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TP ABTOMATNYECKOM KAYECTBEHHOM AHAJIM3E BEIIECTBA
C UCIIOJIb3OBAHUEM ®YHKIINN KPOCC-KOPPEJIAIINU

© C. B. Ilankparos', B. A. JIaGycos'”’

Cmamus nocmynuna 21 oxmsabps 2016 .

B crarbe onucansl METOA M MHCTPYMEHTApUIl aBTOMAaTHUECKON OLIEHKH COJIEPKaHUsI AIIEMEHTOB 10 Ofl-
HOMY CIIeKTpy NpoObl. Hamume ameMeHToB B MpoOe OnpeiessieTcsi METOIOM KPOCC-KOPPESIMOHHOTO
Ka4eCTBEHHOTO aHAJIN3a, UMEIOIIUM HU3KYIO BEPOSITHOCTD JIOKHOTO CpabaThIBaHUsI 1 BBICOKOE OBICTPO-
nericrue. CozieprkaHne HaiiICHHBIX 2JIEMEHTOB PACCYMTHIBACTCS C TIOMOIIBIO METO/IA TTOSIBJICHUS 1 YCH-
JIEHUS CHEKTPAIBHBIX JIMHUH, MOIXU(DULIMPOBAHHOTO JUIS HCTIONB30BAHUS B ABTOMATHIECKOM PEKHME B
COBPEMEHHBIX CIIEKTpaJIbHbIX KOMIUIeKcaX. IHCTpyMeHTapuii TpeOyeT HaCTpONKKY Ha KOHKPETHBIH KOM-
IUIEKC 110 paHee MOIYyYSHHBIM C €ro MCIOJIb30BAHHEM PEe3yJibTaraM KOJIMYECTBEHHOTO CIIEKTPaJIbHOTO
ananmm3a. PPeKTUBHOCTH pabOThl HHCTPYMEHTA MPOJIEMOHCTPUPOBaHA HA MPUMEPE OLICHKH COJIepIKa-
HHSL 3JIEMEHTOB OCHOBBI T€OJIOTMYECKHX MOPOIIKoBbIX 1pob (Si, Ti, Al, Mg, Fe, Ca, Mn) 1o criekrpam,
MOJIyYEHHBIM C TIOMOLIBIO JIBYX Pa3HbIX CIIEKTPAJIbHBIX KOMILIEKCOB.

KitroueBble ciioBa: (GpyHKIMS KPOCC-KOPPEISINN; KAYSCTBEHHBIN aHAII3; OLCHKA CONCPIKaHMS, aTOM-

HO-ODMUCCHUOHHBIC CIIEKTPbI; MHOTO3JICMEHTHBIC TBEPAOTECIIbHBIC NETCKTOPHI.

KauecTBeHHBI  JMEMEHTHBI  aTOMHO-dMHCCHOHHBIH
CIIEKTPANBHBIA aHalN3 OOBIYHO BBIMOJHSIOT C IOMOIIBIO
COIIOCTABIICHUS CIIEKTPAJIbHBIX JMHUNA, OOHAPYKEHHBIX B
3apEruCTPUPOBAHHOM SMHCCHOHHOM CHEKTpe (Iajiee B
TEKCTe — B CIEKTpPe) MPOOBI, C M3BECTHHIMH JIHHUSMH
3JIEMEHTOB U3 TaOIUI] CIIEKTPaNbHbIX JUHUHK [1] mnn 6a3
JAHHBIX, HAaIIpUMep, 0a3bl TaHHBIX CHEKTPaJIbHbBIX JIMHUI
nporpammbl «Atom» [2]. MnenTuduxauus JIUHUN SBIS-
eTcs TPYJOEMKOH 3amaueif, W 3[ech BAXKHYK MOMOIIb
OKa3bIBAIOT CHEIHAIbHBIE MPOrPaMMHBIE MHCTPYMEHTHI.
Hanpuwmep, B nporpaMmMe «AToM» €CTb HHCTPYMEHT aBTO-
MaTHYECKOTO KAaueCTBEHHOTO aHalN3a, OCHOBAHHBINM Ha
MOCTPOCHUH KPOCC-KOPPEIAIMOHHON (pyHKIMHU IS JH-

' Uucturyr aromarnku u snektrpomerpuu CO PAH, OOO
«BMK-Onroanexrponuka», r. HoBocubupck, Poccus;
e-mail: Steve6305@gmail.com

2 HoBocuGHMPCKHil TOCYIapCTBEHHbI TeXHHUECKHil yHHBEPCUTET,
r. HoBocubupck, Poccust.

HUIl 3aperucTPUPOBAHHOIO CHEKTpa MPOObI U JIMHHUHA HC-
KOMOTO 3JieMeHTa U3 0a3bl naHHbIX [3]. JaHHBIA HHCTPY-
MEHT C BBICOKOM BEPOSTHOCTBHIO ONpEAesieT HaIuyue
3JIEMEHTOB B MPOOE C KOJIMYECTBOM UX JIMHUK B CIIEKTpE
Ooee gecsTH, HO HE JaeT KOJTMYECTBEHHBIX PE3yabTaTOB.

IIpakTHyeckoe MpuMeHEeHNe NHCTPYMEHTa aBTOMaTH-
YECKOTr0 KaueCTBEHHOTO aHaiu3a TpeOyeT npuOIu3uTenb-
HOM OLIGHKH COJAEp)KaHUs HalEeHHBIX 2IeMEHTOB. Takas
OIICHKa MO3BOJIUT ONPEACTIUTh OCHOBY NMPOOBI, CEMENCTBO
CIUIaBOB WJIM TEOJOTMYECKUX MOPOX M BBIOpaTth HabOp
rPagyupoOBOYHBIX TPa(UKOB IJIsl TOCIETYIOMIETO KOJH-
YECTBCHHOTO aHANN3A.

Llenp Hacrosmieil paboTel — pa3paboTka MeTona U
COOTBETCTBYIOIIETO MPOTPAMMHOTO HMHCTPYMEHTa aBTO-
MaTHYECKOH OLEHKH COJIEPKaHUs AIIEMEHTOB, HAWIEHHBIX
C TIOMOIIBIO KPOCC-KOPPEISIIMOHHOTO KadyeCTBEHHOTO
aHaJM3a B TCOJIOTHUECKUX Mpo0ax, MO OZHOMY 3aperu-
CTPUPOBAHHOMY CIIEKTDY.
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CwmelteHue, MUKCesb

Puc. 1. 3ameHa MUKOB 3apETHCTPUPOBAHHOTO CIIEKTPa (@) U CIIEKTPaIbHBIX JTHHUI U3 0a3bl JaHHBIX (6 ) Ha HA0OP MeaHPOB (8, 2) U PyHKIUSI

KpPOCC-KOPPEJSIIUY ISl 3TUX JTaHHBIX (0 )

KauecTBeHHBI KPOCC-KOPPEIAIMOHHBINA AHAIN3

WHcTpyMeHT mnporpamMmbl «ATOM» Ul KayeCTBEH-
HOTO KpPOCC-KOPPESIIMOHHOIO aHajn3a IpoObl MO OJHO-
My €€ aTOMHO-3MHCCHOHHOMY CHEKTpYy paboTaeT ciemy-
formuM odpazom [3]:

1) B cmekTpe paclmo3HAIOTCS MUKU UHTEHCHUBHOCTU
(puc. 1, @) 1 3aMeHAIOTCS HA OAMHAKOBBIE PUTYPBI — Me-
aH/Ipbl, UIMEIOIIUE aHATOTMYHYIO JJIMHY BOJHBI, HO HE He-
cymue uHpopmaruu o ¢opme, poHe U MHTCHCUBHOCTU
nuka (cM. puc. 1, 6);

2) CUNTHIBAIOTCS JIMHUM UCKOMOTO JIEMEHTa 13 0a3bl
JIAaHHBIX TIPOTPaMMBI «ATOMY (CM. puC. 1, 6) M 3aMEHSIOT-
sl Ha aHAJIOTHYHBIC MEaHIPHI (CM. puc. 1, 2);

3) BBIYHCISCTCS KPOCC-KOPPENAIUOHHAS (DYHKITHS
JUTS TIOJTYYSHHBIX JaHHBIX (CM. puc 1, 0);

4) B KpOCC-KOPPEIAIMOHHON (DYHKIIMU BBITOTHACTCS
MOMCK MAakCHMyMa ¥ pacdeT OTHOLIEHWS CUTHAJ/IIyM
(OClI, SNR) nns Hero;

5) ecnu OCII mpeBsIIaeT IMIUPUIECKU MOROOPAH-
HBIM MOPOT, CYUTAETCS, YTO MAKCUMYM KOPPEJSIIUOHHON
(PYHKITH SBISIETCS. CTATHCTHUYCCKU 3HAYUMBIM U 3JICMEHT
IPUCYTCTBYET B Ipobe (puc. 2, a);

6) eciu OCIL He npeBbIMIaeT MOPOT, HHCTPYMEHT HE
crocoOeH 0OHAPYKUThH JaHHBIH dJIEMEHT (CM. pHC. 2, ).

C uesblo NOBBILIEHUS] YyBCTBUTEIBHOCTH B MHCTPY-
MEHTE MPHUMEHSETCS METOI IMoJ00opa ONTHUMAIBHOTO KO-
JMYEeCTBA MCIOIB3YEMbIX JIMHUN U3 0a3bl JaHHBIX, KOTO-
pBIE COPTHUPYIOTCS B MOPSIIKE YOBIBAHNS WHTCHCHBHOCTH.
B ux mnocienoBaTenbHOCTH YCTAaHABIMBAETCS TIpaHULA
UHTEHCUBHOCTH, KOTOpasi JEIUT I0CJIeN0BAaTEIbHOCTD
Ha CUJIbHBIE U cnabble nuHuu. Ilpu pacuere kpocc-koppe-
JSIIMOHHON (PYHKIIMU UCTIONIB3YIOTCS TOJIBKO CHIIbHBIC JIU-
HUH. /lanee BBIMOIHACTCS OUCK ONTUMAIBHOTO 3HAUYEHUS
TpaHMIBl WHTEHCUBHOCTH, KOTOPOE MAOCTUTAETCS MpH
makcumansHoM 3HadeHur OCIL koppensuoHHON (QyHK-
nuu. IIpy cMelenuy rpaHulsl OT OITUMAIbHON B CTOPO-
Hy Oompmeit natencuBHocTH OCILI magaer n3-3a yMeHb-
IICHUS KOJIMUECTBA HCIIOJIB3YEMBIX JIMHUN U3 0a3bl JaH-
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CwMmeleHue, MUKceab

Puc. 2. OyHKINYT KpOCC-KOPPEISIMN BCEX JIMHUN xKene3a u3 0a3sl
JAHHBIX CHEKTPAIBHBIX JIMHUH CO CIIEKTPaMHU YHCTOTO Keje3a (a) 1
YUCTOTrO CBUHIIA (6 )

HBIX, KOTOpPbIE TPHUCYTCTBYIOT B CHEKTPE, YTO MPUBOIUT
K CHIJKCHUIO aMIUTUTYABI KOppelssnuoHHOro nuka. [lpm
CMEIIECHUH IPAHULIBI B CTOPOHY MEHBIIEN HHTEHCUBHOCTH
OCII nanaer u3-3a YBEIMYEHHS YHCIAa UCIOJb3YyeMbIX
JIMHUH, OTCYTCTBYIOIIMX B CIIEKTPE, YTO JAET YBEIMUCHUE
IIyMa B OKPECTHOCTH KOPpPEJSILIMOHHOIO NMuka. B kaue-
CTBE IpUMeEpa Ha pUC. 3 NMOKa3aHO BIMUSIHUE HA KPOCC-KOp-
PEISILIMOHHYI0 (DYHKIIUIO 3HAYEHHS TPaHUIbl UHTCHCHUB-
Hoctu. Ilpu 3HaueHun rpanuusl, pasHoMm 0 % or Makcu-
MaJIBHOTO 3Ha4YeHHs (MCIONB3YIOTCS BCE JIMHUU U3 0a3bl
nanubix), OCHI = 12,8, npu NOBBIMIEHUH 3TOTO 3HAUYCHUS
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Puc. 3. Kpocc-koppensiuoHHbIi rpaduk Juist KpeMHus B cranaaptHoM obpasie CIJI-2 npu ucronbs30BaHUM BeeX JIMHUN U3 0a3bl JaHHBIX (@),
TOJIBKO JIMHUH C MHTEHCUBHOCTBIO Ooubine 7 % (6 ) u 6oibie 20 % (6) 0T MakCUMaIbHOW HHTEHCUBHOCTH

Fe 2483271 | AK 10 H
2599396 Il AKG 3
2599567 | K 3
302.0639 | AKG 3
2483271 | AK 10
2598368 Il KG 10
3018983 | K 100
2912157 | K 300
3016182 | K 1000
290191 I K 3000
2904086 | KG 10000

Puc. 4. KauecTBeHHbIe TUHNH kene3a B [1O « ATom»

1o 7 % OCII Bo3pacraer 10 25,6, a Ipu JaabHEHIIIEM T10-
BbllieHnH nopora 3Hadenne OCIL cHmkaeTcs, nocturas
8,5 mpu 3HaueHuM rpaHulsl B 20 %.

IIpu Hactpoiikax mo ymomganuio (mopor OCHI = 7.5)
HHCTPYMEHT MMECT MaJo€ YUCIIO JIOKHBIX OMpEICICHUH
anemenrta (B cpenneM 0,1 % or ymcina HalIGHHBIX dJie-
MEHTOB, IPUCYTCTBUE KOTOPBIX MMOATBEPKACHO APYTHMHU
METOlaMH) U BbICOKOE OblcTpozaelcTBUe (MeHee 1 ¢ Ha
cnexTp). MHCTpyMEHT mokasaj CBOIO MPaKTHYECKYIO 3Ha-
YUMOCTb, 1 OCHOBHBIM €T0 HEJOCTaTKOM SBJISIETCS OTCYT-
CTBHE OLICHKH COJEPKAHUS HANIEHHBIX SJIEMEHTOB.

Meton nosiBjaeHUsI U ycujaeHus JUHUI

B macrosmee Bpemsl A pyYHOTO Ka4eCTBECHHOTO
aHanmM3a MpoObl MO €€ aTOMHO-3MUCCHOHHOMY CIEKTpY
Hauboree YacTo MPUMEHSIETCSl METOJ MOSIBICHUS U YCHIIe-
Hus nuHuii [1]. CyTh JaHHOTO METO/Ia COCTOUT B BU3Yallb-
HOW MACHTU(UKALMH U3BECTHBIX «KaY€CTBEHHBIX» CIEK-
TPAJIbHBIX JIMHUH, KOTOpPbIE Pa3IHMYUMBbl B CIEKTPE MPHU
COZIEP’KaHUU DJIEMEHTA BBIIIEC ONPEAEICHHOTO 3HAYCHHUSL.
ITo npenTudukammu 6onee YyBCTBUTEIBHBIX JUHUHI U OT-
CYTCTBHIO MEHEEC YyBCTBUTCIBHBIX JICNIACTCS BBIBOA O
IpUOIM3UTEIFHOM CONCPKAHUM 3JIeMeHTa. Takoil Merox
TpeOyeT BOCIIPOU3BEACHHUS YCIOBUI BO30YXICHUS TIPOOKI

U PErUCTpally CIEKTpa, IOITOMY HabOp U CBOMCTBA «Ka-
YEeCTBEHHBIX) JTMHUN Pa3U4aloTCsl OT OAHOTO CIEKTPalib-
HOTO KOMILIEKCA K APYTOMY.

PazpaboTka aBTOMAaTHYECKOTO METOa OIICHKU COfIep-
JKaHUS HA OCHOBE METOJA TOSIBJICHUS U YCHJICHUS JTMHUHA
UMEET CICAYIOIINE NpeUMyuecnsa:

[IMPOKOE MMPUMEHEHHNE U XOPOoIIasi U3y4eHHOCTh;

BO3MOXKHOCTH OBICTPOH pearn3anuy MeTosa Onaroaa-
Psl HATMYHUIO B IpOrpaMMe «AToM» HH(POPMAIIUH O «Kade-
CTBEHHBIX» TUHUAX 13 Tabnuy H. B. Apnayrtosa [1].

K neoocmamxam cnemyer oTHeCTH:

OPUMEHUMOCTh TaOJNHI[ JIUIIb JJISI ONPEICICHHBIX
puOOPOB U YCIOBUH IKCIIEPUMEHTA;

BBICOKYIO ITOTPEIIHOCTH METO/Ia M BEPOATHOCTH MPO-
YUX OMIMOOK, CBSI3aHHBIX C MaJbIM KOJHMYECTBOM Kaue-
CTBEHHBIX JIMHUHN (OIIHOKa B OIICHKE COICPIKAHHS MOXKET
COCTABIISITh MOPSJIOK BEJTMUMHBI U OoJiee).

YKa3zaHHBIE HEJOCTAaTKU MOXKHO IIPEOJONETh, MOJIH-
(uIMpoBaB METONI.

MonndunupoBaHHbIii MeTOX MOSIBJIEHUS
H yCWJICHUS] JTUHUI

B 06a3e mgaHHBIX CHEKTPaJbHBIX JHUHUH MPOrpaMMbl
«Atom» copepxkutcs uH(MopManus 00 OTHOCHUTENIBHOM
WHTCHCUBHOCTH, [UIMHE BOJIHBI M MPOYMX IapameTpax
CHEKTpaJbHBIX JIMHUH. baza Taxke CONepKUT JIMHUU IS
MIPOBE/ICHUS TOJYKOJMYECTBEHHOTO aHaln3a METOIOM
MOSABTICHUS W YCWJIeHUs JWHUM u3 tabmun H. B. Apna-
yYTOBa, COCTABIEHHBIX I AU(DPAKIUOHHBIX CIEKTPalb-
HBIX TipuodopoB JJPC-13 u JIDC-8 [1]. Ha puc. 4 s npu-
Mepa TIPUBE/ICHBI JIMHUU JKelie3a B MPOrpaMMe «ATOMY,
a B Ta0J. 1 — nmaHHbIe s skene3a u3 Tadaui [1]. Buano,
YTO KOHIIEHTPAIMHU Pa3IHYar0TCsl MEUHUMYM B 3 pasa, 9To
XOpOIIO TOIAXOMUT JJISI BU3YaNbHOW WIACHTH()HKAIINHA H
OKOHOMHT BpEMsI CICIHANNCTa, OJHAKO OTPAaHWYHBACT
TOYHOCTh METOZIa TIPY aBTOMAaTH4YECKOH pabote ¢ mudpo-
BBIMU JTaHHBIMU.

I'pagynpoBounsie rpaduku (B J0OrapupMHUCCKUX
KOOPJIMHATAX) JUIs OTPE/ICTICHUS DJIEMEHTOB 110 OOJIBIINH-
CTBY Ka4eCTBEHHBIX JIMHUI BOIM3U MOopora oOHapyKeHHS
1 B OTCYTCTBHE MEUIAFOIINX JIUHUA UMEIOT yrojl HAKJIOHA
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OKOJIO 45°, TO3TOMY J1JIsl TPYOOH OLIEHKH JOMYCTUMO CUH-
TaTh, YTO COJICPIKAHHE DIICMEHTA JIMHEHHO 3aBUCUT OT WH-
TeHCUBHOCTH 3TOW TUHUH. Bcnu Cyenolg — CONEPIKAHHE,
MIPU KOTOPOM HHTEHCUBHOCTH / TAaHHOW Ka4e€CTBEHHOM JIN-
HUH JIOCTUTAET MOPOTOBOTO 3HAYCHUS Iy oqholds TO BOTH3H
MOPOTOBOM KOHLIEHTPALIU!

C= Cthresholdl/ Ithreshold- (1)

[Ipu ucnons3oBanun Gopmyinsl (1) cHIKaeTcs 3aBU-
CHMOCTb OIICHKH COJICPIKAaHUs OT HCIOJIB3yEeMOro Mopora
MHTEHCUBHOCTH CHEKTPATBHBIX JTUHHHN. J{J1s1 Kakoro e-
MEHTa PACCUHTHIBACTCS HECKOJBKO OIICHOK COICPIKAHHS
10 HECKOJIBKUM JIMHHSM, YTO JACT BO3MOXKHOCThH YTOYHE-
HUS (HanpuMmep, YCPEeJHEeHUs WK BIOOpa MEHAaHbI).

Hcnonb3oBanue onucaHHoro B pasaeine «KayecTBeH-
HBII KPOCC-KOPPEISIMOHHBINA aHaIM3» METoa moxbopa
ONITUMAJBHOTO KOJIMYECTBA HCIONB3YEMBIX JIMHUH U3
0a3pl MaHHBIX CYIIECTBCHHO COKPAIIACT BEPOSTHOCTD
noxHo# uneHtudukanuu. [Ipu BeIOOpe MeauaHbl cojep-
JKaHUS 0 HECKOJBKMM OIICHKaM, HE YyBCTBUTCIHHOM
K PE3KUM BBIOpOCaM, OXKHIAeTCs CTaOMIbHAasE pabota Me-
TOJIa C Pa3HOOOPA3HBIMU JAHHBIMH.

Hacmpoiika mabauy xauecmeeHHvIX AuHUL HA KOH-
KPETHBIM CHEKTpajbHbI KOMIUIEKC IPOBOAMTCS IO pe-
3yJbTaTaM KOJHYCCTBEHHOTO CHEKTPAIFHOTO aHaIN3a,
MPOBOIUMOTO C WCIIONB30BaHHEM ITOTO KoMIuiekca. J{is
Ka)KJOH «KaueCTBEHHON» JIMTHUU 3JICMEHTA OIPENeIIeTCS
cojiepKaHue, MPU KOTOPOM MHTEHCUBHOCTB JINHUH JJOCTH-
raer yCJIOBHOIO Iopora oOOHapyXeHHus (MHTerpaibHas
uHTeHcuBHOCTh — 0,5 % OT MakcuMmyma), ¥ COOTBET-
CTByIOIIleC 3HAYCHHE 3aHOCHTCS B 0a3y naHHbeIX 11O
«ATom» (10 yMo4aHuI0 0a3a JaHHBIX HAXOoouTcs B (haid-

3aH Ha puc. 5. IHCTpyMEHT ObIT HACTPOEH U IPOBEPEH HA
JIBYX CIIEKTPaJIbHBIX KOMILJIEKCAX.

Cnexmpanvhvii  komnaekc 1 —  cnekTporpad
HDPC-458C ¢ ananuzatopoMm MADC u AyroBbIM IreHepa-
TopoM «BesyBHii-2» €O IITATUBOM JJisl aHaJM3a MOPOILI-
KOB METOJIOM HCIIApEHHs U3 KaHaia rpa)UTOBOTO DIICK-
Tpona [4]. CrekTpbl OBUIM 3apETHCTPUPOBAHBI MPH CJIe-
OyIOIIUX MapaMerpax: 0azoBas skcmozunus — 0,25 c;
yucino HakorieHud — 420; pexxum reHeparopa — CTy-
neHvareii: 35¢ — 10A; 35¢ — 12A; 35¢ — 15A.
Hcnonp30Bany rocylapCTBEHHbIE CTaHIApTHBIE 00pa3Libl
(I'CO) cocrasa reonmornyeckux oowvekron: CII-2, CI'-2,
I'bIIr-1, CU-1, CHU-3, 3YA-1, CI'-1A, CI'XM-3, C3P-4,
I'CO 8634 —2004.

Hacrpoiika Tabiu1] KaueCTBEHHBIX JIWHUHN Ha JaHHBIN
CHEKTPaJbHbII KOMIUIEKC MPOBOJAMIIACH AJIS 3JIEMEHTOB,
Hanboee 4acTo COCTaBIIONINX OCHOBY TCOJOTHYECKUX
po6 1 0OHAPYKUMBIX C TIOMOIIBI0 HHCTPYMEHTa KPOCC-
KoppessinunoHHoro ananusa: Si, Ti, Al, Mg, Fe, Ca, Mn.
Jis HacTpoiKM ObUTH MCIIOIB30BaHbI 3aPErUCTPUPOBAH-
Hele B 2012 . cnexTpbl 60 mpob cTaHIapTHRIX 00pa3LOB.

TectupoBaHHe HMHCTPYMEHTa MPOBOJWIM IO TIONY-
4yeHHBIM B 2013 I criekTpam cTaHJapTHBIX 00pa3ioB. [
pUMepa Ha PUC. 5 MPUBEIEHBI Pe3yJbTaThl OLIEHKU CO-
nepxannii B 'CO CI'/I-2. Conepsxkanus Si, Ti, Al, Mg, Fe,
Ca, Mn paccuuTaHbl 110 YTOUHEHHBIM «Ka4€CTBEHHBIM)

Ta6auna 1. KayecTBeHHbIC JIMHUY XKeJie3a Il TIPOBEICHUS MOy~
KOJINYECTBEHHOT0 aHaim3a [1]

Keneszo
Cnexrporpadsr JOC-8, ADC-13

. Tomna YyBCTBUTEIBLHOCTh ONpeJIeeHus, %o JTIuHuu
e «atom.mnd»).vB X0Jle HACTPOWMKM W3 Habopa «Kade- o, A Vicnapere na P MemalomnxA
CTBEHHBIX» JIMHUH 3JIEMEHTa UCKIIIOYAIOTCS Te, ISl KOTO- aeKTpOzIe JIEMEHTOB,
PBIX YTOJ HAKJIOHA TPagyHPOBOYHOTO rpaduka Mo Ka- 3020,640 1 0,0003 <0,001 Cr 3020,67
KUM-JIMOO0 IPUYMHAM CYIIECTBEHHO OTIMYaeTcs ot 45°. 2599,565 11 <0,001 <0,001
Hucmpymenm oyenxu cooepowcanusn. Hacmpotixa u 2599,3951 <0,01 <0,001
mecmuposanue. MogupUIMPOBAHHBIN METO MOSBICHUS 2598,369 11 0,001 0,001
W yCUIIeHUs TUHKi 6611 peanusosan B 10 «Atom». B cy- 3018,983 1 0,01 0,03 Cr3018,82
IECTBYIOMINK MHCTPYMEHT Ka4€CTBEHHOTO KPOCC-KOppe- 2912,16 0,03 <0,1 }\'1123901129’018‘;
JSIIAOHHOTO aHaNn3a ObLT J00aBIIeH cTOIOEI] KOHIICHTpA- 3016,185 1 0,1 0.3 ' ’
UH C OTOOpaXCHHWEM [BYX 3HAYAIIMX IH(p OLCHKH. 2901,910 0,3 1,0
Bueunwuii Bua MoauuIMpoBaHHOTO MHCTPYMEHTA MOKa- 2904,163 1,0 2,0
Tadmuua 2. OTHOIIEHHS HAWAEHHOTO COAEPKAHMS K aTTECTOBAHHOMY 3HAUEHHMIO, TOydeHHBIE 0e3 HaCTPOUKN 0a3bl JaHHBIX
ne- CranpnapTtHslif oOpasen .
Min Max
MCHT CIa-2 Cr-2 I'BIIr-1 CH-1 CH-3 3VA-1 Cr-1A/1 CI'’XMm-3 C3P-4 TI'CO 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

* KpOCC-KOppeJ'IHIIHOHHLIfI aHaJIM3 HC HaIlICJI DJICMCHTA.
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Kpocc-KOppenauMoHHBIR Kad., aHanns @

3nemeHT

Si (KpemMHui)
Fe Kenezo)
Ca (Kansuwi)
Al (AnHMUHAE)
Mg (Marnmi)
Ti(TuTan)

Mn (MapraneLy)
V (Banaowi)
Zr (UnpkoHWA)
Cr (Xpom)

Ni (Hukene)

KoHueHTpauwms (oueHka)
20%

7%

6.1%

6%

38%
0.96 %
0.1%
0.076 %
0.0062 %
0.0017 %
0.00051 %

Fe (Kene=o)
OTHOweHWe curHan/wym 92.9

Puc. 5. Buemnuii Bua MHCTpYMEHTA Kau€CTBEHHOI'O KPOCC-KOppe-
JSIUOHHOTO aHAJIN3a C OLEHKOH COepKaHuUs

TUHHSM, a copepkanus Ni, Cr, Zr, V — 1o UMeroInmMcs B
0a3e JaHHBIX JUHHUAM U3 Tadmuil [1]. B Tabi. 2 npusene-
HBI PE3yJIbTaThl OLIGHKH COJICPXKAHUSI C UCIOJIb30BAHUEM
«Ka4eCTBEHHBIX» JIMHUHU U3 0a3bl JAHHBIX « ATOM», COAEp-
JKalei ganHbie U3 Tadnwui [ 1] 6e3 HacTPOHKH Ha HCIIONb-
3yeMBI CIIEKTPaTbHBIA KOMIUIEKC. JIJIsT HAaISIAHOCTH OT-
HOIIICHUS HANJICHHOTO COJEP)KaHHUSI K aTTeCTOBAHHOMY
3HAYEHUIO TPUBEJEHBI HA puC. 6, . BuaHO, 4TO OIeHKA
nexut B npenenax or B 100 pa3 3aHmkeHHOM 10 B 2,5
pasa 3aBBIILIEHHOMN.

10
|
1 —4
3 A
S $ = -
S L =
0,1 X X e
*
X
0,01 ¢ a
10
A
E 2 . °
ISR : | & % % )
S 3 H % ¥ S
A
7 %
X
6
0,1 . "
Si Ti Al Mg Fe Ca Mn

Puc. 6. OTHOLIEHHST HAWJEHHOTO COZEPIKAHMSI K aTTECTOBAHHOMY
3HAYCHUIO, MOJTyUeHHBbIE 0e3 HAaCTpOiKK 0a3bl JaHHBIX (a) U C Ha-
CTpoiiKoi (6)

B Tabn. 3 npuBeneHb! pe3ynasTaThl OIEHKH COonlepKa-
Hus 1o cekrpam 2013 1. ¢ UCTIONB30BaHUEM TEX XKe «Ka-
YECTBEHHBIX)» JUHUMN, HO C HACTPOUKON Ha CIIEKTPATbHBIN
KOMITIEKC (3TH PEe3ylbTaThl B IpaHMuecKoM BHJEC — Ha
puc. 6, 6). BunHo, 94TO OILIEHKA JIGKHUT B MpeaesiaXx OT de-

TBIPEXKPATHO 3aHMKEHHOM 10 B 1,9 pa3a 3aBbILLICHHOM,

Taomuua 3. OTHOIICHHS HAWJICHHOTO COJCPKAHUS K aTTECTOBAHHOMY 3HAUCHHIO, TIOJTyYCHHBIC C HACTPOIKOM 0a3bl TAaHHBIX

CrannapTHelii o6paser

DnemMeHT Min Max
Cra-2 Cr-2 T'BIIr-1 CHU-1 CU-3 3YA-1 CT-1A/1 CI'XM-3 C3P-4 TI'CO 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
* Kpocc-KoppensiMOHHBIA aHaINu3 He Halllell 3JIeMEeHTa.
Ta6anuna 4. OTHOIICHUS HAWAEHHOTO COIEPKAHMS K aTTECTOBAaHHOMY 3HA4YEHHIO, IIOTydeHHbIe 0€3 HacTPOHKN 6a3bl JAHHBIX
Frte- CrangapTHblii 00paser Min  Max
MEHT CHIIC-1 CYT-1 CCK-1 CKP-1 CII-1 CII-2 CIr-1A CIl-1A GM CIr-3 BM TB CT-2 Crj-2 CCB-1 CBP-1
Si 1,16 0,78 1,06 097 0,77 09 122 1,15 085 1,09 1,17 092 1,07 1,15 137 1,03 0,77 137
Ti 0,81 1,00 1,18 094 093 1,23 1,23 0,77 1,10 1,31 099 1,02 099 1,08 1,72 096 0,77 1,72
Al 0,99 088 097 09 0,69 08 08 100 063 1,15 098 1,10 098 1,24 136 1,71 0,63 1,71
Mg 096 0,79 1,28 097 0,75 1,15 * 1,33 1,03 1,50 1,33 1,21 1,26 1,39 199 1,52 0,75 1,99
Fe 1,16 086 1,06 0,85 0,79 1,10 1,28 1,19 1,07 1,14 133 097 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 1,29 097 1,13 085 1,00 1,19 1,23 1,08 1,30 0,71 1,27 0,51 146 1,42 130 1,03 0,51 1,46

* KpOCC-KOppeHHHHOHHBIﬁ aHaJIn3 HC HallICJI 3JICMCHTA, b0 ero COACPIKaHUE HE aTTECTOBAHO.
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Taomuua 5. OTHOIIEHHS HAWICHHOTO COACPKAHUS K aTTECTOBAHHOMY 3HAUEHHIO, TIOJTyYSHHBIE C HACTPOIKOW 0a3bl TAaHHBIX

Fnte- CranapatHslid 00paser Min  Max
MeHT CJITIC-1 CYT-1 CCK-1 CKP-1 CI-1 CI-2 CT-1A CTA-1A GM Cr-3 BM TB CT-2 CII-2 CCB-1 CBP-1
Si 428 0,19 027 024 0,19 023 032 027 027 029 035 0,17 025 026 041 034 017 428
Ti 14,17 0,17 0,07 0,09 0,05 0,12 0,18 0,18 0,14 0,18 0,06 0,06 0,06 0,07 0,11 0,14 0,05 14,17
Al 8,90 0,09 0,10 0,10 0,07 0,08 0,09 0,10 0,07 0,12 0,09 0,12 0,10 0,12 0,11 0,19 0,07 8,90
Mg 26,13 0,03 0,05 0,04 0,03 0,05 * 1,82 0,04 0,06 1,84 0,05 0,05 0,05 0,11 0,07 0,03 26,13
Fe 0,06 0,07 0,03 0,03 0,02 0,03 0,04 * 0,03 0,04 0,03 0,03 0,04 0,04 0,05 * 0,02 0,07
Ca * 0,12 0,10 * 0,10 * * 008 0,11 * 0,12 * 008 0,10 015 * 008 0,15
Mn 0,46 0,38 0,30 0,30 027 0,31 0,24 0,05 0,45 0,17 031 0,14 036 0,34 0,29 0,19 0,05 0,46
* KpOCC-KOppeH}IHHOHHBIﬁ aHaJIn3 HC HallICJI 3JICMCHTA, 100 ero COACpIKaHUE HE aTTECTOBAHO.
YTO TOKa3biBaeT 3(PPEKTUBHOCTH HUCIOJIB30BAHUS Ha- 100
CTpPOIKHM 0a3bl JAHHBIX HA MCIIOJb3yEeMbIH KOMIUICKC. - X
Cnexmpanvhuwiii komniexc 2 — cuexrporpad PGS-2 ¢ 10 . g
anamm3atopoM MADC (CHeKTpallbHBI JWama3oH — (3; : ‘ ‘ ‘ X ‘ ‘
200 — 350 HM) ¥ AYTOBBIM aprOHOBBIM ABYXCTPYWHBIM S $ -
w1a3MOTpoHOM [5]. CrekTpbl ObUTH 3aperuCTPUpPOBAHBI 0,1 ‘ E ; x s
IpU CIEAYIONIMX IMapaMeTpax: 0a3oBas HKCIOZULUS — = % i
0,25 ¢; yucmo Hakomrenui — 160. Vcmonp3oBanu cie- 0,(1)(1) a
nyromue ['CO  coctaBa TeONIOTHYCCKUX  OOBEKTOB:
CAIIC-1, CYT-1, CCK-1, CKP-1, CII-1, CII-2, CI-1A, v 9
CI'lI-1A, GM, CrI-3, BM, TB, CT-2, CI/I-2, CCB-1, S $ i f g i g ,
CBP-1. %) = = & ]
Pesynbrarel TecTUpOBaHHMS HMHCTPYMEHTAa JIO Ha-
CTPOWKH Ha ATOT CHEKTPAIbHBIN KOMIUIEKC MPUBEICHBI B 0.1 g

Tabmn. 4 u Ha puc. 7, a. BuaHO, 4TO 10 HACTPOWKH OllEHKA
Jexaina B quana3one ot B 50 pa3 3aHMKeHHOU 710 B 26 pa3
3aBBIIICHHON. Pe3ynbTarhl TeCTUPOBAHUS MOCIE HACTPOM-
KW TIPUBEICHBI B Ta0. 5 W Ha puc. 7, 6. [Tocine HacTpoliku
OIICHKA JIKUT B JMAIa30HE OT 3aHMKEHHOW B 2 pasa 110
3aBBIILIEHHON B 2 pasa.

Taknm 006pazoM, pa3paboTaH METOJ aBTOMaTHIECKOM
OLICHKU COACPIKAHUA XUMHUYCCKHUX DJIEMCHTOB B np06e 1o
OJJHOMY €€ aTOMHO-3MHCCUOHHOMY CIIEKTPY, OCHOBAHHBIN
Ha MOIU(HUINPOBAHHOM METOIC TOSIBJICHUS U yCHIICHHS
CIIEKTPANbHBIX JTUHUN. MeToJ MHTErpupoBaH B WHCTPY-
MeHT «Kpocc-KoppelsiiuOHHBIM KaueCTBEHHBIN aHaIU3)
nporpammbl «ATomM». MHCTpyMEHT NpPOTECTUPOBAH Ha
cnekTpax 10 u 16 craHaapTHBIX 00Pa3IIOB FeOJIOTUISCKUX
MOPOIIKOBBIX TIPOO COOTBETCTBEHHO MPU HACTPOUKE 0a3bl
JaHHBIX Ha JIBa KOHKPCTHBLIX CHEKTPAJbHBIX KOMIIJICKCA
Juts onieHKH conepskanus Si, Ti, Al, Mg, Fe, Ca, Mn. J{is
MOJTYYEHHBIX TPH HCIOIB30BAHUN KOMIUIEKCA Ha OCHOBE
cnekrporpada JDPC-458C 176 oneHOK MakcHMajbHas
ommubKka coctaBmwia 4 pasza, a Juyig 103 oreHOK, MOTy4eH-
HBIX IPU UCIIOJIb30BaHUH KOMILIEKCA Ha OCHOBE CIIEKTPO-
rpada PGS-2 — 2 pasa. Pe3ynbsraTsl TECTUPOBaHUS TTOKA-
3aJIM TIEPCHEKTHBHOCT Pa3padOTaHHOTO METOAA IS pe-
IICHHUS PAKTUYECKHX 3a/1a4.

Aemopui svipasxcarom bnazooaprocms U. E. Bacunve-
6ot (Mucmumym eeoxumuu um. Bunoepaoosea CO PAH) u
A. C. Yepesro (Mucmumym nougogeoeHus u aspoxumuu
CO PAH) 3a npedocmasneHHble pe3yibmamvl aHAIu3d

Si Ti Al Mg Fe Ca Mn

Puc. 7. OrHoueHus: HaIEHHOTO CONEp)KaHUS K aTTeCTOBAHHOMY
0e3 HaCTpOIKH 6a3bl JaHHBIX (@) ¥ ¢ HACTPOUKOH (6 ) IUTT KOMITICK-
ca PGS-2

I'CO cocmasa 2eonocuueckux 06vekmos 0isk mecmuposa-
HUA paspabomanHo20 UHCMpPYMeHmd.
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HOBBIE MOAYJIN «3KCIIOPT CIIEKTPOB» U «<MH®POPMALINUA N3 CIIEKTPA»

INPOI'PAMMBI «<ATOM»

© 3. B. Cemenos'?, O. A. Hekmonos>, B. I. Tapanun**

Cmamus nocmynuna 18 okmsabpa 2016 e.

Ipencrasnensl HOBBIE MpOrpaMMHBIe MOIYIX st [10 «ATOM» — MOJIYb IKCIIOPTa CIEKTPATIbHBIX
JIAHHBIX B (ailibl pa3iuyHbIX (HOPMATOB M MOJYITH OMEPATHBHOTO MOIYUSHHUS HUHPOPMAIIUH, IPUKPETT-
JICHHOH K CHEKTpaM TaONIHIbI aHamu3a. MOIyib 9KCIOpTa MO3BOJSET HKCIIOPTHPOBATh HHTETPaIbHbIC
CIIEKTPBI M CHEKTPHI C pa3pelieHueM BO BPEMEHHU BO BHENIHHE (hailiibl. DTO 1aeT BO3MOKHOCTH 0Opaba-
THIBAaTh MOJYYCHHBIC C TIPUMEHeHHeM aHanmn3aropa MADC crieKTpalibHbIC TaHHBIE BO BHEIIHEM IIPO-
TPaMMHOM OOECIICYCHNH, TAKOM KaK TaOIHMYHbIE PEIAaKTOPbI, TIPOrPAMMBI YHCICHHOTO pacyera, Moje-
JIMPOBAHMsI, MaTeMaTHIECKOW 00paboTKu. B wacTHOCTH, 3TO TpeOyeTcs Ui pa3padOTKU HOBBIX aliro-
PUTMOB 00pabOTKH CIIEKTPAILHOTO CUrHaNa. MOy b BU3yallH3ali HHG)OPMAIIMK U3 CIICKTPa MO3BOJIS-
€T ClICHUAJIMCTY BBIBOAUTH l/IH(i)OpMaU,I/IIO, PUKPCIVICHHYIO K XpaHWIHUILY CIICKTPOB, B BUJAC NOTIOJIHH-
TEJTbHBIX CTOJIOIOB B TAOJIHIIC aHAJIH34, TIOBBIIIAs TEM CaMbIM OIIEPATHBHOCTH U yoOcTBO paboTsl B [1O
«ATOM».

Ki1ioueBble cj10Ba: aTOMHO-3MHUCCHOHHBIN CHEKTpalIbHBIA aHaIH3; aOCOPOIMOHHBIA CIIEKTPATbHBIHI
QHAJTN3; SKCHIOPT JAHHBIX; XPaHEHHE CIIEKTPAIbHON MH(POPMAIIIH.

B nporpammuom obecriedenun (I10) «Arom 3.3» mpen-
CTaBJICHO MHOXKECTBO MHCTPYMEHTOB JUIsl 00paOOTKH MH-
TErpajbHBIX M CIUHTHUIIMOHHBIX CIEKTPOB, CIICK-
TPaAJIbHBIX JAHHBIX MO aTOMHOW smuccuu [1] u abcopO-
IIUH, TOCTPOCHUS TPATyUPOBOYHBIX TpaduKoOB Mo oOpas-
aM CpaBHEHHMs, PyYHOIO M aBTOMAaTHYECKOIro Mmpoduiu-
poBaHUs [2], MaTeMaTHYECKUX OIEpaIMii CO CIIEKTpaMu U
MHOXKECTBO PYTHX aJTOPUTMOB M HHCTPYMEHTOB LIS 00-
paboTKN CHEKTPaTBHBIX JaHHBIX, TOTYYCHHBIX C UCTIONb-
30BaHUEM CIICKTPATbHOIO KOMIUIEKCA, OCHAIIICHHOTO aHa-
muzatopoM MADC.

B psne cioywyaeB BO3HMKaeT HEOOXOAMMOCTH 00Opa-
0OTKM TIONYYCHHBIX C TPUMEHCHHEM aHaJIH3aTopa
MADC cnexrpanbHbIX JaHHBIX B 1pyroM [10, Hanpumep,
B TaOMMuHBIX pemakropax Microsoft Excel, LibreOffice
Calc wm B IIO wmaremarndeckoit 00paboTKH
Matlab/Octave/Mathematica. s 5TOro HeoOXOAUMO

! Mucruryr apromaruku u snexrpomerpuu CO PAH, r. Hoso-

cubupck, Pocenst.

000 «BMK-Onrosnekrponuka», I. Hoocubupck, Poccus;
e-mail: info@vmk.ru

Wuctutyr BRrumcnutensHbIXx TexHomormit CO PAH, r. Hoso-
cubupck, Poccust.

OCYIIECTBHUTh JKCIIOPT CIIEKTPAIBHBIX MaHHBIX 3 110
«AtoM» ¢ IpeoOpa3oBaHUEM B CTAHIAPTHBIC WJIH CIICIIHA-
JM3UPOBAHHBIEC (POPMATEL.

Kpome storo, npu pabote crieruanucTta ¢ Tadiuiei
aHaimza B [10 «Atom» 4acto HEOOXOAUMO OTEPATHBHO
IMpoCMaTpuBaTh PAa3JIMYHBIC JaHHBIC, TMPUKPCIIJICHHLIC
K 3apErUCTPUPOBAHHBIM CIieKTpaM. B kadecTBe ym1o0HOTO
U MPHUBBIYHOTO PELICHUs] JaHHOW 3aJa4l ObUIO MPEIsio-
JKCHO CO3/1aTh HACTPAaUBAEMBIH MOAYIb-CTONOCIT JJIs1 Tal-
JIMIBI aHAJIN3a, KOTOPBIA OBl MTO3BOJIMI M3BICKATh U BHI-
BOJIMTH TaKUE TAHHBIC CIICIIHAJIHCTY.

Ienb paboThl — 03HAKOMHTH CIICIIHATHCTOB C HOBBIM
OPOTrPaMMHBIM MOJYJIEM IPOTPAMMBI «ATOM», MO3BO-
JLSIFOIIUM 3KCIIOPTUPOBATh CIIEKTPATbHBIC JAHHBIC, BKIIIO-
gasi MOCIIeNOBATEIBLHOCTH CIEKTPOB BO BPEMCHH, B APY-
roe MmporpaMMHOE OOECHEeUYCHHE, a TAKXKe MOMYIEeM JUIs
MOJIYYCHHS OTICPATHBHOM M y1I00HOW BH3yaJIbHOM HH(bOP-
Malyy, TMPUKPEINICHHOW K CIIEKTpaM TaONHIbI aHaIH3a
B BHUJIE JIOMOJHNATENBHBIX CTOJIOIOB.

Mooynv sxcnopma cnexmpos. Bo3MOXHOCTB KCTIOp-
Ta CHEKTPAIBHBIX JTaHHBIX C MPe0oOpa30BaHUEM BO BHEII-
Hue Gopmarel npenycmorpeHa B [10 «Atom» B OKHE CO-
XpaHCHHUA TCKYLICTO CIEKTPa, B TOM YUCJIC TOAJACPKHUBA-



