у ( й > ,£ ) ~ п < р { у ( х ,е ) $  -  стабилизирующий множитель [2

(ё >0) .Поскольку
Л Г л

(2)

имеем

у ( а л ,£ ) - П < Р  { ¿ ( г  ~ Т ) } ,

Пусть , тогда можно считать, что

(3)

На основании предыдущих соотношений имеем
<зо

/ К ( х , 1 , е ) / ( г - х ^ к }с1х

-  оо

и соответственно

^<•2’79  =У* К ( л ,у ,£ ) ^ ( ъ - х ) < 1 л . (4 )

Таким образом, задач* разделения перекрывающихся пиков сводится 
к преобразованию типа свертки исходной спектрограммы у. ( л )  •
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Будем искать аппроксимированное решение в следующем
ниде:

'¡(ъ>Т)-к2 (5 )

где 4  -  интервал дискретизации,
К ( $ К )  ~ коэффициенты.

Погрешность численного решения уравнения свертки (4 ) может быть оце­
нена согласно [ з ] . -

Пусть, например, у  -  функция Лоренца:

(6 )

Л, , -.¡вя 1си1
Тогда / ( й ) , 1р к )= е  . В качестве стабилизирующего множителя возь­
мем у ( ш ,е ) = ё ег& > г ( [2 ]»  о- 1 7 5 ). На основании соотношения (3 )
для данного примера имеем

К ( х ,  у ,  е )  -  ■—  4 ш  ■
—оа

Значения функции К ( х , р , е )  могут быть рассчитаны численными метода­
ми для соответствующих значений параметров х > Т ,£  и ■ использованы в 
соотношении (5 ) .

Экспериментальная 
проверка разработанного 
метода произведена 
модельных спектрах 
(рисунок)- сплошной 
нией показан снектр 
совмещенными пиками. 
В качестве математи­
ческой модели пика ис­
пользовалась функция 
Лоренца ( 6 ) .  В резуль­
тате расчета получена 
кривая ,
которая описывает "конт­
растированный "спектр,со дер­
жащий две хорошо разрешенные линии.

Повышение разрешения спектра с 
совмещенными пиками: ¿ ¿ х ) -  исходный 
спектр, ^ . ( 2 , ^ ) -  преобразованный спектр
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Таким образом, можно утверждать, что применяемый метод разделения 
позволяет надежно восстановить истинный спектр.

Л и т е р а т у р а

1 . Ланге П .К ., Оайфудлин Р .Т .,  Шафранский И.В. Применение ЦВМ
в системах автоматизации хроматографического анализа. -  11.: ЦНИИТЭНеф- 
техим, 1979.

2 . Тихонов А .Н ., Арсенин В .Я. Методы решения некорректных задач. 
- М . :  Наука, 1979.

3 . Бахвалов М.С. Численные методы. -  М.: Наука, 1973.


