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Â ñòàòüå îïèñàíû ìåòîä è èíñòðóìåíòàðèé àâòîìàòè÷åñêîé îöåíêè ñîäåðæàíèÿ ýëåìåíòîâ ïî îä-

íîìó ñïåêòðó ïðîáû. Íàëè÷èå ýëåìåíòîâ â ïðîáå îïðåäåëÿåòñÿ ìåòîäîì êðîññ-êîððåëÿöèîííîãî

êà÷åñòâåííîãî àíàëèçà, èìåþùèì íèçêóþ âåðîÿòíîñòü ëîæíîãî ñðàáàòûâàíèÿ è âûñîêîå áûñòðî-

äåéñòâèå. Ñîäåðæàíèå íàéäåííûõ ýëåìåíòîâ ðàññ÷èòûâàåòñÿ ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ïîÿâëåíèÿ è óñè-

ëåíèÿ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, ìîäèôèöèðîâàííîãî äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ â àâòîìàòè÷åñêîì ðåæèìå â

ñîâðåìåííûõ ñïåêòðàëüíûõ êîìïëåêñàõ. Èíñòðóìåíòàðèé òðåáóåò íàñòðîéêè íà êîíêðåòíûé êîì-

ïëåêñ ïî ðàíåå ïîëó÷åííûì ñ åãî èñïîëüçîâàíèåì ðåçóëüòàòàì êîëè÷åñòâåííîãî ñïåêòðàëüíîãî

àíàëèçà. Ýôôåêòèâíîñòü ðàáîòû èíñòðóìåíòà ïðîäåìîíñòðèðîâàíà íà ïðèìåðå îöåíêè ñîäåðæà-

íèÿ ýëåìåíòîâ îñíîâû ãåîëîãè÷åñêèõ ïîðîøêîâûõ ïðîá (Si, Ti, Al, Mg, Fe, Ca, Mn) ïî ñïåêòðàì,

ïîëó÷åííûì ñ ïîìîùüþ äâóõ ðàçíûõ ñïåêòðàëüíûõ êîìïëåêñîâ.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ôóíêöèÿ êðîññ-êîððåëÿöèè; êà÷åñòâåííûé àíàëèç; îöåíêà ñîäåðæàíèÿ; àòîì-

íî-ýìèññèîííûå ñïåêòðû; ìíîãîýëåìåíòíûå òâåðäîòåëüíûå äåòåêòîðû.

Êà÷åñòâåííûé ýëåìåíòíûé àòîìíî-ýìèññèîííûé

ñïåêòðàëüíûé àíàëèç îáû÷íî âûïîëíÿþò ñ ïîìîùüþ

ñîïîñòàâëåíèÿ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, îáíàðóæåííûõ â

çàðåãèñòðèðîâàííîì ýìèññèîííîì ñïåêòðå (äàëåå â

òåêñòå — â ñïåêòðå) ïðîáû, ñ èçâåñòíûìè ëèíèÿìè

ýëåìåíòîâ èç òàáëèö ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé [1] èëè áàç

äàííûõ, íàïðèìåð, áàçû äàííûõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé

ïðîãðàììû «Àòîì» [2]. Èäåíòèôèêàöèÿ ëèíèé ÿâëÿ-

åòñÿ òðóäîåìêîé çàäà÷åé, è çäåñü âàæíóþ ïîìîùü

îêàçûâàþò ñïåöèàëüíûå ïðîãðàììíûå èíñòðóìåíòû.

Íàïðèìåð, â ïðîãðàììå «Àòîì» åñòü èíñòðóìåíò àâòî-

ìàòè÷åñêîãî êà÷åñòâåííîãî àíàëèçà, îñíîâàííûé íà

ïîñòðîåíèè êðîññ-êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè äëÿ ëè-

íèé çàðåãèñòðèðîâàííîãî ñïåêòðà ïðîáû è ëèíèé èñ-

êîìîãî ýëåìåíòà èç áàçû äàííûõ [3]. Äàííûé èíñòðó-

ìåíò ñ âûñîêîé âåðîÿòíîñòüþ îïðåäåëÿåò íàëè÷èå

ýëåìåíòîâ â ïðîáå ñ êîëè÷åñòâîì èõ ëèíèé â ñïåêòðå

áîëåå äåñÿòè, íî íå äàåò êîëè÷åñòâåííûõ ðåçóëüòàòîâ.

Ïðàêòè÷åñêîå ïðèìåíåíèå èíñòðóìåíòà àâòîìàòè-

÷åñêîãî êà÷åñòâåííîãî àíàëèçà òðåáóåò ïðèáëèçèòåëü-

íîé îöåíêè ñîäåðæàíèÿ íàéäåííûõ ýëåìåíòîâ. Òàêàÿ

îöåíêà ïîçâîëèò îïðåäåëèòü îñíîâó ïðîáû, ñåìåéñòâî

ñïëàâîâ èëè ãåîëîãè÷åñêèõ ïîðîä è âûáðàòü íàáîð

ãðàäóèðîâî÷íûõ ãðàôèêîâ äëÿ ïîñëåäóþùåãî êîëè-

÷åñòâåííîãî àíàëèçà.

Öåëü íàñòîÿùåé ðàáîòû — ðàçðàáîòêà ìåòîäà è

ñîîòâåòñòâóþùåãî ïðîãðàììíîãî èíñòðóìåíòà àâòî-

ìàòè÷åñêîé îöåíêè ñîäåðæàíèÿ ýëåìåíòîâ, íàéäåííûõ

ñ ïîìîùüþ êðîññ-êîððåëÿöèîííîãî êà÷åñòâåííîãî

àíàëèçà â ãåîëîãè÷åñêèõ ïðîáàõ, ïî îäíîìó çàðåãè-

ñòðèðîâàííîìó ñïåêòðó.

1
Èíñòèòóò àâòîìàòèêè è ýëåêòðîìåòðèè ÑÎ ÐÀÍ, ÎÎÎ

«ÂÌÊ-Îïòîýëåêòðîíèêà», ã. Íîâîñèáèðñê, Ðîññèÿ;

e-mail: Steve6305@gmail.com
2

Íîâîñèáèðñêèé ãîñóäàðñòâåííûé òåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò,

ã. Íîâîñèáèðñê, Ðîññèÿ.



Êà÷åñòâåííûé êðîññ-êîððåëÿöèîííûé àíàëèç

Èíñòðóìåíò ïðîãðàììû «Àòîì» äëÿ êà÷åñòâåí-

íîãî êðîññ-êîððåëÿöèîííîãî àíàëèçà ïðîáû ïî îäíî-

ìó åå àòîìíî-ýìèññèîííîìó ñïåêòðó ðàáîòàåò ñëåäó-

þùèì îáðàçîì [3]:

1) â ñïåêòðå ðàñïîçíàþòñÿ ïèêè èíòåíñèâíîñòè

(ðèñ. 1, à) è çàìåíÿþòñÿ íà îäèíàêîâûå ôèãóðû — ìå-

àíäðû, èìåþùèå àíàëîãè÷íóþ äëèíó âîëíû, íî íå íå-

ñóùèå èíôîðìàöèè î ôîðìå, ôîíå è èíòåíñèâíîñòè

ïèêà (ñì. ðèñ. 1, â);

2) ñ÷èòûâàþòñÿ ëèíèè èñêîìîãî ýëåìåíòà èç áàçû

äàííûõ ïðîãðàììû «Àòîì» (ñì. ðèñ. 1, á ) è çàìåíÿþò-

ñÿ íà àíàëîãè÷íûå ìåàíäðû (ñì. ðèñ. 1, ã);

3) âû÷èñëÿåòñÿ êðîññ-êîððåëÿöèîííàÿ ôóíêöèÿ

äëÿ ïîëó÷åííûõ äàííûõ (ñì. ðèñ 1, ä );

4) â êðîññ-êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè âûïîëíÿåòñÿ

ïîèñê ìàêñèìóìà è ðàñ÷åò îòíîøåíèÿ ñèãíàë�øóì

(ÎÑØ, SNR) äëÿ íåãî;

5) åñëè ÎÑØ ïðåâûøàåò ýìïèðè÷åñêè ïîäîáðàí-

íûé ïîðîã, ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî ìàêñèìóì êîððåëÿöèîííîé

ôóíêöèè ÿâëÿåòñÿ ñòàòèñòè÷åñêè çíà÷èìûì è ýëåìåíò

ïðèñóòñòâóåò â ïðîáå (ðèñ. 2, à);

6) åñëè ÎÑØ íå ïðåâûøàåò ïîðîã, èíñòðóìåíò íå

ñïîñîáåí îáíàðóæèòü äàííûé ýëåìåíò (ñì. ðèñ. 2, á ).

Ñ öåëüþ ïîâûøåíèÿ ÷óâñòâèòåëüíîñòè â èíñòðó-

ìåíòå ïðèìåíÿåòñÿ ìåòîä ïîäáîðà îïòèìàëüíîãî êî-

ëè÷åñòâà èñïîëüçóåìûõ ëèíèé èç áàçû äàííûõ, êîòî-

ðûå ñîðòèðóþòñÿ â ïîðÿäêå óáûâàíèÿ èíòåíñèâíîñòè.

Â èõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòè óñòàíàâëèâàåòñÿ ãðàíèöà

èíòåíñèâíîñòè, êîòîðàÿ äåëèò ïîñëåäîâàòåëüíîñòü

íà ñèëüíûå è ñëàáûå ëèíèè. Ïðè ðàñ÷åòå êðîññ-êîððå-

ëÿöèîííîé ôóíêöèè èñïîëüçóþòñÿ òîëüêî ñèëüíûå ëè-

íèè. Äàëåå âûïîëíÿåòñÿ ïîèñê îïòèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ

ãðàíèöû èíòåíñèâíîñòè, êîòîðîå äîñòèãàåòñÿ ïðè

ìàêñèìàëüíîì çíà÷åíèè ÎÑØ êîððåëÿöèîííîé ôóíê-

öèè. Ïðè ñìåùåíèè ãðàíèöû îò îïòèìàëüíîé â ñòîðî-

íó áîëüøåé èíòåíñèâíîñòè ÎÑØ ïàäàåò èç-çà óìåíü-

øåíèÿ êîëè÷åñòâà èñïîëüçóåìûõ ëèíèé èç áàçû äàí-

íûõ, êîòîðûå ïðèñóòñòâóþò â ñïåêòðå, ÷òî ïðèâîäèò

ê ñíèæåíèþ àìïëèòóäû êîððåëÿöèîííîãî ïèêà. Ïðè

ñìåùåíèè ãðàíèöû â ñòîðîíó ìåíüøåé èíòåíñèâíîñòè

ÎÑØ ïàäàåò èç-çà óâåëè÷åíèÿ ÷èñëà èñïîëüçóåìûõ

ëèíèé, îòñóòñòâóþùèõ â ñïåêòðå, ÷òî äàåò óâåëè÷åíèå

øóìà â îêðåñòíîñòè êîððåëÿöèîííîãî ïèêà. Â êà÷å-

ñòâå ïðèìåðà íà ðèñ. 3 ïîêàçàíî âëèÿíèå íà êðîññ-êîð-

ðåëÿöèîííóþ ôóíêöèþ çíà÷åíèÿ ãðàíèöû èíòåíñèâ-

íîñòè. Ïðè çíà÷åíèè ãðàíèöû, ðàâíîì 0 % îò ìàêñè-

ìàëüíîãî çíà÷åíèÿ (èñïîëüçóþòñÿ âñå ëèíèè èç áàçû

äàííûõ), ÎÑØ = 12,8, ïðè ïîâûøåíèè ýòîãî çíà÷åíèÿ
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Ðèñ. 1. Çàìåíà ïèêîâ çàðåãèñòðèðîâàííîãî ñïåêòðà (à) è ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé èç áàçû äàííûõ (á ) íà íàáîð ìåàíäðîâ (â, ã) è ôóíêöèÿ

êðîññ-êîððåëÿöèè äëÿ ýòèõ äàííûõ (ä )
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Ðèñ. 2. Ôóíêöèè êðîññ-êîððåëÿöèè âñåõ ëèíèé æåëåçà èç áàçû

äàííûõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ñî ñïåêòðàìè ÷èñòîãî æåëåçà (à) è

÷èñòîãî ñâèíöà (á )



äî 7 % ÎÑØ âîçðàñòàåò äî 25,6, à ïðè äàëüíåéøåì ïî-

âûøåíèè ïîðîãà çíà÷åíèå ÎÑØ ñíèæàåòñÿ, äîñòèãàÿ

8,5 ïðè çíà÷åíèè ãðàíèöû â 20 %.

Ïðè íàñòðîéêàõ ïî óìîë÷àíèþ (ïîðîã ÎÑØ = 7,5)

èíñòðóìåíò èìååò ìàëîå ÷èñëî ëîæíûõ îïðåäåëåíèé

ýëåìåíòà (â ñðåäíåì 0,1 % îò ÷èñëà íàéäåííûõ ýëå-

ìåíòîâ, ïðèñóòñòâèå êîòîðûõ ïîäòâåðæäåíî äðóãèìè

ìåòîäàìè) è âûñîêîå áûñòðîäåéñòâèå (ìåíåå 1 ñ íà

ñïåêòð). Èíñòðóìåíò ïîêàçàë ñâîþ ïðàêòè÷åñêóþ çíà-

÷èìîñòü, è îñíîâíûì åãî íåäîñòàòêîì ÿâëÿåòñÿ îòñóò-

ñòâèå îöåíêè ñîäåðæàíèÿ íàéäåííûõ ýëåìåíòîâ.

Ìåòîä ïîÿâëåíèÿ è óñèëåíèÿ ëèíèé

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ äëÿ ðó÷íîãî êà÷åñòâåííîãî

àíàëèçà ïðîáû ïî åå àòîìíî-ýìèññèîííîìó ñïåêòðó

íàèáîëåå ÷àñòî ïðèìåíÿåòñÿ ìåòîä ïîÿâëåíèÿ è óñèëå-

íèÿ ëèíèé [1]. Ñóòü äàííîãî ìåòîäà ñîñòîèò â âèçóàëü-

íîé èäåíòèôèêàöèè èçâåñòíûõ «êà÷åñòâåííûõ» ñïåê-

òðàëüíûõ ëèíèé, êîòîðûå ðàçëè÷èìû â ñïåêòðå ïðè

ñîäåðæàíèè ýëåìåíòà âûøå îïðåäåëåííîãî çíà÷åíèÿ.

Ïî èäåíòèôèêàöèè áîëåå ÷óâñòâèòåëüíûõ ëèíèé è îò-

ñóòñòâèþ ìåíåå ÷óâñòâèòåëüíûõ äåëàåòñÿ âûâîä î

ïðèáëèçèòåëüíîì ñîäåðæàíèè ýëåìåíòà. Òàêîé ìåòîä

òðåáóåò âîñïðîèçâåäåíèÿ óñëîâèé âîçáóæäåíèÿ ïðîáû

è ðåãèñòðàöèè ñïåêòðà, ïîýòîìó íàáîð è ñâîéñòâà «êà-

÷åñòâåííûõ» ëèíèé ðàçëè÷àþòñÿ îò îäíîãî ñïåêòðàëü-

íîãî êîìïëåêñà ê äðóãîìó.

Ðàçðàáîòêà àâòîìàòè÷åñêîãî ìåòîäà îöåíêè ñîäåð-

æàíèÿ íà îñíîâå ìåòîäà ïîÿâëåíèÿ è óñèëåíèÿ ëèíèé

èìååò ñëåäóþùèå ïðåèìóùåñòâà:

øèðîêîå ïðèìåíåíèå è õîðîøàÿ èçó÷åííîñòü;

âîçìîæíîñòü áûñòðîé ðåàëèçàöèè ìåòîäà áëàãîäà-

ðÿ íàëè÷èþ â ïðîãðàììå «Àòîì» èíôîðìàöèè î «êà÷å-

ñòâåííûõ» ëèíèÿõ èç òàáëèö Í. Â. Àðíàóòîâà [1].

Ê íåäîñòàòêàì ñëåäóåò îòíåñòè:

ïðèìåíèìîñòü òàáëèö ëèøü äëÿ îïðåäåëåííûõ

ïðèáîðîâ è óñëîâèé ýêñïåðèìåíòà;

âûñîêóþ ïîãðåøíîñòü ìåòîäà è âåðîÿòíîñòü ïðî-

÷èõ îøèáîê, ñâÿçàííûõ ñ ìàëûì êîëè÷åñòâîì êà÷å-

ñòâåííûõ ëèíèé (îøèáêà â îöåíêå ñîäåðæàíèÿ ìîæåò

ñîñòàâëÿòü ïîðÿäîê âåëè÷èíû è áîëåå).

Óêàçàííûå íåäîñòàòêè ìîæíî ïðåîäîëåòü, ìîäè-

ôèöèðîâàâ ìåòîä.

Ìîäèôèöèðîâàííûé ìåòîä ïîÿâëåíèÿ

è óñèëåíèÿ ëèíèé

Â áàçå äàííûõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ïðîãðàììû

«Àòîì» ñîäåðæèòñÿ èíôîðìàöèÿ îá îòíîñèòåëüíîé

èíòåíñèâíîñòè, äëèíå âîëíû è ïðî÷èõ ïàðàìåòðàõ

ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. Áàçà òàêæå ñîäåðæèò ëèíèè äëÿ

ïðîâåäåíèÿ ïîëóêîëè÷åñòâåííîãî àíàëèçà ìåòîäîì

ïîÿâëåíèÿ è óñèëåíèÿ ëèíèé èç òàáëèö Í. Â. Àðíà-

óòîâà, ñîñòàâëåííûõ äëÿ äèôðàêöèîííûõ ñïåêòðàëü-

íûõ ïðèáîðîâ ÄÔÑ-13 è ÄÔÑ-8 [1]. Íà ðèñ. 4 äëÿ ïðè-

ìåðà ïðèâåäåíû ëèíèè æåëåçà â ïðîãðàììå «Àòîì»,

à â òàáë. 1 — äàííûå äëÿ æåëåçà èç òàáëèö [1]. Âèäíî,

÷òî êîíöåíòðàöèè ðàçëè÷àþòñÿ ìèíèìóì â 3 ðàçà, ÷òî

õîðîøî ïîäõîäèò äëÿ âèçóàëüíîé èäåíòèôèêàöèè è

ýêîíîìèò âðåìÿ ñïåöèàëèñòà, îäíàêî îãðàíè÷èâàåò

òî÷íîñòü ìåòîäà ïðè àâòîìàòè÷åñêîé ðàáîòå ñ öèôðî-

âûìè äàííûìè.

Ãðàäóèðîâî÷íûå ãðàôèêè (â ëîãàðèôìè÷åñêèõ

êîîðäèíàòàõ) äëÿ îïðåäåëåíèÿ ýëåìåíòîâ ïî áîëüøèí-

ñòâó êà÷åñòâåííûõ ëèíèé âáëèçè ïîðîãà îáíàðóæåíèÿ

è â îòñóòñòâèå ìåøàþùèõ ëèíèé èìåþò óãîë íàêëîíà
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Ðèñ. 3. Êðîññ-êîððåëÿöèîííûé ãðàôèê äëÿ êðåìíèÿ â ñòàíäàðòíîì îáðàçöå ÑÃÄ-2 ïðè èñïîëüçîâàíèè âñåõ ëèíèé èç áàçû äàííûõ (à),

òîëüêî ëèíèé ñ èíòåíñèâíîñòüþ áîëüøå 7 % (á ) è áîëüøå 20 % (â) îò ìàêñèìàëüíîé èíòåíñèâíîñòè

Ðèñ. 4. Êà÷åñòâåííûå ëèíèè æåëåçà â ÏÎ «Àòîì»



îêîëî 45°, ïîýòîìó äëÿ ãðóáîé îöåíêè äîïóñòèìî ñ÷è-

òàòü, ÷òî ñîäåðæàíèå ýëåìåíòà ëèíåéíî çàâèñèò îò èí-

òåíñèâíîñòè ýòîé ëèíèè. Åñëè Cthreshold — ñîäåðæàíèå,

ïðè êîòîðîì èíòåíñèâíîñòü I äàííîé êà÷åñòâåííîé ëè-

íèè äîñòèãàåò ïîðîãîâîãî çíà÷åíèÿ Ithreshold, òî âáëèçè

ïîðîãîâîé êîíöåíòðàöèè

C = CthresholdI�Ithreshold. (1)

Ïðè èñïîëüçîâàíèè ôîðìóëû (1) ñíèæàåòñÿ çàâè-

ñèìîñòü îöåíêè ñîäåðæàíèÿ îò èñïîëüçóåìîãî ïîðîãà

èíòåíñèâíîñòè ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. Äëÿ êàæäîãî ýëå-

ìåíòà ðàññ÷èòûâàåòñÿ íåñêîëüêî îöåíîê ñîäåðæàíèÿ

ïî íåñêîëüêèì ëèíèÿì, ÷òî äàåò âîçìîæíîñòü óòî÷íå-

íèÿ (íàïðèìåð, óñðåäíåíèÿ èëè âûáîðà ìåäèàíû).

Èñïîëüçîâàíèå îïèñàííîãî â ðàçäåëå «Êà÷åñòâåí-

íûé êðîññ-êîððåëÿöèîííûé àíàëèç» ìåòîäà ïîäáîðà

îïòèìàëüíîãî êîëè÷åñòâà èñïîëüçóåìûõ ëèíèé èç

áàçû äàííûõ ñóùåñòâåííî ñîêðàùàåò âåðîÿòíîñòü

ëîæíîé èäåíòèôèêàöèè. Ïðè âûáîðå ìåäèàíû ñîäåð-

æàíèÿ ïî íåñêîëüêèì îöåíêàì, íå ÷óâñòâèòåëüíîé

ê ðåçêèì âûáðîñàì, îæèäàåòñÿ ñòàáèëüíàÿ ðàáîòà ìå-

òîäà ñ ðàçíîîáðàçíûìè äàííûìè.

Íàñòðîéêà òàáëèö êà÷åñòâåííûõ ëèíèé íà êîí-

êðåòíûé ñïåêòðàëüíûé êîìïëåêñ ïðîâîäèòñÿ ïî ðå-

çóëüòàòàì êîëè÷åñòâåííîãî ñïåêòðàëüíîãî àíàëèçà,

ïðîâîäèìîãî ñ èñïîëüçîâàíèåì ýòîãî êîìïëåêñà. Äëÿ

êàæäîé «êà÷åñòâåííîé» ëèíèè ýëåìåíòà îïðåäåëÿåòñÿ

ñîäåðæàíèå, ïðè êîòîðîì èíòåíñèâíîñòü ëèíèè äîñòè-

ãàåò óñëîâíîãî ïîðîãà îáíàðóæåíèÿ (èíòåãðàëüíàÿ

èíòåíñèâíîñòü — 0,5 % îò ìàêñèìóìà), è ñîîòâåò-

ñòâóþùåå çíà÷åíèå çàíîñèòñÿ â áàçó äàííûõ ÏÎ

«Àòîì» (ïî óìîë÷àíèþ áàçà äàííûõ íàõîäèòñÿ â ôàé-

ëå «atom.mnd»). Â õîäå íàñòðîéêè èç íàáîðà «êà÷å-

ñòâåííûõ» ëèíèé ýëåìåíòà èñêëþ÷àþòñÿ òå, äëÿ êîòî-

ðûõ óãîë íàêëîíà ãðàäóèðîâî÷íîãî ãðàôèêà ïî êà-

êèì-ëèáî ïðè÷èíàì ñóùåñòâåííî îòëè÷àåòñÿ îò 45°.

Èíñòðóìåíò îöåíêè ñîäåðæàíèÿ. Íàñòðîéêà è

òåñòèðîâàíèå. Ìîäèôèöèðîâàííûé ìåòîä ïîÿâëåíèÿ

è óñèëåíèÿ ëèíèé áûë ðåàëèçîâàí â ÏÎ «Àòîì». Â ñó-

ùåñòâóþùèé èíñòðóìåíò êà÷åñòâåííîãî êðîññ-êîððå-

ëÿöèîííîãî àíàëèçà áûë äîáàâëåí ñòîëáåö êîíöåíòðà-

öèè ñ îòîáðàæåíèåì äâóõ çíà÷àùèõ öèôð îöåíêè.

Âíåøíèé âèä ìîäèôèöèðîâàííîãî èíñòðóìåíòà ïîêà-

çàí íà ðèñ. 5. Èíñòðóìåíò áûë íàñòðîåí è ïðîâåðåí íà

äâóõ ñïåêòðàëüíûõ êîìïëåêñàõ.

Ñïåêòðàëüíûé êîìïëåêñ 1 — ñïåêòðîãðàô

ÄÔÑ-458Ñ ñ àíàëèçàòîðîì ÌÀÝÑ è äóãîâûì ãåíåðà-

òîðîì «Âåçóâèé-2» ñî øòàòèâîì äëÿ àíàëèçà ïîðîø-

êîâ ìåòîäîì èñïàðåíèÿ èç êàíàëà ãðàôèòîâîãî ýëåê-

òðîäà [4]. Ñïåêòðû áûëè çàðåãèñòðèðîâàíû ïðè ñëå-

äóþùèõ ïàðàìåòðàõ: áàçîâàÿ ýêñïîçèöèÿ — 0,25 ñ;

÷èñëî íàêîïëåíèé — 420; ðåæèì ãåíåðàòîðà — ñòó-

ïåí÷àòûé: 35 ñ — 10 À; 35 ñ — 12 À; 35 ñ — 15 À.

Èñïîëüçîâàëè ãîñóäàðñòâåííûå ñòàíäàðòíûå îáðàçöû

(ÃÑÎ) ñîñòàâà ãåîëîãè÷åñêèõ îáúåêòîâ: ÑÃÄ-2, ÑÃ-2,

ÃÁÏã-1, ÑÈ-1, ÑÈ-3, ÇÓÀ-1, ÑÃ-1À, ÑÃÕÌ-3, ÑÇÐ-4,

ÃÑÎ 8634 – 2004.

Íàñòðîéêà òàáëèö êà÷åñòâåííûõ ëèíèé íà äàííûé

ñïåêòðàëüíûé êîìïëåêñ ïðîâîäèëàñü äëÿ ýëåìåíòîâ,

íàèáîëåå ÷àñòî ñîñòàâëÿþùèõ îñíîâó ãåîëîãè÷åñêèõ

ïðîá è îáíàðóæèìûõ ñ ïîìîùüþ èíñòðóìåíòà êðîññ-

êîððåëÿöèîííîãî àíàëèçà: Si, Ti, Al, Mg, Fe, Ca, Mn.

Äëÿ íàñòðîéêè áûëè èñïîëüçîâàíû çàðåãèñòðèðîâàí-

íûå â 2012 ã. ñïåêòðû 60 ïðîá ñòàíäàðòíûõ îáðàçöîâ.

Òåñòèðîâàíèå èíñòðóìåíòà ïðîâîäèëè ïî ïîëó-

÷åííûì â 2013 ã. ñïåêòðàì ñòàíäàðòíûõ îáðàçöîâ. Äëÿ

ïðèìåðà íà ðèñ. 5 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû îöåíêè ñî-

äåðæàíèé â ÃÑÎ ÑÃÄ-2. Ñîäåðæàíèÿ Si, Ti, Al, Mg, Fe,

Ca, Mn ðàññ÷èòàíû ïî óòî÷íåííûì «êà÷åñòâåííûì»
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Òàáëèöà 1. Êà÷åñòâåííûå ëèíèè æåëåçà äëÿ ïðîâåäåíèÿ ïîëó-

êîëè÷åñòâåííîãî àíàëèçà [1]

Æåëåçî

Ñïåêòðîãðàôû ÄÔÑ-8, ÄÔÑ-13

Äëèíà

âîëíû, Å

×óâñòâèòåëüíîñòü îïðåäåëåíèÿ, % Ëèíèè

ìåøàþùèõ

ýëåìåíòîâ, Å

Èñïàðåíèå íà

ýëåêòðîäå
Ïðîñûïêà-äóòüå

3020,640 I 0,0003 <0,001 Cr 3020,67

2599,565 II <0,001 <0,001

2599,395 I <0,01 <0,001

2598,369 II 0,001 0,001

3018,983 I 0,01 0,03 Cr 3018,82

Ni 3019,14

Ti 2912,082

2912,16 0,03 �0,1

3016,185 I 0,1 0,3

2901,910 0,3 1,0

2904,163 1,0 2,0

Òàáëèöà 2. Îòíîøåíèÿ íàéäåííîãî ñîäåðæàíèÿ ê àòòåñòîâàííîìó çíà÷åíèþ, ïîëó÷åííûå áåç íàñòðîéêè áàçû äàííûõ

Ýëå-

ìåíò

Ñòàíäàðòíûé îáðàçåö

Min Max
ÑÃÄ-2 ÑÃ-2 ÃÁÏã-1 ÑÈ-1 ÑÈ-3 ÇÓÀ-1 ÑÃ-1À�1 ÑÃÕÌ-3 ÑÇÐ-4 ÃÑÎ 8634–2004

Si 0,32 0,24 0,30 0,06 0,43 0,01 0,23 0,43 0,35 * 0,01 0,43

Ti 0,29 0,21 0,21 0,20 0,29 0,17 0,23 0,37 0,20 2,36 0,17 2,36

Al 0,63 0,94 1,07 0,22 1,36 0,63 1,09 1,13 0,79 0,84 0,22 1,36

Mg 0,15 0,24 0,26 0,04 0,10 0,34 0,33 0,10 0,23 0,29 0,04 0,34

Fe 0,25 0,31 0,47 0,12 0,36 0,26 0,38 0,40 0,28 0,44 0,12 0,47

Ca 0,12 * 0,25 0,09 0,26 0,20 * 0,24 0,13 * 0,09 0,26

Mn 0,23 0,43 0,37 0,25 0,27 0,22 0,26 0,27 0,15 0,18 0,15 0,43

* Êðîññ-êîððåëÿöèîííûé àíàëèç íå íàøåë ýëåìåíòà.



ëèíèÿì, à ñîäåðæàíèÿ Ni, Cr, Zr, V — ïî èìåþùèìñÿ â

áàçå äàííûõ ëèíèÿì èç òàáëèö [1]. Â òàáë. 2 ïðèâåäå-

íû ðåçóëüòàòû îöåíêè ñîäåðæàíèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì

«êà÷åñòâåííûõ» ëèíèé èç áàçû äàííûõ «Àòîì», ñîäåð-

æàùåé äàííûå èç òàáëèö [1] áåç íàñòðîéêè íà èñïîëü-

çóåìûé ñïåêòðàëüíûé êîìïëåêñ. Äëÿ íàãëÿäíîñòè îò-

íîøåíèÿ íàéäåííîãî ñîäåðæàíèÿ ê àòòåñòîâàííîìó

çíà÷åíèþ ïðèâåäåíû íà ðèñ. 6, à. Âèäíî, ÷òî îöåíêà

ëåæèò â ïðåäåëàõ îò â 100 ðàç çàíèæåííîé äî â 2,5

ðàçà çàâûøåííîé.

Â òàáë. 3 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû îöåíêè ñîäåðæà-

íèÿ ïî ñïåêòðàì 2013 ã. ñ èñïîëüçîâàíèåì òåõ æå «êà-

÷åñòâåííûõ» ëèíèé, íî ñ íàñòðîéêîé íà ñïåêòðàëüíûé

êîìïëåêñ (ýòè ðåçóëüòàòû â ãðàôè÷åñêîì âèäå — íà

ðèñ. 6, á ). Âèäíî, ÷òî îöåíêà ëåæèò â ïðåäåëàõ îò ÷å-

òûðåõêðàòíî çàíèæåííîé äî â 1,9 ðàçà çàâûøåííîé,
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Ðèñ. 5. Âíåøíèé âèä èíñòðóìåíòà êà÷åñòâåííîãî êðîññ-êîððå-

ëÿöèîííîãî àíàëèçà ñ îöåíêîé ñîäåðæàíèÿ

Òàáëèöà 3. Îòíîøåíèÿ íàéäåííîãî ñîäåðæàíèÿ ê àòòåñòîâàííîìó çíà÷åíèþ, ïîëó÷åííûå ñ íàñòðîéêîé áàçû äàííûõ

Ýëåìåíò

Ñòàíäàðòíûé îáðàçåö

Min Max
ÑÃÄ-2 ÑÃ-2 ÃÁÏã-1 ÑÈ-1 ÑÈ-3 ÇÓÀ-1 ÑÃ-1À�1 ÑÃÕÌ-3 ÑÇÐ-4 ÃÑÎ 8634–2004

Si 1,21 0,60 0,71 1,41 0,99 1,00 1,12 1,03 0,74 0,71 0,60 1,41

Ti 1,03 0,71 0,86 1,22 0,91 1,18 1,38 1,08 0,92 0,68 0,68 1,38

Al 1,01 0,36 0,32 1,85 0,82 0,97 * 0,75 0,59 0,49 0,32 1,85

Mg 0,93 0,35 0,25 1,05 1,28 1,00 1,28 0,43 0,80 0,72 0,25 1,28

Fe 0,98 0,57 0,55 1,29 0,82 0,98 1,04 1,24 1,26 0,56 0,55 1,29

Ca 0,90 * * 1,65 1,03 1,00 1,08 0,63 0,75 * 0,63 1,65

Mn 0,73 0,47 0,56 1,53 0,99 0,81 1,22 0,71 0,64 0,48 0,47 1,53

* Êðîññ-êîððåëÿöèîííûé àíàëèç íå íàøåë ýëåìåíòà.

Òàáëèöà 4. Îòíîøåíèÿ íàéäåííîãî ñîäåðæàíèÿ ê àòòåñòîâàííîìó çíà÷åíèþ, ïîëó÷åííûå áåç íàñòðîéêè áàçû äàííûõ

Ýëå-

ìåíò

Ñòàíäàðòíûé îáðàçåö
Min Max

ÑÄÏÑ-1 Ñ×Ò-1 ÑÑÊ-1 ÑÊÐ-1 ÑÏ-1 ÑÏ-2 ÑÃ-1À ÑÃÄ-1À GM ÑÃ-3 ÂÌ ÒÂ ÑÒ-2 ÑÃÄ-2 ÑÑÂ-1 ÑÁÐ-1

Si 1,16 0,78 1,06 0,97 0,77 0,90 1,22 1,15 0,85 1,09 1,17 0,92 1,07 1,15 1,37 1,03 0,77 1,37

Ti 0,81 1,00 1,18 0,94 0,93 1,23 1,23 0,77 1,10 1,31 0,99 1,02 0,99 1,08 1,72 0,96 0,77 1,72

Al 0,99 0,88 0,97 0,96 0,69 0,85 0,89 1,00 0,63 1,15 0,98 1,10 0,98 1,24 1,36 1,71 0,63 1,71

Mg 0,96 0,79 1,28 0,97 0,75 1,15 * 1,33 1,03 1,50 1,33 1,21 1,26 1,39 1,99 1,52 0,75 1,99

Fe 1,16 0,86 1,06 0,85 0,79 1,10 1,28 1,19 1,07 1,14 1,33 0,97 1,18 1,26 1,67 * 0,79 1,67

Ca * 1,40 1,34 * 0,84 * * 0,79 0,95 * 1,19 * 0,70 0,96 1,41 * 0,70 1,41

Mn 1,29 0,97 1,13 0,85 1,00 1,19 1,23 1,08 1,30 0,71 1,27 0,51 1,46 1,42 1,30 1,03 0,51 1,46

* Êðîññ-êîððåëÿöèîííûé àíàëèç íå íàøåë ýëåìåíòà, ëèáî åãî ñîäåðæàíèå íå àòòåñòîâàíî.
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Ðèñ. 6. Îòíîøåíèÿ íàéäåííîãî ñîäåðæàíèÿ ê àòòåñòîâàííîìó

çíà÷åíèþ, ïîëó÷åííûå áåç íàñòðîéêè áàçû äàííûõ (à) è ñ íà-

ñòðîéêîé (á )



÷òî ïîêàçûâàåò ýôôåêòèâíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ íà-

ñòðîéêè áàçû äàííûõ íà èñïîëüçóåìûé êîìïëåêñ.

Ñïåêòðàëüíûé êîìïëåêñ 2 — ñïåêòðîãðàô PGS-2 ñ

àíàëèçàòîðîì ÌÀÝÑ (ñïåêòðàëüíûé äèàïàçîí —

200 – 350 íì) è äóãîâûì àðãîíîâûì äâóõñòðóéíûì

ïëàçìîòðîíîì [5]. Ñïåêòðû áûëè çàðåãèñòðèðîâàíû

ïðè ñëåäóþùèõ ïàðàìåòðàõ: áàçîâàÿ ýêñïîçèöèÿ —

0,25 ñ; ÷èñëî íàêîïëåíèé — 160. Èñïîëüçîâàëè ñëå-

äóþùèå ÃÑÎ ñîñòàâà ãåîëîãè÷åñêèõ îáúåêòîâ:

ÑÄÏÑ-1, Ñ×Ò-1, ÑÑÊ-1, ÑÊÐ-1, ÑÏ-1, ÑÏ-2, ÑÃ-1À,

ÑÃÄ-1À, GM, ÑÃ-3, ÂÌ, ÒÂ, ÑÒ-2, ÑÃÄ-2, ÑÑÂ-1,

ÑÁÐ-1.

Ðåçóëüòàòû òåñòèðîâàíèÿ èíñòðóìåíòà äî íà-

ñòðîéêè íà ýòîò ñïåêòðàëüíûé êîìïëåêñ ïðèâåäåíû â

òàáë. 4 è íà ðèñ. 7, à. Âèäíî, ÷òî äî íàñòðîéêè îöåíêà

ëåæàëà â äèàïàçîíå îò â 50 ðàç çàíèæåííîé äî â 26 ðàç

çàâûøåííîé. Ðåçóëüòàòû òåñòèðîâàíèÿ ïîñëå íàñòðîé-

êè ïðèâåäåíû â òàáë. 5 è íà ðèñ. 7, á. Ïîñëå íàñòðîéêè

îöåíêà ëåæèò â äèàïàçîíå îò çàíèæåííîé â 2 ðàçà äî

çàâûøåííîé â 2 ðàçà.

Òàêèì îáðàçîì, ðàçðàáîòàí ìåòîä àâòîìàòè÷åñêîé

îöåíêè ñîäåðæàíèÿ õèìè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ â ïðîáå ïî

îäíîìó åå àòîìíî-ýìèññèîííîìó ñïåêòðó, îñíîâàííûé

íà ìîäèôèöèðîâàííîì ìåòîäå ïîÿâëåíèÿ è óñèëåíèÿ

ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. Ìåòîä èíòåãðèðîâàí â èíñòðó-

ìåíò «Êðîññ-êîððåëÿöèîííûé êà÷åñòâåííûé àíàëèç»

ïðîãðàììû «Àòîì». Èíñòðóìåíò ïðîòåñòèðîâàí íà

ñïåêòðàõ 10 è 16 ñòàíäàðòíûõ îáðàçöîâ ãåîëîãè÷åñêèõ

ïîðîøêîâûõ ïðîá ñîîòâåòñòâåííî ïðè íàñòðîéêå áàçû

äàííûõ íà äâà êîíêðåòíûõ ñïåêòðàëüíûõ êîìïëåêñà

äëÿ îöåíêè ñîäåðæàíèÿ Si, Ti, Al, Mg, Fe, Ca, Mn. Äëÿ

ïîëó÷åííûõ ïðè èñïîëüçîâàíèè êîìïëåêñà íà îñíîâå

ñïåêòðîãðàôà ÄÔÑ-458Ñ 176 îöåíîê ìàêñèìàëüíàÿ

îøèáêà ñîñòàâèëà 4 ðàçà, à äëÿ 103 îöåíîê, ïîëó÷åí-

íûõ ïðè èñïîëüçîâàíèè êîìïëåêñà íà îñíîâå ñïåêòðî-

ãðàôà PGS-2 — 2 ðàçà. Ðåçóëüòàòû òåñòèðîâàíèÿ ïîêà-

çàëè ïåðñïåêòèâíîñòü ðàçðàáîòàííîãî ìåòîäà äëÿ ðå-

øåíèÿ ïðàêòè÷åñêèõ çàäà÷.

Àâòîðû âûðàæàþò áëàãîäàðíîñòü È. Å. Âàñèëüå-

âîé (Èíñòèòóò ãåîõèìèè èì. Âèíîãðàäîâà ÑÎ ÐÀÍ) è

À. Ñ. ×åðåâêî (Èíñòèòóò ïî÷âîâåäåíèÿ è àãðîõèìèè

ÑÎ ÐÀÍ) çà ïðåäîñòàâëåííûå ðåçóëüòàòû àíàëèçà

ÃÑÎ ñîñòàâà ãåîëîãè÷åñêèõ îáúåêòîâ äëÿ òåñòèðîâà-

íèÿ ðàçðàáîòàííîãî èíñòðóìåíòà.
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Ðèñ. 7. Îòíîøåíèÿ íàéäåííîãî ñîäåðæàíèÿ ê àòòåñòîâàííîìó

áåç íàñòðîéêè áàçû äàííûõ (à) è ñ íàñòðîéêîé (á ) äëÿ êîìïëåê-

ñà PGS-2

Òàáëèöà 5. Îòíîøåíèÿ íàéäåííîãî ñîäåðæàíèÿ ê àòòåñòîâàííîìó çíà÷åíèþ, ïîëó÷åííûå ñ íàñòðîéêîé áàçû äàííûõ
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ìåíò

Ñòàíäðàòíûé îáðàçåö
Min Max
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Ñòàòüÿ ïîñòóïèëà 18 îêòÿáðÿ 2016 ã.

Ïðåäñòàâëåíû íîâûå ïðîãðàììíûå ìîäóëè äëÿ ÏÎ «Àòîì» — ìîäóëü ýêñïîðòà ñïåêòðàëüíûõ

äàííûõ â ôàéëû ðàçëè÷íûõ ôîðìàòîâ è ìîäóëü îïåðàòèâíîãî ïîëó÷åíèÿ èíôîðìàöèè, ïðèêðåï-

ëåííîé ê ñïåêòðàì òàáëèöû àíàëèçà. Ìîäóëü ýêñïîðòà ïîçâîëÿåò ýêñïîðòèðîâàòü èíòåãðàëüíûå

ñïåêòðû è ñïåêòðû ñ ðàçðåøåíèåì âî âðåìåíè âî âíåøíèå ôàéëû. Ýòî äàåò âîçìîæíîñòü îáðàáà-

òûâàòü ïîëó÷åííûå ñ ïðèìåíåíèåì àíàëèçàòîðà ÌÀÝÑ ñïåêòðàëüíûå äàííûå âî âíåøíåì ïðî-

ãðàììíîì îáåñïå÷åíèè, òàêîì êàê òàáëè÷íûå ðåäàêòîðû, ïðîãðàììû ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòà, ìîäå-

ëèðîâàíèÿ, ìàòåìàòè÷åñêîé îáðàáîòêè. Â ÷àñòíîñòè, ýòî òðåáóåòñÿ äëÿ ðàçðàáîòêè íîâûõ àëãî-

ðèòìîâ îáðàáîòêè ñïåêòðàëüíîãî ñèãíàëà. Ìîäóëü âèçóàëèçàöèè èíôîðìàöèè èç ñïåêòðà ïîçâîëÿ-

åò ñïåöèàëèñòó âûâîäèòü èíôîðìàöèþ, ïðèêðåïëåííóþ ê õðàíèëèùó ñïåêòðîâ, â âèäå äîïîëíè-

òåëüíûõ ñòîëáöîâ â òàáëèöå àíàëèçà, ïîâûøàÿ òåì ñàìûì îïåðàòèâíîñòü è óäîáñòâî ðàáîòû â ÏÎ

«Àòîì».

Êëþ÷åâûå ñëîâà: àòîìíî-ýìèññèîííûé ñïåêòðàëüíûé àíàëèç; àáñîðáöèîííûé ñïåêòðàëüíûé

àíàëèç; ýêñïîðò äàííûõ; õðàíåíèå ñïåêòðàëüíîé èíôîðìàöèè.

Â ïðîãðàììíîì îáåñïå÷åíèè (ÏÎ) «Àòîì 3.3» ïðåä-

ñòàâëåíî ìíîæåñòâî èíñòðóìåíòîâ äëÿ îáðàáîòêè èí-

òåãðàëüíûõ è ñöèíòèëëÿöèîííûõ ñïåêòðîâ, ñïåê-

òðàëüíûõ äàííûõ ïî àòîìíîé ýìèññèè [1] è àáñîðá-

öèè, ïîñòðîåíèÿ ãðàäóèðîâî÷íûõ ãðàôèêîâ ïî îáðàç-

öàì ñðàâíåíèÿ, ðó÷íîãî è àâòîìàòè÷åñêîãî ïðîôèëè-

ðîâàíèÿ [2], ìàòåìàòè÷åñêèõ îïåðàöèé ñî ñïåêòðàìè è

ìíîæåñòâî äðóãèõ àëãîðèòìîâ è èíñòðóìåíòîâ äëÿ îá-

ðàáîòêè ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ, ïîëó÷åííûõ ñ èñïîëü-

çîâàíèåì ñïåêòðàëüíîãî êîìïëåêñà, îñíàùåííîãî àíà-

ëèçàòîðîì ÌÀÝÑ.

Â ðÿäå ñëó÷àåâ âîçíèêàåò íåîáõîäèìîñòü îáðà-

áîòêè ïîëó÷åííûõ ñ ïðèìåíåíèåì àíàëèçàòîðà

ÌÀÝÑ ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ â äðóãîì ÏÎ, íàïðèìåð,

â òàáëè÷íûõ ðåäàêòîðàõ Microsoft Excel, LibreOffice

Calc èëè â ÏÎ ìàòåìàòè÷åñêîé îáðàáîòêè

Matlab�Octave�Mathematica. Äëÿ ýòîãî íåîáõîäèìî

îñóùåñòâèòü ýêñïîðò ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ èç ÏÎ

«Àòîì» ñ ïðåîáðàçîâàíèåì â ñòàíäàðòíûå èëè ñïåöèà-

ëèçèðîâàííûå ôîðìàòû.

Êðîìå ýòîãî, ïðè ðàáîòå ñïåöèàëèñòà ñ òàáëèöåé

àíàëèçà â ÏÎ «Àòîì» ÷àñòî íåîáõîäèìî îïåðàòèâíî

ïðîñìàòðèâàòü ðàçëè÷íûå äàííûå, ïðèêðåïëåííûå

ê çàðåãèñòðèðîâàííûì ñïåêòðàì. Â êà÷åñòâå óäîáíîãî

è ïðèâû÷íîãî ðåøåíèÿ äàííîé çàäà÷è áûëî ïðåäëî-

æåíî ñîçäàòü íàñòðàèâàåìûé ìîäóëü-ñòîëáåö äëÿ òàá-

ëèöû àíàëèçà, êîòîðûé áû ïîçâîëèë èçâëåêàòü è âû-

âîäèòü òàêèå äàííûå ñïåöèàëèñòó.

Öåëü ðàáîòû — îçíàêîìèòü ñïåöèàëèñòîâ ñ íîâûì

ïðîãðàììíûì ìîäóëåì ïðîãðàììû «Àòîì», ïîçâî-

ëÿþùèì ýêñïîðòèðîâàòü ñïåêòðàëüíûå äàííûå, âêëþ-

÷àÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòè ñïåêòðîâ âî âðåìåíè, â äðó-

ãîå ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå, à òàêæå ìîäóëåì äëÿ

ïîëó÷åíèÿ îïåðàòèâíîé è óäîáíîé âèçóàëüíîé èíôîð-

ìàöèè, ïðèêðåïëåííîé ê ñïåêòðàì òàáëèöû àíàëèçà

â âèäå äîïîëíèòåëüíûõ ñòîëáöîâ.

Ìîäóëü ýêñïîðòà ñïåêòðîâ. Âîçìîæíîñòü ýêñïîð-

òà ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ ñ ïðåîáðàçîâàíèåì âî âíåø-

íèå ôîðìàòû ïðåäóñìîòðåíà â ÏÎ «Àòîì» â îêíå ñî-

õðàíåíèÿ òåêóùåãî ñïåêòðà, â òîì ÷èñëå ïîääåðæèâà-
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