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Ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå «Àòîì» âõîäèò â ñîñòàâ ñïåêòðàëüíûõ êîìïëåêñîâ äëÿ àòîì-

íî-ýìèññèîííîãî è àòîìíî-àáñîðáöèîííîãî àíàëèçà ïðîèçâîäñòâà êîìïàíèè «ÂÌÊ-Îïòî-

ýëåêòðîíèêà». Ìîòèâîì ñîâåðøåíñòâîâàíèÿ ïðîãðàììû ÿâëÿþòñÿ ðàçðàáîòêà íîâûõ è

óëó÷øåíèå ñóùåñòâóþùèõ ñïåêòðàëüíûõ ïðèáîðîâ, ïîÿâëåíèå íîâûõ ìàòåìàòè÷åñêèõ ìå-

òîäîâ è àëãîðèòìîâ îáðàáîòêè ñïåêòðàëüíîé èíôîðìàöèè, à òàêæå ïîæåëàíèÿ ïîëüçîâàòå-

ëåé ïðèáîðîâ. Öåëü ñòàòüè — îçíàêîìëåíèå ñïåöèàëèñòîâ ñ íàèáîëåå çàìåòíûìè èçìåíå-

íèÿìè â ïðîãðàììå «Àòîì» çà ïåðèîä 2017 – 2018 ãã. Ñîçäàíà 64-áèòíàÿ âåðñèÿ ïðîãðàììû

«Àòîì», ïîçâîëèâøàÿ ñíÿòü îãðàíè÷åíèå íà îáúåì ðåãèñòðèðóåìûõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé

ñïåêòðîâ è ñóùåñòâåííî óñêîðèòü èõ îáðàáîòêó çà ñ÷åò ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ âû÷èñëåíèé

ïî ÿäðàì ïðîöåññîðà, ÷òî âàæíî, íàïðèìåð, â ñöèíòèëëÿöèîííîé àòîìíî-ýìèññèîííîé

ñïåêòðîìåòðèè. Äëÿ ðåàëèçàöèè ìåòîäà àòîìíî-àáñîðáöèîííîé ñïåêòðîìåòðèè ñ ýëåêòðî-

òåðìè÷åñêîé àòîìèçàöèåé è èñòî÷íèêîì íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà äëÿ îäíîâðåìåííîãî îïðå-

äåëåíèÿ ýëåìåíòîâ ðàçðàáîòàíû èíñòðóìåíòû «Àâòîìàòè÷åñêèé äîçàòîð» è «Àáñîðáöèîí-

íûé ñïåêòðîìåòð», à òàêæå ðåàëèçîâàí ñïîñîá ëèíåàðèçàöèè ãðàäóèðîâî÷íîé çàâèñèìîñòè

â øèðîêîì äèàïàçîíå êîíöåíòðàöèé, ïðåäëîæåííûé Ä. À. Êàöêîâûì. Äîáàâëåíà âîçìîæ-

íîñòü ñïåêòðîôîòîìåòðè÷åñêîãî îïðåäåëåíèÿ âåùåñòâ â ðàñòâîðàõ èõ ñìåñåé. Ðàçðàáîòàíû

èíñòðóìåíòû «Ñêàíåð øòðèõêîäîâ» è «Àâòîìàòè÷åñêèé çàïóñê èçìåðåíèé» äëÿ óñêîðåíèÿ

è àâòîìàòèçàöèè àíàëèçà. Ïðîãðàììà äîïîëíåíà íàáîðîì ïîëåçíûõ ôóíêöèé, ïðåäíàçíà-

÷åííûõ äëÿ ðàçðàáîòêè àíàëèòè÷åñêèõ ìåòîäèê è ïðîãðàìì àíàëèçà.
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“Atom” software is used in integrated spectral devices for atomic emission and atomic absorption analysis

produced by “VMK-Optoélektronika”. Development of the new spectral instruments and upgrading of ex-

isting devices, birth of new mathematical methods and algorithms for processing spectral information, as

well as user stories motivate and promote improvement of the software. This paper presents the main de-

velopments and most noticeable changes in “Atom “software for the period 2017 – 2018. The developed

64-bit version of “Atom” software removed the limitation on the amount of recorded sequences of spectra

and significantly speeded up their processing by parallelizing the calculations on the processor cores

(rather important step, for example, in scintillation atomic emission spectrometry). To implement contin-

uum source electrothermal atomic absorption spectrometry for simultaneous multi-element analysis, we

have developed the “Automatic Dispenser” and “Absorption Spectrometer” tools and have implemented

the method proposed by D.A. Katskov to linearize calibration dependences in a wide range of concentra-

tions. The possibility of spectrophotometric determination of substances in the solutions of their mixtures

has been also implemented. The “Barcode Scanner” and the “Automatic Start of Measurement” tools

«Çàâîäcêàÿ ëàáîpàòîpèÿ. Äèàãíîcòèêà ìàòåpèàëîâ». 2019. Òîì 85. ¹ 1. ×àñòü II 103



have been developed to speed up and automate the analysis procedure. The software is supplemented with

a set of useful functions designed for further development of analytical methods and programs of analysis.

Keywords: atomic emission spectrometry; atomic absorption spectrometry; spectrophotometry; simulta-

neous multi-element analysis; multichannel detectors; MAÉS analyzer; software.

Ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå «Àòîì» [1] (ÏÎ

«Àòîì»), ðàáîòàþùåå â îïåðàöèîííîé ñèñòåìå

Microsoft Windows âåðñèé “XP”, “Vista”, 7, 8 èëè

10, âõîäèò â ñîñòàâ àíàëèòè÷åñêîãî ñïåêòðàëüíî-

ãî îáîðóäîâàíèÿ ïðîèçâîäñòâà êîìïàíèè «ÂÌÊ-

Îïòîýëåêòðîíèêà». Âíåøíèé âèä ãëàâíîãî îêíà

ÏÎ «Àòîì» ïðåäñòàâëåí íà ðèñ. 1.

«Àòîì» ïðåäîñòàâëÿåò àíàëèòèêó øèðîêèé

íàáîð óíèâåðñàëüíûõ è ñïåöèàëèçèðîâàííûõ èí-

ñòðóìåíòîâ, âûïîëíÿåò âñå íåîáõîäèìûå îïåðà-

öèè äëÿ ïîëó÷åíèÿ ðåçóëüòàòîâ, ïîçâîëÿÿ ñ âûñî-

êîé ýôôåêòèâíîñòüþ ïðîâîäèòü êàê ðóòèííûé,

òàê è íåñòàíäàðòíûé àíàëèç.

Îñíîâíûå çàäà÷è, ðåøàåìûå ÏÎ «Àòîì»:

èçìåðåíèå èíòåíñèâíîñòè â ñïåêòðå, óïðàâ-

ëåíèå âñåìè êîìïîíåíòàìè àíàëèòè÷åñêîãî

ïðèáîðà;

îòñëåæèâàíèå è ñòàáèëèçàöèÿ ïàðàìåòðîâ

ïðèáîðà: êàëèáðîâêà ïî äëèíàì âîëí, óðîâåíü

òåìíîâîãî ñèãíàëà, ïîòîê ãàçà, óðîâåíü âàêóóìà

è ò.ä.;

ðåàëèçàöèÿ ðàçëè÷íûõ ìåòîäèê àíàëèçà:

êîëè÷åñòâåííûé, êà÷åñòâåííûé, ïîëóêîëè÷å-

ñòâåííûé;

ñòàòèñòè÷åñêàÿ îáðàáîòêà ðåçóëüòàòîâ: âûâîä

ñðåäíèõ çíà÷åíèé, ñðåäíåêâàäðàòè÷íûõ îòêëîíå-

íèé, äîâåðèòåëüíûõ èíòåðâàëîâ, ðàçìàõîâ, ìå-

äèàí, êîíòðîëü ñõîäèìîñòè è âîñïðîèçâîäèìîñòè

ïî çàäàííûì íîðìàòèâíûì çíà÷åíèÿì;

âîçìîæíîñòü èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðîâ âû÷èñëå-

íèé, â òîì ÷èñëå ñïèñêà àíàëèòè÷åñêèõ ëèíèé,

ðàñ÷åò ñêîððåêòèðîâàííûõ ðåçóëüòàòîâ àíàëèçà

áåç íåîáõîäèìîñòè ïðîâåäåíèÿ ïîâòîðíîãî àíà-

ëèçà ïðîá;

ïîëó÷åíèå ãðàôèêîâ çàâèñèìîñòè èíòåíñèâ-

íîñòè ëèíèé îò âðåìåíè, ñíèæåíèå ïðåäåëîâ îá-

íàðóæåíèÿ çà ñ÷åò ó÷åòà ôðàêöèîííîãî ïîñòóïëå-

íèÿ ýëåìåíòîâ â ïëàçìó ðàçðÿäà;
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âûâîä ñïåêòðîâ, ãðàäóèðîâî÷íûõ ãðàôèêîâ,

ðåçóëüòàòîâ àíàëèçà íà ýêðàí è íà ïå÷àòü;

âåäåíèå ðàçëè÷íûõ áàç äàííûõ: ñïåêòðàëü-

íûõ ëèíèé, ñîñòàâà ñïëàâîâ, ñòàíäàðòíûõ îáðàç-

öîâ, íîðìàòèâíûõ è ìåòðîëîãè÷åñêèõ õàðàêòåðè-

ñòèê àíàëèòè÷åñêèõ ìåòîäèê;

ýêñïîðò ðåçóëüòàòîâ àíàëèçà è îò÷åòîâ â äðó-

ãèå ïðîãðàììû, ïåðåäà÷à â áàçû äàííûõ ïðåä-

ïðèÿòèÿ.

Ïðîãðàììà ïîñòîÿííî ðàçâèâàåòñÿ: ó÷èòûâà-

þòñÿ ïîæåëàíèÿ èíæåíåðîâ è àíàëèòèêîâ, ñîâåð-

øåíñòâóþòñÿ ñóùåñòâóþùèå è ðàçðàáàòûâàþòñÿ

íîâûå ñïåêòðàëüíûå àíàëèòè÷åñêèå ïðèáîðû,

óëó÷øàþòñÿ ìàòåìàòè÷åñêèå ìåòîäû è àëãîðèò-

ìû îáðàáîòêè ñïåêòðàëüíîé èíôîðìàöèè. ÏÎ

«Àòîì» ðàçðàáàòûâàåòñÿ ñ ïðèìåíåíèåì ïåðåäî-

âûõ èíôîðìàöèîííûõ òåõíîëîãèé.

Äàëåå îïèñàíû îñíîâíûå èçìåíåíèÿ â ïðî-

ãðàììå «Àòîì» çà ïåðèîä 2017 – 2018 ãã.

64-áèòíàÿ âåðñèÿ ïðîãðàììû «Àòîì».

Â ñöèíòèëëÿöèîííîé àòîìíî-ýìèññèîííîé ñïåê-

òðîìåòðèè [2], àòîìíî-àáñîðáöèîííîé ñïåêòðî-

ìåòðèè ñ ýëåêòðîòåðìè÷åñêîé àòîìèçàöèåé [3, 5,

7, 8] è ïðè îïðåäåëåíèè íåìåòàëëè÷åñêèõ âêëþ-

÷åíèé ìåòîäîì èñêðîâîé àòîìíî-ýìèññèîííîé

ñïåêòðîìåòðèè [9] ðåãèñòðèðóþò ïîñëåäîâàòåëü-

íîñòè ñïåêòðîâ â øèðîêîì ñïåêòðàëüíîì äèàïà-

çîíå ñ ðàçðåøåíèåì ïî äëèíå âîëíû 0,01 íì è ïî

âðåìåíè — 1 ìñ ïðè ïîëíîì âðåìåíè èçìåðåíèÿ

äî äåñÿòêîâ ñåêóíä. Ýòî ïðèâîäèò ê çíà÷èòåëüíî-

ìó óâåëè÷åíèþ îáúåìîâ ñïåêòðàëüíûõ äàííûõ.

Íà ýòàïå ðàçðàáîòêè ìåòîäèêè ðàçìåð ôàéëà

ïðîãðàììû àíàëèçà ìîæåò äîñòèãàòü äâóõ äåñÿò-

êîâ Ãáàéò. 32-áèòíàÿ ïðîãðàììà «Àòîì» òåîðåòè-

÷åñêè îãðàíè÷åíà îáúåìîì â 2 Ãáàéò, à íà ïðàê-

òèêå — çíà÷åíèåì îêîëî 1,2 Ãáàéò, ÷òî íå ïîçâî-

ëÿëî ðàáîòàòü ñ ïîñëåäîâàòåëüíîñòÿìè ñïåêòðîâ ñ

âûñîêèì ðàçðåøåíèåì ïî âðåìåíè è ïî äëèíå

âîëíû. 64-áèòíàÿ âåðñèÿ ÏÎ «Àòîì» îãðàíè÷åíà

òîëüêî ðåñóðñàìè êîìïüþòåðíîãî îáîðóäîâàíèÿ,

òàê êàê ñïîñîáíà ðàáîòàòü ñ îáúåìàìè ïàìÿòè äî

16 Ýáàéò (16 ìëí Òáàéò).

Â ïðîöåññå ðàçðàáîòêè 64-áèòíîé âåðñèè ÏÎ

«Àòîì» áûë ñîçäàí åäèíûé èñõîäíûé êîä ïðî-

ãðàììû, èç êîòîðîãî, ïðèìåíÿÿ ðàçëè÷íûå âåð-

ñèè ñòàíäàðòíûõ áèáëèîòåê è íàñòðîåê êîìïèëÿ-

òîðà, â ðåçóëüòàòå òðàíñëÿöèè â áèíàðíûé èñ-

ïîëíÿåìûé êîä ïîëó÷àåòñÿ ëèáî 32-áèòíàÿ âåð-

ñèÿ ïðîãðàììû, ëèáî 64-áèòíàÿ, ëèáî 32-áèòíàÿ

äëÿ Windows XP. Ïðîâåäåíû äëèòåëüíîå òåñòèðî-

âàíèå, îòëàäêà, ïîèñê è èñïðàâëåíèå îøèáîê, êî-

òîðûå íåèçáåæíî âîçíèêàþò ïðè ñòîëü ìàñøòàá-

íûõ èçìåíåíèÿõ.

Äëÿ óïðîùåíèÿ ýòàïà îòëàäêè â ïðîãðàììó

áûëè âíåñåíû ñïåöèàëèçèðîâàííûå èíñòðóìåí-

òû — òðàññèðîâêà äèàãíîñòè÷åñêèõ ñîîáùåíèé

(ðèñ. 2) è ïåðåõâàò èñêëþ÷èòåëüíûõ ñèòóàöèé ñ

ñîõðàíåíèåì ñíèìêà ñîñòîÿíèÿ ïðîãðàììû. Ïðè

âîçíèêíîâåíèè êðèòè÷åñêîé îøèáêè ïðîãðàììà

ïåðåä çàâåðøåíèåì ðàáîòû âûâîäèò ñîîáùåíèå

è ñîõðàíÿåò ñïåöèàëüíûé ôàéë crashdump.dmp,

ñ ïîìîùüþ êîòîðîãî ðàçðàáîò÷èê ìîæåò âîñïðî-

èçâåñòè ñîñòîÿíèå ïðîãðàììû è îïðåäåëèòü ïðè-

÷èíó ïðîáëåìû.

Óâåëè÷åíèå îáúåìîâ èíôîðìàöèè âëå÷åò çà

ñîáîé óâåëè÷åíèå êîëè÷åñòâà âðåìåíè, òðåáóåìî-

ãî íà åå îáðàáîòêó. Ó÷èòûâàÿ íåëèíåéíûé õàðàê-

òåð ìíîãèõ àëãîðèòìîâ — íàèáîëåå õàðàêòåðíà

ñòåïåííàÿ çàâèñèìîñòü êîëè÷åñòâà îïåðàöèé îò

ðàçìåðà âõîäíûõ äàííûõ, äëèòåëüíîñòü âû÷èñëå-

íèÿ ðåçóëüòàòîâ ïî âñåé òàáëèöå àíàëèçà äëÿ

áîëüøèõ ôàéëîâ ìîãëà äîñòèãàòü íåñêîëüêèõ äå-

ñÿòêîâ ìèíóò. Ñóùåñòâåííî óñêîðèòü îïåðàöèþ

óäàëîñü çà ñ÷åò ðàçðàáîòêè ñïåöèàëüíîé âåðñèè

àëãîðèòìà, äîïóñêàþùåé ïàðàëëåëüíîå (îäíîâðå-

ìåííîå) âû÷èñëåíèå ðåçóëüòàòîâ äëÿ ðàçíûõ ÿ÷å-

åê òàáëèöû àíàëèçà íà ðàçíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ

áëîêàõ (ÿäðàõ) ïðîöåññîðà. Òàêèì îáðàçîì, íà òè-

ïè÷íîì ÷åòûðåõÿäåðíîì êîìïüþòåðå óñêîðåíèå

ñîñòàâëÿåò 3 – 4 ðàçà. Ðåøåíèå ëåãêî ìàñøòàáè-

ðóåòñÿ, è åñëè òàêîãî óñêîðåíèÿ áóäåò íåäîñòà-

òî÷íî, òî âîçìîæíî èñïîëüçîâàíèå áîëåå ìîùíî-

ãî ñîâðåìåííîãî êîìïüþòåðà — íàïðèìåð, ñ 8

èëè 16 âû÷èñëèòåëüíûìè ÿäðàìè: ïðè ýòîì êðàò-

íî óìåíüøàåòñÿ êîëè÷åñòâî âðåìåíè, çàòðà÷èâàå-

ìîãî íà âûïîëíåíèå îïåðàöèé.

Ñïåêòðîôîòîìåòðèÿ. Â ïðîãðàììó äîáàâëå-

íà âîçìîæíîñòü ïðîâåäåíèÿ àíàëèçà ñïåêòðîôî-

òîìåòðè÷åñêèì ìåòîäîì. Ìåòîä îñíîâàí íà ðåãè-

ñòðàöèè ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ æèäêîñòåé èëè

òâåðäûõ òåë (ðèñ. 3).

Ñâÿçü ìåæäó êîíöåíòðàöèåé âåùåñòâà è èç-

ìåðåííîé âåëè÷èíîé ïîãëîùåíèÿ (îïòè÷åñêîé

ïëîòíîñòüþ) îïèñûâàåòñÿ ñ ïîìîùüþ îñíîâíîãî

çàêîíà ñâåòîïîãëîùåíèÿ — îáúåäèíåííîãî çàêî-

íà Áóãåðà – Ëàìáåðòà – Áåðà [4]

A
ë

= å
ë
Cl, (1)

ãäå A
ë

— îïòè÷åñêàÿ ïëîòíîñòü ðàñòâîðà; å
ë

—

ìîëÿðíûé êîýôôèöèåíò ñâåòîïîãëîùåíèÿ; C —

«Çàâîäcêàÿ ëàáîpàòîpèÿ. Äèàãíîcòèêà ìàòåpèàëîâ». 2019. Òîì 85. ¹ 1. ×àñòü II 105

Ðèñ. 2. Îêíî ñ äèàãíîñòè÷åñêèìè ñîîáùåíèÿìè ïðîãðàì-

ìû «Àòîì»



êîíöåíòðàöèÿ ïîãëîùàþùåãî âåùåñòâà; l — òîë-

ùèíà ñëîÿ ðàñòâîðà.

Åñëè ðàñòâîð ñîäåðæèò íåñêîëüêî ñâåòîïîãëî-

ùàþùèõ êîìïîíåíòîâ, òî åãî îïòè÷åñêàÿ ïëîò-

íîñòü áóäåò ðàâíà ñóììå ïàðöèàëüíûõ îïòè÷å-

ñêèõ ïëîòíîñòåé âñåõ ñîäåðæàùèõñÿ â ðàñòâîðå

ñâåòîïîãëîùàþùèõ êîìïîíåíòîâ — «ïðàâèëî àä-

äèòèâíîñòè» [4]

A l C
i

i

n

� �
��

�

�

1

. (2)

Ïðèìåð ñïåêòðà äâóõêîìïîíåíòíîé ñèñòåìû

ïðèâåäåí íà ðèñ. 4.

Ïðèìåíåíèå âûðàæåíèÿ (2) êî âñåì çàäàí-

íûì äëèíàì âîëí ë (òî÷êàì èçìåðåíèÿ èíòåíñèâ-

íîñòè) ïðèâîäèò íàñ ê ìîäåëè ìíîæåñòâåííîé

ëèíåéíîé ðåãðåññèè ñ ïåðåîïðåäåëåííîé ñèñòå-

ìîé ëèíåéíûõ àëãåáðàè÷åñêèõ óðàâíåíèé, äëÿ

ðåøåíèÿ êîòîðîé ïðèìåíÿåòñÿ ìåòîä íàèìåíü-

øèõ êâàäðàòîâ ñïåöèàëüíîãî âèäà. Ðåøåíèåì

ÿâëÿþòñÿ ñîäåðæàíèÿ âñåõ çàäàííûõ êîìïîíåí-

òîâ (âåùåñòâ) â èññëåäóåìîì ìíîãîêîìïîíåíòíîì

ðàñòâîðå.

Äëÿ ïðîâåäåíèÿ ñïåêòðîôîòîìåòðè÷åñêîãî

àíàëèçà â ïðîãðàììå «Àòîì» íåîáõîäèìî â îáùèõ

íàñòðîéêàõ àíàëèçà óêàçàòü ìåòîä «ñïåêòðîôîòî-

ìåòðèÿ». Ïîñëå ýòîãî ñ ïîìîùüþ êíîïêè

(«æåëòàÿ ñòðåëêà») ðåãèñòðèðóþò îïîðíûé

ñïåêòð (ñïåêòð ëàìïû), êîòîðûé íåîáõîäèì äëÿ

èçìåðåíèÿ ïîãëîùåíèÿ âåùåñòâà â åäèíèöàõ îï-

òè÷åñêîé ïëîòíîñòè. Â òàáëèöó àíàëèçà ñëåäóåò

âíåñòè äëèíû âîëí, ñîîòâåòñòâóþùèå íàèáîëåå

õàðàêòåðíûì ïîëîñàì ïîãëîùåíèÿ îïðåäåëÿå-

ìûõ âåùåñòâ. Äëÿ êàæäîé äëèíû âîëíû íóæíî

çàäàòü îáëàñòü ñïåêòðà, êîòîðàÿ áóäåò èñïîëüçî-

âàòüñÿ äëÿ âû÷èñëåíèé, òàêæå ìîæíî óêàçàòü

âåñü äèàïàçîí ñïåêòðà. Çàòåì ðåãèñòðèðóþò ñïåê-

òðû ÷èñòûõ êîìïîíåíòîâ (â ðàñòâîðèòåëå) è çà-

íîñÿò èõ â òàáëèöó àíàëèçà ñ óêàçàíèåì êîíöåí-

òðàöèè. Ïî ýòèì ñïåêòðàì ïðîãðàììà âû÷èñëèò

ìîëÿðíûå êîýôôèöèåíòû ïîãëîùåíèÿ êàæäîãî

âåùåñòâà. Äëÿ àíàëèçà èññëåäóåìîé ìíîãîêîì-

ïîíåíòíîé ñìåñè íåîáõîäèìî çàðåãèñòðèðîâàòü

åå ñïåêòð è çàíåñòè åãî â òàáëèöó àíàëèçà.

Ïðîãðàììà ìåòîäîì ìíîæåñòâåííîé ëèíåéíîé

ðåãðåññèè ðàññ÷èòàåò êîýôôèöèåíòû ïðè ëèíåé-

íîì ðàçëîæåíèè ñïåêòðà íà ñïåêòðû ÷èñòûõ âå-
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Äëèíà âîëíû, íì
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Ðèñ. 3. Ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ ñâåòîôèëüòðà ÑÑ8

Ï
î
ã
ë

î
ù

å
í

è
å

Äëèíà âîëíû, íì

A

Ðèñ. 4. Ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ: ñâåòîôèëüòðà ÆÑ19 (îðàíæåâûé), ÑÑ8 (ñèíèé) è ñóììàðíûé ñïåêòð äâóõ ñâåòîôèëüòðîâ

(÷åðíûé)



ùåñòâ è âûâåäåò ðåçóëüòàò â òàáëèöå àíàëèçà.

Ðåçóëüòàòû ìîäåëüíîãî ýêñïåðèìåíòà ïðèâåäå-

íû íà ðèñ. 5. Ïîäðîáíîå îïèñàíèå äîñòóïíî â

«Ðóêîâîäñòâå ïî ñïåêòðîôîòîìåòðè÷åñêîìó ìåòî-

äó àíàëèçà â ïðîãðàììå «Àòîì».

Ìåòîä Êàöêîâà. Äàëüíåéøåå ðàçâèòèå ïîëó-

÷èë ìåòîä àòîìíî-àáñîðáöèîííîé ñïåêòðîìåòðèè

âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ ñ èñòî÷íèêîì íåïðåðûâ-

íîãî ñïåêòðà [3, 7, 8]. Ïðîãðàììà äîïîëíåíà âîç-

ìîæíîñòüþ ëèíåàðèçàöèè ãðàäóèðîâî÷íîé çàâè-

ñèìîñòè â øèðîêîì äèàïàçîíå êîíöåíòðàöèé

ñïîñîáîì, ïðåäëîæåííûì Ä. À. Êàöêîâûì. Ïðè

èçìåðåíèè ïîãëîùåíèÿ íà äëèíå âîëíû çàäàí-

íîé àòîìíîé ëèíèè íàáëþäàþòñÿ çàìåòíûå èñ-

êàæåíèÿ ôîðìû ëèíèè ïîãëîùåíèÿ ïðè äîñòà-

òî÷íî âûñîêèõ çíà÷åíèÿõ êîíöåíòðàöèè ýëåìåí-

òà (ðèñ. 6). Ýòî ñ íåèçáåæíîñòüþ ïðèâîäèò ê çà-

íèæåíèþ çíà÷åíèÿ ïîãëîùåíèÿ è èñêðèâëåíèþ

ãðàäóèðîâî÷íîé çàâèñèìîñòè. Â ðàáîòå [5] îïèñà-

íà ïðåäïîëàãàåìàÿ ïðèðîäà òàêèõ èñêàæåíèé è

ïðåäëîæåí ñïîñîá êîððåêöèè óæå èçìåðåííûõ

çíà÷åíèé ïîãëîùåíèÿ

S S S
S C

C
Sign S Ct t t

t

t
* ,

( )
[ ( )],� � �

��

�

�

�

�

� � �0 5
4

1
1

2

1

1
(3)

ãäå St — çíà÷åíèå ïîãëîùåíèÿ â ìîìåíò âðåìåíè

t; C1 — ïàðàìåòð ìåòîäà. Êîððåêöèè ïîäâåðãà-
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Ðèñ. 5. Ïðèìåð âû÷èñëåíèÿ ñîäåðæàíèé ñïåêòðîôîòîìåòðè÷åñêèì ìåòîäîì

à á

Ðèñ. 6. Ôîðìà ëèíèè ïîãëîùåíèÿ ïðè íèçêèõ (à) è âûñî-

êèõ (á) ñîäåðæàíèÿõ îïðåäåëÿåìîãî ýëåìåíòà

à

lg A lg A

lg C lg C

á

Ðèñ. 7. Ãðàäóèðîâî÷íàÿ çàâèñèìîñòü äëÿ àòîìíî-àáñîðáöèîííîãî îïðåäåëåíèÿ ñåðåáðà ïî ëèíèè 328,068 íì: à — äî êîð-

ðåêöèè; á — ïîñëå êîððåêöèè ìåòîäîì Êàöêîâà



åòñÿ êàæäàÿ òî÷êà ãðàôèêà çàâèñèìîñòè èíòåí-

ñèâíîñòè îò âðåìåíè ýêñïîçèöèè. Íà ðèñ. 7 ïðè-

âåäåíû ãðàäóèðîâî÷íûå çàâèñèìîñòè äî è ïîñëå

êîððåêöèè.

«Âûêëþ÷åíèå» ìíîæåñòâà ïðîá èëè ñïåê-

òðîâ ïîçâîëÿåò èñêëþ÷èòü èç ðàñ÷åòîâ íåêîòî-

ðûå ðåçóëüòàòû èçìåðåíèé. Îáû÷íî äëÿ âûïîë-

íåíèÿ ýòîé îïåðàöèè äîñòàòî÷íî îêíà «Òàáëèöà

àíàëèçà» è ñîîòâåòñòâóþùåãî ïóíêòà êîíòåêñò-

íîãî ìåíþ. Íî èíîãäà òðåáóåòñÿ èñêëþ÷èòü èç

ðàñ÷åòà ñðàçó áîëüøîå êîëè÷åñòâî èçìåðåíèé,

íàïðèìåð âñå ïàðàëëåëüíûå îïðåäåëåíèÿ äëÿ

âñåõ îáðàçöîâ ñðàâíåíèÿ, ÷òî ìîæåò îêàçàòüñÿ

òðóäîåìêîé îïåðàöèåé äëÿ äîñòàòî÷íî áîëüøîé

òàáëèöû. Íîâàÿ êíîïêà «Âûêëþ÷èòü…» â äèà-

ëîãå «Ïðîáû» (ðèñ. 8) ïîçâîëÿåò âûïîëíèòü ýòî

äåéñòâèå ìàêñèìàëüíî ýôôåêòèâíî äëÿ ëþáîãî

êîëè÷åñòâà ïðîá. Êðîìå òîãî, ðàíåå ïðè èñêëþ÷å-

íèè/âêëþ÷åíèè ñòðîê òàáëèöû öåëèêîì «çàáûâà-

ëîñü», êàêèå ÿ÷åéêè â òàáëèöå àíàëèçà, ðàñïîëî-

æåííûå íà ýòîé ñòðîêå, áûëè èñêëþ÷åíû èíäè-

âèäóàëüíî. Òåïåðü òàêàÿ ñèòóàöèÿ èñêëþ÷åíà.

Êîïèðîâàíèå ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ìåæäó

òàáëèöàìè àíàëèçà ðàçíûõ ôàéëîâ. Òàêàÿ çà-

äà÷à ÷àñòî âîçíèêàåò ïðè ôîðìèðîâàíèè íîâîé

ïðîãðàììû àíàëèçà íà îñíîâå îäíîé èëè íå-

ñêîëüêèõ óæå ñóùåñòâóþùèõ. Äëÿ âûïîëíåíèÿ

ýòîé ïðîöåäóðû íåîáõîäèìî îòêðûòü íåñêîëüêî

ôàéëîâ è ñ ïîìîùüþ äèàëîãà «Ñòîëáöû» âûáðàòü

â ñïèñêå îäíó èëè íåñêîëüêî ñïåêòðàëüíûõ

ëèíèé, çàòåì íàæàòü «Êîïèðîâàòü» (ðèñ. 9) ñ óêà-

çàíèåì ôàéëà, â êîòîðûé íóæíî ñêîïèðîâàòü

äàííûå.

Ïîäáîð ëèíèè ñðàâíåíèÿ â îêíå «Íàñòðîéêè

àíàëèçà». Ïîÿâèëàñü ôóíêöèÿ, ïîìîãàþùàÿ

ïîäîáðàòü ëèíèþ ñðàâíåíèÿ èç ÷èñëà óæå âíå-

ñåííûõ â òàáëèöó àíàëèçà ëèíèé. Åñëè âî âêëàä-

êå «Ëèíèÿ ñðàâíåíèÿ» íàñòðîåê àíàëèçà óêà-

çàòü ýëåìåíò, ñïåêòðàëüíûå ëèíèè êîòîðîãî ñëå-

äóåò èñïîëüçîâàòü â êà÷åñòâå ëèíèé ñðàâíåíèÿ

(ðèñ. 10), çàòåì íàæàòü «Ïîäîáðàòü», òî ïðîãðàì-

ìà âû÷èñëèò è âûâåäåò õàðàêòåðèñòèêè ïîñòðî-

åííûõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ñîîòâåòñòâóþùèõ ëèíèé

ñðàâíåíèÿ ãðàäóèðîâî÷íûõ çàâèñèìîñòåé —

óãîë, äèñïåðñèþ àäåêâàòíîñòè è ÑÊÎ ãðàäóèðîâ-

êè. Îðèåíòèðóÿñü íà ýòè çíà÷åíèÿ, ìîæíî âû-

áðàòü ëèíèþ, íàïðèìåð, ñ íàèìåíüøèì çíà÷åíè-

åì ÑÊÎ.

Äîïîëíèòåëüíàÿ èíôîðìàöèÿ íà îñíîâå

XML. Äàëüíåéøåå ðàçâèòèå ïîëó÷èëè ñðåäñòâà

ðàáîòû ñ äîïîëíèòåëüíîé èíôîðìàöèåé íà îñíî-

âå XML (ðèñ. 11). Ñ ïîìîùüþ ñïåöèàëüíî ðàçðà-

áîòàííîãî ÿçûêà áûëè îïèñàíû ïîëÿ äîïîëíè-

òåëüíîé èíôîðìàöèè, ÷òî ïîçâîëèëî âûâîäèòü

íàçâàíèÿ ïîëåé è åäèíèö èçìåðåíèÿ â óäîáíîì

äëÿ ïîëüçîâàòåëÿ âèäå. Ëþáûå ïîëÿ èíôîðìàöèè

ìîãóò áûòü âûâåäåíû â òàáëèöå àíàëèçà, ÷òî

äàåò âîçìîæíîñòü íàáëþäàòü çíà÷åíèÿ ýòèõ ïî-

ëåé â çàâèñèìîñòè îò íîìåðà èçìåðåíèÿ èëè îò

âðåìåíè. Êðîìå òîãî, ïîëÿ, èìåþùèå ÷èñëîâûå

çíà÷åíèÿ, ìîãóò áûòü âûâåäåíû â âèäå ãðàôè-

êà-ñðåçà ïî òàáëèöå àíàëèçà. Áûëî ñóùåñòâåííî

óâåëè÷åíî êîëè÷åñòâî ïîëåé äîïîëíèòåëüíîé èí-

ôîðìàöèè: äîáàâëåíû çíà÷åíèÿ äàò÷èêîâ ÌÀÝÑ

äî è ïîñëå èçìåðåíèÿ, ïîëíàÿ èíôîðìàöèÿ î ðà-

áîòå àâòîìàòè÷åñêîé êîððåêöèè êàëèáðîâêè ïî

äëèíàì âîëí è ìíîãîå äðóãîå.

Àâòîìàòè÷åñêèé çàïóñê èçìåðåíèé. Èíñòðó-

ìåíò «Àâòîìàòè÷åñêèé çàïóñê èçìåðåíèé» ïðåä-

íàçíà÷åí äëÿ íåïðåðûâíîãî, ñ çàäàííûì èíòåð-

âàëîì âðåìåíè, èçìåðåíèÿ èíòåíñèâíîñòè â ñïåê-

òðå è çàíåñåíèÿ â òàáëèöó àíàëèçà ñ âîçìîæ-

íîñòüþ ðàçáèåíèÿ íà ñåðèè ïî ïðîáàì (ðèñ. 12).

Ýòîò èíñòðóìåíò íåîáõîäèì äëÿ îñóùåñòâëåíèÿ

íåïðåðûâíîãî êîíòðîëÿ òåõíîëîãè÷åñêîãî ïðî-
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Ðèñ. 8. Äèàëîã «Ïðîáû» è êíîïêà «Âûêëþ÷èòü»

Ðèñ. 9. Äèàëîã «Ñòîëáöû» è êíîïêà «Êîïèðîâàòü»



öåññà íà ïðåäïðèÿòèè ñ ïîìîùüþ ñïåêòðàëüíîãî

ïðèáîðà. Ðåçóëüòàòû îïðåäåëåíèÿ çàäàííûõ õè-

ìè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ äîñòóïíû â ðåæèìå ðåàëüíî-

ãî âðåìåíè êàê â ÷èñëîâîì, òàê è â ãðàôè÷åñêîì

âèäå (çàâèñèìîñòü ñîäåðæàíèÿ îò âðåìåíè). Âîç-

ìîæåí ýêñïîðò ðåçóëüòàòîâ â áàçó äàííûõ ïðåä-

ïðèÿòèÿ èëè â ëþáóþ äðóãóþ èíôîðìàöèîííóþ

ñèñòåìó.
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Ðèñ. 10. Îêíî âûáîðà ëèíèè ñðàâíåíèÿ è êíîïêà «Ïîäîáðàòü»

Ðèñ. 11. Ðàçëè÷íûå ïðåäñòàâëåíèÿ äîïîëíèòåëüíîé èíôîðìàöèè â ïðîãðàììå «Àòîì»



Ñêàíåð øòðèõêîäîâ. Èíñòðóìåíò «Ñêàíåð

øòðèõêîäîâ» ïîçâîëÿåò ñ ïîìîùüþ ðó÷íîãî ñêà-

íåðà øòðèõêîäà ââîäèòü â ïðîãðàììó èäåíòèôè-

êàòîð ïðîáû è çàïóñêàòü èçìåðåíèå (ðèñ. 13).

Ìàðêèðîâêà ïðîá ñ ïîìîùüþ øòðèõîâûõ èëè

QR-êîäîâ óïðîùàåò ïðîöåäóðó ïðîâåäåíèÿ àíà-

ëèçà, ñîêðàùàåò âåðîÿòíîñòü ÷åëîâå÷åñêèõ îøè-

áîê è óìåíüøàåò êîëè÷åñòâî âðåìåíè, òðåáóåìîãî

äëÿ âûïîëíåíèÿ îïåðàöèè.

Àáñîðáöèîííûé ñïåêòðîìåòð. Êîìïüþòåð-

íîå óïðàâëåíèå ïðîöåññîì èçìåðåíèÿ ñ èñïîëüçî-

âàíèåì àòîìíî-àáñîðáöèîííîãî ñïåêòðîìåòðà

îñóùåñòâëÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ ìîäóëÿ «Àáñîðáöè-

îííûé ñïåêòðîìåòð», îñíîâíîå îêíî êîòîðîãî ïî-

êàçàíî íà ðèñ. 14. Ïîäðîáíîå îïèñàíèå ïðèâåäå-

íî â ñòàòüå [6].

Àâòîäîçàòîð. Äëÿ óïðàâëåíèÿ óñòðîéñòâîì

àâòîìàòè÷åñêîãî îòáîðà, äîçèðîâàíèÿ è ïîäà÷è

æèäêèõ ïðîá ðàçðàáîòàí ìîäóëü «Àâòîìàòè÷å-

ñêèé äîçàòîð», ïîçâîëÿþùèé àâòîìàòèçèðîâàòü

ïðîöåäóðó èçìåðåíèÿ è çàíåñåíèÿ ðåçóëüòàòîâ â

òàáëèöó àíàëèçà ïðîãðàììû «Àòîì» äëÿ áîëüøî-

ãî êîëè÷åñòâà ïðîá (ðèñ. 15). Ïîäðîáíîå îïèñà-

íèå ïðèâåäåíî â ñòàòüå [6].

Òàêèì îáðàçîì, ñîçäàíà 64-áèòíàÿ âåðñèÿ

ïðîãðàììû «Àòîì», ïîçâîëèâøàÿ ñíÿòü îãðàíè-

÷åíèå íà îáúåì ðåãèñòðèðóåìûõ ïîñëåäîâàòåëü-

íîñòåé ñïåêòðîâ è ñóùåñòâåííî óñêîðèòü èõ îáðà-

áîòêó, ÷òî îñîáåííî âàæíî â ñöèíòèëëÿöèîííîé

àòîìíî-ýìèññèîííîé ñïåêòðîìåòðèè, àòîìíî-àá-

ñîðáöèîííîé ñïåêòðîìåòðèè ñ ýëåêòðîòåðìè÷å-
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Ðèñ. 12. Èíñòðóìåíò «Àâòîìàòè÷åñêèé çàïóñê èçìå-

ðåíèé» Ðèñ. 13. Îêíî èíñòðóìåíòà «Ñêàíåð øòðèõêîäîâ»

Ðèñ. 14. Îêíî ìîäóëÿ óïðàâëåíèÿ «Àáñîðáöèîííûé ñïåêòðîìåòð»



ñêîé àòîìèçàöèåé è ïðè îïðåäåëåíèè íåìåòàëëè-

÷åñêèõ âêëþ÷åíèé ìåòîäîì èñêðîâîé àòîìíî-

ýìèññèîííîé ñïåêòðîìåòðèè.

Â ïðîãðàììó äîáàâëåíà âîçìîæíîñòü îïðåäå-

ëåíèÿ âåùåñòâ â ðàñòâîðàõ èõ ñìåñåé ñïåêòðîôî-

òîìåòðè÷åñêèì ìåòîäîì; ðåàëèçîâàí ñïîñîá ëè-

íåàðèçàöèè ãðàäóèðîâî÷íîé çàâèñèìîñòè äëÿ ìå-

òîäà àòîìíî-àáñîðáöèîííîé ñïåêòðîìåòðèè âûñî-

êîãî ðàçðåøåíèÿ ñ èñòî÷íèêîì íåïðåðûâíîãî

ñïåêòðà; ðàçðàáîòàíû íîâûå èíñòðóìåíòû: «Ñêà-

íåð øòðèõêîäîâ», «Àâòîìàòè÷åñêèé çàïóñê èçìå-

ðåíèé», «Àâòîìàòè÷åñêèé äîçàòîð» è «Àáñîðáöè-

îííûé ñïåêòðîìåòð». Ïðîãðàììà òàêæå äîïîëíå-

íà ðÿäîì ïîëåçíûõ ôóíêöèé äëÿ îáëåã÷åíèÿ ðà-

áîòû ïîëüçîâàòåëåé ïðîãðàììû: èñêëþ÷åíèå èç

ðàñ÷åòà ðÿäà ïðîá èëè ñïåêòðîâ, êîïèðîâàíèå

ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ìåæäó òàáëèöàìè àíàëèçà

ðàçíûõ ôàéëîâ, ïîäáîð ëèíèè ñðàâíåíèÿ â îêíå

«Íàñòðîéêè àíàëèçà» è äð.
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