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Ñòàòüÿ ïîñòóïèëà 7 îêòÿáðÿ 2014 ã.

Ïîêàçàíû îñíîâíûå âîçìîæíîñòè ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ «Àòîì» — âàæíîãî èíñòðóìåíòà

äëÿ àâòîìàòèçàöèè àòîìíî-ýìèññèîííîãî ñïåêòðàëüíîãî àíàëèçà â ëàáîðàòîðèÿõ, èñïîëüçóþùèõ

ñïåêòðîàíàëèòè÷åñêèå ïðèáîðû ïðîèçâîäñòâà êîìïàíèè «ÂÌÊ-Îïòîýëåêòðîíèêà».

Êëþ÷åâûå ñëîâà: àòîìíî-ýìèññèîííûé ñïåêòðàëüíûé àíàëèç; ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå; ìíî-

ãîêàíàëüíûå ñïåêòðîìåòðû; àíàëèçàòîð ÌÀÝÑ; àâòîìàòèçàöèÿ.

Òðóäíî ñåáå ïðåäñòàâèòü ñîâðåìåííûé àòîìíî-ýìèñ-

ñèîííûé ñïåêòðàëüíûé àíàëèç (ÀÝÑ) áåç âû÷èñëè-

òåëüíîé òåõíèêè. Îñíîâíûå ýòàïû àíàëèçà âêëþ÷àþò

èäåíòèôèêàöèþ è èçìåðåíèå èíòåíñèâíîñòåé áîëüøî-

ãî êîëè÷åñòâà ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, ïîñòðîåíèå è êîð-

ðåêöèþ ãðàäóèðîâî÷íûõ çàâèñèìîñòåé, âû÷èñëåíèå

ðåçóëüòàòîâ è âûäà÷ó îò÷åòà, ñîîòâåòñòâóþùåãî ñî-

âðåìåííûì íîðìàòèâíûì è ìåòðîëîãè÷åñêèì ñòàí-

äàðòàì. Äëÿ ïðîâåäåíèÿ àíàëèçà íåîáõîäèì áîëüøîé

îáúåì òàáëè÷íî çàäàííûõ äàííûõ: àíàëèòè÷åñêèå ëè-

íèè è ëèíèè âíóòðåííåãî ñòàíäàðòà õèìè÷åñêèõ ýëå-

ìåíòîâ; ñîäåðæàíèÿ â êîìïëåêòàõ ñòàíäàðòíûõ îáðàç-

öîâ; äîïóñêè íà ñîäåðæàíèå (ìàðî÷íèêè); íîðìà-

òèâíûå äîêóìåíòû íà àíàëèòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè

ìåòîäèêè èçìåðåíèÿ è ïð. Ïðèìåíåíèå èíôîðìàöèîí-

íûõ òåõíîëîãèé ðàäèêàëüíî ñíèæàåò êîëè÷åñòâî ðó-
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òèííûõ îïåðàöèé, à çíà÷èò, çíà÷èòåëüíî óìåíüøàåò

ðèñê ñîâåðøåíèÿ îøèáîê àíàëèòèêîì.

Ïðîãðàììíûé ïàêåò «Àòîì» [1 – 3] (ðèñ. 1), ðà-

áîòàþùèé â îïåðàöèîííîé ñèñòåìå Microsoft

Windows-XP�Vista�7�8, — îñíîâíîé èíñòðóìåíò â ëà-

áîðàòîðèÿõ, èñïîëüçóþùèõ ñïåêòðîàíàëèòè÷åñêèå

ïðèáîðû ïðîèçâîäñòâà êîìïàíèè «ÂÌÊ-Îïòîýëåêòðî-

íèêà» [4, 5]. Îòëè÷èòåëüíûìè îñîáåííîñòÿìè ïðî-

ãðàììû ÿâëÿþòñÿ ïðîäóìàííûé ãðàôè÷åñêèé èíòåð-

ôåéñ ïîëüçîâàòåëÿ è ãèáêèé èíñòðóìåíòàðèé, ïîçâî-

ëÿþùèé ñ âûñîêîé ýôôåêòèâíîñòüþ ïðîâîäèòü êàê ðó-

òèííûé, òàê è íåñòàíäàðòíûé àíàëèç.

Ïðîãðàììà ïðåäîñòàâëÿåò àíàëèòèêó îáøèðíûé

íàáîð óíèâåðñàëüíûõ è ñïåöèàëèçèðîâàííûõ ôóíê-

öèé, ñãðóïïèðîâàííûõ ïî íåñêîëüêèì êàòåãîðèÿì. Áà-

çîâûå ôóíêöèè ðåàëèçîâàíû íåïîñðåäñòâåííî â ãëàâ-

íîì îêíå ïðîãðàììû â îêíàõ ñïåêòðà, ãðàäóèðîâî÷íî-

ãî ãðàôèêà è â òàáëèöå ðåçóëüòàòîâ àíàëèçà. Ôóíêöèè,

êîòîðûå ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû âî âðåìÿ ïðîâåäå-

íèÿ àíàëèçà, ðåàëèçîâàíû â âèäå «èíñòðóìåíòîâ» —

íåáîëüøèõ îêîí, «âñïëûâàþùèõ» ïî êîìàíäå ïîëüçî-

âàòåëÿ ïîâåðõ ãëàâíîãî îêíà, íàïðèìåð, èíñòðóìåíòû

«Êà÷åñòâåííûé àíàëèç» è «Ìåøàþùèå ëèíèè», ïðåä-

íàçíà÷åííûå äëÿ ïðîâåäåíèÿ êà÷åñòâåííîãî àíàëèçà.

Âñïîìîãàòåëüíûå ôóíêöèè, íå èñïîëüçóþùèåñÿ äëÿ

âûïîëíåíèÿ àíàëèçà íàïðÿìóþ, ñîñðåäîòî÷åíû â îò-

äåëüíûõ «ðåæèìàõ» — áîëüøèõ îêíàõ, ïîëíîñòüþ ïå-

ðåêðûâàþùèõ ãëàâíîå îêíî, íàïðèìåð, ðåæèìû «Òåñò

ÌÀÝÑ» è «Ïðîôèëèðîâàíèå», ïðåäíàçíà÷åííûå äëÿ

ïåðâè÷íîé íàñòðîéêè êîìïëåêñà, ðåæèì «Ìàðî÷íèê»

(ðèñ. 2) ñ áàçîé äàííûõ äîïóñêîâ íà ñîäåðæàíèÿ â

ñïëàâàõ ðàçëè÷íûõ ìàðîê èëè ðåæèì «Íîðìàòèâû»

(ðèñ. 3), ñîäåðæàùèé íîðìàòèâíûå ìåòðîëîãè÷åñêèå

õàðàêòåðèñòèêè ïðîãðàìì àíàëèçà. Âñå îêîí÷àòåëü-

íûå è ïðîìåæóòî÷íûå ðåçóëüòàòû àíàëèçà ïî âûáðàí-

íûì àíàëèòè÷åñêèì ëèíèÿì — âñå ïðîàíàëèçèðîâàí-

íûå ñòàíäàðòíûå îáðàçöû è ðàáî÷èå ïðîáû, ïàðàë-

ëåëüíûå îïðåäåëåíèÿ è ïîêàçàòåëè çàäàííûõ ñòàòè-

ñòèê — âûâîäÿòñÿ â òàáëèöå ðåçóëüòàòîâ àíàëèçà â

ãëàâíîì îêíå ïðîãðàììû.

Ïðèìåíåíèå ñîâðåìåííûõ èíôîðìàöèîííûõ òåõ-

íîëîãèé â ïðàêòèêå ÀÝÑ ïîçâîëèëî:

àâòîìàòèçèðîâàòü òðóäîåìêèå äëÿ ðó÷íûõ ðàñ÷å-

òîâ ïðîöåäóðû;

ïðåäëîæèòü ðàçíûå âàðèàíòû ñòàòèñòè÷åñêîé îá-

ðàáîòêè è êîíòðîëÿ ðåçóëüòàòîâ â ñîîòâåòñòâèè ñ àëãî-

ðèòìàìè ìåòîäèêè àíàëèçà è òðåáîâàíèÿìè ÃÎÑÒ;

îáåñïå÷èòü íåçàâèñèìîñòü ðàçíûõ ýòàïîâ îáðà-

áîòêè äàííûõ, ïîçâîëÿþùóþ ïîñëå ðåãèñòðàöèè ñïåê-

òðîâ ìíîãîêðàòíî ïîâòîðÿòü ðàñ÷åòû, èçìåíÿÿ îòäåëü-

íûå ïàðàìåòðû äëÿ äîñòèæåíèÿ íàèëó÷øèõ ìåòðîëî-

ãè÷åñêèõ ïîêàçàòåëåé;

âûïîëíèòü êîððåêöèþ ñïåêòðàëüíûõ íàëîæåíèé è

íåñïåêòðàëüíûõ ìåæýëåìåíòíûõ âëèÿíèé;

ó÷åñòü ÿâëåíèå ôðàêöèîííîãî ïîñòóïëåíèÿ ýëå-

ìåíòîâ â ïëàçìó äóãè;

ïðåäëîæèòü ãèáêèå âàðèàíòû êîìïàêòíîãî è ðàñ-

øèðåííîãî ïðåäñòàâëåíèÿ ðåçóëüòàòîâ íà ýêðàíå è ïðè

âûâîäå íà ïå÷àòü;

ýêñïîðòèðîâàòü ðåçóëüòàòû â äðóãèå ïðîãðàììû,

ïåðåäàâàòü â áàçû äàííûõ ïðåäïðèÿòèé;
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Ðèñ. 1. Ïðîãðàììà «Àòîì»



ðåàëèçîâàòü âû÷èñëèòåëüíî åìêèå àëãîðèòìû îá-

ðàáîòêè ñïåêòðàëüíîé èíôîðìàöèè, âîçìîæíûå òîëü-

êî ñ èñïîëüçîâàíèåì âû÷èñëèòåëüíîé òåõíèêè.

Â îñíîâå êîëè÷åñòâåííîãî ñïåêòðàëüíîãî àíàëèçà

ëåæèò çàâèñèìîñòü ìåæäó àíàëèòè÷åñêèì ñèãíàëîì

(àáñîëþòíîé Ië èëè îòíîñèòåëüíîé Ië�Iñð èíòåíñèâ-

íîñòüþ àíàëèòè÷åñêîé ñïåêòðàëüíîé ëèíèè) è êîí-

öåíòðàöèåé îïðåäåëÿåìîãî ýëåìåíòà â ïðîáàõ. Ïðè èç-

ìåðåíèè àíàëèòè÷åñêîãî ñèãíàëà îäíèì èç îñíîâíûõ

ïðåèìóùåñòâ àíàëèçàòîðà ÌÀÝÑ ïî ñðàâíåíèþ ñ

ÔÝÓ ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü îöåíèòü ñïåêòðàëüíûé

ôîí ïîä ëèíèåé [6], à ïî ñðàâíåíèþ ñ ðó÷íîé îáðàáîò-

êîé ñïåêòðà íà ôîòîïëàñòèíêå — àâòîìàòèçàöèÿ èçìå-

ðèòåëüíûõ ïðîöåäóð.

Îñíîâíàÿ ôîðìóëà äëÿ ðàñ÷åòà èíòåãðàëüíûõ èí-

òåíñèâíîñòåé ëèíèé ñ ó÷åòîì ôîíà èìååò âèä
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ãäå l — ÷èñëî ôîòîÿ÷ååê, âîâëå÷åííûõ â ðàñ÷åò èíòåí-

ñèâíîñòè (ië + ô — ñèãíàë îäíîé ôîòîÿ÷åéêè); m —

÷èñëî ôîòîÿ÷ååê, ïî êîòîðûì âåäåòñÿ ðàñ÷åò ôîíà

(iô — ñèãíàë îäíîé ôîòîÿ÷åéêè). Òàêàÿ ìåòîäèêà ðàñ-

÷åòà çíà÷åíèÿ Ië ïîçâîëÿåò óñòðàíèòü èñòî÷íèêè

ïîãðåøíîñòè, ñâÿçàííûå ñ âàðèàöèåé íåïðåðûâíîãî

ñïåêòðàëüíîãî ôîíà è òåìíîâîãî ñèãíàëà ôîòîÿ÷ååê

àíàëèçàòîðà ÌÀÝÑ.

Âû÷èñëåííûå èíòåíñèâíîñòè àíàëèòè÷åñêèõ ëè-

íèé çàòåì èñïîëüçóþò äëÿ ðàñ÷åòà ïàðàìåòðîâ ãðàäóè-

ðîâî÷íûõ çàâèñèìîñòåé è âû÷èñëåíèÿ êîíöåíòðàöèé

îïðåäåëÿåìûõ ýëåìåíòîâ. Äëÿ ïîñòðîåíèÿ ãðàäóèðî-

âî÷íûõ ãðàôèêîâ (îáû÷íî â êîîðäèíàòàõ lg Ië – lg C

èëè lg Ië�Iñð – lg C) ïðèìåíåí ìåòîä íàèìåíüøèõ êâàä-

ðàòîâ ñ àïïðîêñèìàöèåé ïîëèíîìàìè ïåðâîé èëè âòî-

ðîé ñòåïåíè.

Àíàëèçàòîð ÌÀÝÑ ðåãèñòðèðóåò áîëüøîé ó÷àñòîê

ñïåêòðà öåëèêîì, è îñíîâíûìè èíôîðìàöèîííûìè

ýëåìåíòàìè äëÿ ïðîãðàììû ÿâëÿþòñÿ çàðåãèñòðè-

ðîâàííûå ñïåêòðû è çàäàííûå äëÿ ðàñ÷åòîâ ñïåêòðàëü-

íûå ëèíèè. Ìíîæåñòâî ñãðóïïèðîâàííûõ ïî ïðî-

áàì�îáðàçöàì ñïåêòðîâ ñîñòàâëÿåò îäèí àíàëèç, à

ìíîæåñòâî ëèíèé ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü èíôîðìàöèþ ïî

íåñêîëüêèì ýëåìåíòàì äëÿ êàæäîãî ñïåêòðà.

Ïðèìåíèòåëüíî ê êîëè÷åñòâåííîìó àíàëèçó ñïåê-

òðàëüíûå ëèíèè ïîäðàçäåëÿþòñÿ íà:

àíàëèòè÷åñêèå — äëÿ âû÷èñëåíèÿ êîíöåíòðàöèé

îïðåäåëÿåìûõ ýëåìåíòîâ;

ëèíèè ñðàâíåíèÿ — äëÿ ó÷åòà âîçìîæíûõ èçìåíå-

íèé ïðè âîçáóæäåíèè è ðåãèñòðàöèè ñïåêòðîâ;

«ðåïåðíûå» — äëÿ êîíòðîëÿ è êîððåêöèè âîçìîæ-

íûõ ñìåùåíèé ñïåêòðà îòíîñèòåëüíî äåòåêòîðà;

êîíòðîëüíûå — äëÿ ó÷åòà ìåæýëåìåíòíîãî âëèÿ-

íèÿ è ïîäòâåðæäåíèÿ äîñòîâåðíîñòè ðåçóëüòàòîâ

àíàëèçà.

Ïðîáû, â ñâîþ î÷åðåäü, ïîäðàçäåëÿþòñÿ íà:

ñòàíäàðòíûå îáðàçöû, ïî êîòîðûì ñòðîÿò ãðàäóè-

ðîâî÷íûå ãðàôèêè;

ðàáî÷èå ïðîáû, äëÿ êîòîðûõ âû÷èñëÿþò êîíöåí-

òðàöèþ;

êîíòðîëüíûå îáðàçöû, ïðåäíàçíà÷åííûå äëÿ êîí-

òðîëÿ ñòàáèëüíîñòè ãðàäóèðîâî÷íîãî ãðàôèêà è (ïðè

íåîáõîäèìîñòè) èçìåíåíèÿ åãî ïàðàìåòðîâ;

êîíòðîëüíûå ïðîáû, ïðèìåíÿåìûå äëÿ ó÷åòà õî-

ëîñòîãî îïûòà.

Ñîõðàíåííûå ðåçóëüòàòû àíàëèçà ìîãóò áûòü â

ëþáîé ìîìåíò çàãðóæåíû è îáðàáîòàíû âíîâü. Ìîæíî

îïåðàòèâíî èçìåíèòü íàçíà÷åíèå ñïåêòðà èëè ñïåê-

òðàëüíîé ëèíèè è áåç ïîâòîðíîé ðåãèñòðàöèè ñïåê-

òðîâ âûïîëíèòü íîâûå ðàñ÷åòû, ñðàâíèòü ðàçíûå ñå-

ðèè ãðàäóèðîâî÷íûõ îáðàçöîâ, âûáðàòü îïòèìàëüíûå

àíàëèòè÷åñêèå ëèíèè, ïîäîáðàòü ëèíèè ñðàâíåíèÿ è

ò.ä. Âîçìîæíî îòêðûòü íåñêîëüêî ôàéëîâ äàííûõ îä-

íîâðåìåííî è, îïåðàòèâíî ïåðåêëþ÷àÿñü ìåæäó íèìè,

ïðîâîäèòü ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ, ïåðåíîñèòü è êîïè-

ðîâàòü ñïåêòðû, à òàêæå ìíîãîå äðóãîå.

Îáùèå çàäà÷è ñ ïîëó÷åíèåì ðåçóëüòàòîâ àíàëèçà:
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Ðèñ. 3. Ðåæèì «Íîðìàòèâû»

Ðèñ. 2. Ðåæèì «Ìàðî÷íèê»



êîëè÷åñòâåííûé àíàëèç íà îñíîâå ãðàäóèðî-

âî÷íûõ ãðàôèêîâ, ïîñòðîåííûõ ïî ñòàíäàðòíûì

îáðàçöàì;

êîëè÷åñòâåííûé àíàëèç íà îñíîâå ðàíåå ïîëó÷åí-

íûõ ãðàäóèðîâî÷íûõ ãðàôèêîâ ñ êîíòðîëåì è êîððåê-

öèåé ãðàäóèðîâî÷íûõ çàâèñèìîñòåé;

ïîëóêîëè÷åñòâåííûé àíàëèç ìåòîäàìè «ïîÿâëå-

íèÿ ëèíèé» èëè «òðåõ ëèíèé»;

êà÷åñòâåííûé àíàëèç.

Ðàñ÷åòíûå çàäà÷è:

êîððåêöèÿ ñïåêòðàëüíûõ íàëîæåíèé;

êîððåêöèÿ ìåæýëåìåíòíîãî âëèÿíèÿ;

ñóììèðîâàíèå êîíöåíòðàöèé ïî ãðóïïå ýëå-

ìåíòîâ;

îáúåäèíåíèå ðåçóëüòàòîâ ïî íåñêîëüêèì àíàëèòè-

÷åñêèì ëèíèÿì îäíîãî ýëåìåíòà äëÿ ðàñøèðåíèÿ ðà-

áî÷åãî äèàïàçîíà êîíöåíòðàöèé;

èñïîëüçîâàíèå ñòàòèñòè÷åñêîãî âåñà îáðàçöîâ

ñðàâíåíèÿ ïðè ðàñ÷åòå ïàðàìåòðîâ ãðàäóèðîâî÷íîé

çàâèñèìîñòè (âçâåøåííàÿ ðåãðåññèÿ);

ïðèìåíåíèå êîýôôèöèåíòîâ êîíöåíòðèðîâà-

íèÿ�ðàçáàâëåíèÿ ïðè ðàñ÷åòå ñîäåðæàíèÿ ýëåìåíòîâ;

ó÷åò õîëîñòîãî îïûòà ðàçäåëüíî äëÿ ðàáî÷èõ ïðîá

è îáðàçöîâ ñðàâíåíèÿ;

ðåãèñòðàöèÿ ñïåêòðà ñ ðàçðåøåíèåì ïî âðåìåíè è

ó÷åò ôðàêöèîííîãî ïîñòóïëåíèÿ ýëåìåíòîâ â ïëàçìó, â

òîì ÷èñëå ñöèíòèëëÿöèîííûé ìåòîä;

êîíòðîëü êîððåêòíîñòè ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ

ó÷åòîì èíòåíñèâíîñòåé àíàëèòè÷åñêèõ ëèíèé èëè ñî-

äåðæàíèé äðóãèõ ýëåìåíòîâ;

èñïîëüçîâàíèå íîðìàòèâîâ âíóòðåííåãî êîíòðîëÿ

êà÷åñòâà ðåçóëüòàòîâ äëÿ ñîáëþäåíèÿ ïðèïèñàííîé

òî÷íîñòè àíàëèçà, â òîì ÷èñëå â ñîîòâåòñòâèè ñ

ÃÎÑÒ Ð ÈÑÎ 5725.

Âñïîìîãàòåëüíûå çàäà÷è:

ñðàâíåíèå ñîäåðæàíèé ýëåìåíòîâ ñ áàçîé äàííûõ

ìàðîê ñïëàâîâ (ñì. ðèñ. 2) è âûâîä íàéäåííûõ ñîâïà-

äåíèé;

âåäåíèå áàçû äàííûõ îáðàçöîâ ñðàâíåíèÿ;

àâòîìàòèçèðîâàííûé ïîäáîð ïàðû «àíàëèòè÷åñêàÿ

ëèíèÿ – ëèíèÿ ñðàâíåíèÿ» (ðèñ. 4);

ïîèñê ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, ïîòåíöèàëüíî ïîïà-

äàþùèõ â çàäàííûé ó÷àñòîê ñïåêòðà, — âîçìîæíûå

íàëîæåíèÿ ìåøàþùèõ ëèíèé;

ñðàâíèòåëüíîå èññëåäîâàíèå — ñîïîñòàâëåíèå

ïðîá ïî òåñòó Ñòüþäåíòà äëÿ âûÿâëåíèÿ ñòàòèñòè÷å-

ñêè çíà÷èìûõ îòëè÷èé;

àâòîìàòèçàöèÿ ðóòèííûõ ïðîöåäóð àíàëèçà: ðå-

æèì ñ óïðîùåííûì èíòåðôåéñîì «Ëàáîðàíò», èìïîðò

ñïèñêîâ ïðîá, ïîñëåäîâàòåëüíîå àâòîìàòè÷åñêîå èìå-

íîâàíèå ðàáî÷èõ ïðîá ïî çàäàííîìó øàáëîíó è äð;

îïåðàòèâíûé êîíòðîëü ïîãðåøíîñòè ñ âîçìîæíî-

ñòüþ âûâîäà ðàñøèðåííîãî îò÷åòà íà ïå÷àòü;

âîçìîæíîñòü íàáëþäåíèÿ çà ñïåêòðîì è èíòåíñèâ-

íîñòÿìè çàäàííûõ àíàëèòè÷åñêèõ ëèíèé íåïîñðåäñò-

âåííî âî âðåìÿ ýêñïîçèöèè.

Ïðåäñòàâëåíèå äàííûõ è ðåçóëüòàòîâ:

âèçóàëèçàöèÿ ñïåêòðîâ â ëþáîì ìàñøòàáå â âèäå

ãðàôèêà çàâèñèìîñòè èíòåíñèâíîñòè îò äëèíû âîëíû;

ñîïîñòàâëåíèå íåñêîëüêèõ ñïåêòðîâ â îäíîì îêíå;

äîïîëíèòåëüíîå ïðåäñòàâëåíèå ñïåêòðà â âèäå

«ôîòîïëàñòèíêè»;

âîçìîæíîñòü «ïîäïèñàòü» ëþáóþ ñïåêòðàëüíóþ

ëèíèþ èëè ó÷àñòîê ñïåêòðà;

ïðîñìîòð äèíàìèêè ïîñòóïëåíèÿ ýëåìåíòîâ â

ïëàçìó â âèäå äèàãðàìì;

âûâîä íà ïå÷àòü ðåçóëüòàòîâ èçìåðåíèé, òàáëèöû

àíàëèçà, ñïåêòðîâ, ãðàäóèðîâî÷íûõ ãðàôèêîâ; ïîëíî-

ôóíêöèîíàëüíûé ïðåäâàðèòåëüíûé ïðîñìîòð äàííûõ

ïåðåä ïå÷àòüþ (ðèñ. 5); ðàçëè÷íûå âàðèàíòû ïðåäñòàâ-

ëåíèÿ, â òîì ÷èñëå ñ èñïîëüçîâàíèåì øàáëîíîâ ïðåä-

ïðèÿòèÿ; ïå÷àòü íåñêîëüêèõ ó÷àñòêîâ ñïåêòðà íà îä-

íîé ñòðàíèöå;

âûâîä òåêóùèõ ðåçóëüòàòîâ ðóòèííîãî àíàëèçà íà

ìàòðè÷íûé ïðèíòåð â ýêñïðåññíîì ðåæèìå;
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Ðèñ. 4. Èíñòðóìåíò «Ïîèñê àíàëèòè÷åñêèõ ëèíèé è ëèíèé

ñðàâíåíèÿ»

Ðèñ. 5. Ðåæèì «Îò÷åò»



ñîõðàíåíèå è ïåðåäà÷à ðåçóëüòàòîâ âî âíóòðåí-

íþþ è âíåøíþþ áàçû äàííûõ;

ïîääåðæêà ðàñøèðåííîé èäåíòèôèêàöèè ïðîá —

èìåíà, ñîñòîÿùèå èç íåñêîëüêèõ ïîëåé;

ðàáîòà ñ ñîõðàíåííûìè âî âíóòðåííåé áàçå äàí-

íûõ ðåçóëüòàòàìè: ñîðòèðîâêà, ïîèñê, ôèëüòðàöèÿ,

êîíòðîëü ñòàáèëüíîñòè èçìåðåíèé, ïîñòðîåíèå è àíà-

ëèç êàðò Øóõàðòà.

Øèðîêîå ïðèìåíåíèå àíàëèçàòîðîâ ÌÀÝÑ â ñïåê-

òðîìåòðàõ ðàçíûõ òèïîâ ïîòðåáîâàëî àäàïòàöèè ïðî-

ãðàììû äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ ðàçëè÷íûõ ñïîñîáîâ âîç-

áóæäåíèÿ ñïåêòðîâ:

ðàñïðîñòðàíåííûå ãåíåðàòîðû äóãè�èñêðû, ðàáî-

òàþùèå ïî ïðîñòîé ñõåìå åäèíè÷íîãî âêëþ÷åíèÿ íà

âñå âðåìÿ ýêñïîçèöèè (íàïðèìåð, «ÓÃ-4»);

ãåíåðàòîðû «Âåçóâèé» è «Øàðîâàÿ ìîëíèÿ»

(«ÂÌÊ-Îïòîýëåêòðîíèêà») — óïðàâëåíèå âêëþ÷åíè-

åì, íàñòðîéêîé è ñèíõðîíèçàöèåé ðåæèìîâ ðàáîòû;

èñêðîâûå øòàòèâû ñ ïðîäóâêîé àðãîíîì (íàïðè-

ìåð, ÄÔÑ-51, Polyvac, Atomcomp è ò.ï.) ñ ðàçäåëüíûì

óïðàâëåíèåì êëàïàíîì ïîäà÷è àðãîíà è âðåìåíàìè îá-

æèãà è ýêñïîçèöèè;

èñòî÷íèêè ñ íåïðåðûâíîé ïîäà÷åé ïðîáû (íàïðè-

ìåð, ÈÑÏ èëè ãîðåëêà ÀÀÑ) ñ àâòîìàòè÷åñêèì íàáî-

ðîì íåñêîëüêèõ ïàðàëëåëüíûõ èçìåðåíèé ïðè àíàëèçå

îäíîé ïðîáû;

èìïóëüñíûå èñòî÷íèêè ñïåêòðà (åäèíè÷íûé èñ-

êðîâîé ðàçðÿä èëè ëàçåð) ñ âîçìîæíîñòüþ íàêîïëåíèÿ

ñïåêòðîâ îò íåñêîëüêèõ èìïóëüñîâ;

ñîâðåìåííûå èñòî÷íèêè âîçáóæäåíèÿ, îáîðóäî-

âàííûå âèäåîêàìåðàìè äëÿ óïðàâëåíèÿ è êîíòðîëÿ

íàä ïðîöåññîì, íàïðèìåð, ñïåêòðîàíàëèòè÷åñêèé

øòàòèâ «Ãëîáóëà», äâóõèìïóëüñíûé ëàçåðíûé èñòî÷-

íèê âîçáóæäåíèÿ àòîìíî-ýìèññèîííûõ ñïåêòðîâ

(«ÂÌÊ-Îïòîýëåêòðîíèêà») [7].

Ïðèìåíåíèå ñîâðåìåííûõ ñðåäñòâ ýëåêòðîíèêè è

èíôîðìàöèîííûõ òåõíîëîãèé â ïðàêòèêå ÀÝÑ íå

òîëüêî îáåñïå÷èâàåò ïîâûøåíèå ñêîðîñòè è íàäåæ-

íîñòè ïðîöåññà àíàëèçà, íî è ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ

íîâûõ ìåòîäîâ è àëãîðèòìîâ.

Îäíèì èç òàêèõ àëãîðèòìîâ ÿâëÿåòñÿ ïðîöåäóðà

âçàèìíîé êîððåëÿöèè ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé è ïîëîæå-

íèé ïèêîâ â ñïåêòðå ñ îöåíêîé çíà÷èìîñòè êîððåëÿöè-

îííîãî îòêëèêà. Íà îñíîâå ýòîé ïðîöåäóðû ðàçðàáîòà-

íî íåñêîëüêî èíñòðóìåíòîâ ïðîãðàììû «Àòîì», âàæ-

íåéøèå èç êîòîðûõ ïðåäíàçíà÷åíû äëÿ êàëèáðîâêè

(ãðàäóèðîâêè) ñïåêòðîìåòðà ïî äëèíàì âîëí.

Ðåãèñòðèðóþùàÿ ÷àñòü ñïåêòðîìåòðà ñ ÌÀÝÑ ñî-

ñòîèò èç íåñêîëüêèõ ëèíåéíûõ äåòåêòîðîâ èçëó÷åíèÿ.

Êàæäûé äåòåêòîð («êðèñòàëë») ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé

îäíîìåðíûé ìàññèâ, ñîñòîÿùèé èç íåñêîëüêèõ òûñÿ÷

ôîòîÿ÷ååê. Â ïðîöåññå êàëèáðîâêè ñïåêòðîìåòðà ïî

äëèíàì âîëí ñòðîÿò ñîáñòâåííóþ ãðàäóèðîâî÷íóþ

ôóíêöèþ äëÿ êàæäîãî êðèñòàëëà:

� � �

�

�f x c x
j i j

i

i

p

( ) ,
,

0

(2)

ãäå ë — äëèíà âîëíû â íì; j — íîìåð êðèñòàëëà; p —

ñòåïåíü ïîëèíîìà îò 2 äî 5. Äëÿ íàäåæíîãî îïðåäåëå-

íèÿ êîýôôèöèåíòîâ ci,j íåîáõîäèìî äëÿ êàæäîãî êðè-

ñòàëëà ââåñòè êàê ìèíèìóì 8 – 10 îïîðíûõ êàëèáðî-

âî÷íûõ òî÷åê, êàæäàÿ èç êîòîðûõ çàäàåòñÿ äëèíîé

âîëíû ñïåêòðàëüíîé ëèíèè è ïîëîæåíèåì ñîîòâåòñò-

âóþùåãî åé ïèêà â ñïåêòðå. Íàáîð òàêèõ òî÷åê äîëæåí

óäîâëåòâîðÿòü íåñêîëüêèì óñëîâèÿì: ïèêè â ñïåêòðå

íå äîëæíû èìåòü ñëèøêîì íèçêóþ èëè ñëèøêîì âûñî-

êóþ èíòåíñèâíîñòü; ëèíèè äîëæíû áûòü ïî âîçìîæ-

íîñòè ñâîáîäíûìè îò ñïåêòðàëüíûõ íàëîæåíèé. Êðî-

ìå òîãî, òî÷êè äîëæíû áûòü ðàñïîëîæåíû ðàâíîìåðíî

ïî êðèñòàëëó, à êðàéíèå òî÷êè æåëàòåëüíî ðàñïîëàãàòü

êàê ìîæíî áëèæå ê åãî êðàÿì.

Âûïîëíåíèå îïåðàöèè êàëèáðîâêè ïî äëèíàì

âîëí âðó÷íóþ òðåáóåò îò ñïåöèàëèñòà âûñîêîé êâàëè-

ôèêàöèè è îïûòà. Ñàì ïðîöåññ íàïîìèíàåò ïîñòðîå-

íèå ïðîôèëÿ, ïîýòîìó ýòà îïåðàöèÿ â ïðîãðàììå íà-

çûâàåòñÿ «ïðîôèëèðîâàíèå».

Èíñòðóìåíò «Àâòîìàòè÷åñêîå ïðîôèëèðîâàíèå»

[8] (ðèñ. 6) ýôôåêòèâíî ðåøàåò çàäà÷ó êàëèáðîâêè ïî

äëèíàì âîëí â àâòîìàòè÷åñêîì ðåæèìå. Ïðîãðàììà íà

îñíîâå óêàçàííûõ îïåðàòîðîì òèïà ñïåêòðîìåòðà,

êîíôèãóðàöèè ÌÀÝÑ, çàðåãèñòðèðîâàííîãî ñïåêòðà è

íàáîðà õèìè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ âûïîëíÿåò ïåðåáîð

ïðîñòðàíñòâà âîçìîæíûõ ðåøåíèé è èùåò íàèëó÷øèé

îòêëèê âçàèìíîé êîððåëÿöèè ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé è

ïèêîâ â ñïåêòðå. Îïåðàöèÿ ïðèìåíÿåòñÿ ê êàæäîìó

êðèñòàëëó ïðèáîðà ïî îòäåëüíîñòè. Íà ñëåäóþùåì

ýòàïå ïðîèñõîäÿò óòî÷íåíèå ïîëó÷åííîãî ðåøåíèÿ ïó-
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Ðèñ. 6. Ðåæèì «Àâòîìàòè÷åñêîå ïðîôèëèðîâàíèå»



òåì âûáîðà íàèëó÷øèõ êàëèáðîâî÷íûõ òî÷åê èç âñåãî

ìàññèâà äîñòóïíûõ â ñïåêòðå è âû÷èñëåíèå íîâîãî ðå-

øåíèÿ ìåòîäîì ÌÍÊ. «Êà÷åñòâî» êàëèáðîâî÷íîé òî÷-

êè îïðåäåëÿåò êîìïëåêñíàÿ ÷èñëîâàÿ õàðàêòåðèñòèêà,

ó÷èòûâàþùàÿ îòêëîíåíèå ôîðìû ïèêà îò àïïàðàòíîé

ôóíêöèè ñïåêòðîìåòðà è âîçìîæíûå ñïåêòðàëüíûå íà-

ëîæåíèÿ [9].

Äëÿ àïïðîêñèìàöèè àïïàðàòíîé ôóíêöèè ñïåêòðî-

ìåòðà èñïîëüçóþò âûðàæåíèÿ:

G x
A

w x

x x

w x
( )

( )

ln
exp ln
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L x
A w x

x x w x

( )
( )

[( ) ( )]
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2

1 4
0

2

�

(4)

w x
w

a x x
( )

exp[ ( )]
,�

� �

2

1

0

0

(5)

y (x ) = kL(x ) + (1 – k )G (x ), (6)

ãäå x0 — ïîëîæåíèå öåíòðà; A — ïëîùàäü ïîä ïèêîì;

w0 — øèðèíà íà ïîëóâûñîòå; a — ïîêàçàòåëü àñèì-

ìåòðèè; k — ñîîòíîøåíèå L(x ) — êîíòóðà Ëîðåíöà è

G (x ) — êîíòóðà Ãàóññà; w (x ) — ôóíêöèÿ øèðèíû

êîíòóðà, îïèñûâàþùàÿ àñèììåòðèþ; y (x ) — èòîãî-

âûé êîíòóð àïïàðàòíîé ôóíêöèè.

Õàðàêòåðíàÿ ïîãðåøíîñòü ðåçóëüòàòà àâòîìàòè-

÷åñêîé êàëèáðîâêè (ãðàäóèðîâêè) ïî äëèíàì âîëí

ñîñòàâëÿåò îêîëî 0,1 ðàçìåðà ôîòîÿ÷åéêè (ìåíåå

0,0005 íì äëÿ ñïåêòðîìåòðà «Ãðàíä»). Ìèíèìàëüíîå

çíà÷åíèå îøèáêè îãðàíè÷èâàåòñÿ òî÷íîñòüþ îïðåäå-

ëåíèÿ ïîëîæåíèÿ öåíòðà ïèêà ïðè äàííîì óðîâíå ãåî-

ìåòðè÷åñêîãî ðàçðåøåíèÿ (3 – 5 ïèêñåëåé íà ïèê).

Âàæíûì ïðèëîæåíèåì àëãîðèòìà âçàèìíîé êîððå-

ëÿöèè ñòàëî ðåøåíèå çàäà÷è êîìïåíñàöèè òåìïåðàòóð-

íîãî äðåéôà ñïåêòðà. Ðåçóëüòàò ðàáîòû àëãîðèòìà, âû-

ðàæåííûé â âèäå êîýôôèöèåíòîâ a è b, èñïîëüçóåòñÿ

äëÿ êîððåêöèè èñõîäíûõ ãðàäóèðîâî÷íûõ ôóíêöèé:

f x f ax b c ax b
j

corr

j i j

i

i

p

( ) ( ) ( )
,

� � � � �

�

�

0

�

�

	






�

�






��

�� x
i

k
c a b

i k j

i k

k i

p

i

p

,
,

0

(7)

ãäå fj(x ) — èñõîäíàÿ ãðàäóèðîâî÷íàÿ ôóíêöèÿ (2);

f x
j

corr
( ) — êîððåêòèðîâàííàÿ ãðàäóèðîâî÷íàÿ ôóíê-

öèÿ; j — íîìåð êðèñòàëëà; b — êîýôôèöèåíò, îïèñû-

âàþùèé ñäâèã ñïåêòðà; a — êîýôôèöèåíò ðàñòÿæåíèÿ

ñïåêòðà.

Èñïîëüçîâàíèå àëãîðèòìîì âçàèìíîé êîððåëÿöèè

âñåãî îáúåìà äîñòóïíûõ ëèíèé è ïèêîâ â ñïåêòðå ïî-

çâîëèëî ðàçðàáîòàòü èíñòðóìåíò «Êà÷åñòâåííûé àíà-

ëèç ìåòîäîì êðîññ-êîððåëÿöèè» [10] (ðèñ. 7), îòëè-

÷àþùèéñÿ íèçêèì ïðîöåíòîì ëîæíûõ îïðåäåëåíèé ïî

ñðàâíåíèþ ñ êëàññè÷åñêèì êà÷åñòâåííûì àíàëèçîì,

êîòîðûé ïðîâîäèòñÿ ïî îãðàíè÷åííîìó íàáîðó àíàëè-

òè÷åñêèõ ëèíèé, îáåñïå÷èâàþùèõ íàèáîëüøóþ ÷óâ-

ñòâèòåëüíîñòü îïðåäåëåíèÿ ýëåìåíòîâ.
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Ðèñ. 7. Èíñòðóìåíò «Êà÷å-

ñòâåííûé àíàëèç ìåòîäîì

êðîññ-êîððåëÿöèè»

Ðèñ. 8. Ãðàôèê âûãîðàíèÿ ïî òèïó ñöèíòèëëÿöèè



Èìåþùèåñÿ ñðåäñòâà ïðîãðàììû «Àòîì» ïîçâîëÿ-

þò çàäåéñòâîâàòü ìåòîäû ñïåêòðîñêîïèè ñ ðàçðåøåíè-

åì ïî âðåìåíè. Ó÷åò èíôîðìàöèè î âûãîðàíèè ýëå-

ìåíòà ñíèæàåò ïðåäåëû îáíàðóæåíèÿ è óìåíüøàåò ïî-

ãðåøíîñòè èçìåðåíèé ñóùåñòâóþùèõ ìåòîäèê [11].

Ôëóêòóàöèè ôîíà â ñïåêòðå ñ âðåìåííûì ðàçðå-

øåíèåì óñòðàíÿþò ñ ïîìîùüþ îðèãèíàëüíîãî àëãî-

ðèòìà, ðàçðàáîòàííîãî è ðåàëèçîâàííîãî â ðàìêàõ

ïðîãðàììû «Àòîì» [12, 13], îñíîâíàÿ èäåÿ êîòîðîãî

ñîñòîèò â àïïðîêñèìàöèè ôîíà â âèäå ìàòðè÷íîãî

ïðîèçâåäåíèÿ äâóõ âåêòîðîâ:

B = áVë × Vt , (8)

ãäå Vë — âåêòîð, àïïðîêñèìèðóþùèé ôîí âäîëü äëèí

âîëí â îêðåñòíîñòè àíàëèòè÷åñêîé ëèíèè; Vt — âåê-

òîð, îïèñûâàþùèé êîëåáàíèÿ ó÷àñòêà ôîíà âî âðåìå-

íè; á — ìàñøòàáèðóþùèé êîýôôèöèåíò.

Âîçìîæíîñòü âûÿâëåíèÿ è èçìåðåíèÿ ïàðàìåòðîâ

ôðàêöèîííîñòè ïîñòóïàþùåãî â ïëàçìó ðàçðÿäà âåùå-

ñòâà ïîçâîëèëà ðåàëèçîâàòü ñöèíòèëëÿöèîííûé àíà-

ëèç [14] (ðèñ. 8) è àíàëèç íåìåòàëëè÷åñêèõ âêëþ÷åíèé

â ìåòàëëè÷åñêèõ ñïëàâàõ [15].

Ïðîãðàììà íåïðåðûâíî ñîâåðøåíñòâóåòñÿ: âíå-

äðÿþòñÿ ïîæåëàíèÿ èíæåíåðîâ è àíàëèòèêîâ, ðàñøè-

ðÿåòñÿ è ìîäåðíèçèðóåòñÿ ïðèáîðíûé ïàðê, ðàçâèâà-

þòñÿ èíôîðìàöèîííûå òåõíîëîãèè. Ðàçðàáîòêó âåäóò

âûñîêîêâàëèôèöèðîâàííûå ñïåöèàëèñòû ñ ïðèìåíå-

íèåì ïåðåäîâûõ òåõíîëîãèé. Ñîâðåìåííàÿ ìîäóëüíàÿ

àðõèòåêòóðà ïðîãðàììû ïîçâîëÿåò ýôôåêòèâíî óïðàâ-

ëÿòü ñëîæíîñòüþ âñåãî ïðîåêòà, à òàêæå âåñòè íåçàâè-

ñèìóþ ðàçðàáîòêó îòäåëüíûõ êîìïîíåíò. Ïðîãðàììà

«Àòîì» ÿâëÿåòñÿ âàæíîé ÷àñòüþ ñïåêòðîàíàëèòè÷å-

ñêîãî ïðèáîðà, è åå ñîâåðøåíñòâîâàíèå ïðèâîäèò ê

ðàñøèðåíèþ àíàëèòè÷åñêèõ âîçìîæíîñòåé êîìïëåêñà

â öåëîì.
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