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Ñòàòüÿ ïîñòóïèëà 28 àâãóñòà 2014 ã.

Ïðåäëîæåíî èñïîëüçîâàòü ñòðàòåãèþ ãðàäóèðîâêè, îñíîâàííóþ íà èñïîëüçîâàíèè ìåòîäà âçâå-

øåííûõ íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ è àïðèîðíîé èíôîðìàöèè îá èçìåðèòåëüíîé ñèñòåìå è ìåòîäèêå

àíàëèçà. Ñòðàòåãèÿ ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü ìèíèìàëüíî âîçìîæíûå ïðåäåëû îáíàðóæåíèÿ è îïðåäå-

ëåíèÿ, à òàêæå ïðàâèëüíî îöåíèòü ïîãðåøíîñòü ïðåäñêàçàíèÿ ñîäåðæàíèÿ àíàëèòà ïî âåëè÷èíå

àíàëèòè÷åñêîãî ñèãíàëà. Àïðèîðíàÿ èíôîðìàöèÿ âêëþ÷àåò â ñåáÿ çàâèñèìîñòü äèñïåðñèè èç-

ìåðåíèÿ îò âåëè÷èíû àíàëèòè÷åñêîãî ñèãíàëà è ïîëó÷àåòñÿ íà ýòàïå âàëèäàöèè àíàëèòè÷åñêîé

ìåòîäèêè.

Íàèáîëåå ÷àñòî äëÿ àïïðîêñèìàöèè çàâèñèìîñòåé â òàêèõ îáëàñòÿõ, êàê àíàëèòè÷åñêàÿ õèìèÿ,

ôîòîãðàôèÿ, ôèçèêà, ýêîíîìèêà, èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ, ïðè÷åì ÿâíî èëè íå-

ÿâíî ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî îæèäàåìûå îøèáêè èçìåðåíèÿ âñåõ òî÷åê îäèíàêîâû. Ó÷åò íåîäèíàêî-

âûõ (ãåòåðîñêåäàñòè÷íûõ) îøèáîê èçìåðåíèÿ ïðèâîäèò ê âàðèàíòó ìåòîäà âçâåøåííûõ íàèìåíü-

øèõ êâàäðàòîâ, îäíàêî òåîðèÿ ïîñòðîåíèÿ äîâåðèòåëüíûõ èíòåðâàëîâ â ýòîì ñëó÷àå ïîêà íå íà-

øëà øèðîêîãî ïðàêòè÷åñêîãî ïðèìåíåíèÿ. Äëÿ ðåàëèçàöèè ñòðàòåãèè ãðàäóèðîâêè ðàçðàáîòàíà

ìîäåëüíàÿ ïðîãðàììà, ñïîñîáíàÿ ðàññ÷èòûâàòü ïðîôèëü äèñïåðñèîííîé çàâèñèìîñòè è îáåñïå-

÷èâàþùàÿ ïîñòðîåíèå ãðàäóèðîâî÷íûõ õàðàêòåðèñòèê ñ ó÷åòîì ãåòåðîñêåäàñòè÷íîñòè îøèáîê.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ìåòîä íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ (ÌÍÊ); ìåòîä âçâåøåííûõ íàèìåíüøèõ êâàäðà-

òîâ (ÌÂÍÊ); âçâåøåííàÿ ðåãðåññèÿ; äîâåðèòåëüíûé èíòåðâàë; ãåòåðîñêåäàñòè÷íîñòü; ãðàäóèðîâ-

êà; êàëèáðîâêà.

Äîñòèæåíèÿ â ìàòåìàòèêå äàëåêî íå ñðàçó ïîïàäàþò ê

òåì, êîìó îíè ìîãóò ïðèãîäèòüñÿ, — ê ïðàêòèêàì.

Ïðîáëåìà ñîñòîèò â ñëîæíîñòè ïîíèìàíèÿ íåêîòîðûõ

êîíöåïöèé, áîëüøîì îáúåìå âû÷èñëåíèé è ìàññå íîð-

ìàòèâíûõ äîêóìåíòîâ, ðåãóëèðóþùèõ ïðàêòè÷åñêóþ

äåÿòåëüíîñòü. Ñëîæíîñòü ïîíèìàíèÿ ìîæåò êîìïåí-

ñèðîâàòüñÿ ïðîñòîòîé èíòåðôåéñà ïîëüçîâàòåëÿ ïðè-

êëàäíîé ïðîãðàììû, îáúåì âû÷èñëåíèé äëÿ ñîâðå-

ìåííîé êîìïüþòåðíîé òåõíèêè ïðîáëåìîé íå ÿâëÿåò-

ñÿ. Ñ íîðìàòèâíûìè äîêóìåíòàìè ñëîæíåå — íå ñëå-

äóåò îæèäàòü, ÷òî îíè ïîÿâÿòñÿ äî òîãî êàê íîâàÿ òåõ-

íîëîãèÿ îáðàáîòêè äàííûõ äîêàæåò ñâîþ ñîñòîÿòåëü-

íîñòü íà ïðàêòèêå, íî è çàïðåòà íà èñïîëüçîâàíèå ïðî-

ãðåññèâíûõ òåõíîëîãèé îíè îáû÷íî íå íàëàãàþò.

Ñ íàøåé òî÷êè çðåíèÿ, áîëüøóþ ïîìîùü õèìè-

êàì-àíàëèòèêàì ìîæåò îêàçàòü ïðîãðàììà, âêëþ÷à-

þùàÿ â ñåáÿ íàáîð ñîâðåìåííûõ òåõíîëîãèé è ïðàâèë

ïîñòðîåíèÿ ãðàäóèðîâîê, îðãàíèçóþùàÿ ðàáîòó ïîëü-

çîâàòåëÿ è ïîçâîëÿþùàÿ èçâëå÷ü ìàêñèìóì èíôîð-

ìàöèè èç èìåþùèõñÿ äàííûõ ïðè ìèíèìàëüíûõ óñè-

ëèÿõ. Âàæíûì ýëåìåíòîì òàêîé ïðîãðàììû äîëæíà

ñòàòü âîçìîæíîñòü ðàáîòû ñ äàííûìè, èìåþùèìè íå-

îäèíàêîâóþ òî÷íîñòü èçìåðåíèÿ. Ñóùåñòâåííî ïî-

âûñèòü íàäåæíîñòü è òî÷íîñòü àíàëèçà ìîæåò ìåòîä

âçâåøåííûõ íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ (ÌÂÍÊ), ïîç-

âîëÿþùèé ïðè ïîñòðîåíèè ãðàäóèðîâî÷íîé õàðàê-

òåðèñòèêè (äàëåå — ÃÕ) ó÷èòûâàòü çàâèñèìîñòü

îøèáêè èçìåðåíèÿ àíàëèòè÷åñêîãî ñèãíàëà îò åãî âå-

ëè÷èíû. Îñîáåííûé èíòåðåñ âûçûâàåò ðàñ÷åò äîâå-

ðèòåëüíûõ èíòåðâàëîâ, ïîêàçûâàþùèõ, íàñêîëüêî íà-

äåæåí ðåçóëüòàò àíàëèçà.

Çàäà÷à ïîñòðîåíèÿ äîâåðèòåëüíûõ èíòåðâàëîâ ìå-

òîäîâ íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ (ÌÍÊ) è ÌÂÍÊ [1 – 5]

àêòóàëüíà âî ìíîãèõ ïðåäìåòíûõ îáëàñòÿõ. Ïðî-

äåìîíñòðèðóåì åå ðåøåíèå äëÿ ñëó÷àÿ ïîëèíîìèàëü-

íîé àïïðîêñèìàöèè ôóíêöèîíàëüíîé çàâèñèìîñòè

àíàëèòè÷åñêîãî ñèãíàëà îò ñîäåðæàíèÿ àíàëèòà (ãðà-

äóèðîâî÷íîé õàðàêòåðèñòèêè) â àíàëèòè÷åñêîé õè-

ìèè. Ñïåöèàëüíî îãîâîðèì òåðìèíîëîãèþ: â îòëè÷èå

îò ÃÎÑÒ Ð ÈÑÎ 11095–2007 [6] ìû ñîçíàòåëüíî

èñïîëüçóåì òåðìèí «ãðàäóèðîâêà», ïðèíÿòûé â ðîñ-

ñèéñêîé ìåòðîëîãè÷åñêîé øêîëå, à íå òåðìèí «êàëèá-

ðîâêà», ïðèøåäøèé èç ïðÿìîãî ïåðåâîäà àíãëîÿçû÷-

íîé ëèòåðàòóðû.

Ïðè îöåíêå ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ ñëó÷àéíîé âåëè÷è-

íû ïî îãðàíè÷åííîìó ÷èñëó èçìåðåíèé ìîæíî ïî-

ñòðîèòü äâà äîâåðèòåëüíûõ èíòåðâàëà (ÄÈ) — îöåíêè

ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ è ðàñïðåäåëåíèÿ. Ïåðâûé ïîêà-

çûâàåò, íàñêîëüêî òî÷íî ìû îöåíèëè ñðåäíåå, âòîðîé

óêàçûâàåò, íàñêîëüêî î÷åðåäíîå èçìåðåíèå ìîæåò îò-

ëè÷àòüñÿ îò ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ. Îïðåäåëåíèå ñðåäíåãî
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ÿâëÿåòñÿ ÷àñòíûì ñëó÷àåì ÃÕ, ïðè êîòîðîì ÷èñëî íå-

çàâèñèìûõ ïàðàìåòðîâ ðàâíî íóëþ.

Äîâåðèòåëüíûé èíòåðâàë ôîðìàëüíî ñóùåñòâóåò

òîëüêî äëÿ îïðåäåëåííîé èçìåðåííîé èëè ïðåäñêàçàí-

íîé âåëè÷èíû. Îáîáùèì ýòî ïîíÿòèå íà ÃÕ (ðèñ. 1),

ïðèïèñàâ ÄÈ êàæäîé òî÷êå ÃÕ (çàìåòèì, ÷òî ÄÈ îò-

êëàäûâàåòñÿ îò ëèíèè ÃÕ âäîëü îñè îðäèíàò). Äîâåðè-

òåëüíàÿ îáëàñòü (ÄÎ) ãðàäóèðîâî÷íîé õàðàêòåðèñòèêè

(îáëàñòü, êóäà ñ çàäàííûì óðîâíåì âåðîÿòíîñòè ïîïà-

äàåò ÃÕ) çàâèñèò îò òîãî, íàñêîëüêî òî÷íî îöåíåíû êî-

ýôôèöèåíòû ôóíêöèîíàëüíîé çàâèñèìîñòè. Àíàëî-

ãè÷íî ñëó÷àþ äîâåðèòåëüíîãî èíòåðâàëà ïðè îïðåäå-

ëåíèè ñðåäíåãî ó ÃÕ åñòü äâà ÄÈ, îäèí èç êîòîðûõ ïî-

êàçûâàåò, íàñêîëüêî òî÷íî ïîñòðîåíà ÃÕ (àíàëîãè÷íî

ÄÈ ñðåäíåãî), äðóãîé — ÄÈ, â êîòîðûé ñ çàäàííîé âå-

ðîÿòíîñòüþ ïîïàäàåò íîâîå èçìåðåíèå (àíàëîãè÷íî

ÄÈ ðàñïðåäåëåíèÿ). Îíè îòëè÷àþòñÿ äðóã îò äðóãà íà

âåëè÷èíó ÄÈ åäèíè÷íîãî èçìåðåíèÿ (íåçàâèñèìûå

ÄÈ ñóììèðóþòñÿ êàê êâàäðàòíûé êîðåíü èç ñóììû

êâàäðàòîâ). Â ñëó÷àå ÌÍÊ áåç âçâåøèâàíèÿ ÄÈ åäè-

íè÷íîãî èçìåðåíèÿ ñ÷èòàåòñÿ îäèíàêîâûì äëÿ âñåõ òî-

÷åê è îöåíèâàåòñÿ ïî ýòîé æå ÃÕ.

Äîâåðèòåëüíûé èíòåðâàë ïðåäñêàçàíèÿ (âîññòà-

íîâëåíèå ñîäåðæàíèÿ àíàëèòà ïî îòêëèêó äåòåêòîðà)

ïîëó÷àåòñÿ ïóòåì ïåðåñå÷åíèÿ ÄÎ ÃÕ ãîðèçîíòàëüíîé

ëèíèåé; îí íå ñèììåòðè÷åí îòíîñèòåëüíî ïðåäñêàçàí-

íîãî ñîäåðæàíèÿ àíàëèòà è â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ ìî-

æåò áûòü âû÷èñëåí òîëüêî ñ ïîìîùüþ êîìïüþòåðà.

Ôîðìóëû äëÿ ÄÈ ïðåäñêàçàíèÿ, îñíîâàííûå íà äåëå-

íèè ÄÈ íîâîãî èçìåðåíèÿ íà êîýôôèöèåíò ïðîïîð-

öèîíàëüíîñòè ÃÕ (ñì., íàïðèìåð, [5]), — ïðèáëèçè-

òåëüíûå è ãðàôè÷åñêè ïîëó÷àþòñÿ ïðîâåäåíèåì ÷åðåç

òî÷êè êîíöîâ ÄÈ ëèíèé, ïàðàëëåëüíûõ ÃÕ (ðèñ. 2).

Ïðåäåë îáíàðóæåíèÿ [7, 8] ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé

íàèìåíüøåå ñîäåðæàíèå àíàëèòà, ïðè êîòîðîì ñòàòè-

ñòè÷åñêè çíà÷èìî îáíàðóæèâàåòñÿ ïðèñóòñòâèå îïðå-

äåëÿåìîãî êîìïîíåíòà â àíàëèçèðóåìîé ïðîáå. Ãðàôè-

÷åñêè åãî ìîæíî ïðåäñòàâèòü [9] êàê ñîäåðæàíèå àíà-

ëèòà x + Ä2 ïðè òàêîì x, ÷òî x – Ä1 = 0 (ðèñ. 3). Ïðåäåë

îáíàðóæåíèÿ ãëàâíûì îáðàçîì çàâèñèò îò âåëè÷èíû

äîâåðèòåëüíîãî èíòåðâàëà ãðàäóèðîâêè âáëèçè íà÷àëà

êîîðäèíàò: ÷åì ìåíüøå ñîîòâåòñòâóþùèé äîâåðèòåëü-

íûé èíòåðâàë, òåì íèæå ïðåäåë îáíàðóæåíèÿ.

Ïðåäåë îïðåäåëåíèÿ — òàêîå çíà÷åíèå ñîäåð-

æàíèÿ àíàëèòà, êîòîðîå ìîæåò áûòü îïðåäåëåíî ñ çà-

äàííîé ïîãðåøíîñòüþ. Âíå çàâèñèìîñòè îò êîíêðåò-

íûõ âûáðàííûõ ôîðìóë [8] îí êðàòíî (â 2 – 3 ðàçà)

ïðåâûøàåò ïðåäåë îáíàðóæåíèÿ, ïîýòîìó íà ïîñëåä-

íèé îáðàòèì îñíîâíîå âíèìàíèå.

Ðåãðåññèÿ è åå äîâåðèòåëüíûå èíòåðâàëû

Îáùèé âèä ðåãðåññèè îïèñûâàåòñÿ âûðàæåíèåì

[1]

y = Xâ + å, (I.1)

ãäå y — âåêòîð-ñòîëáåö ðåçóëüòàòîâ èçìåðåíèé;

yò = { y1, y2, ..., yn }, yi — ðåçóëüòàò i-ãî èçìåðåíèÿ, n —

÷èñëî èçìåðåíèé; âò = {â1, â2, ..., âp } —- âåêòîð-

ñòîëáåö êîýôôèöèåíòîâ àïïðîêñèìàöèè, p — ÷èñëî

àïïðîêñèìèðóþùèõ ôóíêöèé; å — âåêòîð-ñòîëáåö

îøèáîê èçìåðåíèÿ; åò = {å1, å2, ..., ån }, åi — îøèáêà

i-ãî èçìåðåíèÿ; X — ðåãðåññèîííàÿ ìàòðèöà ñî çíà÷å-
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Ðèñ. 1. Ãðàäóèðîâî÷íàÿ õàðàêòåðèñòèêà è åå äîâåðèòåëüíûå
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Ðèñ. 2. Ãðàôè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå äîâåðèòåëüíîãî èíòåðâàëà

ïðåäñêàçàíèÿ: x — ïðåäñêàçàííîå ñîäåðæàíèå àíàëèòà â àíàëè-

çå; x – Ä, x + Ä — ïðèáëèæåííûå îöåíêè ÄÈ; x – Ä1, x + Ä2 —

ïðàâèëüíàÿ îöåíêà ÄÈ ïðåäñêàçàíèÿ
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Ðèñ. 3. Ãðàôè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå ïðåäåëà îáíàðóæåíèÿ è ìè-

íèìàëüíîãî çíà÷èìîãî ñèãíàëà y
D



íèÿìè ôóíêöèé, èñïîëüçóåìûõ äëÿ àïïðîêñèìàöèîí-

íîãî ïðèáëèæåíèÿ. Íàïðèìåð, äëÿ ïîëèíîìèàëüíîé

ðåãðåññèè ñòåïåíè p – 1, íå ïðîõîäÿùåé ÷åðåç íà÷àëî

êîîðäèíàò, ýòà ìàòðèöà èìååò âèä
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� � � �

�

,

ãäå xi — èçâåñòíîå çíà÷åíèå íåçàâèñèìîé ïåðåìåííîé

x ïðè èçìåðåíèè yi.

Äîïóñòèì, ÷òî ìû ïðîâîäèì ìíîãîêðàòíûå èçìå-

ðåíèÿ îòêëèêà äåòåêòîðà ïðè çàäàííîì «èñòèííîì»

çíà÷åíèè
~
x è ïóòåì óñðåäíåíèÿ äàííûõ îòêëèêîâ ïî-

ëó÷àåì «èñòèííûé» îòêëèê äåòåêòîðà
~
y. Ïðåäïîëî-

æèì, ÷òî îøèáêà åäèíè÷íîãî èçìåðåíèÿ èìååò äèñ-

ïåðñèþ, êîòîðàÿ çàâèñèò òîëüêî îò
~
x è

~
y, ò.å.

4

4

(
~

,
~

)
(
~

,
~

)
,x y

v x y
	

0
(I.2)

è îøèáêè ðàçíûõ èçìåðåíèé íå êîððåëèðóþò äðóã ñ

äðóãîì. Ïðåäïîëîæèì òàêæå (ýòî âàæíî!), ÷òî ðàñïðå-

äåëåíèå îøèáîê êàê äëÿ ãðàäóèðîâî÷íûõ àíàëèçîâ,

òàê è äëÿ àíàëèçîâ ïî îïðåäåëåíèþ íåèçâåñòíîãî ñî-

äåðæàíèÿ àíàëèòà îäèíàêîâî è åãî ïàðàìåòðû îïðåäå-

ëÿþòñÿ ôîðìóëîé (I.2). Âíà÷àëå ðàññìîòðèì ñëó÷àé,

êîãäà âåëè÷èíà ó0 çàðàíåå íåèçâåñòíà è îïðåäåëÿåòñÿ

èç òîãî æå íàáîðà äàííûõ, ÷òî è ïàðàìåòðû ðåãðåññèè.

Ïóñòü

[Var(å)]1�2 = (D[å])1�2 = ó0V
–1,

ãäå V V	 8 	diag diagv x y v x y
i i i i

( , ) (
~

,
~

)
~

, i — íîìåð

ãðàäóèðîâî÷íîé òî÷êè, i,i-ì ýëåìåíòîì äèàãîíàëüíîé

ìàòðèöû V ÿâëÿåòñÿ âåëè÷èíà, îáðàòíî ïðîïîðöèî-

íàëüíàÿ ñòàíäàðòíîìó îòêëîíåíèþ i-ãî èçìåðåíèÿ,

ò.å. ÷åì áîëüøå ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå èçìåðåíèÿ,

òåì ìåíüøå âåñ. Ìàòðèöà V ïîëîæèòåëüíî îïðåäåëåíà

è èìååò ðàçìåð (n × n ). Îäèíàêîâûå (ãîìîñêåäàñòè÷-

íûå) îæèäàåìûå îøèáêè âñåõ y ÿâëÿþòñÿ ÷àñòíûì

ñëó÷àåì è ñîîòâåòñòâóþò åäèíè÷íîé âåñîâîé ìàòðèöå.

ÌÂÍÊ èñïîëüçóåòñÿ â òîì ñëó÷àå, êîãäà ñòàíäàðò-

íûå îòêëîíåíèÿ îøèáîê ðàçíûõ èçìåðåíèé îòëè÷àþò-

ñÿ (òàêèå îøèáêè íàçûâàþò ãåòåðîñêåäàñòè÷íûìè).

ÌÂÍÊ ðåøàåò çàäà÷ó ìèíèìèçàöèè íîðìèðîâàííîé

ñóììû êâàäðàòîâ, íîðìèðîâî÷íûì ìíîæèòåëåì íà êà-

æäûé êâàäðàò îòêëîíåíèÿ ÿâëÿåòñÿ îáðàòíàÿ äèñïåð-

ñèÿ (êâàäðàò ñòàíäàðòíîãî îòêëîíåíèÿ). Èíûìè ñëîâà-

ìè, çíà÷èìîñòü îøèáîê óðàâíèâàåòñÿ ïóòåì äåëåíèÿ

êàæäîãî óðàâíåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé íà ñòàíäàðò-

íóþ îøèáêó èçìåðåíèÿ:

Vy = VXâ + Vå;

ïîëó÷èâøàÿñÿ ñèñòåìà óðàâíåíèé ðåøàåòñÿ òðàäèöè-

îííûì ìåòîäîì íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ [5].

Îöåíêè ïàðàìåòðîâ â èç óðàâíåíèÿ (I.1), ìèíè-

ìèçèðóþùèå âçâåøåííóþ ñóììó êâàäðàòîâ [1 – 5],

ñîñòàâÿò

â
^

= (XòV2X)–1XòV2y. (I.3)

Ïðè çàäàííîì çíà÷åíèè x* îæèäàåìîå çíà÷åíèå

^
* *

y x	
ò â

^
, (I.4)

ãäå x
*

ò = {1, x*, ..., x
p

*

�1
}, à çíà÷åíèå x ïðè èçìåðåííîì

y* îöåíèâàåòñÿ ñ ïîìîùüþ ðåøåíèÿ ýòîãî óðàâíåíèÿ

îòíîñèòåëüíî x.

Êîãäà ìû ãîâîðèì î äîâåðèòåëüíûõ èíòåðâàëàõ

äëÿ ãðàäóèðîâî÷íûõ êðèâûõ [1 – 5], òî îíè ñòðîÿòñÿ â

ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî îøèáêè íå êîððåëèðîâàíû ìåæäó

ñîáîé è èìåþò íîðìàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå (ýòî ïðåä-

ïîëîæåíèå íå âñåãäà âûïîëíåíî íà ïðàêòèêå [10]). Íà-

áîëüøåå çíà÷åíèå èìåþò ñëåäóþùèå ñëó÷àè äîâåðè-

òåëüíûõ èíòåðâàëîâ.

1. Ïîñòðîåíà ðåãðåññèÿ ñëó÷àéíîé âåëè÷èíû yi ïî

îòíîøåíèþ ê èçâåñòíîìó íàáîðó xi (ÃÕ). Ïîñëå ïî-

ñòðîåíèÿ ÃÕ ïðîâîäèòñÿ äðóãîå èçìåðåíèå ïðè èç-

âåñòíîì çíà÷åíèè x* è îïðåäåëÿåòñÿ y* — îòêëèê äå-

òåêòîðà. Êàêîâ áóäåò ÄÈ ñëó÷àéíîé âåëè÷èíû y* è íà-

ñêîëüêî îí áóäåò îòëè÷àòüñÿ îò çíà÷åíèÿ ^
*

y , ðàññ÷è-

òàííîãî äëÿ äàííîé ðåãðåññèè ïî èçâåñòíîìó çíà÷å-

íèþ x* (ñì. ðèñ. 1, ÄÈ íîâîãî èçìåðåíèÿ).

2. Èìååòñÿ (áåñêîíå÷íî áîëüøîé) ðåçåðâóàð âîç-

ìîæíûõ ðåçóëüòàòîâ èçìåðåíèé yi äëÿ èçâåñòíîãî íà-

áîðà xi (ãåíåðàëüíàÿ ñîâîêóïíîñòü). Ïî îäíîé âûáîðêå

èç ãåíåðàëüíîé ñîâîêóïíîñòè ïîñòðîåíà ðåãðåññèÿ

ñëó÷àéíîé âåëè÷èíû yi ïî îòíîøåíèþ ê èçâåñòíîìó

íàáîðó xi (ÃÕ). Ïîñëå ïîñòðîåíèÿ ãðàäóèðîâî÷íîé

êðèâîé ïðîâîäèòñÿ îöåíêà îòêëèêà äåòåêòîðà y* ïðè

èçâåñòíîì çíà÷åíèè x*. Êàêîâ áóäåò ÄÈ ñëó÷àéíîé âå-

ëè÷èíû y* ïðè ïåðåñòðîåíèè ÃÕ ïî íîâîìó íàáîðó

ãðàäóèðîâî÷íûõ òî÷åê (âûáîðêå) èç òîé æå ãåíåðàëü-

íîé ñîâîêóïíîñòè è íàñêîëüêî îí áóäåò îòëè÷àòüñÿ îò

çíà÷åíèÿ ^
*

y , ðàññ÷èòàííîãî äëÿ äàííîé ðåãðåññèè ïî

èçâåñòíîìó çíà÷åíèþ x* (ñì. ðèñ. 1, ÄÈ ãðàäóèðîâî÷-

íîé õàðàêòåðèñòèêè).

3. Ïîñòðîåíà ðåãðåññèÿ ñëó÷àéíîé âåëè÷èíû yi ïî

îòíîøåíèþ ê èçâåñòíîìó íàáîðó xi (ÃÕ). Ïîñëå ïî-

ñòðîåíèÿ ÃÕ ïðîâîäèòñÿ èçìåðåíèå îòêëèêà äåòåêòîðà

y*. Ïî èçìåðåííîìó îòêëèêó äåòåêòîðà äàåòñÿ îöåíêà

^
*

x âåëè÷èíû x ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîñòðîåííîé ðåãðåñ-

ñèè. Êàêîâà áóäåò âàðèàöèÿ ïîëó÷åííîãî çíà÷åíèÿ ^
*

x

è íàñêîëüêî îíî îòëè÷àåòñÿ îò èñòèííîãî çíà÷åíèÿ
~

*
x

(ñì. ðèñ. 2, ÄÈ ïðåäñêàçàíèÿ).

Ïóñòü ñ ïîìîùüþ íàáîðà êîýôôèöèåíòîâ (I.3) ïî

ôîðìóëå (I.4) îöåíèâàåòñÿ îòêëèê ^
*

y ïðè çàäàííîì x*.
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Òîãäà äîâåðèòåëüíûé èíòåðâàë íîâîãî èçìåðåíèÿ îïè-

ñûâàåòñÿ âûðàæåíèåì

y y
t S

v x y

u x y
n p

* *

/

*

*
^

( , ^ )

( , ^ ),	 � �

�

9 2

1 (I.5)

ãäå t
m

� — êîýôôèöèåíò Ñòüþäåíòà äëÿ äîâåðèòåëüíîé

âåðîÿòíîñòè (1 – ä) ñ m ñòåïåíÿìè ñâîáîäû:

S
n p

2
1

	

�

(Y – Xâ
^
)òV2(Y – Xâ

^
);

u (x, y ) = v(x, y )xò(XòV2X)–1xv (x, y ).

Çàìåòèì, ÷òî âåëè÷èíà u (x, y ) èíâàðèàíòíà îòíî-

ñèòåëüíî óìíîæåíèÿ âåñîâîé ôóíêöèè v (x, y ) íà íåíó-

ëåâîé íîðìèðîâî÷íûé êîýôôèöèåíò. Èìåííî ýòîò

ôàêò ÿâèëñÿ ïðè÷èíîé îòêàçà îò òðàäèöèîííî èñïîëü-

çóåìîé â ëèòåðàòóðå âåñîâîé ôóíêöèè, îáîçíà÷àåìîé

ñèìâîëîì w è ðàâíîé êâàäðàòó ôóíêöèè v. Âûðàæåíèå,

àíàëîãè÷íîå ôîðìóëå äëÿ u (x, y ) ñ èñïîëüçîâàíèåì w,

èìåëî áû ãîðàçäî áîëåå ãðîìîçäêèé âèä.

Äîâåðèòåëüíûé èíòåðâàë ãðàäóèðîâî÷íîé

õàðàêòåðèñòèêè

y y
t S

v x y

u x y
n p

* *

*

*
^

( , ^ )

( , ^ ),	 �

�

9 2

(I.6)

ÄÈ ïðåäñêàçàíèÿ â îáðàòíîé çàäà÷å — ñîâîêóïíîñòü

âñåõ x, óäîâëåòâîðÿþùèõ íåðàâåíñòâó

( ^ )

( , ^ )

[ ( , ^ )],
*

y y
t S

v x y

u x y
x

n p

x

x
� �

�

�

�

�

�

�

�

�

�

�2

2
2

1

9

(I.7)

ãäå ŷ
x

= xâ
^
.

Äîâåðèòåëüíûå èíòåðâàëû ïðè íàëè÷èè

íåçàâèñèìîé îöåíêè ó(x, y )

Ðåøåíèå çàäà÷è â ñëó÷àå, êîãäà ôóíêöèÿ ó(x, y )

èçâåñòíà çàðàíåå, íåñêîëüêî îòëè÷àåòñÿ îò ïðèâåäåí-

íîãî âûøå. Âåñîâàÿ ôóíêöèÿ v (x, y ) = 1�ó(x, y ), âåñà â

ìàòðèöå V ñîñòàâÿò vi,i = 1�ó(xi, yi ). Ïîñëå âû÷èñëåíèÿ

êîýôôèöèåíòîâ ðåãðåññèè ïî ôîðìóëå (I.3) è ïðåäñêà-

çàííûõ çíà÷åíèé ŷ ïî ôîðìóëå (I.4) òðåáóåòñÿ ïðîâåð-

êà âåðîÿòíîñòè òîãî, ÷òî äàííàÿ àïïðîêñèìàöèÿ ìîæåò

áûòü ïðèìåíåíà äëÿ îïèñàíèÿ äàííûõ. Ýòó ïðîâåðêó

â ñëó÷àå íîðìàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ îøèáêè åñòå-

ñòâåííî ïðîâåñòè ïî êðèòåðèþ ÷2, ïîäñ÷èòàâ ñóììó

íîðìèðîâàííûõ êâàäðàòîâ íåâÿçîê

Z
y y

x y

i i

ii

n

	

��

�

�

�

�

�

	

�

^

( , ^ )

.

4

2

1

(II.1)

Â çàâèñèìîñòè îò öåëåâîãî çíà÷åíèÿ âåðîÿòíîñòè

â, òðåáóþùåéñÿ â çàäà÷å, ìîæíî ðåøèòü, íàñêîëüêî

õîðîøà àïïðîêñèìàöèÿ:

Z < ÷2(â, n – p ). (II.2)

Â ñëó÷àå ðàñïðåäåëåíèÿ îøèáîê, îòëè÷íîãî îò

íîðìàëüíîãî, êðèòåðèè àäåêâàòíîñòè àïïðîêñèìàöèè

ìîãóò áûòü äðóãèìè [10].

Åñëè àïïðîêñèìàöèÿ óñòðàèâàåò, òî ïðè âû÷èñ-

ëåíèè ÄÈ (I.5), (I.6), (I.7) âåëè÷èíó S�v (x, y ), ÿâëÿ-

þùóþñÿ îöåíêîé ôóíêöèè ó(x, y ) èç ôîðìóëû (I.2),

ñëåäóåò çàìåíèòü íà ó(x, y ). Àíàëîãè÷íî ÷èñëî ñòå-

ïåíåé ñâîáîäû (n – p ) äëÿ êîýôôèöèåíòà Ñòüþäåí-

òà äîëæíî áûòü çàìåíåíî íà ÷èñëî ñòåïåíåé ñâîáî-

äû k, ñîîòâåòñòâóþùèõ îöåíêå ó(x, y ), âíåøíåé

ïðîöåäóðîé.

Ñîîòâåòñòâåííî, ÄÈ äëÿ îòêëèêà ïðè åäèíè÷íîì

èçìåðåíèè ïðåäñòàâèì âûðàæåíèåì

y y t x y u x y
k* * * * * *

^ ( , ^ ) ( , ^ ),	 � �
9

4
2

1 (II.3)

à ÄÈ ãðàäóèðîâî÷íîé õàðàêòåðèñòèêè —

y y t x y u x y
k* * * * * *

^ ( , ^ ) ( , ^ ).	 �
9

4
2

(II.4)

Çàìåòèì, ÷òî

t x y C x y
k y

9
4

/
* * * *

( , ^ ) ( , ^ ),
2

	

ãäå C x y
y

( , ^ )
* *

— âíåøíÿÿ îöåíêà çàâèñèìîñòè âåëè-

÷èíû äîâåðèòåëüíîãî èíòåðâàëà èçìåðåíèÿ y îò (x, y ).

Ïîñêîëüêó âåëè÷èíà u (x, y ) èíâàðèàíòíà ê óìíîæå-

íèþ âåñîâîé ôóíêöèè íà êîýôôèöèåíò, ýòîò êîýôôè-

öèåíò ìîæåò áûòü ðàâåí îáðàòíîé âåëè÷èíå êîýô-

ôèöèåíòà Ñòüþäåíòà è âåñîâàÿ ôóíêöèÿ ñòàíîâèòñÿ

îáðàòíîé âíåøíåé îöåíêå äîâåðèòåëüíîãî èíòåðâàëà

èçìåðåíèÿ:

v x y

x y t C x y
C

k
y

( , )

( , ) ( , )
.	 	

1 1

2
4

9

(II.5)

Íà ïðàêòèêå ýòî îçíà÷àåò, ÷òî êàæäîå óðàâíåíèå

ñèñòåìû ëèíåéíûõ óðàâíåíèé ïåðåä ïîèñêîì êîýô-

ôèöèåíòîâ çàâèñèìîñòè äåëèòñÿ íå íà ñòàíäàðòíîå

îòêëîíåíèå âåëè÷èíû y, à íà âíåøíþþ îöåíêó äîâå-

ðèòåëüíîãî èíòåðâàëà ýòîé âåëè÷èíû.

Â òàêîé çàïèñè ôîðìóëû (II.3) è (II.4) óïðîùàþòñÿ:

y y C x y u x y
y* * * * * *

^ ( , ^ ) ( , ^ )	 � �1 — (II.6)

äëÿ îäèíî÷íîãî èçìåðåíèÿ è

y y C x y u x y
y* * * * * *

^ ( , ^ ) ( , ^ )	 � — (II.7)

äëÿ ÃÕ.
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Íåñëîæíî çàìåòèòü, ÷òî åñëè ÄÈ âñåõ èçìåðåíèé

èçâåñòíû, íî íèêàêîé ôóíêöèîíàëüíîé çàâèñèìîñòè

v (x, y ) íåò, ýòîò ïîäõîä òàêæå ìîæåò áûòü ïðèìåíåí,

òîëüêî ôîðìóëà ÄÈ íîâîãî èçìåðåíèÿ (II.6) òåðÿåò

ñìûñë, ïîñêîëüêó äîâåðèòåëüíûé èíòåðâàë íîâîãî èç-

ìåðåíèÿ çàðàíåå íåèçâåñòåí. Äîâåðèòåëüíûé èíòåðâàë

ÃÕ â ýòîì ñëó÷àå îöåíèâàåòñÿ ïî ôîðìóëå

y y x
* *

^ ( ) .	 �
�ò ò

Ñ
X V X x

2 1
(II.8)

Îáðàòèì âíèìàíèå, ÷òî â ôîðìóëàõ (II.6), (II.7) è

(II.8) óæå íåò îáùèõ äëÿ âñåé àïïðîêñèìàöèè ñòåïå-

íåé ñâîáîäû, îíè íåÿâíî âõîäÿò â âåñîâóþ ìàòðèöó V.

Ìû íå èññëåäîâàëè âîïðîñ, îñòàåòñÿ ëè ôîðìóëà (II.8)

òàêîé æå ïðè ðàçíîì ÷èñëå ñòåïåíåé ñâîáîäû k âíåø-

íåé ïðîöåäóðû îöåíêè äîâåðèòåëüíîãî èíòåðâàëà äëÿ

ðàçíûõ yi, íî ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî îñòàåòñÿ.

Èñïîëüçîâàíèå ñðåäíåãî

ïî íåñêîëüêèì èçìåðåíèÿì â ÌÍÊ

Îáîçíà÷èì ñëîâîì «óðîâåíü» (òåðìèí, õàðàêòåð-

íûé äëÿ ïðîãðàìì îáðàáîòêè õðîìàòîãðàôè÷åñêèõ

äàííûõ) ðåçóëüòàò óñðåäíåíèÿ àíàëèòè÷åñêîãî îòêëè-

êà ïî âñåì èçìåðåíèÿì (òî÷êàì) ñ îäèíàêîâûì ñîäåð-

æàíèåì àíàëèòà. Ïðè ýòîì îáû÷íî òðåáóåòñÿ, ÷òîáû

÷èñëî òî÷åê äëÿ êàæäîãî óðîâíÿ áûëî îäèíàêîâûì;

îáîçíà÷èì åãî m.

Ãðàäóèðîâî÷íóþ õàðàêòåðèñòèêó ìîæíî ïîñòðî-

èòü äâóìÿ ñïîñîáàìè: èñïîëüçóÿ ëèáî âñå èçìåðåííûå

òî÷êè, ëèáî óðîâíè. Êîýôôèöèåíòû ðåãðåññèé, ïî-

ñòðîåííûõ ïî òî÷êàì è ïî óðîâíÿì ñ îäèíàêîâûì ÷èñ-

ëîì òî÷åê, áóäóò â òî÷íîñòè ðàâíû. Íàëè÷èå áîëüøîãî

÷èñëà ñòåïåíåé ñâîáîäû ïðè ãðàäóèðîâêå ïî òî÷êàì

ñîâñåì íå îçíà÷àåò, ÷òî ìîæíî ïîñòðîèòü àïïðîêñèìè-

ðóþùèé ïîëèíîì âûñîêîé ñòåïåíè. Ðàíã ìàòðèöû

(XòV2X) èç ôîðìóëû (I.3) íå ïðåâûøàåò ÷èñëà óðîâ-

íåé, è ñòåïåíü ïîëèíîìà íå ìîæåò ïðåâûøàòü ÷èñëî

óðîâíåé ìèíóñ îäèí, êàê è â ñëó÷àå ãðàäóèðîâêè ïî

óðîâíÿì.

Ïðîâåðèì, ÷åì îòëè÷àþòñÿ äîâåðèòåëüíûå èíòåð-

âàëû äëÿ ýòèõ ñëó÷àåâ. Äëÿ ïðîñòîòû ðàññìîòðèì âà-

ðèàíò ñ îäèíàêîâûìè âåñàìè v (x, y ) = 1. Îáðàòèì

âíèìàíèå íà ñîìíîæèòåëü
t S

v x y

n p�

9 2

( , ^)
*

ôîðìóëû äîâåðè-

òåëüíîãî èíòåðâàëà (I.5). Íåòðóäíî ïîíÿòü, ÷òî åãî âå-

ëè÷èíà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé îöåíêó ÄÈ ëþáîãî åäè-

íè÷íîãî èçìåðåíèÿ èç òåõ, ïî êîòîðûì ñòðîèòñÿ ÃÕ.

Åñëè èñïîëüçóåì òî÷êè, òî ïîëó÷èì äîñòàòî÷íî òî÷-

íóþ îöåíêó äèñïåðñèè åäèíè÷íîãî èçìåðåíèÿ: âåëè-

÷èíà êîýôôèöèåíòà Ñòüþäåíòà t ñòàáèëèçèðóåòñÿ ïî

ìåðå ðîñòà ÷èñëà ñòåïåíåé ñâîáîäû. Äîâåðèòåëüíûé

èíòåðâàë ÃÕ, ïîñòðîåííîé ïî óðîâíÿì, ìîæåò áûòü

êàê áîëüøå, òàê è ìåíüøå èíòåðâàëà, ïîëó÷åííîãî ïî

âñåì òî÷êàì, íî áóäåò çàâåäîìî ìåíåå íàäåæíûì èç-çà

ìåíüøåé ñòàòèñòèêè. Îäíàêî ïðè ãðàäóèðîâêå ïî

óðîâíÿì ìîæíî äîáèòüñÿ ãîðàçäî áîëåå íàäåæíîé

îöåíêè ÄÈ, åñëè âîñïîëüçîâàòüñÿ ôîðìóëàìè (II.3),

(II.4) äëÿ ñëó÷àÿ àïïðîêñèìàöèè ñ èçâåñòíîé ñòàíäàðò-

íîé îøèáêîé èçìåðåíèÿ, ïðè÷åì ýòà îöåíêà ïî÷òè

ñîâïàäàåò ñ îöåíêîé ÄÈ ïî òî÷êàì.

Äîïîëíèòåëüíûì àðãóìåíòîì â ïîëüçó îòêàçà îò

èñïîëüçîâàíèÿ óðîâíåé ÿâëÿåòñÿ ñòðàòåãèÿ áîðüáû ñ

âûáðîñàìè: èñêëþ÷åíèå îäíîé èç òî÷åê — ãîðàçäî ìå-

íåå ÷óâñòâèòåëüíàÿ äëÿ ðåçóëüòàòîâ ãðàäóèðîâêè ïðî-

öåäóðà, ÷åì èñêëþ÷åíèå óðîâíÿ.

Ïî èçëîæåííûì âûøå ïðè÷èíàì âàðèàíòû ìíîæå-

ñòâåííûõ èçìåðåíèé ïðè ãðàäóèðîâêå èëè àíàëèçå

ðàññìàòðèâàþòñÿ íàìè êàê ÷àñòíûé ñëó÷àé îáùåãî ðå-

øåíèÿ çàäà÷è è ñïåöèàëüíûõ ôîðìóë äëÿ ìíîæåñòâåí-

íûõ èçìåðåíèé íå ïðèâîäèòñÿ.

Äîâåðèòåëüíûé èíòåðâàë

ïðè íåîäèíàêîâîé òî÷íîñòè èçìåðåíèé

Ïðîñòåéøèé ñëó÷àé íåîäèíàêîâîé òî÷íîñòè èçìå-

ðåíèé — èçìåðåíèÿ êîëè÷åñòâà âåùåñòâà â ñëîæíîé

ìàòðèöå, êîãäà â ñîñòàâå àíàëèçèðóåìîé ïðîáû èìååò-

ñÿ äîñòàòî÷íîå êîëè÷åñòâî ìåøàþùèõ èçìåðåíèþ âå-

ùåñòâ. Îøèáêà åäèíè÷íîãî èçìåðåíèÿ ìîæåò çàìåòíî

âûðàñòè íà èõ ôîíå. Ðåøåíèå äëÿ ýòîãî ïðîñòåéøåãî

ñëó÷àÿ ïðîñòîå: íåîáõîäèìî íåçàâèñèìî îöåíèâàòü

ÄÈ îòäåëüíîãî èçìåðåíèÿ èëè ñðåäíåãî ïî ñåðèè èç-

ìåðåíèé è ñëîæèòü åãî (÷åðåç ñëîæåíèå äèñïåðñèé)

ñ ÄÈ ÃÕ. Äîâåðèòåëüíûé èíòåðâàë íîâîãî èçìåðåíèÿ

â ýòîì ñëó÷àå äîëæåí áûòü ïåðåñ÷èòàí ñ ó÷åòîì äàí-

íûõ î åãî âîñïðîèçâîäèìîñòè.

Äîñòàòî÷íî ÷àñòî îøèáêà èçìåðåíèÿ çàâèñèò îò

âåëè÷èíû ñèãíàëà. Âñòðå÷àþòñÿ ñèñòåìû, â êîòîðûõ

ïðè áîëüøîì çíà÷åíèè îòêëèêà ïîñòîÿííîé ñëåäóåò

ñ÷èòàòü, ê ïðèìåðó, îòíîñèòåëüíóþ îøèáêó èçìå-

ðåíèÿ, èëè â êîòîðûõ îøèáêà ïðîïîðöèîíàëüíà êâàä-

ðàòíîìó êîðíþ ñèãíàëà (âàæíåéøèé ïðèìåð — ìàññ-

ñïåêòðîìåòðè÷åñêèé äåòåêòîð). Ñîîòâåòñòâóþùèå

ýòèì ñèòóàöèÿì âàðèàíòû âçâåøèâàíèÿ v2 = 1�y2 è

v2 = 1�y (èëè 1�x2 è 1�x ), øèðîêî èñïîëüçóåìûå â

ó÷åáíîé è íîðìàòèâíîé ëèòåðàòóðå, èìåþò ïðîáëåìó:

ïî íèì íåâîçìîæíî íàéòè ïðåäåëû îáíàðóæåíèÿ è

îïðåäåëåíèÿ [7 – 9], ïîñêîëüêó îæèäàåìàÿ îøèáêà

âáëèçè íà÷àëà êîîðäèíàò îáðàùàåòñÿ â íîëü. Â äåé-

ñòâèòåëüíîñòè ñòàíäàðòíàÿ îøèáêà èçìåðåíèÿ íå ìî-

æåò áûòü íèæå ìèíèìàëüíîé âåëè÷èíû, õàðàêòåðíîé

äëÿ ïðèáîðà è ìåòîäèêè, è íà ýòîé îøèáêå îñíîâàíû

óêàçàííûå ïðåäåëû. Áîëåå àäåêâàòíàÿ ìîäåëü äèñïåð-

ñèîííîé âåñîâîé ôóíêöèè ÌÂÍÊ [çàâèñèìîñòè îæè-

äàåìîé äèñïåðñèè îò àíàëèòè÷åñêîãî ñèãíàëà, êâàäðàò

âåñîâîé ôóíêöèè v (x, y )] ìîæåò áûòü îïèñàíà ïðÿìîé

ñ ïîëîæèòåëüíûì ñâîáîäíûì ÷ëåíîì èëè àíàëîãè÷-

íîé ñòåïåííîé çàâèñèìîñòüþ.

Ñòðàòåãèÿ ãðàäóèðîâêè

Ïðåäïîëîæèì, ÷òî åñòü íàäåæíàÿ çàâèñèìîñòü

ñòàíäàðòíîãî îòêëîíåíèÿ èçìåðåíèÿ îò âåëè÷èíû ñèã-
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íàëà è ñîäåðæàíèÿ àíàëèòà (âåñîâàÿ ôóíêöèÿ). Îòìå-

òèì, êàêèå â ýòîì ñëó÷àå ïîÿâëÿþòñÿ ïðåèìóùåñòâà:

1) èìååì ìèíèìàëüíî âîçìîæíûå ïðåäåëû îáíà-

ðóæåíèÿ (ñì. ðèñ. 3) è îïðåäåëåíèÿ;

2) ïîëó÷àåì ïðàâèëüíóþ îöåíêó ïîãðåøíîñòåé

ÃÕ è íîâîãî èçìåðåíèÿ âî âñåì äèàïàçîíå èçìåðÿå-

ìûõ âåëè÷èí; íàïîìíèì, ÷òî ÌÍÊ ñ ðàâíûìè âåñàìè

ïðè òèïîâîé çàâèñèìîñòè ñòàíäàðòíîãî îòêëîíåíèÿ îò

ñèãíàëà (ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå ðàñòåò ñ ðîñòîì ñèã-

íàëà) äàñò çàâûøåííûå ïðåäåëû îáíàðóæåíèÿ è îïðå-

äåëåíèÿ è çàíèæåííûå îöåíêè îøèáîê èçìåðåíèÿ ïðè

áîëüøèõ ñîäåðæàíèÿõ àíàëèòà;

3) ïðè ìàëîì ÷èñëå òî÷åê (÷èñëî ñòåïåíåé ñâîáî-

äû ìåíüøå øåñòè) ïîëó÷àåì íàäåæíóþ (è â áîëüøèí-

ñòâå ñëó÷àåâ ìåíüøóþ ïî âåëè÷èíå, ÷åì â ñëó÷àå

îöåíêè äèñïåðñèè ïî ýòîìó ìàëîìó ÷èñëó òî÷åê)

îöåíêó äîâåðèòåëüíûõ èíòåðâàëîâ ÃÕ è èçìåðåíèÿ.

Ðàññìîòðèì, êàê ïîëó÷èòü çàâèñèìîñòü ñòàíäàðò-

íîãî îòêëîíåíèÿ îò ñèãíàëà ñ äîñòàòî÷íîé íàäåæíî-

ñòüþ. Ïîñòðîèì ÌÂÍÊ ðåãðåññèþ çàâèñèìîñòè êâàä-

ðàòîâ îñòàòêîâ îò ñèãíàëà, íå óñðåäíÿÿ òî÷êè ïî óðîâ-

íÿì, ïîñêîëüêó, êàê îòìå÷àëîñü âûøå, êîýôôèöèåíòû

ðåãðåññèè ñ óñðåäíåíèåì ïî óðîâíÿì íå îòëè÷àþòñÿ

îò êîýôôèöèåíòîâ ðåãðåññèè áåç óñðåäíåíèÿ. Âåñ

òî÷åê ýòîé ðåãðåññèè îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëåí îæè-

äàåìîé äëÿ äàííîãî ñèãíàëà äèñïåðñèè [11]. Â ñàìîì

äåëå, ðàçáðîñ òî÷åê ðàñòåò ïðîïîðöèîíàëüíî äèñ-

ïåðñèè ñèãíàëà è ýòîìó ñëó÷àþ ñîîòâåòñòâóåò èñïîëü-

çîâàííàÿ ñõåìà âçâåøèâàíèÿ. Òàêàÿ ïðîöåäóðà ïî-

âòîðÿåòñÿ íåñêîëüêî ðàç ñ ïîëó÷åíèåì íîâîé îöåíêè

ïàðàìåòðîâ ðåãðåññèè ÃÕ, îñòàòêîâ è íîâîé îöåíêè

ïàðàìåòðîâ âåñîâîé ôóíêöèè (ò.å. ïðèìåíÿåòñÿ ìåòîä

âçâåøåííûõ íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ ñ èòåðàòèâíûì

ïåðåñ÷åòîì âåñîâ [12]). Íà ìîäåëüíûõ äàííûõ ïðîöå-

äóðà ñõîäèòñÿ çà äâå-òðè èòåðàöèè. Âåñîâàÿ ôóíêöèÿ

ÌÂÍÊ ÃÕ ñîîòâåòñòâóåò êâàäðàòíîìó êîðíþ ïîñòðî-

åííîé äèñïåðñèîííîé ôóíêöèè. Ïîëó÷èâøàÿñÿ âåñî-

âàÿ ôóíêöèÿ ïîêàçàíà íà ðèñ. 4.

Ïðîâåäåíî ìîäåëèðîâàíèå íà èñêóññòâåííîì íà-

áîðå ãðàäóèðîâî÷íûõ òî÷åê (ïÿòü ðàâíîìåðíî ðàñïðå-

äåëåííûõ óðîâíåé, ïî ïÿòü òî÷åê íà óðîâåíü). Äëÿ ìî-

äåëüíûõ äàííûõ ïîñòðîåí ãðàôèê àáñîëþòíûõ âåëè-

÷èí îñòàòêîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì êàê ÌÍÊ (ñì.

ðèñ. 4, à ), òàê è ÌÂÍÊ (ñì. ðèñ. 4, á ). Ìîäåëüíàÿ çà-

âèñèìîñòü äèñïåðñèè îò ñèãíàëà âîñïðîèçâåäåíà ñ

äîñòàòî÷íîé ñòåïåíüþ òî÷íîñòè (ñì. ðèñ. 4, á ). Âåëè-

÷èíû îñòàòêîâ íà ðèñ. 4, à è á îòëè÷àþòñÿ, ïîñêîëüêó

êîýôôèöèåíòû (I.3) äëÿ âçâåøåííîé è íåâçâåøåííîé

ðåãðåññèé ÃÕ ðàçíûå. Ïðîãíîç âåëè÷èíû ÄÈ äëÿ íó-

ëåâîãî ñîäåðæàíèÿ àíàëèòà è 95 % âåðîÿòíîñòè ñî-

ñòàâëÿåò äëÿ íåâçâåøåííîé ðåãðåññèè (ñì. ðèñ. 4, à )

16,0, à äëÿ âçâåøåííîé — 12,5 åäèíèö îòêëèêà, ò.å. â

èñïîëüçîâàííîì ïðèìåðå ïðèìåíåíèå âçâåøåííîé

ðåãðåññèè ïðèâåëî ê óìåíüøåíèþ ïðåäåëà îáíàðóæå-

íèÿ áîëåå ÷åì íà 20 %. Ïðåäñòàâëåíèå ðåçóëüòàòîâ

ãðàäóèðîâêè íàãëÿäíî äëÿ ïîëüçîâàòåëÿ, ïîñêîëüêó â

ôîðìóëå (II.3) ðàñ÷åòà äîâåðèòåëüíîãî èíòåðâàëà èìå-

þòñÿ òðè ìíîæèòåëÿ ñ ÿñíûì «ôèçè÷åñêèì ñìûñëîì»

— êîýôôèöèåíò Ñòüþäåíòà, çàâèñèìîñòü ñòàíäàðòíî-

ãî îòêëîíåíèÿ èçìåðåíèÿ îò ñîäåðæàíèÿ àíàëèòà (ñì.

ðèñ. 4) è ìíîæèòåëü 1� u, íà êîòîðûé òðåáóåòñÿ óì-

íîæèòü ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå, ÷òîáû ïîëó÷èòü äî-

âåðèòåëüíûé èíòåðâàë ÃÕ (ðèñ. 5). Ãðàäóðîâî÷íàÿ õà-

ðàêòåðèñòèêà è åå äîâåðèòåëüíûé èíòåðâàë ïîêàçàíû

íà ðèñ. 6.

Ïðèìåíåíèå ìåòîäèêè íà êîíêðåòíîì îáîðóäîâà-

íèè íà÷èíàåòñÿ ñ åå âàëèäàöèè. Ïðè «êëàññè÷åñêîì»

ïîäõîäå ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ñòðîèòñÿ íîâàÿ ãðàäóèðîâêà,

çàäà÷åé êîòîðîé ÿâëÿþòñÿ îöåíêè äèñïåðñèè èçìåðå-

íèé è êîýôôèöèåíòîâ ðåãðåññèè. Äëÿ àäåêâàòíîé

îöåíêè äèñïåðñèè íà îäíîì óðîâíå òðåáóåòñÿ 7 – 10

ñòåïåíåé ñâîáîäû, ò.å. îêîëî äåñÿòè òî÷åê. Åñëè ìû

õîòèì ïîñòðîèòü ëèíåéíóþ ìîäåëü çàâèñèìîñòè äèñ-

ïåðñèè îò ñèãíàëà, òî ÷èñëî òî÷åê êàê ìèíèìóì óäâî-

èòñÿ, äëÿ êâàäðàòè÷íîé ìîäåëè — óòðîèòñÿ. Îäíàêî

ïðè âàëèäàöèè ìåòîäèêè ïîëüçîâàòåëü âñå ðàâíî ïî-

ñòðîèò ãðàäóèðîâî÷íóþ çàâèñèìîñòü, ñîäåðæàùóþ

÷åòûðå-ïÿòü êîíöåíòðàöèîííûõ óðîâíåé, òàê ÷òî óêà-

çàííîå ÷èñëî ãðàäóèðîâî÷íûõ àíàëèçîâ íå ÿâëÿåòñÿ

÷åì-òî ýêñòðàîðäèíàðíûì, ïîýòîìó äîïîëíèòåëüíûõ

àíàëèçîâ äëÿ ïîñòðîåíèÿ âçâåøåííîé ðåãðåññèè íå

òðåáóåòñÿ.
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Ðèñ. 4. Çàâèñèìîñòè àáñîëþòíîãî çíà÷åíèÿ îñòàòêîâ îò ñîäåð-

æàíèÿ àíàëèòà: êðàñíàÿ ëèíèÿ ñîîòâåòñòâóåò îöåíêå ñòàíäàðò-

íîãî îòêëîíåíèÿ ñ ïîìîùüþ òðàäèöèîííîãî ìåòîäà íàèìåíü-

øèõ êâàäðàòîâ (à) è èòåðàòèâíîé ïðîöåäóðû âçâåøèâàíèÿ (á )



Äîâåðèòåëüíûå èíòåðâàëû ÃÕ è èçìåðåíèÿ, ïîëó-

÷åííûå íà ýòàïå âàëèäàöèè ìåòîäèêè àíàëèçà, âïî-

ñëåäñòâèè ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû íà ýòàïå ïîñòðîå-

íèÿ ðàáî÷åé ÃÕ, â òîì ÷èñëå ñ íåáîëüøèì ÷èñëîì òî-

÷åê, ïîñêîëüêó ôîðìóëû ñ çàðàíåå èçâåñòíûì ñòàí-

äàðòíûì îòêëîíåíèåì èçìåðåíèé (II.3), (II.4) äàþò

ïðè ìàëûõ ñòàòèñòèêàõ çíà÷èòåëüíî áîëåå íàäåæíûå è

â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ ìåíüøèå äîâåðèòåëüíûå èí-

òåðâàëû. Ñëåäîâàòåëüíî, çàäà÷à àíàëèçà — èçìåðåíèå

êîíöåíòðàöèè àíàëèòà ñ çàðàíåå çàäàííîé ïîãðåø-

íîñòüþ — ìîæåò áûòü ðåøåíà ãîðàçäî ìåíüøèì ÷èñ-

ëîì èçìåðåíèé, îòíîñÿùèõñÿ ê ïîñòðîåíèþ èëè ïîä-

òâåðæäåíèþ ãðàäóèðîâêè.

Â ïðîöåññå ïðèìåíåíèÿ ìåòîäèêè ñòðîèòñÿ ãðà-

äóèðîâêà èç 5 – 15 òî÷åê â çàâèñèìîñòè îò òðåáóåìûõ

ìåòðîëîãè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê àíàëèçà, ïî êîòîðîé

ñ èñïîëüçîâàíèåì êðèòåðèÿ ÷2 ïðîâåðÿåòñÿ ãèïîòåçà

î ñîîòâåòñòâèè äèñïåðñèîííîé ôóíêöèè òîé, êîòîðàÿ

áûëà ïîëó÷åíà ïðè âàëèäàöèè ìåòîäèêè. Ãðàäóèðîâêà

ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà, åñëè ñóììà êâàäðàòîâ îò-

êëîíåíèé îò íåå òî÷åê, íîðìèðîâàííûõ íà äèñïåðñè-

îííóþ ôóíêöèþ, íå ïðåâûøàåò êâàíòèëÿ ðàñïðåäåëå-

íèÿ ÷2 äëÿ ñîîòâåòñòâóþùåãî óðîâíÿ äîâåðèòåëüíîé

âåðîÿòíîñòè (II.2). Â ñëó÷àå åñëè ãðàäóèðîâêà ïðèçíà-

íà óäîâëåòâîðèòåëüíîé, åå ÄÈ âû÷èñëÿåòñÿ ïî ôîðìó-

ëàì (II.6) è (II.7).

Ñëèøêîì áîëüøîå çíà÷åíèå ñóììû êâàäðàòîâ (íå-

âûïîëíåíèå óñëîâèÿ (II.2)) ìîæåò áûòü âûçâàíî äâóìÿ

îñíîâíûìè ïðè÷èíàìè:

îäíèì èëè íåñêîëüêèìè âûáðîñàìè (íåïðàâèëü-

íûìè èçìåðåíèÿìè);

èçìåíåíèåì óñëîâèé àíàëèçà (îòíîñèòåëüíî óñëî-

âèé ïðè âàëèäàöèè), ïðèâîäÿùèì ê ðîñòó äèñïåðñèè

èçìåðåíèé.

Â îáîèõ ñëó÷àÿõ òðåáóþòñÿ äîïîëíèòåëüíûå óñè-

ëèÿ ïî óñòðàíåíèþ ïðîáëåì. Áîðüáà ñ âûáðîñàìè

ìîæåò áûòü ïðîâåäåíà ñ èñïîëüçîâàíèåì ðîáàñòíîé

ðåãðåññèè [13], îäíàêî èíîãäà âîçíèêàåò ïîòðåáíîñòü

â äîïîëíèòåëüíûõ ãðàäóèðîâî÷íûõ àíàëèçàõ, êîì-

ïåíñèðóþùèõ îòñóòñòâóþùèå òî÷êè. Èçìåíåíèå óñëî-

âèé àíàëèçà òðåáóåò ïåðåñòðîåíèÿ èëè óòî÷íåíèÿ

ïàðàìåòðîâ âåñîâîé ôóíêöèè. Çíà÷åíèå âçâåøåííîé

îñòàòî÷íîé ñóììû êâàäðàòîâ, ñóùåñòâåííî ìåíüøåå

ïîðîãà (II.2), íå îçíà÷àåò, ÷òî äîâåðèòåëüíûé èíòåðâàë

ãðàäóèðîâêè ìîæíî óìåíüøèòü: ýòî ìîæåò áûòü ñëó-

÷àéíîñòüþ.

Íà ýòàïå ðàçðàáîòêè ìåòîäèêè àíàëèçà îáû÷íî

ïðîâîäèòñÿ çíà÷èòåëüíîå ÷èñëî èçìåðåíèé, çàìåòíî

ïðåâûøàþùåå òèïîâîå ÷èñëî èçìåðåíèé ïðè ãðàäóè-

ðîâêå. Ýòè èçìåðåíèÿ ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ

îïðåäåëåíèÿ ôîðìóë êàê ÃÕ, òàê è âåñîâîé ôóíêöèè

äëÿ äàííîé ìåòîäèêè àíàëèçà è åãî èíñòðóìåíòàëüíîé

ðåàëèçàöèè. Â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ âåñîâàÿ ôóíêöèÿ

ìîæåò áûòü ïîñ÷èòàíà òåîðåòè÷åñêè íà îñíîâàíèè

êîíñòðóêòèâíîé ñõåìû ïðèáîðà è ïðèíöèïîâ èçìåðå-

íèÿ ñèãíàëà.
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Ðèñ. 5. Çàâèñèìîñòü âåëè÷èíû (1 + u )
1�2

îò íåçàâèñèìîé ïåðåìåííîé äëÿ ÄÈ ãðàäóèðîâî÷íîé õàðàêòåðèñòèêè, ôîðìóëà (I.6): à è á —

ðåãðåññèè ñ âåñàìè, ñîîòâåòñòâóþùèìè ðèñ. 4, à è á
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Ðèñ. 6. Ãðàäóèðîâî÷íàÿ õàðàêòåðèñòèêà è äîâåðèòåëüíàÿ

îáëàñòü íîâîãî èçìåðåíèÿ: ñîäåðæàíèå àíàëèòà, ðàçìàõ äîâåðè-

òåëüíîé îáëàñòè ïî îðäèíàòå äëÿ çàäàííîé àáñöèññû ïîëó÷àåò-

ñÿ óìíîæåíèåì îöåíêè ñòàíäàðòíîãî îòêëîíåíèÿ èçìåðåíèÿ

(ñì. ðèñ. 4, á ) íà êîýôôèöèåíò (1 + u )
1�2

(ñì. ðèñ. 5, á ) è íà êî-

ýôôèöèåíò Ñòüþäåíòà



Òàêèì îáðàçîì, ïðåäñòàâëåíû äâà àñïåêòà ïðîáëå-

ìû äîâåðèòåëüíûõ èíòåðâàëîâ âçâåøåííîãî ÌÍÊ.

Âî-ïåðâûõ, íàáîð ôîðìóë, ïî êîòîðûì ýòîò ÄÈ ìîæíî

âû÷èñëÿòü, âî-âòîðûõ, ñòðàòåãèÿ ïîñòðîåíèÿ ãðà-

äóèðîâî÷íîé õàðàêòåðèñòèêè ñ èñïîëüçîâàíèåì

ÌÂÍÊ. ÌÂÍÊ ìîæåò ïðèìåíÿòüñÿ äëÿ ïðåäñêàçàíèÿ

àïïðîêñèìèðîâàííîãî çíà÷åíèÿ â öåëîì ðÿäå ñëó÷àåâ,

íà÷èíàÿ îò ôîòîãðàôèè è çàêàí÷èâàÿ ýêîíîìåòðèêîé.

Îäíèì èç ñàìûõ âàæíûõ ïðèëîæåíèé ÿâëÿåòñÿ ôèëü-

òðàöèÿ øóìîâ [14]. Ôîðìóëû (II.6) – (II.8) ÄÈ

ÌÂÍÊ ÷ðåçâû÷àéíî ïðîñòû äëÿ âîñïðèÿòèÿ ýêñïåðè-

ìåíòàòîðà.

Ãðàäóèðîâêà â àíàëèòè÷åñêîé õèìèè [6, 15] — ýòî

òà îáëàñòü, êîòîðàÿ íàèáîëåå áëèçêà àâòîðàì è ñïîñîá-

íà ïðîäåìîíñòðèðîâàòü ïðåèìóùåñòâà ÌÂÍÊ. Ãëàâ-

íîå äîñòîèíñòâî èñïîëüçîâàíèÿ ìîäåëè ñ ãåòåðî-

ñêåäàñòè÷íûì øóìîì — ëó÷øåå ñîîòâåòñòâèå ðåàëü-

íîé ñèòóàöèè è, êàê ñëåäñòâèå, — ïîíèæåííûå ïðå-

äåëû îáíàðóæåíèÿ è îïðåäåëåíèÿ, àäåêâàòíàÿ îöåíêà

òî÷íîñòè èçìåðåíèÿ ïðè áîëüøèõ êîíöåíòðàöèÿõ.

Ïðèâåäåííûé ïðèìåð ïîñòðîåíèÿ ÄÈ ñ ïîìîùüþ

ÌÂÍÊ êàñàåòñÿ îäíîìåðíûõ äàííûõ è ïîëèíîìèàëü-

íîé àïïðîêñèìàöèè, îäíàêî ðåøåíèå ëåãêî îáîáùàåò-

ñÿ íà ìíîãîìåðíûå äàííûå è ïðîèçâîëüíûé áàçîâûé

íàáîð ôóíêöèé ÌÍÊ. Ïîñëå âñåñòîðîííåé ïðîâåðêè

íà ïðèìåðå îòäåëüíîé ïðîãðàììû, âûïîëíÿþùåé çà-

äà÷è, îòíîñÿùèåñÿ èñêëþ÷èòåëüíî ê ãðàäóèðîâêå,

ïðåäëîæåííàÿ ñòðàòåãèÿ ìîæåò áûòü âêëþ÷åíà â êîì-

ìåð÷åñêèé ïàêåò ïðîãðàìì îáðàáîòêè õðîìàòîãðàôè-

÷åñêèõ äàííûõ [16].

ËÈÒÅÐÀÒÓÐÀ

1. Schwartz L. M. Calibration curves with non-uniform variance �
Anal. Chem. 1979. Vol. 51. P. 723 – 727.

2. Currie L. A. Detection: International update, and some emer-

ging dilemmas involving calibration, the blank and multiple de-

tection decisions � Chemom. Intell. Lab. Systems. 1997.

Vol. 37. P. 151 – 181.

3. Ñòðèæîâ Â. Â. Ôóíêöèÿ îøèáêè â çàäà÷àõ âîññòàíîâëåíèÿ

ðåãðåññèè � Çàâîäñêàÿ ëàáîðàòîðèÿ. Äèàãíîñòèêà ìàòåðèà-

ëîâ. 2013. Ò. 79. ¹ 5. Ñ. 65 – 73.

4. Êàëàìáåò Þ. À., Ìàëüöåâ Ñ. À. Äîâåðèòåëüíûå èíòåðâà-

ëû ãðàäóèðîâêè ïðè âçâåøåííîì ÌÍÊ � Àíàëèòèêà. 2013.

Ò. 11. ¹ 4. Ñ. 42 – 47.

5. Ñåáåð Äæ. Ëèíåéíûé ðåãðåññèîííûé àíàëèç � Ïåð. ñ àíãë.;

ïîä ðåä. Ì. Á. Ìàëþòîâà. — Ì.: Ìèð, 1980. — 456 ñ.

6. ÃÎÑÒ Ð ÈÑÎ 11095–2007. Ëèíåéíàÿ êàëèáðîâêà ñ èñïîëü-

çîâàíèåì îáðàçöîâ ñðàâíåíèÿ.

7. Äâîðêèí Â. È. Ìåòðîëîãèÿ è îáåñïå÷åíèå êà÷åñòâà õèìè-

÷åñêîãî àíàëèçà. — Ì.: Õèìèÿ, 2001. — 261 ñ.

8. Ýêñïåðèàíäîâà Ë. Ï., Áåëèêîâ Ê. Í., Õèì÷åíêî Ñ. Â. è

äð. Åùå ðàç î ïðåäåëàõ îáíàðóæåíèÿ è îïðåäåëåíèÿ � ÆÀÕ.

2010. Ò. 65. ¹ 3. Ñ. 229 – 234.

9. Voigtman E. Limits of detection and decision. Part 1. Spectroc-

himica Acta. Part B. 2008. Vol. 63. P. 115 – 128.

10. Îðëîâ À. È. ×àñòî ëè ðàñïðåäåëåíèå ðåçóëüòàòîâ íàáëþäå-

íèé ÿâëÿåòñÿ íîðìàëüíûì? � Çàâîäñêàÿ ëàáîðàòîðèÿ. Äèà-

ãíîñòèêà ìàòåðèàëîâ. 1991. Ò. 57. ¹ 7. Ñ. 64 – 66.

11. Jobson J. D., Fuller W. A. Least squares estimation when the

covariance matrix and parameter vector are functionally related

� J. Am. Stat. Ass. 1980. Vol. 75. P. 176 – 181.

12. Daubechies I., DeVore R., Fornasier M., Güntürk C. S. Itera-

tively reweighted least squares minimization for sparse recove-

ry � Comm. Pure Appl. Math. 2010. Vol. 63. P. 1 – 38. doi:

10.1002�cpa.20303.

13. Duchesne P. Robust calibration estimators � Survey Methodo-

logy. 1999. Vol. 25. N 1. P. 43 – 56.

14. Êàëàìáåò Þ. À., Ìàëüöåâ Ñ. À., Êîçüìèí Þ. Ï. Ôèëü-

òðàöèÿ øóìîâ: îêîí÷àòåëüíîå ðåøåíèå ïðîáëåìû � Àíàëè-

òèêà. 2011. Ò. 1. ¹ 1. Ñ. 50 – 55.

15. Danzer K., Currie L. A. Guidelines for calibration in analyti-

cal chemistry, Part 1. Fundamentals and single component ca-

libration � Pure Appl. Chem. 1998. Vol. 70. P. 993 – 1014.

16. Êàëàìáåò Þ. À., Ìàëüöåâ Ñ. À., Êîçüìèí Þ. Ï. «Ìóëü-

òèÕðîì» è ìåòðîëîãèÿ: 25 ëåò âìåñòå � Àíàëèòèêà. 2013.

Ò. 9. ¹ 12. Ñ. 48 – 55.

DC �������	�
���
�������
�����������	��������������� �������� ������ �� !�


