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Общая характеристика работы 
Актуальность темы исследования. Современная измерительная 

аппаратура дает возможность не только регистрировать 
экспериментальные данные, но и производить их первичную обработку с 
целью извлечения более полной и достоверной информации о физике 
исследуемого процесса. Это достигается путем включения методов 
обработки и вычислительной техники в измерительную систему, что 
позволяет осуществлять комплексную интерпретацию полученного 
результата.  

В прикладной спектроскопии при обработке эксперимента 

приходится решать задачу выявления сложной структуры сигнала и 

выделения элементарных компонент. Использование традиционных 

спектральных и конечно-разностных методов, различных алгоритмов на 

основе метода наименьших квадратов, особенно при значительном 

перекрытии составляющих и наличии шума, не всегда позволяет 

правильно определить их количество и форму. Недостаточность 

классических методов для обработки спектроскопических данных 

побуждает использовать и развивать новые математические подходы.  

В атомно-силовой микроскопии (АСМ) подобная задача возникает 

при исследовании колебаний зонда кантилевера в динамическом режиме. 

Выделение собственных мод осциллятора и использование их при анализе 

поверхности в воздухе и жидкости позволяет существенно улучшить 

параметры измерительного прибора. Изучение поведения одного 

нелинейного осциллятора или их ансамбля традиционно основано на 

полиспектральном Фурье-анализе. Этот подход применим к большинству 

изучаемых систем, но только в том случае, если они считаются 

стационарными в течение некоторого известного промежутка времени. Для 

реальных систем взаимодействие между локальными подсистемами 

приводит к временной зависимости характеристических частот. Фазовая 

связь между когерентными модами осциллятора может значительно 
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изменяться с течением времени. При исследовании таких данных 

полиспектральный Фурье-анализ не является эффективным, поэтому 

требуется разработка метода, позволяющего учесть временную эволюцию 

коррелированных структур. 

Преодолеть некоторые ограничения, присущие существующим 
методам исследования структуры сложных сигналов, возможно с 
привлечением методов, основанных на концепции непрерывного вейвлет-
преобразования (НВП). В отличие от традиционно применяемого Фурье-
преобразования, НВП обеспечивает двумерную развертку одномерного 
сигнала, позволяющую проводить локальный анализ на различных 
временных масштабах. Гибкость, заключенная в выборе базисного 
вейвлета в зависимости от исследуемых данных, позволяет охватить 
значительный круг задач. Вейвлет-анализ может быть использован  как 
эффективный аналитический инструмент для изучения нестационарных 
(во времени) или неоднородных (в пространстве) сигналов. Таким образом, 
исследования, проведенные в диссертационной работе, являются 
актуальными и практически значимыми. 

Целью работы является разработка новых методов и привлечение 
существующих подходов на основе вейвлет-анализа для решения задач 
разделения сложных спектров на элементарные составляющие и 
идентификации их формы в случае искажений в исходных данных, 
выделения когерентных мод зонда кантилевера в атомно-силовой 
микроскопии и детектирования нелинейных эффектов в сложных 
нестационарных сигналах. 

Основные положения, выносимые на защиту: 

1. Поведение нулевых точек вейвлет-проекций спектрального профиля, 

полученных с использованием базисных вейвлетов Гаусса и Лоренца, 

позволяет произвести его идентификацию. 

2. Метод определения формы линий с использованием базисного вейвлета 

Лоренца позволяет классифицировать элементарные составляющие 
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сложного спектрального контура в классе распределений Гаусса, 

Лоренца, Цаллиса и производить расчет их спектральных параметров. 

3. Биспектральный вейвлет-анализ позволяет идентифицировать 

корреляцию мод и исследовать ее временную динамику в сложных 

нестационарных сигналах. 

Научная новизна работы состоит в следующем: 
– Впервые разработан алгоритм определения формы составляющих 
сложного контура на основе вейвлет-производной спектрометрии. 
Предложенный подход не требует привлечения информации о далеких 
крыльях спектрального профиля, что позволило решить ряд задач 
молекулярной спектроскопии с шумом и искажениями в исходных 
данных. 

– Предложено семейство базисных вейвлетов на основе распределения 
Лоренца, позволяющих производить идентификацию спектральных 
линий в классе распределений Лоренца, Гаусса, Цаллиса. 

– Разработан новый подход, позволяющий улучшить частотное 
разрешение биспектрального вейвлет-анализа и исследовать временную 
динамику квадратичной связи при помощи вейвлета Морле. Данный 
метод позволяет выявлять когерентные моды осциллятора в случае 
сложной структуры сигналов. 
Достоверность полученных результатов обеспечивается путем 

тщательной проверки предлагаемых методик и сравнением полученных 
результатов с математическими методами, показавшими свою 
эффективность при решении аналогичных задач. Анализ погрешностей 
восстановления модельных данных, воспроизводимость получаемых 
решений и подтверждение их экспериментами свидетельствуют о 
достоверности результатов работы. 

Практическая ценность заключается в том, что предложенные 
методы по определению структуры сигнала и расчету его элементарных 
компонент могут быть использованы для более качественной и 
достоверной обработки экспериментальных данных в прикладной 
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спектроскопии и атомно-силовой микроскопии в случае сложных и 
нестационарных сигналов.  

Апробация работы. Основные результаты диссертационной работы 
докладывались и обсуждались на VII, VIII Всероссийских и IX, X 
Международных молодежных научных школах “Когерентная оптика и 
оптическая спектроскопия” (Казань, 2003, 2004, 2005, 2006), на 
общефакультетском научном физическом семинаре КГУ (Казань, 2003), на 
конференции им.Лобачевского (Казань, 2003), на Международной 
конференции European Dynamics Days (Palma de Mallorca, Spain, 2003), на 
Международной конференции “Современные проблемы физики и высокие 
технологии” (Томск, 2003), на юбилейной научной конференции 
физического факультета КГУ (Казань, 2004), на VIII Международном 
симпозиуме по фотонному эхо и когерентной спектроскопии 
(Калининград, 2005), на итоговой научной конференции КГУ (Казань, 
2005), на XLIV Международной научной студенческой конференции 
"Студент и научно-технический прогресс" (Новосибирск, 2006), на 
Международной конференции студентов, аспирантов и молодых ученых 
по фундаментальным наукам "Ломоносов-2006" (Москва, 2006). 

Публикации. По результатам диссертации опубликовано 16 работ в 
центральной научной печати и сборниках конференций. 

Структура и объем работы. Диссертация состоит из введения, 
четырех глав, заключения и списка литературы. Объем работы составляет 
153 страницы, включая 82 рисунка и 2 таблицы. Список цитированной 
литературы содержит 116 наименований. 

Краткое содержание работы 
Во введении обосновывается актуальность темы исследования, 

сформулирована цель работы, изложены основные защищаемые 
положения, показана новизна результатов и их практическая значимость, 
приведены структура и содержание диссертации. 

В первой главе формулируется постановка задачи разложения 
сложного сигнала на компоненты, описываются основы методов решения 
поставленной задачи в прикладной спектроскопии и особенности 
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выделения когерентных мод осциллятора с использованием 
полиспектрального Фурье-анализа. Рассматривается подробно статистика 
высших порядков и различные схемы разложения спектров с 
неразрешенной структурой. Излагается современное состояние теории 
вейвлет-анализа в объеме, необходимом для решения поставленных задач. 
В результате подробного анализа этих методов даются рекомендации по их 
применению при обработке различных сигналов. 

Вторая глава посвящена решению задачи разложения сложного 
контура на составляющие и расчета их спектральных параметров в случае 
белого шума при помощи вейвлет-производной спектрометрии (ВПС). 

Излагается подробно метод ВПС [1-4] с использованием семейства 
вейвлетов Гаусса, основанный на свойстве коммутирования операции 
дифференцирования и НВП: 

 [ ] *
,( , ) ( ) ( 1) ( ) ( )n n n

t t a bW a b f t f t t dtψ
∞

−∞

⎡ ⎤ ⎡ ⎤∂ = − ∂⎣ ⎦ ⎣ ⎦∫ , (1) 

что позволяет перейти от дифференцирования исходной функции ( )f t  к 

дифференцированию вейвлета , ( ) (1 ) [( ) ]a b t a t b a= −ψ ψ . 

Рассмотрено аналитическое выражение НВП контура Гаусса с 
использованием вейвлета Гаусса 2-го порядка и проведен его подробный 
анализ. Основным достоинством непрерывного ВА является его 
избыточность – количество используемых при анализе масштабов 
неограниченно. На основе результатов проведенного анализа и свойства 
избыточности НВП предложен подход по идентификации спектрального 
профиля контура Гаусса и расчету его спектральных параметров [5-10] по 
поведению нулевых точек вейвлет-проекций в зависимости от масштабов 
(рис.1). Для идентификации контура Лоренца было использовано 
семейство вейвлетов Лоренца [6-8] и рассчитано аналитическое выражение 
для коэффициентов вейвлет-преобразования лоренциана с использованием 
данного семейства вейвлетов. Показано, что зависимость координаты 
нулевой точки проекции НВП контуров Гаусса и Лоренца от масштаба 
является линейной в случае использования предложенного семейства 
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вейвлетов Лоренца (рис.2). Рассмотрено 
распределение Цаллиса, включающее в 
себя в общем случае распределения 
Лоренца и Гаусса. Проведенные 
исследования показали [6-13], что 
предложенное семейство вейвлетов 
Лоренца позволяет провести 
идентификацию контуров в классе 
распределений Гаусса, Лоренца, 
Цаллиса по углу наклона прямой, 
аппроксимирующей зависимость координаты нулевой точки вейвлет-
проекции от масштаба. Также показано, что для построения 
аппроксимирующей прямой не требуется привлечение далеких крыльев 
спектрального контура. 

С учетом проведенных исследований предложен алгоритм по 
идентификации и расчету спектральных параметров компонент сложного 
профиля [6-10]. Известно, что шумовая составляющая сигнала 
сосредоточена на малых масштабах его НВП [9, 12]. Поскольку операция 
численного дифференцирования реальных экспериментальных данных 
представляет собой обратную некорректную задачу [1-3,е5], то 
использование ВПС позволяет обойти неустойчивость операции 
дифференцирования в вейвлет-
пространстве путем отсечения малых 
масштабов. В работах [6-8, 10] дается 
оценка оптимального рабочего 
диапазона масштабов путем анализа 
ошибок при расчете полуширины 
контура и угла наклона 
аппроксимирующей прямой в 

зависимости от уровня белого шума. 
Произведено сравнение результатов 
работы алгоритма в случае отсечения 

Рис.1. Вейвлет-преобразование 
гауссиана для разных масштабов a. 

Рис.2. Зависимость значения x0 от 
масштаба a для лоренциана (1) и 
гауссиана (2). 
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малых масштабов и при использовании всех масштабов. Показано, что 
использование подхода с выбором оптимального диапазона масштабов 
позволяет существенно увеличить устойчивость предложенного метода к 
влиянию случайного шума [10, 12]. 

Для модельного дублета исследовано взаимное влияние компонент на 
расчет полуширины и угла наклона прямой, аппроксимирующей 
зависимость координаты нулевой точки от масштаба. Показано, что 
относительная ошибка расчета не превышает 10% для компонент, 
находящихся на расстоянии порядка 
полторы их относительной 
полуширины, что является 
приемлемым для большинства 
спектроскопических задач [6, 10]. 

Проведена апробация методики 
для решения задач детектирования 
сложной структуры и определения 
параметров элементарных компонент 
в ИК спектрах различных соединений 
[5-14]. Определено количество полос и 
восстановлены компоненты (рис.3) 
дублета в ИК-спектре диоксана в 
области 1340-1400 см-1. 

С помощью разработанного 
подхода удалось определить 
количество полос и их форму в ИК 
спектре полиэфиримида PI-3. 
Установлено, что в исследуемом 
диапазоне спектр состоит из пяти 
компонент. Для определения формы 
слабых по интенсивности полос I-V, 
по сравнению с окружающими 
полосами, проводилась предварительная обработка спектра (рис.4) в 

Рис.3. Восстановление дублета:  
1 – исходный контур,  
2, 3 – рассчитанные компоненты,  
4 – реконструированный профиль. 

 

Рис.4. ИК спектр полиэфиримида PI-3. 
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диапазоне 1440-1530 см-1. После расчета формы полос А, В и их 
спектральных параметров производилось вычитание данного участка из 
общего спектра, что позволило реконструировать форму полос на 
исследуемом спектральном диапазоне 1400-1470 см-1  (рис.4). На основе 
полученных результатов о количестве и форме компонент рассчитаны 
параметры каждой компоненты спектра, что позволяет производить 
конформационный анализ данного соединения [13, 14]. 

В третьей главе рассматривается бикогерентное вейвлет-
преобразование и особенности его численной реализации. Введен в 
рассмотрение базисный вейвлет Морле и показана связь между масштабом 
и центральной частотой его Фурье-образа. Рассмотрены подробно 
различные, ранее не учитывавшиеся, эффекты, возникающие при расчете 
НВП с использованием вейвлета Морле. Получено выражение для 
коэффициентов НВП гармонического сигнала 1exp( )iw t  с временем 

существования Т [15]: 

 
( ) ( )

( ) ( )

2
20 1

1 0

0 0

1, exp exp 1
2 2

2 2
2 2

w wW w b iw b w
w w

w werf b T erf b T
w w

π ⎛ ⎞⎛ ⎞= − − − ×⎜ ⎟⎜ ⎟⎜ ⎟⎝ ⎠⎝ ⎠
⎛ ⎞⎛ ⎞ ⎛ ⎞

× + − −⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎝ ⎠

, (2) 

где функция ( )erf x  представляет собой функцию ошибки. 

Из полученного выражения следует, если две частоты разнесены на 
большой интервал или, наоборот, находятся достаточно близко друг к 
другу, то возможна потеря информации об их количестве и времени 
существования. В первом случае, это будет происходить из-за 
несоизмеримости амплитуд спектральных линий, удовлетворяющих 
соотношению: 

 1 2

2 1

A w
A w
∼ , (3) 

во втором случае, из-за взаимного их перекрытия вследствие уширения 
спектральной линии на спектрограмме с ростом частоты.  

Показано, что основной недостаток при использовании обычного 
НВП заключается в том, что если ряд имеет достаточно узкий или, 
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наоборот, широкий спектральный состав, то его биспектральный анализ 
может быть существенно затруднен. Предложена модификация вейвлета 
Морле путем введения управляющего параметра – параметра полуширины 
σ , следующим образом [15, 16]: 

 ( )
2

0 2( ) exp exp
2
xx iw xψ
σ

⎛ ⎞
= ⋅ −⎜ ⎟

⎝ ⎠
, (4) 

что позволяет повысить частотную избирательность базисных функций в 
исследуемом спектральном диапазоне. Эффективность предложенного 
подхода проиллюстрирована на сигналах, моделирующих отклик системы 
с квадратичной нелинейностью. Разработан алгоритм выбора значения σ  
на основе анализа Фурье-спектра исходного сигнала. Для анализа 
временной динамики квадратичной связи введена функция развертки 
биспектра во времени [16]: 

 *
1 2 1 2( , , ) ( , ) ( , ) ( , )R w w b W w b W w b W w b= , (5) 

где w  удовлетворяет условию суммирования частот. Ее использование 
позволяет выделять временную локализацию когерентных структур и 
определять характерный временной масштаб нелинейности. 

Рассмотрены общие закономерности, приводящие к возникновению 
квадратичной и кубической связи, на примере оптического осциллятора и 
произведена их классификация. На основе предложенного подхода 
исследована динамика осциллятора с квадратичной нелинейностью в 
присутствии внешней вынуждающей силы. Произведен анализ влияния 
величины расстройки между частотой накачки и собственной частотой 
колебаний осциллятора на картину биспектра. 
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Четвертая глава посвящена апробации предложенного подхода для 
решения задачи детектирования квадратичной нелинейности и выделения 
когерентных мод в спектре процесса колебаний зонда кантилевера АСМ в 
динамическом режиме. На рис.5 
приведен исследуемый сигнал, 
представляющий запись колебаний 
кантилевера CSG12 в бесконтактном 
динамическом режиме на малом 
временном интервале. С помощью 
разработанного алгоритма (рис.6) на 
основе биспектрального вейвлет-
анализа удалось выявить сложную 
структуру колебательного процесса 
зонда АСМ в присутствии внешней 
силы, определить присутствующие в 
спектре когерентные моды осциллятора 
и оценить характерный временной 
масштаб квадратичной связи [15]. На 
основе полученных данных можно 
произвести [16] расчет собственных 
мод зонда кантилевера, что позволяет 
использовать их при съеме топографии 
поверхности динамическими методами 
АСМ и исследовании взаимодействия 
зонда и образца 

Рис.5. Процесс колебаний зонда 
кантилевера АСМ в бесконтактном 
режиме. 

Рис.6. Вейвлет-биспектр 
исследуемого процесса  колебаний 
зонда кантилевера АСМ. 
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Основные результаты и выводы 
1. Разработан новый метод определения формы спектральных линий на 
основе вейвлет-производной спектрометрии. Данный подход позволяет 
идентифицировать профили в классе распределений Гаусса, Лоренца, 
Цаллиса. Показано, что предлагаемый подход может быть использован для 
определения формы составляющих полос в сложных спектрах. 
2. Предложено семейство вейвлетов на основе распределения Лоренца 
и показано, что использование данного семейства позволяет значительно 
упростить процедуру идентификации по нулевым точкам вейвлет-
проекций. 
3. Разработанная методика была успешно применена к анализу 
температурных зависимостей интенсивностей и полуширин составляющих 
в сложных ИК-спектрах полиэфиримидов. Полученные при помощи 
предложенного подхода оценки подвижности CH3– и CF3–групп могут 
быть использованы при обсуждении механизмов диффузии малых молекул 
в полиэфиримидах. Решен ряд задач определения количества и формы 
полос модельных и экспериментальных ИК-спектров. 
4. Предложен подход по улучшению частотного разрешения 
биспектрального вейвлет-анализа путем введения параметра полуширины 
для вейвлета Морле и показано, что для случая сигналов со сложным 
спектральным составом возможно детектирование нелинейных эффектов. 
Введена функция развертки биспектра, позволяющая изучать временную 
динамику квадратичной связи и производить оценку характерного 
временного масштаба нелинейности. Апробация предложенного подхода 
при обработке модели осциллятора с квадратичной нелинейностью 
показала его эффективность при определении связанных частот. 
5. Проведен анализ колебаний зонда кантилевера атомно-силовой 
микроскопии в динамическом режиме. Выявлено, что в процессе 
колебаний присутствует несколько квазипериодических режимов и 
существует ряд когерентных мод. 
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