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Ñòàòüÿ ïîñòóïèëà 16 ôåâðàëÿ 2016 ã.

Ïðåäëîæåíî ïðè îïðåäåëåíèè îãðàíè÷åííîãî ÷èñëà àíàëèòîâ â ïðîáàõ ñëîæíîãî õèìè÷åñêîãî

ñîñòàâà ñ íåèçâåñòíîé ìàòðèöåé îáúåäèíèòü àëãîðèòìû Data Mining (çàäà÷è êëàñòåðèçàöèè è

ðåãðåññèè). Ýòî ïîçâîëÿåò êîìïåíñèðîâàòü âëèÿíèå êîìïîíåíòîâ âìåùàþùåé ñðåäû íà èíòåí-

ñèâíîñòü àíàëèòè÷åñêîé ëèíèè îïðåäåëÿåìîãî ýëåìåíòà. Ðàçðàáîòàííàÿ òåõíîëîãèÿ îïðîáîâàíà

ïðè ðåíòãåíîôëóîðåñöåíòíîì îïðåäåëåíèè S, Fe, Cu, Zn, As â ïðîáàõ ôëîòîêîíöåíòðàòà ïðè ïå-

ðåðàáîòêå ïîëèìåòàëëè÷åñêèõ ðóä è V, Fe â ñèíòåòè÷åñêèõ ïëåíî÷íûõ îáðàçöàõ, àäåêâàòíûõ

ïî ôèçèêî-õèìè÷åñêèì ñâîéñòâàì ïðîáàì ñâàðî÷íûõ àýðîçîëåé, ñîáðàííûõ íà ôèëüòð. Ïîãðåø-

íîñòü ðåçóëüòàòîâ àíàëèçà óìåíüøèëàñü â 1,5 – 5 ðàç ïî ñðàâíåíèþ ñ èñïîëüçîâàíèåì êëàññè-

÷åñêîãî óðàâíåíèÿ ðåãðåññèè Ëóêàñ-Òóñà. Ïðèìåíåíèå ðàçðàáîòàííîé òåõíîëîãèè ñóùåñòâåííî

ïîâûøàåò ýêñïðåññíîñòü àíàëèçà ïðè èñïîëüçîâàíèè ðåíòãåíîâñêèõ ñïåêòðîìåòðîâ ïîñëåäîâà-

òåëüíîãî äåéñòâèÿ.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: àëãîðèòìû Data Mining; êëàñòåð; ãåòåðîãåííûå ìàòåðèàëû; ðåíòãåíîôëóîðåñ-

öåíòíûé àíàëèç; ìîäåëè ãðàäóèðîâî÷íûõ ôóíêöèé; óðàâíåíèÿ ðåãðåññèè; ìåòîä íàèìåíüøèõ

êâàäðàòîâ; ãðàäóèðîâî÷íûå îáðàçöû; ïîãðåøíîñòü àäåêâàòíîñòè.

Ïîñòàíîâêà çàäà÷è

Ïðè àíàëèçå ãåòåðîãåííûõ ìàòåðèàëîâ ìîäåëè

ãðàäóèðîâî÷íûõ ôóíêöèé íåðåäêî çàäàþò óðàâíåíèÿ-

ìè ðåãðåññèè, ïåðåìåííûìè â êîòîðûõ ñëóæàò èíòåí-

ñèâíîñòè Ij àíàëèòè÷åñêèõ ëèíèé ýëåìåíòîâ ïðîáû j

[1]. Îñîáåííîñòüþ ýòèõ óðàâíåíèé ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî êî-

ýôôèöèåíòû, îïèñûâàþùèå ìåæýëåìåíòíûå âçàèìî-

äåéñòâèÿ, îïðåäåëÿþò ìåòîäîì íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ

(ÌÍÊ) ïî ãðóïïå ãðàäóèðîâî÷íûõ îáðàçöîâ (ÃÎ). ×àñ-

òî íà ïðàêòèêå âîçíèêàþò àíàëèòè÷åñêèå çàäà÷è, êîãäà

ðåãèñòðèðóþò òîëüêî ïàðàìåòðû äëÿ àíàëèòîâ, è íåèç-

âåñòíû õàðàêòåðèñòèêè âìåùàþùåé ñðåäû. Â òàêèõ

óñëîâèÿõ ïîãðåøíîñòü àäåêâàòíîñòè îáû÷íûõ óðàâíå-

íèé ðåãðåññèè íåäîïóñòèìî âåëèêà [2].

Âûáîð ìåòîäîâ èññëåäîâàíèÿ

Data Mining — èññëåäîâàíèå è îáíàðóæåíèå «ìà-

øèíîé» (àëãîðèòìàìè, ñðåäñòâàìè èñêóññòâåííîãî

èíòåëëåêòà) â «ñûðûõ» äàííûõ ñêðûòûõ çíàíèé, êîòî-

ðûå ðàíåå íå áûëè èçâåñòíû, íåòðèâèàëüíû, ïðàêòè-

÷åñêè ïîëåçíû, äîñòóïíû äëÿ èíòåðïðåòàöèè ÷åëîâå-

êîì [3].

Ìåòîäû Data Mining ïîìîãàþò ðåøàòü ñëåäóþùèå

îñíîâíûå çàäà÷è àíàëèçà äàííûõ:

êëàññèôèêàöèÿ (îïðåäåëåíèå êëàññà îáúåêòà ïî

åãî õàðàêòåðèñòèêàì);

ðåãðåññèÿ (îïðåäåëåíèå çíà÷åíèÿ íåêîòîðîãî ïà-

ðàìåòðà îáúåêòà ïî èçâåñòíûì åãî õàðàêòåðèñòèêàì);

ïîèñê àññîöèàòèâíûõ ïðàâèë (íàõîæäåíèå ÷àñò-

íûõ çàâèñèìîñòåé ìåæäó îáúåêòàìè èëè ñîáûòèÿìè);

êëàñòåðèçàöèÿ (ïîèñê íåçàâèñèìûõ ãðóïï è èõ

õàðàêòåðèñòèê âî âñåì ìíîæåñòâå àíàëèçèðóåìûõ

äàííûõ).

Â Data Mining çàäà÷ó êëàññèôèêàöèè ðàññìàòðè-

âàþò êàê çàäà÷ó îïðåäåëåíèÿ çíà÷åíèÿ îäíîãî èç ïà-

ðàìåòðîâ àíàëèçèðóåìîãî îáúåêòà íà îñíîâàíèè çíà-

÷åíèé äðóãèõ ïàðàìåòðîâ. Îïðåäåëÿåìûé ïàðàìåòð

÷àñòî íàçûâàþò çàâèñèìîé ïåðåìåííîé, à ïàðàìåòðû,

ó÷àñòâóþùèå â åãî îïðåäåëåíèè, — íåçàâèñèìûìè

ïåðåìåííûìè. Åñëè çíà÷åíèÿìè íåçàâèñèìûõ è çàâè-

ñèìûõ ïåðåìåííûõ ÿâëÿþòñÿ äåéñòâèòåëüíûå ÷èñëà,

òî çàäà÷à íàçûâàåòñÿ çàäà÷åé ðåãðåññèè.

Çàäà÷ó êëàññèôèêàöèè è ðåãðåññèè ðåøàþò â äâà

ýòàïà. Íà ïåðâîì âûäåëÿþò îáó÷àþùóþ âûáîðêó.

Â íåå âõîäÿò îáúåêòû, äëÿ êîòîðûõ èçâåñòíû çíà÷åíèÿ

êàê íåçàâèñèìûõ, òàê è çàâèñèìûõ ïåðåìåííûõ. Íà

âòîðîì ýòàïå ïîñòðîåííóþ ìîäåëü ïðèìåíÿþò ê àíà-

ëèçèðóåìûì îáúåêòàì (ê îáúåêòàì ñ íåîïðåäåëåííûì

çíà÷åíèåì çàâèñèìîé ïåðåìåííîé).

Â ïðàêòèêå ôèçè÷åñêèõ è õèìè÷åñêèõ ìåòîäîâ

àíàëèçà çàäà÷è ïîñòðîåíèÿ ìîäåëè ãðàäóèðîâî÷íîé

ôóíêöèè ìåòîäèêè (ïåðâûé ýòàï) è àíàëèçà íåèçâåñò-

íûõ ïðîá (âòîðîé ýòàï) ïðèíÿòî ðàññìàòðèâàòü êàê çà-

äà÷è ðåãðåññèè. Ìîæíî îæèäàòü, ÷òî îáúåäèíåíèå

àëãîðèòìîâ çàäà÷ êëàñòåðèçàöèè è ðåãðåññèè ïîçâîëèò

ïîëó÷èòü íîâûå çíàíèÿ îá îáúåêòå èññëåäîâàíèÿ (ïðè-

íàäëåæíîñòü ê êëàñòåðó) è ïîâûñèòü òî÷íîñòü ðåçóëü-

òàòîâ àíàëèçà.
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Ðàçðàáîòêà òåõíîëîãèè Data Mining

Ïðåäëàãàåìàÿ òåõíîëîãèÿ Data Mining îáúåäèíÿåò

ìåòîäû ðåãðåññèè (ýòàï ïîñòðîåíèÿ ãðàäóèðîâî÷íîé

ôóíêöèè ïî îáó÷àþùåé âûáîðêå ãðàäóèðîâî÷íûõ

îáðàçöîâ), êëàññèôèêàöèè è êëàñòåðèçàöèè (ýòàï àíà-

ëèçà íà îñíîâå îïðåäåëåíèÿ ïðèíàäëåæíîñòè ñîñòàâà

ïðîáû (C) ê ñîîòâåòñòâóþùåìó êëàñòåðó ÃÎ). Ïðè èñ-

ïîëüçîâàíèè ðåíòãåíîôëóîðåñöåíòíîãî ìåòîäà íà ýòà-

ïå àíàëèçà îò ïðîáû èçìåðÿþò òîëüêî èíòåíñèâíîñòè

àíàëèòè÷åñêèõ ëèíèé k îïðåäåëÿåìûõ ýëåìåíòîâ,

êîòîðûå ñîïîñòàâëÿþò ñ àíàëîãè÷íûìè àíàëèòè÷å-

ñêèìè õàðàêòåðèñòèêàìè îäíîãî ãðàäóèðîâî÷íîãî

îáðàçöà-ñîñåäà ñ öåëüþ êîìïåíñàöèè íåó÷òåííîãî

âëèÿíèÿ ìàòðèöû. Ñîñòàâ îáðàçöà-ñîñåäà (C)c âûáèðà-

þò íàèáîëåå áëèçêèì ê ñîñòàâó ïðîáû (C). Òàê êàê

÷èñëî ãðàäóèðîâî÷íûõ îáðàçöîâ îãðàíè÷åíî, ìîæíî

äîïóñòèòü íåêîòîðóþ ðàçíèöó â ñîäåðæàíèÿõ ýëåìåí-

òîâ, èíòåíñèâíîñòè ëèíèé êîòîðûõ ðåãèñòðèðóþò.

Âëèÿíèå ýòîé ðàçíèöû íà ðåçóëüòàò àíàëèçà ó÷èòûâà-

þò ñ ïîìîùüþ âûðàæåíèÿ:

C
C I

I

a
I

I

I I I
i

i i

i

i

i

ij j j i

j

k

� � �

�

�

	

	




�

�

�

� �


ñ

ñ ñ

ñ

1
1 � ( ) . (1)

Çäåñü Ci — ñîäåðæàíèå îïðåäåëÿåìîãî ýëåìåíòà i;

Ii è Ij — èíòåíñèâíîñòè àíàëèòè÷åñêèõ ëèíèé ñîîòâåò-

ñòâåííî îïðåäåëÿåìîãî i è ìåøàþùåãî j ýëåìåíòîâ

èç ÷èñëà k; ñ — èíäåêñ, îáîçíà÷àþùèé îáðàçåö-ñîñåä;

êîýôôèöèåíòû a1, áij îöåíèâàþò ïðåäâàðèòåëüíî íà

ýòàïå ãðàäóèðîâàíèÿ.

Ýòî âûðàæåíèå ïîëó÷åíî íà îñíîâå êëàññè÷åñêîãî

óðàâíåíèÿ Ëóêàñ-Òóñà [4]:
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Äëÿ âûáîðà ñîñòàâà îáðàçöà-ñîñåäà (C)c ïðè àíà-

ëèçå êàæäîé ïðîáû âûïîëíÿþò êëàñòåðíûé àíàëèç

âûáîðêè èç n ãðàäóèðîâî÷íûõ îáðàçöîâ. Êàæäûé ÃÎ

ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé îòäåëüíûé êëàñòåð.

Òîãäà ìàòðèöà îòëè÷èé D âåêòîðîâ ñîñòàâà ïðîáû

(C) è ñîñåäà (C)c áóäåò èìåòü âèä âåêòîðà-ñòðîêè:

D = d [{(C), (C)ñ1}]d [(C), (C)ñ2) … d [(C), (C)ñï]. (2)

Çäåñü d — ìåðà ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ñîñòàâîì ïðîáû è

îáðàçöà-ñîñåäà.

Ñ ó÷åòîì òîãî, ÷òî êîëè÷åñòâåííî âëèÿíèå ýëå-

ìåíòà j íà èíòåíñèâíîñòü Ii çàâèñèò íå òîëüêî îò ñî-

äåðæàíèÿ Cj , íî è îò âåëè÷èíû ýôôåêòîâ ïîãëîùåíèÿ

è ïîäâîçáóæäåíèÿ, ïðè îöåíêå d ó÷èòûâàëè âåñ êàæ-

äîãî çíà÷åíèÿ Cj. Â êà÷åñòâå âåñà Cj èñïîëüçîâàëè

ðåãðåññèîííûå êîýôôèöèåíòû áij, ðàññ÷èòàííûå äëÿ

âûðàæåíèÿ (1).

Â âûðàæåíèå (1) âõîäÿò âåëè÷èíû Ij, à íå Cj, ïî-

ýòîìó äëÿ îöåíêè ìåðû ðàññòîÿíèÿ d èñïîëüçîâàëè

ìåòðèêó3
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Èñõîäÿ èç òîãî, ÷òî àäåêâàòíîñòü ìîäåëè (1) áóäåò

òåì âûøå, ÷åì ìåíüøå ïîïðàâî÷íûé ÷ëåí (3), êðèòå-

ðèåì ïðèíàäëåæíîñòè ïðîáû ê êëàñòåðó êîíêðåòíîãî

ÃÎ ñëóæèò âåëè÷èíà min ä.

Â àëãîðèòìå âûáîðà îáðàçöà-ñîñåäà äëÿ êàæäîé

ïðîáû äîïîëíèòåëüíî íàêëàäûâàëè îãðàíè÷åíèå

I I
i i

ñ
� 1 (èëè ïî ìàññå M�M ñ

� 1 äëÿ íåíàñûùåí-

íûõ ñëîåâ).

Ïîñëå âûáîðà îáðàçöà-ñîñåäà Ci äëÿ ïðîáû ðàñ-

ñ÷èòûâàëè ïî âûðàæåíèþ (1).

Ïðåäëîæåííóþ òåõíîëîãèþ èñïûòàëè ïðè ðåøå-

íèè äâóõ çàäà÷.

Çàäà÷à 1. Îïðåäåëåíèå (%) Fe (2,0 – 36,8), Zn

(0,1 – 1,2), Cu (0,05 – 6,4), S (3,7 – 44,5), As (0,02 – 3,3)

â ïðîáàõ ôëîòîêîíöåíòðàòà ïðè ïåðåðàáîòêå ïîëèìå-

òàëëè÷åñêèõ ðóä.

Àïïàðàòóðà: âàêóóìíûé ðåíòãåíîâñêèé ñïåê-

òðîìåòð ïîñëåäîâàòåëüíîãî äåéñòâèÿ «Ñïåêòðîñêàí»

ÌÀÊÑ-GV (ÍÏÎ «Ñïåêòðîí», Ñàíêò-Ïåòåðáóðã),

ðåíòãåíîâñêàÿ òðóáêà ñ Pd-àíîäîì, íàïðÿæåíèå —

40 êÂ, ñèëà òîêà — 2 – 4 ìÀ.

Õàðàêòåðèñòèêà àíàëèçèðóåìîãî ìàòåðèàëà.

Ïðè ïðîâåäåíèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé

ãðàäóèðîâî÷íûå îáðàçöû áûëè ïðåäñòàâëåíû âûáîð-

êîé èç 11 ïðîá àíàëèçèðóåìîãî ïðîäóêòà, â êîòîðûõ

ñîäåðæàíèÿ îïðåäåëÿåìûõ ýëåìåíòîâ óñòàíîâëåíû

õèìè÷åñêèì, àòîìíî-àáñîðáöèîííûì è ðåíòãåíîôëóî-

ðåñöåíòíûì ìåòîäàìè. Ñîñòàâ íåðóäíîãî êîìïîíåíòà,

ïðåäñòàâëÿþùåãî ìàòðèöó ïðîá, îñòàâàëñÿ íåèçâåñ-

òåí. Äëÿ êàæäîé ïðîáû áûëî ïðèãîòîâëåíî ïî òðè

èçëó÷àòåëÿ â âèäå äâóõñëîéíûõ òàáëåòîê íà îñíîâå

áîðíîé êèñëîòû, ïðåäñòàâëÿþùèõ íåçàâèñèìûå èç-

ìåëü÷åíèÿ ìàòåðèàëà ïðîáû. Òàêèì îáðàçîì, â ýêñïå-

ðèìåíòå èñïîëüçîâàëè 33 ÃÎ, äëÿ êîòîðûõ çàðåãèñòðè-

ðîâàëè èíòåíñèâíîñòè õàðàêòåðèñòè÷åñêîãî ðåíòãå-

íîâñêîãî èçëó÷åíèÿ òîëüêî ïÿòè àíàëèòîâ (S, Fe, Cu,

Zn, As). Ïðîâîäèëè êîððåêöèþ çàðåãèñòðèðîâàííûõ

èíòåíñèâíîñòåé íà ôîí.

Ïðèìåíåíèå òåõíîëîãèè êëàñòåðèçîâàííîé ðåã-

ðåññèè. Äëÿ ïðèìåðà íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè

Ci = f (Ii) äëÿ Fe è S â ÃÎ. Íà îáîèõ ãðàôèêàõ òî÷êè äëÿ

ÃÎ ðàçäåëÿþòñÿ íà äâà êëàññà: I — 18 ÃÎ ñ áîëüøèì

(14,6 – 36,8 %) ñîäåðæàíèåì Fe; II — 15 ÃÎ ñ ìàëûì

(2,0 – 5,8 %) ñîäåðæàíèåì Fe. Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ òåì,

÷òî â ÃÎ II êëàññà ñóùåñòâåííî âûøå äîëÿ íåðóäíîãî

êîìïîíåíòà, âëèÿíèå êîòîðîãî íå ó÷èòûâàþò.
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Ìåòðèêà — ïðàâèëî âû÷èñëåíèÿ ðàññòîÿíèé ìåæäó ëþáîé

ïàðîé îáúåêòîâ èññëåäóåìîãî ìíîæåñòâà [3].



Ñíà÷àëà ñ ïîìîùüþ ïîëó÷åííûõ õàðàêòåðèñòèê

âñåõ 33 ÃÎ ðàññ÷èòàëè êîýôôèöèåíòû óðàâíåíèÿ (1à),

èñïîëüçóÿ âçâåøåííûé ìåòîä íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ

(ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ1 C
i
) äëÿ âñåãî äèàïàçîíà Ci [3].

Ïî ïîëó÷åííûì êîýôôèöèåíòàì ðàññ÷èòàëè ñîäåðæà-

íèÿ S, Fe, Cu, Zn è As â ýòèõ ÃÎ. Â òàáëèöå ïðèâåäåíà

îñòàòî÷íàÿ ïîãðåøíîñòü (êîýôôèöèåíò âàðèàöèè V0)

îïðåäåëåíèÿ àíàëèòîâ â ÃÎ. Íåâûñîêàÿ òî÷íîñòü îï-

ðåäåëåíèÿ õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà ÃÎ è îòñóòñòâèå äàí-

íûõ î õàðàêòåðèñòèêàõ íåðóäíîãî êîìïîíåíòà ïðèâî-

äÿò ê âûñîêîé îñòàòî÷íîé ïîãðåøíîñòè àäåêâàòíîñòè

óðàâíåíèÿ (1à).

Íà ñëåäóþùåì ýòàïå âëèÿíèå íåðóäíîãî êîìïî-

íåíòà êîìïåíñèðîâàëè ñîïîñòàâëåíèåì àíàëèòè÷å-

ñêèõ õàðàêòåðèñòèê ïðîáû ñ òàêîâûìè äëÿ ÃÎ, ïðè-

íàäëåæàùåãî ê òîìó æå êëàñòåðó (ãðóïïå) ïî âûðàæå-

íèþ (1).

Êàê âèäíî èç òàáëèöû, ðàçðàáîòàííàÿ òåõíîëîãèÿ

ïîçâîëÿåò â 2 – 5 ðàç ïîâûñèòü òî÷íîñòü îïðåäåëåíèÿ

àíàëèòîâ â ïðîáàõ ñ íåèçâåñòíîé ìàòðèöåé áåç èçìå-

ðåíèÿ äîïîëíèòåëüíûõ ñïåêòðàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê,

÷òî ñóùåñòâåííî ïîâûøàåò ýêñïðåññíîñòü àíàëèçà ñ

ïðèìåíåíèåì ðåíòãåíîâñêèõ ñïåêòðîìåòðîâ ïîñëåäî-

âàòåëüíîãî äåéñòâèÿ.

Çàäà÷à 2. Îïðåäåëåíèå (ìã) V (0,05 – 0,6), Cr

(0,04 – 0,7), Mn (0,04 – 1,2), Fe (0,4 – 3,4) è Ni (0,04 –

1,2) â ñèíòåòè÷åñêèõ ãðàäóèðîâî÷íûõ îáðàçöàõ, àäåê-

âàòíûõ ïî ôèçèêî-õèìè÷åñêèì õàðàêòåðèñòèêàì ñâà-

ðî÷íûì àýðîçîëÿì, ñîáðàííûì íà ôèëüòð.

Àïïàðàòóðà: ðåíòãåíîâñêèé ñïåêòðîìåòð ïîñëå-

äîâàòåëüíîãî äåéñòâèÿ VRA-30 (Carl Zeiss, Ãåðìàíèÿ),

ðåíòãåíîâñêàÿ òðóáêà ñ Rh-àíîäîì, íàïðÿæåíèå —

40 êÂ, ñèëà òîêà — 40 ìÀ. Äëÿ ó÷åòà àïïàðàòóðíîãî

äðåéôà èíòåíñèâíîñòè àíàëèòè÷åñêèõ ëèíèé ðåãè-

ñòðèðîâàëè â îòíîñèòåëüíûõ åäèíèöàõ, èñïîëüçóÿ

â êà÷åñòâå îáðàçöà-ðåïåðà òàáëåòêó, ñïðåññîâàííóþ èç

îêñèäîâ îïðåäåëÿåìûõ ýëåìåíòîâ è áîðíîé êèñëîòû.

Õàðàêòåðèñòèêà àíàëèçèðóåìîãî ìàòåðèàëà.

Îáðàçöû ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé îðãàíè÷åñêèå ïëåíêè,

ñîäåðæàùèå òîíêîèçìåëü÷åííûé ïîðîøîê (íîñèòåëü

àýðîçîëåé) èçâåñòíîãî õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà. Èõ ïîëó-

÷àëè ïî òåõíîëîãèè [4, 5], ïîðîøêîâûé íîñèòåëü àíà-

ëèòîâ ãîòîâèëè â ñîîòâåòñòâèè ñ ðåêîìåíäàöèÿìè ðà-

áîòû [6]. Ìàññîâàÿ äîëÿ ïîðîøêà â ïëåíêå èçìåíÿåòñÿ

îò 4 äî 10 %. Àíàëèòû — îêñèäû Fe2O3, Mn2O3, V2O5,

Cr2O3 è NiO, â êà÷åñòâå íàïîëíèòåëÿ èñïîëüçîâàëè ñî-

åäèíåíèÿ CaF2, SiO2 è NaF. Áûëî ïðèãîòîâëåíî 38 ïëå-
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3· 10 , èìï ñ�

IS
3· 10 , èìï ñ�

Ðèñ. 1. Çàâèñèìîñòè C
i
= f (I

i
) ïðè îïðåäåëåíèè Fe (à) è S (á )

â 33 ÃÎ ôëîòîêîíöåíòðàòà

Îñòàòî÷íàÿ ïîãðåøíîñòü îïðåäåëåíèÿ àíàëèòîâ â ÃÎ ôëîòîêîí-

öåíòðàòà

Óðàâíåíèå
Êîýôôèöèåíò âàðèàöèè V

0
(%) äëÿ àíàëèòà

Fe Zn Cu S As

(1à) 7,0 8,4 11 9,2 25

(1) 3,0 3,2 5,0 3,8 5,2

à

á

IFe, îòí. åä.

IV, îòí. åä.

Ðèñ. 2. Çàâèñèìîñòè C
i
= f (I

i
) äëÿ îïðåäåëåíèÿ Fe (à) è V (á ) â

ñèíòåòè÷åñêèõ ïëåíêàõ:�— M < 80 ìã,�— M > 80 ìã



íî÷íûõ îáðàçöîâ, èõ ìàññà (M ) èçìåíÿåòñÿ îò 40 äî

100 ìã.

Ïðèìåíåíèå òåõíîëîãèè êëàñòåðèçîâàííîé ðåã-

ðåññèè. Äëÿ ïðèìåðà íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè

Ci = f (Ii) äëÿ Fe è V. Âèäíî, ÷òî òî÷êè äëÿ ÃÎ ðàçäåëÿ-

þòñÿ íà äâà êëàññà: I — 19 ÃÎ, èìåþùèõ ìàññó

M < 80 ìã, è II — 19 ÃÎ ñ M > 80 ìã.

Îñòàòî÷íàÿ ïîãðåøíîñòü îïðåäåëåíèÿ Fe è V âî

âñåõ ÃÎ ïî óðàâíåíèþ (1à) ñ ââåäåíèåì ïîïðàâîê

òîëüêî íà îïðåäåëÿåìûå ýëåìåíòû (V, Cr, Mn, Fe è Ni)

õàðàêòåðèçóåòñÿ êîýôôèöèåíòîì âàðèàöèè V0, ðàâíûì

4,2 è 10,4 % ñîîòâåòñòâåííî. Ïðè èñïîëüçîâàíèè òåõ-

íîëîãèè êëàñòåðèçîâàííîé ðåãðåññèè ïîñëå âûáîðà

îáðàçöà-ñîñåäà è ðàñ÷åòà Ci äëÿ ïðîáû ïî âûðàæåíèþ

(1) êîýôôèöèåíò âàðèàöèè V0 äëÿ Fe è V ñîñòàâèë 3,3

è 6,9 % ñîîòâåòñòâåííî, ò.å. ïîãðåøíîñòü ðåçóëüòàòîâ

àíàëèçà ïî ñðàâíåíèþ ñ èñïîëüçîâàíèåì óðàâíåíèÿ

Ëóêàñ-Òóñà óìåíüøèëàñü ïðèìåðíî â 1,5 ðàçà.

Òàêèì îáðàçîì, ïðåäëîæåíà òåõíîëîãèÿ àíàëèçà

ïðîá ñ íåèçâåñòíîé ìàòðèöåé ñ èñïîëüçîâàíèåì àëãî-

ðèòìîâ Data Mining. Ïðèìåíåíèå àëãîðèòìà êëàñòåðè-

çàöèè â çàäà÷å ðåãðåññèè ïîçâîëÿåò íå ââîäèòü ïî-

ïðàâêè íà âëèÿíèå êîìïîíåíòîâ âìåùàþùåé ñðåäû.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïîëå ñîñòàâà ÃÎ äîëæíî ïî-

êðûâàòü ïîëå ñîñòàâà àíàëèçèðóåìûõ ìàòåðèàëîâ, ò.å.

âûáîðêà ÃÎ äîëæíà áûòü ðåïðåçåíòàòèâíîé.
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