
Ó×ÅÍÛÅ ÇÀÏÈÑÊÈ ÊÀÇÀÍÑÊÎ�Î ÓÍÈÂÅ�ÑÈÒÅÒÀÒîì 152, êí. 3 Ôèçèêî-ìàòåìàòè÷åñêèå íàóêè 2010
ÓÄÊ 539.189.1Ï�ÈÌÅÍÅÍÈÅ �ÅÍÅÒÈ×ÅÑÊÎ�Î ÀË�Î�ÈÒÌÀÄËß ÎÁ�ÀÁÎÒÊÈ ÈÊ-ÔÓ�ÜÅ-ÑÏÅÊÒ�ÎÂÏÎËÈÌÅ�ÎÂÝ.�. Øàéìóõàìåòîâà, Ä.Ç. �àëèìóëëèí,Ì.Ý. Ñèáãàòóëëèí, Ä.È. Êàìàëîâà, Ì.Õ. ÑàëàõîâÀííîòàöèÿÏîêàçàíà âîçìîæíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ ãåíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà äëÿ ðåøåíèÿ ïðîá-ëåìû ðàçëîæåíèÿ ñëîæíûõ ìîëåêóëÿðíûõ ñïåêòðîâ íà ñîñòàâëÿþùèå. Íà ïðèìåðå ìî-äåëüíûõ ñïåêòðîâ èññëåäîâàíî êà÷åñòâî âîññòàíîâëåíèÿ ñïåêòðà â çàâèñèìîñòè îò óðîâíÿøóìà, ïîëóøèðèíû, èíòåíñèâíîñòè è ïîëîæåíèÿ êîìïîíåíò.Êëþ÷åâûå ñëîâà: ãåíåòè÷åñêèé àëãîðèòì, îáðàáîòêà ñïåêòðîâ, ÈÊ-�óðüå-ñïåêòðûïîëèìåðîâ. ÂâåäåíèåÊîëåáàòåëüíàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü íîâûå äàííûå î òîïîëîãè-÷åñêîé ñòðóêòóðå è ìîëåêóëÿðíîé ïîäâèæíîñòè ðàçâåòâëåííûõ ïîëèìåðîâ, óñòîé-÷èâûé èíòåðåñ ê êîòîðûì íàáëþäàåòñÿ â ïîñëåäíèå äåñÿòèëåòèÿ [1℄. Ëîêàëüíàÿìîëåêóëÿðíàÿ ïîäâèæíîñòü îïðåäåëÿåò ìíîãèå �èçè÷åñêèå è õèìè÷åñêèå ñâîéñòâàïîëèìåðîâ, ïîýòîìó ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè ïðåäëîæåí öåëûé ðÿä �èçè÷åñêèõ (ýêñ-ïåðèìåíòàëüíûõ è òåîðåòè÷åñêèõ) ìåòîäîâ åå èññëåäîâàíèÿ è ðàçðàáîòêà íîâûõìåòîäîâ ïðîäîëæàåòñÿ. Îäíàêî èí�ðàêðàñíàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ äî ñèõ ïîð ïðîäîë-æàåò îñòàâàòüñÿ íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûì �èçè÷åñêèì ìåòîäîì èññëåäîâàíèÿïîëèìåðîâ. Òàêîå çíà÷åíèå ÈÊ-ñïåêòðîñêîïèè îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî êà÷åñòâåííàÿèíòåðïðåòàöèÿ ñïåêòðà äîñòàòî÷íî ïðîñòà è íå òðåáóåò îò èññëåäîâàòåëÿ ñïåöèàëü-íîé �èçè÷åñêîé è ìàòåìàòè÷åñêîé ïîäãîòîâêè. Íî â ïðàêòèêå ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõèññëåäîâàíèé ÷àñòî èìåþò äåëî ñî ñëîæíûìè ñïåêòðàëüíûìè êîíòóðàìè, èìåþùè-ìè íåðàçðåøåííóþ ñòðóêòóðó, è ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ ìíîãîàòîìíûõ îðãàíè÷åñêèõñîåäèíåíèé, â ÷àñòíîñòè ïîëèìåðîâ, õàðàêòåðíû â ýòîì îòíîøåíèè. Íåîáõîäèìóþèññëåäîâàòåëþ èí�îðìàöèþ ìîæíî ïîëó÷èòü, òîëüêî îïðåäåëèâ ïàðàìåòðû îò-äåëüíûõ ïîëîñ, âõîäÿùèõ â ñîñòàâ ñëîæíîãî ñïåêòðà. Â ñâÿçè ñ ýòèì ðàçëîæåíèåñëîæíîãî êîíòóðà íà ñîñòàâëÿþùèå ïðîäîëæàåò îñòàâàòüñÿ âàæíîé çàäà÷åé ïðè-êëàäíîé ñïåêòðîñêîïèè [2℄. Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû ïðèìåíåíèÿíîâîãî ïîäõîäà ê ðåøåíèþ ïðîáëåìû ðàçëîæåíèÿ ñëîæíûõ ñïåêòðàëüíûõ êîíòó-ðîâ íà ñîñòàâëÿþùèå, à èìåííî ãåíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà, ïðèñïîñîáëåííîãî äëÿèíòåðïðåòàöèè èí�ðàêðàñíûõ ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ ìàêðîìîëåêóë ðàçâåòâëåííûõ ïî-ëèìåòèëìåòàêðèëàòîâ ñ öåëüþ ïîëó÷åíèÿ èí�îðìàöèè î ëîêàëüíîé ìîëåêóëÿðíîéäèíàìèêå. 1. Îáùèå ñâåäåíèÿ î ãåíåòè÷åñêîì àëãîðèòìåÏðåèìóùåñòâîì ãåíåòè÷åñêèõ àëãîðèòìîâ ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü èõ ïðèìåíå-íèÿ íå òîëüêî äëÿ ðåøåíèÿ ñëîæíûõ çàäà÷, äëÿ êîòîðûõ íå ñóùåñòâóåò äðóãèõ
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�èñ. 1. Îáùàÿ ñõåìà ãåíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìàñïåöèàëüíûõ ìåòîäîâ, íî è â ñëó÷àÿõ, êîãäà ñóùåñòâóþùèå ìåòîäû ðàáîòàþò, íîåñòü âîçìîæíîñòü äîñòèãíóòü óëó÷øåíèÿ ïóòåì êîìáèíèðîâàíèÿ èõ ñ ãåíåòè÷å-ñêèìè àëãîðèòìàìè. �åíåòè÷åñêèé àëãîðèòì � ýòî ìåòîä ïîèñêà è îïòèìèçàöèèðåøåíèÿ ìíîãîïàðàìåòðè÷åñêîé çàäà÷è, ðàáîòàþùèé àíàëîãè÷íî ïðîöåññó ýâîëþ-öèè â ïðèðîäå, òî åñòü èñïîëüçóþùèé òàê íàçûâàåìûå ¾îïåðàòîðû ýâîëþöèè¿:îòáîð (ñåëåêöèþ), ìóòàöèþ, ñêðåùèâàíèå (êðîññîâåð). �åíåòè÷åñêèé àëãîðèòì ðå-øàåò ïðîáëåìó, ãåíåðèðóÿ ìàññó ñëó÷àéíûõ ïðîãðàìì � âàðèàíòîâ ðåøåíèÿ ïðî-áëåìû, çàïóñêàÿ è îöåíèâàÿ êàæäûé èç íèõ ñîãëàñíî îïðåäåëåííûì êðèòåðèÿì ïðè-ñïîñîáëåííîñòè. �åíåòè÷åñêèé àëãîðèòì âûáèðàåò èç êàæäîãî ¾ïîêîëåíèÿ¿ ëó÷øèåâàðèàíòû ðåøåíèÿ è ïîëó÷àåò îò íèõ ¾ïîòîìñòâî¿, ÷òî àíàëîãè÷íî åñòåñòâåííîìóîòáîðó â ïðèðîäå. Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíà îáùàÿ ñõåìà ãåíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà [3℄.Ïðè ðåàëèçàöèè ãåíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà [3℄ â êà÷åñòâå ïåðâîãî øàãà ñëå-äóåò ñëó÷àéíûì îáðàçîì ñîçäàòü íåêóþ íà÷àëüíóþ ¾ïîïóëÿöèþ¿, ïðè ýòîì åñëèäàæå îíà îêàæåòñÿ ñîâåðøåííî íåêîíêóðåíòîñïîñîáíîé, ãåíåòè÷åñêèé àëãîðèòì âñåðàâíî äîñòàòî÷íî áûñòðî ïåðåâåäåò åå â æèçíåñïîñîáíóþ ¾ïîïóëÿöèþ¿. Ïðè âû-ïîëíåíèè ¾ñåëåêöèè¿ ïðèìåíÿþò îïåðàòîð, ïîñðåäñòâîì êîòîðîãî âûáèðàþòñÿ ðå-øåíèÿ äëÿ ¾ñêðåùèâàíèÿ¿ è ïîëó÷åíèÿ ¾ïîòîìêîâ¿. Äëÿ èìèòàöèè åñòåñòâåííîéñåëåêöèè ðåøåíèÿ ñ áîëåå âûñîêîé ïðèãîäíîñòüþ äîëæíû âûáèðàòüñÿ ñ áîëüøåéâåðîÿòíîñòüþ. ¾Ñêðåùèâàíèå¿ èñïîëüçóåò îïåðàòîð, çà ñ÷åò êîòîðîãî �îðìèðóåòñÿñëåäóþùèé íàáîð ðåøåíèé � ¾ïîòîìñòâî¿. �ëàâíîå òðåáîâàíèå ê îïåðàòîðó ¾ñêðå-ùèâàíèÿ¿ ñîñòîèò â òîì, ÷òîáû ¾ïîòîìîê¿ èëè ¾ïîòîìêè¿ èìåëè âîçìîæíîñòü¾óíàñëåäîâàòü¿ ÷åðòû îáîèõ (èëè âñåõ) ¾ðîäèòåëåé¿, ñìåøàâ èõ êàêèì-ëèáî ñïî-ñîáîì. ¾Ìóòàöèÿ¿ çàêëþ÷àåòñÿ â âûïîëíåíèè íåáîëüøèõ èçìåíåíèé â çíà÷åíèÿõîäíîãî èëè íåñêîëüêèõ ïàðàìåòðîâ ðåøåíèÿ. Â ãåíåòè÷åñêèõ àëãîðèòìàõ ¾ìóòà-öèÿ¿ ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê âîññòàíîâëåíèå ïîòåðÿííîãî ãåíåòè÷åñêîãî ìàòåðèàëà,íî íå ïîèñê ëó÷øåãî ðåøåíèÿ.Âûäåëÿþò äâà òèïà �îðìèðîâàíèÿ íîâîãî ¾ïîêîëåíèÿ¿ ïîñëå ïîëó÷åíèÿ ìíî-æåñòâà ¾äåòåé¿ â ðåçóëüòàòå ¾êðîññîâåðà¿ è ¾ìóòàöèè¿: 1) ¾äåòè¿ çàìåùàþò ¾ðî-äèòåëåé¿; 2) íîâîå ¾ïîêîëåíèå¿ ñîñòàâëÿåòñÿ èç ñîâîêóïíîñòè è ¾äåòåé¿, è èõ ¾ðî-äèòåëåé¿, íàïðèìåð, âûáîðîì N ëó÷øèõ [4℄. Äëÿ �îðìèðîâàíèÿ íîâîãî ¾ïîêîëå-íèÿ¿ âîçìîæíî òàêæå èñïîëüçîâàíèå ïðèíöèïà ýëèòèçìà, êîãäà â íîâîå ¾ïîêîëå-íèå¿ îáÿçàòåëüíî âêëþ÷àåòñÿ çàäàííîå êîëè÷åñòâî ëó÷øèõ ¾îñîáåé¿ ïðåäûäóùåãî¾ïîêîëåíèÿ¿ (÷àñòî îäíà ëó÷øàÿ ¾îñîáü¿). Èñïîëüçîâàíèå âòîðîé ñòðàòåãèè è ýëè-òèçìà îêàçûâàåòñÿ âåñüìà ïîëåçíûì äëÿ ïîâûøåíèÿ ý��åêòèâíîñòè ãåíåòè÷åñêîãîàëãîðèòìà, òàê êàê íå äîïóñêàåò ïîòåðþ ëó÷øèõ ðåøåíèé.Ñîãëàñíî òåîðåìå øàáëîíîâ ïðè ¾ïîïóëÿöèÿõ¿ ñî ñðåäíèì ðàçìåðîì [5℄ ãåíåòè-÷åñêèé àëãîðèòì ñëåäóåò ðàçðàáàòûâàòü ñ ó÷åòîì â ðàâíîé ìåðå âëèÿíèÿ îïåðàòî-ðîâ ¾ìóòàöèè¿ è ¾êðîññîâåðà¿. Ïðèíèìàÿ ýòî âî âíèìàíèå, ìû ðàçðàáîòàëè íîâûéâàðèàíò èñïîëüçîâàíèÿ ãåíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà äëÿ ìàòåìàòè÷åñêîé îáðàáîòêè
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�èñ. 2. �åíåòè÷åñêèé àëãîðèòì äëÿ îáðàáîòêè ñïåêòðàëüíûõ äàííûõÈÊ-�óðüå-ñïåêòðîâ, ïðè ýòîì ïîñëåäîâàòåëüíîñòü äåéñòâèé ñîñòîèò â ñëåäóþùåì(ðèñ. 2).Ñîçäàåòñÿ íà÷àëüíûé íàáîð ïàðàìåòðîâ ñîñòàâëÿþùèõ ñïåêòðà, ââîäÿòñÿ èõêîëè÷åñòâî è ïîëîæåíèå öåíòðîâ. Íà ïåðâîì ýòàïå ïðîèçâîäèòñÿ îöåíêà îøèáêèìåæäó âõîäíûì êîíòóðîì è ýêñïåðèìåíòàëüíûì â êàæäîì èíòåðâàëå, öåíòðîìêîòîðîãî ÿâëÿåòñÿ ýëåìåíòàðíàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ ñïåêòðà. Äàëåå ñ èñïîëüçîâàíèåìîïåðàòîðà íàïðàâëåííîé ¾ìóòàöèè¿ ïðîèçâîäèòñÿ �îðìèðîâàíèå ïðîìåæóòî÷íîãî¾ïîêîëåíèÿ¿.Íà ýòàïå âòîðîãî îòáîðà ñíîâà âû÷èñëÿåòñÿ ïîêîìïîíåíòíàÿ îøèáêà íà êàæäîìèíòåðâàëå, íî óæå ìåæäó ïðîìåæóòî÷íûì è âõîäíûì êîíòóðàìè. Ïðèìåíåíè-åì îïåðàòîðà ¾ñêðåùèâàíèÿ¿ ê ïðîìåæóòî÷íîìó è âõîäíîìó êîíòóðàì ïîëó÷àþòíîâûé êîíòóð ñ íàèìåíüøåé ðàçíèöåé ìåæäó âîññòàíîâëåííûì è ðåàëüíûì ñïåêò-ðàìè. Ñîõðàíÿÿ ïàðàìåòðû ëó÷øåãî íàáîðà â ïðîöåññå êàæäîé èòåðàöèè, â êîíöåöèêëà âûáèðàþò íàèëó÷øèé íàáîð (ñ íàèìåíüøåé îøèáêîé âîññòàíîâëåíèÿ) è âû-âîäÿò åãî êàê îòâåò. Ïðè íàëè÷èè íåñêîëüêèõ ëîêàëüíûõ ýêñòðåìóìîâ òàêîé òèïãåíåòè÷åñêèõ àëãîðèòìîâ ïîçâîëÿåò âûáðàòü íàèëó÷øèé âàðèàíò ðåøåíèÿ.2. Îòðàáîòêà ìåòîäèêè íà ìîäåëüíûõ êîíòóðàõÑíà÷àëà ìû èññëåäîâàëè ñïîñîáíîñòü ãåíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà ðàçäåëÿòü ñëîæ-íûå çàøóìëåííûå ìîäåëüíûå ñïåêòðû. Äëÿ èññëåäîâàíèÿ áûëè èñïîëüçîâàíû äóá-ëåò, òðèïëåò è êîíòóð, ïîñòðîåííûé èç øåñòè ñîñòàâëÿþùèõ. Íà ìîäåëüíûé ñèã-íàë íàêëàäûâàëñÿ øóì ñ íîðìàëüíûì ðàñïðåäåëåíèåì â èíòåðâàëå îò 0 äî 20%.Èññëåäîâàíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî ïðè âû÷èñëåíèè îøèáêè ìåæäó âîññòàíîâëåííûì êîí-òóðîì è ìîäåëüíûì êîíòóðîì áåç øóìà äëÿ âñåõ èññëåäóåìûõ ìîäåëüíûõ ñïåêòðîâîøèáêà ïëàâíî ðàñòåò ïðîïîðöèîíàëüíî øóìó, êîòîðûé äëÿ ÈÊ-ñïåêòðîâ îáû÷-íî ñîñòàâëÿåò îêîëî 3%. Êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 3, îøèáêà âîññòàíîâëåíèÿ êîí-òóðà ãåíåòè÷åñêèì àëãîðèòìîì ïðè òàêîì óðîâíå øóìà ñîñòàâëÿåò îêîëî 1.5%,òî åñòü ãåíåòè÷åñêèé àëãîðèòì ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ ðàçäåëåíèÿ êîíòó-
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�èñ. 3. Îòíîñèòåëüíàÿ îøèáêà âîññòàíîâëåíèÿ (e) ñëîæíîãî êîíòóðà â çàâèñèìîñòè îòóðîâíÿ øóìà (N )

à) á)�èñ. 4. (à) ìîäåëüíûé äóáëåò, ñîñòîÿùèé èç îäèíàêîâûõ ïî ïîëóøèðèíå, íî ðàçëè÷íûõ ïîèíòåíñèâíîñòè ïîëîñ; (á) ìîäåëüíûé äóáëåò, ñîñòîÿùèé èç îäèíàêîâûõ ïî ïîëóøèðèíå, íîðàçëè÷íûõ ïî èíòåíñèâíîñòè ïîëîñ. Ïîëîæåíèå ïîëîñ, èõ ïîëóøèðèíà è èíòåíñèâíîñòüïîëîñû 1 îñòàâàëèñü íåèçìåííûìè, à èíòåíñèâíîñòü ïîëîñû 2 âîçðàñòàëàðîâ â ñëó÷àå ñëàáîçàøóìëåííûõ ñèãíàëîâ, íàïðèìåð, òàêèõ, êàêèìè ÿâëÿþòñÿñèãíàëû â ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè. Èññëåäóåìóþ çàâèñèìîñòü â óêàçàííîìèíòåðâàëå ìîæíî àïïðîêñèìèðîâàòü ëèíåéíîé, è òîãäà êîý��èöèåíò ïðîïîðöèî-íàëüíîñòè ìåæäó óðîâíåì íàêëàäûâàåìîãî øóìà è óðîâíåì îøèáêè âîññòàíîâëå-íèÿ ñîñòàâëÿåò äëÿ äóáëåòà 0.53±0.005 , äëÿ òðèïëåòà � 0.52±0.005 è äëÿ êîíòóðà,ñîñòîÿùåãî èç øåñòè ïîëîñ, � 0.50 ± 0.005 .Äàëåå áûëà ðàññìîòðåíà çàâèñèìîñòü òî÷íîñòè âîññòàíîâëåíèÿ êîíòóðà îò ðàñ-ñòîÿíèÿ ìåæäó åãî ñîñòàâëÿþùèìè. Ìû èñïîëüçîâàëè â êà÷åñòâå ìîäåëüíîãî êîí-òóðà äóáëåò, ñîñòîÿùèé èç îäèíàêîâûõ ïî ïîëóøèðèíå, íî ðàçëè÷íûõ ïî èíòåí-ñèâíîñòè ñîñòàâëÿþùèõ (ðèñ. 4, à). Ïîëîæåíèå îäíîé èç ñîñòàâëÿþùèõ îñòàâàëîñüíåèçìåííûì, à âòîðóþ ïåðåìåùàëè îòíîñèòåëüíî ïåðâîé. Íà ðèñ. 5 ïðèâåäåíà çàâè-ñèìîñòü ñóììàðíîé îøèáêè âîññòàíîâëåíèÿ äóáëåòà îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ñîñòàâ-ëÿþùèìè, âûðàæåííîãî â ïîëóøèðèíå ïîëîñ äóáëåòà. Â ýòîì ñëó÷àå ìàêñèìàëü-íàÿ îøèáêà (0.5%) íàáëþäàåòñÿ ïðè ðàññòîÿíèè ìåæäó ñîñòàâëÿþùèìè äóáëåòà,ðàâíîì 1.5 ïîëóøèðèíû. Íà÷èíàÿ ñ ðàññòîÿíèÿ, ðàâíîãî 2.5 ïîëóøèðèíû ïîëîñäóáëåòà, èññëåäóåìàÿ çàâèñèìîñòü âûõîäèò íà ïëàòî ïðè ñóììàðíîé îøèáêå, íåïðåâûøàþùåé 0.4%.
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�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü ñóììàðíîé îøèáêè (e) âîññòàíîâëåíèÿ äóáëåòà îò ðàññòîÿíèÿ (R)ìåæäó ñîñòàâëÿþùèìè, âûðàæåííîãî â âåëè÷èíàõ ïîëóøèðèíû ïîëîñ äóáëåòà

�èñ. 6. Çàâèñèìîñòü ñðåäíåêâàäðàòè÷íîé îøèáêè (e) âîññòàíîâëåíèÿ ñóììàðíîãî êîíòóðàîò îòíîøåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ïîëîñ A1/A2 : à) ïîëóøèðèíà 12 ñì−1 , ðàññòîÿíèå ìåæäóïîëîñàìè 1.75 ñì−1 ; á) ïîëóøèðèíà 12 ñì−1 , ðàññòîÿíèå ìåæäó ïîëîñàìè 2.5 ñì−1 ; â)ïîëóøèðèíà 14 ñì−1 , ðàññòîÿíèå ìåæäó ïîëîñàìè 2.25 ñì−1Íà ñëåäóþùåì ýòàïå ðàññìàòðèâàëàñü ý��åêòèâíîñòü âîññòàíîâëåíèÿ ñ ïîìî-ùüþ ãåíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà êîíòóðà, ñîñòîÿùåãî èç ñèëüíî îòëè÷àþùèõñÿ ïîèíòåíñèâíîñòè ñîñòàâëÿþùèõ ïîëîñ. Äëÿ îïðåäåëåííîñòè áûë âçÿò äóáëåò, ñîñòîÿ-ùèé èç îäèíàêîâûõ ïî ïîëóøèðèíå, íî ðàçëè÷íûõ ïî èíòåíñèâíîñòè ñîñòàâëÿþùèõïðè ïîñòîÿííîì ðàññòîÿíèè ìåæäó íèìè (ðèñ. 4, á). Èíòåíñèâíîñòü îäíîé èç ïîëîñîñòàâàëàñü ïîñòîÿííîé, à ó âòîðîé èçìåíÿëàñü; â ðåçóëüòàòå áûëà ðàññ÷èòàíà ñðåä-íåêâàäðàòè÷íàÿ îøèáêà âîññòàíîâëåíèÿ ñóììàðíîãî êîíòóðà. Çàâèñèìîñòü îøèáêèâîññòàíîâëåíèÿ êîíòóðà îò ñîîòíîøåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ñîñòàâëÿþùèõ ïðèâåäåíàíà ðèñ. 6, à. Äàëåå áûëà ðàññ÷èòàíà îøèáêà âîññòàíîâëåíèÿ ñóììàðíîãî êîíòóðàïðè òàêîé æå (12 óñë. åä.) ïîëóøèðèíå, íî áîëüøåì ðàññòîÿíèè ìåæäó ñîñòàâëÿ-þùèìè. Â ïåðâîì ñëó÷àå ðàññòîÿíèå ñîñòàâëÿëî 15% îò ïîëóøèðèíû ïîëîñ, à âîâòîðîì � 20%. Çàâèñèìîñòü îøèáêè âîññòàíîâëåíèÿ ïðè òàêèõ óñëîâèÿõ ïðèâåäå-íà íà ðèñ. 6, á. Ïîñëå ýòîãî áûëà ðàññ÷èòàíà îøèáêà âîññòàíîâëåíèÿ êîíòóðà äëÿäóáëåòà, ñîñòîÿùåãî èç ïîëîñ ñ áîëüøåé ïîëóøèðèíîé (14 óñë. åä), íî ðàñïîëîæåí-íûõ íà òîì æå ðàññòîÿíèè îòíîñèòåëüíî äðóã äðóãà (15% îò ïîëóøèðèíû ïîëîñû)(ðèñ. 6, â).
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�èñ. 7. Âîññòàíîâëåíèå ñïåêòðà ðàçâåòâëåííîãî ñîïîëèìåðà ìåòèëìåòàêðèëàòà ñ ïîìîùüþãåíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà

�èñ. 8. Âîññòàíîâëåíèå ñïåêòðà ðàçâåòâëåííîãî ñîïîëèìåðà ìåòèëìåòàêðèëàòà ñ ïîìîùüþìåòîäà íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ3. Ñðàâíåíèå ãåíåòè÷åñêîãî àëãîðèòìà ñ ìåòîäîì íàèìåíüøèõêâàäðàòîâ íà ïðèìåðå ÈÊ-�óðüå-ñïåêòðîâ ïîëèìåðîâÈññëåäóåìûå ÈÊ-�óðüå-ñïåêòðû ðàçâåòâëåííûõ ñîïîëèìåðîâ ìåòèëìåòàêðè-ëàòà â äèàïàçîíå 2750 ÷ 3200 ñì−1 àïïðîêñèìèðîâàëè ñ ïîìîùüþ ãåíåòè÷åñêîãîàëãîðèòìà. Ïîñêîëüêó ýêñïåðèìåíòàëüíûé êîíòóð ÿâëÿåòñÿ ñëîæíûì (ðèñ. 7) èíàáëþäàåòñÿ çíà÷èòåëüíîå ïåðåêðûâàíèå åãî ñîñòàâëÿþùèõ, íåîáõîäèìî ââåñòèàïðèîðíóþ èí�îðìàöèþ î òèïå ñïåêòðàëüíîé ïîëîñû, à èìåííî î êîëè÷åñòâå ñî-ñòàâëÿþùèõ, èõ ïîëîæåíèè è �îðìå.Äëÿ îïðåäåëåíèÿ êîëè÷åñòâà ñîñòàâëÿþùèõ ñïåêòðà ìû èñïîëüçîâàëè âåéâëåò�àóññà âòîðîãî ïîðÿäêà. Ìåòîäàìè âåéâëåò-ïðîèçâîäíîé ñïåêòðîìåòðèè [6℄ áûëîóñòàíîâëåíî, ÷òî êàæäûé èç ñëîæíûõ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ èññëåäóåìûõ ñîïî-ëèìåðîâ ìåòèëìåòàêðèëàòà â îáëàñòè 2750 ÷ 3200 ñì−1 ñîñòîèò èç øåñòè ïî-ëîñ, ïîëîæåíèå öåíòðîâ êîòîðûõ âû÷èñëÿëîñü ïî ìèíèìóìàì âåéâëåò-ïðîèçâîäíîé.Íà ðèñ. 8 ïîêàçàíî âîññòàíîâëåíèå ñïåêòðà ñîïîëèìåðà ìåòèëìåòàêðèëàòà ïî øåñòèñîñòàâëÿþùèì, êîòîðûå ìîæíî îòíåñòè ê ñèììåòðè÷íûì è àíòèñèììåòðè÷íûì êî-ëåáàíèÿì ÑÍ3 - è ÑÍ2 -ãðóïï [7℄. Îòìåòèì, ÷òî ðàçëîæåíèå íà ñîñòàâëÿþùèå áûëîïðîâåäåíî äëÿ ÈÊ-ñïåêòðîâ ñîïîëèìåðîâ â òåìïåðàòóðíîì èíòåðâàëå.
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