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ÓÄÊ 535.3+533.9ÑÏÅÊÒ�ÎÑÊÎÏÈ×ÅÑÊÎÅ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅÑÒ�ÓÊÒÓ�Û È ÄÈÍÀÌÈÊÈ ÌÎËÅÊÓËß�ÍÛÕÑÈÑÒÅÌ È ÌÀÒÅÌÀÒÈ×ÅÑÊÀß ÎÁ�ÀÁÎÒÊÀÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÀÌ.Õ. Ñàëàõîâ, Ñ.Ñ. Õàðèíöåâ, Ä.È. ÊàìàëîâàÀííîòàöèÿÌåòîäîì êîí�îðìàöèîííûõ çîíäîâ èçó÷åíà ëîêàëüíàÿ äèíàìèêà â ðÿäå ñòåêëîîáðàç-íûõ ïîëèìåðîâ. Ìåòîä îñíîâàí íà ââåäåíèè ìàëûõ ìîëåêóë (çîíäîâ) â ïîëèìåð è èçó÷åíèèêîí�îðìàöèîííîé äèíàìèêè ìîëåêóë çîíäà ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ è ïîçâîëÿåòîöåíèòü ý��åêòèâíûå ðàçìåðû ýëåìåíòîâ ñâîáîäíîãî îáúåìà â ñòåêëîîáðàçíûõ ïîëè-ìåðàõ. Ïðè îáðàáîòêå è èíòåðïðåòàöèè ñëîæíûõ ìîëåêóëÿðíûõ ñïåêòðîâ èñïîëüçîâàíîðàçëîæåíèå àíàëèòè÷åñêèõ ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ íà ýëåìåíòàðíûå ñîñòàâëÿþùèå. �àññìàò-ðèâàåòñÿ ïîäõîä, îñíîâàííûé íà èñïîëüçîâàíèè íåïðåðûâíîãî âåéâëåò-ïðåîáðàçîâàíèÿ âïðîèçâîäíîé ñïåêòðîìåòðèè. Â ðàìêàõ ýòîãî ïîäõîäà ðàçâèò àëãîðèòì ÷èñëåííîãî äè��å-ðåíöèðîâàíèÿ ñ ïîìîùüþ íåïðåðûâíûõ âåéâëåòîâ äëÿ óëó÷øåíèÿ ðàçðåøåíèÿ ñëîæíûõìîëåêóëÿðíûõ ñïåêòðîâ.Îñíîâíûì íàó÷íûì íàïðàâëåíèåì êà�åäðû îïòèêè è ñïåêòðîñêîïèè �èçè÷å-ñêîãî �àêóëüòåòà Ê�Ó ÿâëÿåòñÿ �èçèêà àòîìîâ è ìîëåêóë. Â ðàìêàõ ýòîãî íà-ïðàâëåíèÿ ìåòîäîì êîëåáàòåëüíîé ñïåêòðîñêîïèè èññëåäóþòñÿ äèíàìèêà è ñòðóê-òóðà ìàêðîìîëåêóë äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâ ïîëèìåðíûõ ìà-òåðèàëîâ. Äëÿ èçó÷åíèÿ ñâîáîäíîãî îáúåìà è ëîêàëüíîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè âñòåêëîîáðàçíûõ ïîëèìåðàõ áûë ïðåäëîæåí ìåòîä êîí�îðìàöèîííî-íåîäíîðîäíûõçîíäîâ [1℄. Èçó÷àåòñÿ êîí�îðìàöèîííîå ïîâåäåíèå íåêîòîðûõ íèçêîìîëåêóëÿðíûõñîåäèíåíèé, ââåäåííûõ â àìîð�íûå ñòåêëîîáðàçíûå ïîëèìåðû â êà÷åñòâå çîíäîâ.Ìîëåêóëû çîíäà ñóùåñòâóþò â íåñêîëüêèõ êîí�îðìàöèÿõ â æèäêîñòÿõ è ðàñòâî-ðàõ. Áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî âî ìíîãèõ ñòåêëîîáðàçíûõ ïîëèìåðíûõ ìàòðèöàõ ïðî-èñõîäÿò êîí�îðìàöèîííûå ïðåâðàùåíèÿ ìîëåêóë çîíäà, êîòîðûå ñ ïîíèæåíèåìòåìïåðàòóðû ïðåêðàùàþòñÿ. Äëÿ ñèñòåì ïîëèìåð � çîíä çàâèñèìîñòü ëîãàðè�ìàîòíîøåíèÿ îïòè÷åñêèõ ïëîòíîñòåé êîí�îðìàöèîííî-÷óâñòâèòåëüíûõ ïîëîñ îò îá-ðàòíîé òåìïåðàòóðû ñîñòîèò èç äâóõ ëèíåéíûõ âåòâåé, ïåðåñåêàþùèõñÿ ïðè òåì-ïåðàòóðå çàìîðàæèâàíèÿ Òf êîí�îðìàöèîííûõ ïåðåõîäîâ (ðèñ. 1). Ìåòîä êîí-�îðìàöèîííûõ çîíäîâ ïîçâîëÿåò îöåíèòü âèä ëîêàëüíîé ïîäâèæíîñòè, êîòîðàÿçàìîðàæèâàåòñÿ ïðè ðåëàêñàöèîííîì ïåðåõîäå âáëèçè Òf , èñõîäÿ èç òîãî, ÷òî îáú-åì êîí�îðìàöèîííî-ïîäâèæíîãî �ðàãìåíòà çîíäà áëèçîê ê îáúåìó êèíåòè÷åñêîéåäèíèöû ñàìîãî ïîëèìåðà [2℄. Ïðè èñïîëüçîâàíèè ìåòîäà êîí�îðìàöèîííûõ çîíäîâíåîáõîäèìî ïðèìåíåíèå ðàçëè÷íûõ çîíäîâ, îòëè÷àþùèõñÿ ðàçìåðàìè âðàùàþùèõ-ñÿ �ðàãìåíòîâ. Äëÿ òîãî ÷òîáû êîí�îðìàöèîííî-íåîäíîðîäíóþ ìîëåêóëó ìîæíîáûëî èñïîëüçîâàòü â êà÷åñòâå çîíäà, åå êîëåáàòåëüíûé ñïåêòð äîëæåí áûòü äîñòà-òî÷íî ïîëíî èíòåðïðåòèðîâàí, è îíà äîëæíà áûòü ïîëíîñòüþ îõàðàêòåðèçîâàíà ñòî÷êè çðåíèÿ êîí�îðìàöèîííîé ïîäâèæíîñòè.
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�èñ. 1. Õàðàêòåðíûå çàâèñèìîñòè îòíîøåíèÿ èíòåíñèâíîñòåé êîí�îðìàöèîííî-÷óâñòâè-òåëüíûõ ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ îò îáðàòíîé òåìïåðàòóðû äëÿ ñèòåì ïîëèìåð � çîíäÌíîãèå �èçè÷åñêèå ñâîéñòâà è ÿâëåíèÿ â ìàòåðèàëàõ îáóñëîâëåíû ñâîáîäíûìîáúåìîì â ïîëèìåðàõ, à ýëåìåíòû ñâîáîäíîãî îáúåìà (äûðêè) ìîãóò �ëóêòóèðî-âàòü ïî ðàçìåðàì è �îðìå. Ôîðìèðîâàíèå ïîäâèæíûõ äûðîê ñâÿçàíî ñ âíóòðåííèìâðàùåíèåì ðàçëè÷íûõ �ðàãìåíòîâ ïîëèìåðíûõ öåïåé. Â çàâèñèìîñòè îò óãëîâ ïî-âîðîòà �ðàãìåíòîâ öåïåé ïðîèñõîäèò âîçíèêíîâåíèå äûðîê è èõ ïåðåìåùåíèå ïîâñåìó îáúåìó ïîëèìåðà. Ìåòîä êîí�îðìàöèîííûõ çîíäîâ ïîçâîëÿåò îöåíèòü ý�-�åêòèâíûå ñðåäíèå ðàçìåðû ýëåìåíòîâ ñâîáîäíîãî îáúåìà â ñòåêëîîáðàçíîì ïî-ëèìåðå. �àñïðåäåëåíèå ñâîáîäíîãî îáúåìà â ñòåêëîîáðàçíîì ïîëèìåðå, à òàêæåïîäâèæíîñòü �ðàãìåíòîâ ïîëèìåðíûõ öåïåé â çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè îïðåäåëÿþòäè��óçèþ ãàçîâ â íåì è åãî ñîðáöèîííûå ñâîéñòâà. Ýòè èññëåäîâàíèÿ ïðîâîäÿòñÿâ èíòåðåñàõ ñîçäàíèÿ ïîëèìåðíûõ ìàòåðèàëîâ, ïðåäíàçíà÷åííûõ äëÿ èçãîòîâëåíèÿãàçîðàçäåëèòåëüíûõ ìåìáðàí.Äëÿ ðàçâèòèÿ ýòîãî ÈÊ-ñïåêòðîñêîïè÷åñêîãî ìåòîäà êîí�îðìàöèîííûõ çîíäîâðàññìîòðåíî ïîâåäåíèå ðàçëè÷íûõ ïî ðàçìåðàì çîíäîâ â ïîëèìåòèëìåòàêðèëàòåè ïîëèâèíèëàöåòàòå. Íàáëþäàåòñÿ ëèíåéíàÿ êîððåëÿöèÿ òåìïåðàòóð çàìîðàæèâà-íèÿ êîí�îðìàöèîííûõ ïðåâðàùåíèé ìîëåêóë çîíäîâ è ðàçìåðîâ âðàùàþùåãîñÿ�ðàãìåíòà çîíäà (ðèñ. 2). Òàêèå ðåçóëüòàòû ïîçâîëÿþò îöåíèòü ñðåäíèå ðàçìåðûïîëîñòè ñâîáîäíîãî îáúåìà â ïîëèìåðå ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå. Òàê, â ïîëèìå-òèëìåòàêðèëàòå ý��åêòèâíûé îáúåì ïîäâèæíîãî ýëåìåíòà ñâîáîäíîãî îáúåìà ïðèêîìíàòíîé òåìïåðàòóðå ðàâåí 95 �A3 , à â ïîëèâèíèëàöåòàòå � 170 �A3 ; ñîîòâåòñòâåí-íî, ðàäèóñû ïîäâèæíûõ ïîëîñòåé, ïðåäïîëàãàåìûõ ñ�åðè÷åñêèìè, îöåíèâàþòñÿêàê 3 è 3.5 �A.Ìåòîäîì êîí�îðìàöèîííûõ çîíäîâ ïî ÈÊ-Ôóðüå ñïåêòðàì èññëåäîâàëèñü ïî-ëèâèíèëòðèìåòèëñèëàí è ïîëèòðèìåòèëñèëèëïðîïèí, îáëàäàþùèå áîëüøîé äîëåéñâîáîäíîãî îáúåìà è âûñîêîé ãàçîïðîíèöàåìîñòüþ. Äëÿ íèõ çàìîðàæèâàíèå êîí-�îðìàöèîííîé ïîäâèæíîñòè òîãî æå çîíäà, ÷òî è â ïîëèìåòèëìåòàêðèëàòå è ïî-ëèâèíèëàöåòàòå, ïðîèñõîäèò ïðè áîëåå íèçêîé òåìïåðàòóðå, è ïîäâèæíûå ïîëîñòèîáúåìîì 108 �A3 îáðàçóþòñÿ óæå ïðè òåìïåðàòóðå 175 Ê [3℄.
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�èñ. 2. Êîððåëÿöèÿ ìåæäó Tf è îáúåìîì âðàùàþùåãîñÿ �ðàãìåíòà V 6=
p çîíäà äëÿ ïîëè-ìåòèëìåòàêðèëàòà (◦) è ïîëèâèíèëàöåòàòà (∆)Ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîëåêóë çîíäîâ, èìåþùèõ ðàçëè÷íûå ïî îáúåìó âðàùàþùè-åñÿ �ðàãìåíòû, áûëè îïðåäåëåíû òåìïåðàòóðû çàìîðàæèâàíèÿ êîí�îðìàöèîííûõïåðåõîäîâ ìîëåêóë çîíäà è ïðîâåäåíà îöåíêà ýëåìåíòîâ ñâîáîäíîãî îáúåìà â ïî-ëèý�èðèìèäàõ, êîòîðûå â ïîñëåäíåå âðåìÿ ðàññìàòðèâàþòñÿ â êà÷åñòâå ïåðñïåê-òèâíûõ ìåìáðàííûõ ìàòåðèàëîâ â ïðîöåññàõ ãàçîðàçäåëåíèÿ [4℄. Â äîïîëíåíèå êìåòîäó êîí�îðìàöèîííûõ çîíäîâ ïðîâåäåíû àíàëèç è ìàòåìàòè÷åñêàÿ îáðàáîòêàïîëó÷åííûõ ïðè ðàçíûõ òåìïåðàòóðàõ ÈÊ-Ôóðüå ñïåêòðîâ ïîëèý�èðèìèäîâ äëÿâûÿâëåíèÿ êîí�îðìàöèîííûõ îñîáåííîñòåé, ñâÿçàííûõ ñ ëîêàëüíîé ïîäâèæíîñòüþáîêîâûõ �CF3 è �CH3 ãðóïï ìàêðîìîëåêóë, êîòîðàÿ ñïîñîáñòâóåò îáðàçîâàíèþ ïî-äâèæíûõ ýëåìåíòîâ ñâîáîäíîãî îáúåìà â ïîëèìåðå è äè��óçèè ðàçäåëÿåìûõ ãàçîâ.Äåëåíèå ñëîæíûõ êîíòóðîâ ïîëîñ ïîãëîùåíèÿ, ïðîâåäåííîå ïî ìåòîäó äðîáíî-ïðîèçâîäíîé ñïåêòðîñêîïèè [5℄, ïîäòâåðæäàëîñü ìåòîäàìè âåéâëåò-àíàëèçà [6℄ èíåéðîííûõ ñåòåé [7℄. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà íà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåí ðåçóëüòàò àïïðîê-ñèìàöèè èñõîäíîãî ïðî�èëÿ è ïîêàçàíû ïîëîñû, îáðàçóþùèå êîíòóð îäíîãî èçïîëèý�èðèìèäîâ.Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ íå ìîæåò îáîéòèñü áåç øèðîêîãî èñïîëü-çîâàíèÿ ìàòåìàòè÷åñêèõ ïîäõîäîâ ê îáðàáîòêå ðåçóëüòàòîâ èçìåðåíèé äëÿ èçâëå-÷åíèÿ íåîáõîäèìîé èí�îðìàöèè îá èçó÷àåìîì îáúåêòå [5℄. Â ïðîöåññå ïåðâè÷íîéîáðàáîòêè ðåçóëüòàòîâ ýêñïåðèìåíòà íåîáõîäèìî ïðîâîäèòü, êàê ïðàâèëî, ñëåäóþ-ùèå îïåðàöèè: ñãëàæèâàíèå, ó÷åò àïïàðàòíûõ èñêàæåíèé, ïîâûøåíèå ðàçðåøåíèÿ,âûäåëåíèå âêëàäîâ îòäåëüíûõ ñîñòàâëÿþùèõ â ñëîæíûõ ñïåêòðàëüíûõ êîíòóðàõ,ïåðåõîä îò èíòåãðàëüíûõ âåëè÷èí ê ëîêàëüíûì è ò. ä. Ìàòåìàòè÷åñêèå ìåòîäûîáðàáîòêè ñèãíàëîâ ïîçâîëÿþò, íå âêëàäûâàÿ áîëüøèõ çàòðàò, ïîâûñèòü âîçìîæ-íîñòè ïðèáîðîâ. Â ðÿäå ñëó÷àåâ ìàòåìàòè÷åñêàÿ îáðàáîòêà äàííûõ ýêñïåðèìåíòàìîæåò èíòåðïðåòèðîâàòüñÿ êàê ðåçóëüòàò èçìåðåíèÿ íà ïðèáîðå, õàðàêòåðèñòèêèêîòîðîãî ïðåâûøàþò ïðåäåëüíî äîñòèæèìûå äëÿ ðåàëüíûõ ïðèáîðîâ. Â íàñòîÿ-ùåå âðåìÿ ââåäåíû äàæå íîâûå ïîíÿòèÿ: èçìåðèòåëüíî-âû÷èñëèòåëüíûå êîìïëåê-ñû ¾ïðèáîð + ÝÂÌ = íîâûå âîçìîæíîñòè¿, ïîçâîëÿþùèå èçâëåêàòü áîëåå ïîëíóþèí�îðìàöèþ îá èññëåäóåìîì îáúåêòå [5℄. �àáîòû â ýòîé îáëàñòè ïðèâåëè �àêòè-÷åñêè ê íàó÷íîìó íàïðàâëåíèþ ¾Êîìïüþòåðíûå ìåòîäû �èçèêè¿, âêëþ÷àþùåìó
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�èñ. 3. Ñïåêòð PI-1: à) èñõîäíûé êîíòóð è åãî àïïðîêñèìàöèÿ (I�VII � íîìåðà ñîñòàâëÿ-þùèõ), á) âòîðàÿ ïðîèçâîäíàÿ, ïîëó÷åííàÿ ìåòîäîì âåéâëåò-àíàëèçàâ ñåáÿ: 1) ìîäåëèðîâàíèå �èçè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, 2) ìàòåìàòè÷åñêóþ îáðàáîòêó èèíòåðïðåòàöèþ �èçè÷åñêîãî ýêñïåðèìåíòà.Ïðîáëåìà èíòåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ íàáëþäåíèé ñîñòîèò â ðåøåíèè îáðàò-íîé çàäà÷è, êîòîðàÿ, êàê ïðàâèëî, îòíîñèòñÿ ê êëàññó íåêîððåêòíûõ çàäà÷ ìàòå-ìàòè÷åñêîé �èçèêè è ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà â âèäå îïåðàòîðíîãî óðàâíåíèÿñëåäóþùèì îáðàçîì [5℄:
Ax = y, x ∈ X, y ∈ Y, (1)ãäå X è Y � ìåòðè÷åñêèå ïðîñòðàíñòâà, A � íåïðåðûâíûé îïåðàòîð, ïåðåâîäÿùèéýëåìåíòû x ∈ X â ýëåìåíòû y ∈ Y. Â �èçè÷åñêèõ òåðìèíàõ y = Fξy0 (y0 � òî÷íûåâûõîäíûå äàííûå, Fξ � îïåðàòîð øóìà) èíòåðïðåòèðóåòñÿ êàê èñêàæåííûé ñëó-÷àéíûì (àääèòèâíûì, äèíàìè÷åñêèì èëè ïàðàìåòðè÷åñêèì) øóìîì ξ âûõîäíîéñèãíàë ïðèáîðà A , íà âõîä êîòîðîãî ïîñòóïèë ñèãíàë x . Ýòî âûðàæåíèå îïèñûâàåòòèïè÷íóþ ñõåìó èçìåðåíèé â �èçè÷åñêèõ èññëåäîâàíèÿõ, îòâå÷àþùóþ ñòàíäàðò-íîé ñõåìå: îáúåêò −→ ñðåäà −→ ïðèáîð. Îñíîâíàÿ ïðîáëåìà ñîñòîèò â òîì, ÷òîáûèçâëå÷ü èç èçìåðåííûõ çíà÷åíèé y êàê ìîæíî áîëåå òî÷íûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâîáúåêòà x .Çà ïîñëåäíèå 50 ëåò ðàçðàáîòàíî îãðîìíîå êîëè÷åñòâî êàê îáùèõ ïîäõîäîâðåøåíèÿ çàäà÷è (1), òàê è ñïåöè�è÷åñêèõ àëãîðèòìîâ è ìåòîäîâ, ó÷èòûâàþùèõóíèêàëüíûå ñâîéñòâà èññëåäóåìîãî îáúåêòà è/èëè ïðèíöèïèàëüíûå îñîáåííîñòèèçìåðèòåëüíîé àïïàðàòóðû [5℄. Îäíàêî îáùèì äëÿ âñåõ ìåòîäîâ ðåøåíèÿ îáðàò-íîé íåêîððåêòíîé çàäà÷è (1) ÿâëÿåòñÿ èñïîëüçîâàíèå àïðèîðíîé èí�îðìàöèè îðåøåíèè (ðåãóëÿðèçàöèÿ ðåøåíèÿ), äîñòóïíîé ýêñïåðèìåíòàòîðó [5, 6℄.
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�èñ. 4. À×Õ ñãëàæèâàþùèõ �èëüòðîâ. 1 � ìåòîä Ñàâèöêîãî � �îëåÿ, 2 � èäåàëüíûé �èëüòð(óñå÷åííûé ðÿä Ôóðüå), 3 � �èëüòð íèçêèõ ÷àñòîò ñ îêíîì Êàéçåðà, 4 � ìåòîä ðåãóëÿðè-çàöèè ÒèõîíîâàÎáùèé ïîäõîä ê ðåøåíèþ îáðàòíîé íåêîððåêòíîé çàäà÷è (1) çàêëþ÷àåòñÿ âïîñòðîåíèè íåëèíåéíîãî �óíêöèîíàëà
Φ[x|y] = ΦL[Ax− y] + C[x, λ1, . . . , λL] + αΩ[x] (2)è åãî ìèíèìèçàöèè

inf min
x∈XΦ[x|y], (3)ãäå ΦL[•] � �óíêöèîíàë-êðèòåðèé â íîðìå L , îïðåäåëÿþùèé ìåðó êà÷åñòâà ïîëó-÷àåìîãî ñèãíàëà; C[x,~λ] � �óíêöèîíàë îãðàíè÷åíèé (íåîòðèöàòåëüíîñòü, ìîíîòîí-íîñòü, ñèììåòðè÷íîñòü, îãðàíè÷åíèÿ íà ïðîñòðàíñòâåííóþ è ñïåêòðàëüíóþ ïðîòÿ-æåííîñòü, îãðàíè÷åíèÿ íà ýíåðãèþ ñèãíàëà è øóìà è ò. ï.); ~λ = {λ1, λ2, . . . , λm} �ìíîæèòåëè Ëàãðàíæà; Ω[x] � ñòàáèëèçèðóþùèé �óíêöèîíàë, îáåñïå÷èâàþùèéóñòîé÷èâîñòü ðåøåíèÿ çàäà÷è ê øóìàì.Çàäàâàÿ �óíêöèîíàë-êðèòåðèé è èñïîëüçóÿ âñþ èìåþùóþñÿ ó ýêñïåðèìåíòà-òîðà àïðèîðíóþ èí�îðìàöèþ î ðåøåíèè, íà îñíîâå (1) ìîãóò áûòü ïîëó÷åíûîñíîâíûå ëèíåéíûå è íåëèíåéíûå ðåãóëÿðèçèðóþùèå àëãîðèòìû (ìåòîä Òèõîíîâà,�èëüòðàöèÿ Âèíåðà, ìåòîä ñòàòèñòè÷åñêîé ðåãóëÿðèçàöèè (ÌÑ�) è ò. ä.). Ýòè èäðóãèå ìåòîäû áûëè óñïåøíî èñïîëüçîâàíû äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ ïåðâè÷íîé îáðàáîò-êè â ìîëåêóëÿðíîé ñïåêòðîñêîïèè (ñãëàæèâàíèå, äè��åðåíöèðîâàíèå (â òîì ÷èñëåäðîáíîå), äåòåêòèðîâàíèå, ðàçäåëåíèå ñëîæíûõ ñèãíàëîâ íà ýëåìåíòàðíûå ñîñòàâ-ëÿþùèå, óäàëåíèå àïïàðàòíûõ èñêàæåíèé è ò. ä.). Íà ðèñ. 4 â êà÷åñòâå ïðèìåðàïðåäñòàâëåíû íåêîòîðûå èñïîëüçóåìûå äëÿ ñãëàæèâàíèÿ àìïëèòóäíî-÷àñòîòíûåõàðàêòåðèñòèêè (À×Õ) �èëüòðîâ. Êðèâàÿ 1 ñîîòâåòñòâóåò ìåòîäó Ñàâèöêîãî ��îëåÿ ïðè m = 3 è n = 11 (m � ñòåïåíü ïîëèíîìà, n � øèðèíà îêíà), êðèâàÿ 2 �èäåàëüíîìó �èëüòðó (óñå÷åííûé ðÿä Ôóðüå), êðèâàÿ 3 � �èëüòðó íèçêèõ ÷àñòîòñ îêíîì Êàéçåðà ïðè β = 0.3 è δ = 0.2 (β � ÷àñòîòà ñðåçà, δ � ïåðåõîäíàÿ çîíà),êðèâàÿ 4 � ìåòîäó Òèõîíîâà ñ α = 7.53 · 10−7 (α � ïàðàìåòð ðåãóëÿðèçàöèè).



ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÌÎËÅÊÓËß�ÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌ 121Ìíîãèå ÷èñëåííûå ýêñïåðèìåíòû ïîêàçàëè, ÷òî ñðåäè ìíîæåñòâà ðåãóëÿðèçî-âàííûõ îöåíîê íàèáîëåå îïòèìàëüíûìè ÿâëÿþòñÿ îöåíêè ïî ìåòîäó Òèõîíîâà èïî ìåòîäó ñòàòèñòè÷åñêîé ðåãóëÿðèçàöèè, åñëè äîñòóïíà èí�îðìàöèÿ î ñòàòèñòè-÷åñêèõ ñâîéñòâàõ èñõîäíûõ äàííûõ.Â ÌÑ� ðåãóëÿðèçîâàííîå ðåøåíèå, ïîñòðîåííîå â àíñàìáëå îãðàíè÷åííûõ ïîíîðìå k -ïîðÿäêà �óíêöèé â ìåòðèêå L2 [5�7℄, èìååò ñëåäóþùèé âèä
xα = (A∗WA+ αΩ)−1A∗Wy, (4)ãäå α > 0 � ïàðàìåòð ðåãóëÿðèçàöèè. Â ÷àñòíîì ñëó÷àå, êîãäà α = 0 , âûðàæåíèå(4) ñîîòâåòñòâóåò ìåòîäó íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ. Âèä àääèòèâíîãî, ïîëîæèòåëü-íîãî ÷ëåíà Ω óñòàíàâëèâàåòñÿ èññëåäîâàòåëåì íà îñíîâå àïðèîðíîé èí�îðìàöèèîá èñêîìîì ðåøåíèè. Ñ âû÷èñëèòåëüíîé òî÷êè çðåíèÿ ýòà ïîëîæèòåëüíàÿ äîáàâ-êà ïîçâîëÿåò èçáåæàòü ïîÿâëåíèÿ ìàëûõ ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé, õàðàêòåðíûõ äëÿèñõîäíîé çàäà÷è áåç ðåãóëÿðèçàöèè, è, ñëåäîâàòåëüíî, äåëàåò çàäà÷ó óñòîé÷èâîé.Èí�îðìàöèÿ î ñòàòèñòè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ ñëó÷àéíûõ îøèáîê ââîäèòñÿ ÷åðåç ñî-îòâåòñòâóþùóþ êîâàðèàöèîííóþ ìàòðèöó îøèáîê W−1 . Èç ñäåëàííûõ ïðåäïî-ëîæåíèé îòíîñèòåëüíî õàðàêòåðà îøèáîê çàêëþ÷àåì, ÷òî ýòà ìàòðèöà ÿâëÿåòñÿäèàãîíàëüíîé, ïîñêîëüêó íåçàâèñèìûå ñëó÷àéíûå âåëè÷èíû íå êîððåëèðîâàíû,ñëåäîâàòåëüíî:

W−1
ii = σ2

i /wi, (5)ãäå σ2
i � äèñïåðñèè, îïðåäåëÿåìûå ïî íåâÿçêàì, wi � âåñîâûå ìíîæèòåëè, êîòî-ðûå íàõîäÿòñÿ èç êàêèõ-òî ïðåäñòàâëåíèé èëè ñòàòèñòè÷åñêèõ äàííûõ î âåëè÷èíåíåêîòîðûõ ïåðâè÷íûõ äëÿ èçìåðåíèé îøèáîê. Âîîáùå ãîâîðÿ, ìîäåëü (5) ïðåäïîëà-ãàåò, ÷òî ìåæäó îòäåëüíûìè èçìåðåíèÿìè ïðîõîäèò äîñòàòî÷íî ìíîãî âðåìåíè, òàê÷òî íàáîðû ñëó÷àéíûõ �àêòîðîâ, îïðåäåëÿþùèå ñëó÷àéíóþ îøèáêó, îêàçûâàþòñÿíåçàâèñèìûìè. Ýòî çíà÷èò, ÷òî â êà÷åñòâå �óíêöèîíàë-êðèòåðèÿ ΦL[•] èñïîëüçó-åòñÿ ëèáî êâàäðàòè÷íàÿ íåâÿçêà, ëèáî ýíòðîïèéíûé èíòåãðàë. Ïîýòîìó ïîíÿòíî,÷òî êî ìíîãèì �èçè÷åñêèì èçìåðåíèÿì, êîòîðûå â ñèëó ñïåöè�èêè ýêñïåðèìåíòàäåëàþòñÿ î÷åíü ÷àñòî, êëàññè÷åñêàÿ ìîäåëü òåîðèè îøèáîê íåïðèìåíèìà è, ñëåäî-âàòåëüíî, ðåãóëÿðèçîâàííàÿ îöåíêà (4) ñòàíîâèòñÿ ìàëîý��åêòèâíîé. Àäåêâàòíîåîïðåäåëåíèå êîâàðèàöèîííîé ìàòðèöû èãðàåò öåíòðàëüíóþ ðîëü ïðè âîññòàíîâëå-íèè ñèãíàëîâ; î÷åíü âàæíî êàê íå íåäîîöåíèâàòü, òàê è íå ïåðåîöåíèâàòü âåëè÷èíóîøèáêè, èáî â ïðîòèâíîì ñëó÷àå âîçíèêàåò îïàñíîñòü, ñ îäíîé ñòîðîíû, ñïèñàòüíîâûé ý��åêò íà ñëó÷àéíóþ îøèáêó, ñ äðóãîé � ïðèíÿòü îøèáêó çà ïîëåçíóþèí�îðìàöèþ.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî íà ïðàêòèêå ïðè îáðàáîòêå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõíåäîñòàòî÷íîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ àíàëèçó ñòàòèñòè÷åñêèõ îøèáîê íàáëþäåíèé,êîòîðûå îáû÷íî ðàññìàòðèâàþòñÿ â ðàìêàõ êëàññè÷åñêîé ìîäåëè îøèáîê. Ïî-ýòîìó äàæå ïðè ðàññìîòðåííûõ âûøå îãðàíè÷åíèÿõ íå âñåãäà óäàåòñÿ àäåêâàòíîïîñòðîèòü êîâàðèàöèîííóþ ìàòðèöó â âèäå (4). ×àñòî èññëåäîâàòåëü îãðàíè÷è-âàåòñÿ íåêîòîðîé óñðåäíåííîé âåëè÷èíîé ñëó÷àéíîé îøèáêè, è, òàêèì îáðàçîì,ñóùåñòâåííàÿ ÷àñòü èí�îðìàöèè ìîæåò áûòü íåèçáåæíî ïîòåðÿíà.Â ðàìêàõ ÌÑ� áûë ïðåäëîæåí àëãîðèòì ó÷åòà àïðèîðíîé èí�îðìàöèè î �ðàê-òàëüíîñòè øóìà. Èçâåñòíî, ÷òî �ðàêòàëüíûå îøèáêè ñòàòèñòè÷åñêè çàâèñèìû èðàñïðåäåëåíû íå ïî íîðìàëüíîìó çàêîíó, è ïîýòîìó èñïîëüçîâàíèå ñòàòèñòè÷åñêèõìåòîäîâ â êà÷åñòâå îïòèìàëüíûõ ðåøàþùèõ ïðîöåäóð ÿâëÿåòñÿ íåïðàâîìåðíûì.Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî, âî-ïåðâûõ, �ðàêòàëüíûé øóì íå óäîâëåòâîðÿåò óñëîâè-ÿì êëàññè÷åñêîé ìîäåëè òåîðèè îøèáîê, âî-âòîðûõ, åãî ñïåêòð ìîùíîñòè ÿâëÿåòñÿíåîãðàíè÷åííûì. Êàê áûëî ïîêàçàíî, â ýòîì ñëó÷àå îáëàñòü äîïóñòèìûõ ðåøåíèéñòàíîâèòñÿ áåñêîíå÷íîé, äàæå åñëè îáðàòíûé îïåðàòîð A−1 çàäà÷è (1) îãðàíè-÷åí. Òàêèì îáðàçîì, �ðàêòàëüíàÿ ïðèðîäà ñëó÷àéíûõ îøèáîê äåëàåò çàäà÷ó (1)



122 Ì.Õ. ÑÀËÀÕÎÂ È Ä�.ñóùåñòâåííî íåêîððåêòíîé, ïîñêîëüêó èçìåíåíèÿ ïðàâîé ÷àñòè y óðàâíåíèÿ (1),îáóñëîâëåííûå òàêèìè îøèáêàìè, ìîãóò âûâîäèòü y çà ïðåäåëû ìíîæåñòâà êîð-ðåêòíîñòè. Â òåîðåòèêî-ìíîæåñòâåííîé èíòåðïðåòàöèè �ðàêòàëüíîñòü ïðèâîäèò êóâåëè÷åíèþ ïîëíîãî àíñàìáëÿ ðåøåíèé, êîòîðûé óæå íå îïèñûâàåòñÿ íîðìàëüíûìðàñïðåäåëåíèåì. Ïîýòîìó â îáùåì ñëó÷àå çàäà÷à ñâîäèòñÿ ê ïîñòðîåíèþ òàêîãîàïðèîðíîãî àíñàìáëÿ, êîòîðûé, ñ îäíîé ñòîðîíû, èñêëþ÷àë áû êîìïîíåíòû ñîá-ñòâåííûõ âåêòîðîâ ìàòðèöû A∗A , ñîîòâåòñòâóþùèõ ìàëûì ñîáñòâåííûì ÷èñëàì,ñ äðóãîé ñòîðîíû, ý��åêòèâíî äîîïðåäåëÿë áû ñõåìó ýêñïåðèìåíòà óñëîâèÿìè, õà-ðàêòåðèçóþùèìè �ðàêòàëüíóþ ñòîõàñòè÷íîñòü. ßñíî, ÷òî ïîèñê òàêîãî àïðèîðíî-ãî ðàñïðåäåëåíèÿ âåðîÿòíîñòåé â îáùåì âèäå ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé êðàéíå ñëîæíóþçàäà÷ó.Äëÿ ðåøåíèÿ îáðàòíûõ íåêîððåêòíûõ çàäà÷ ñ �ðàêòàëüíûìè ñëó÷àéíûìèîøèáêàìè èñïîëüçóåòñÿ ñëåäóþùàÿ ïðîöåäóðà [7, 8℄. Èñõîäÿ èç îïðåäåëåíèÿ �ðàê-òàëüíîãî øóìà ξf = D−H+1/2 [ξg] (ξg � áåëûé ãàóññîâñêèé øóì, H � ïîêàçàòåëüÕåðñòà, Dν [·] � äðîáíûé îïåðàòîð ïîðÿäêà ν) è ñâîéñòâà êîììóòàòèâíîñòè äðîá-íûõ îïåðàòîðîâ, ïåðåîïðåäåëèì çàäà÷ó â ñëåäóþùåì âèäå
Ãx = ỹ, (6)ãäå ââåëè ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ Ã = DH−1/2A è ỹ = DH−1/2y .Òàêèì îáðàçîì, èñõîäíàÿ çàäà÷à (1) ñ �ðàêòàëüíûì øóìîì ñâåëàñü ê äðóãîéçàäà÷å (6), â êîòîðîé ñëó÷àéíûå îøèáêè ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ñòàöèîíàðíûé ñòà-òèñòè÷åñêè íåçàâèñèìûé ãàóññîâñêèé ñëó÷àéíûé ïðîöåññ. Âàæíî îòìåòèòü, ÷òîóðàâíåíèÿ (1) è (6) ñòàòèñòè÷åñêè ýêâèâàëåíòíû, îòëè÷èå ìåæäó íèìè çàêëþ-÷àåòñÿ, ãëàâíûì îáðàçîì, â òîì, ÷òî èñêàæåíèÿ, âíîñèìûå îïåðàòîðîì DH−1/2â ñëó÷àéíûé ïðîöåññ, êîìïåíñèðóþòñÿ òåìè èçìåíåíèÿìè â (2), êîòîðûå îáóñëîâ-ëåíû äåéñòâèåì îáðàòíîãî îïåðàòîðà DH−1/2 íà �óíêöèè x è y . Â ýòîé ñâÿçèïîñòàíîâêó (6) ñ òî÷êè çðåíèÿ ó÷åòà �ðàêòàëüíîé ïðèðîäû ñëó÷àéíûõ îøèáîêìîæíî ñ÷èòàòü ý��åêòèâíî äîîïðåäåëåííîé.Òàêèì îáðàçîì, ÌÑ�-îöåíêà èñêîìîãî ðåøåíèÿ ñ ó÷åòîì �ðàêòàëüíîñòè øóìàèìååò ñëåäóþùèé âèä [7, 8℄

xα = (K∗WfK + αΩp)
−1K∗Wf y, (7)ãäå W−1

f � êîâàðèàöèîííàÿ ìàòðèöà �ðàêòàëüíîãî øóìà, îïðåäåëÿåìàÿ âûðàæå-íèåì
Wf = D(H−1/2)∗ Wg D

(H−1/2). (8)Çäåñü W−1
g � êîâàðèàöèîííàÿ ìàòðèöà áåëîãî ãàóññîâñêîãî øóìà. Ñëåäîâàòåëüíî,èí�îðìàöèÿ î �ðàêòàëüíîñòè ñëó÷àéíîãî øóìà ââîäèòñÿ â ÌÑ� ÷åðåç ñîîòâåò-ñòâóþùóþ êîâàðèàöèîííóþ ìàòðèöó, êîòîðàÿ çàâèñèò îò ïîêàçàòåëÿ Õåðñòà H . Âîáùåì ñëó÷àå èññëåäóåìûé ñëó÷àéíûé ïðîöåññ õàðàêòåðèçóåòñÿ íàáîðîì ïîêàçà-òåëåé Õåðñòà è èíòåðâàëîâ êîððåëÿöèé, ïîýòîìó êîððåëÿöèîííàÿ ìàòðèöà áóäåòèìåòü áëî÷íóþ ñòðóêòóðó. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ýòèõ ïàðàìåòðîâ ìîæíî èñïîëüçîâàòüñòàòèñòè÷åñêèé R/S -àíàëèç.Àëãîðèòì ó÷åòà àïðèîðíîé èí�îðìàöèè î �ðàêòàëüíîñòè øóìà ìîæåò áûòüðàçáèò íà òðè ýòàïà [7℄:1. Îïðåäåëåíèå àïðèîðíîé èí�îðìàöèè (ïîêàçàòåëè Õåðñòà è èíòåðâàëû êîð-ðåëÿöèè) î �ðàêòàëüíûõ ñâîéñòâàõ èñõîäíûõ äàííûõ íà îñíîâå R/S -àíàëèçà.2. Ïîñòðîåíèå îïåðàòîðà D =

∑
i

Di è îïðåäåëåíèå êîâàðèàöèîííîé ìàòðèöû�ðàêòàëüíîãî øóìà.
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�èñ. 5. à) Ñãëàæèâàíèå ìîäåëüíûõ äàííûõ (1), ñîñòîÿùèõ èç ãàóññîâñêîãî êîíòóðà (2),èñêàæåííîãî 5% àääèòèâíûì íèçêî÷àñòîòíûì �ðàêòàëüíûì øóìîì ñ ïîìîùüþ ÌÑ� áåçó÷åòà (3) è ñ ó÷åòîì (4) àïðèîðíîé èí�îðìàöèè î �ðàêòàëüíîñòè øóìà. á) ÈíâåðñèÿÀáåëÿ äëÿ âîññòàíîâëåíèÿ èçëó÷àòåëüíîé ñïîñîáíîñòè îñåñèììåòðè÷íîé ïëàçìû (êðèâàÿ2). 1 � ìîäåëüíàÿ �óíêöèÿ ñ 5%-íûì íèçêî÷àñòîòíûì �ðàêòàëüíûì øóìîì. �åøåíèå 3ïîëó÷åíî ñ ïîìîùüþ ÌÑ� áåç ó÷åòà (ðåøåíèå 4 � ñ ó÷åòîì) àïðèîðíîé èí�îðìàöèè î�ðàêòàëüíîñòè øóìà3. �åøåíèå ïðèâåäåííîãî óðàâíåíèÿ (6) ðåãóëÿðèçóþùèìè àëãîðèòìàìè (ÌÑ�,èòåðàöèîííûé àëãîðèòì è ò. ä.) ñ èñïîëüçîâàíèåì âñåé èìåþùåéñÿ àïðèîðíîé èí-�îðìàöèè îá èñêîìîì ðåøåíèè (ãëàäêîñòü, îãðàíè÷åííîñòü, íåîòðèöàòåëüíîñòü,ìîíîòîííîñòü è ò. ï.).Íà ðèñ. 5 ïðèâåäåíû â êà÷åñòâå ïðèìåðà ìîäåëüíûå ýêñïåðèìåíòû äëÿ çàäà÷èñãëàæèâàíèÿ è èíâåðñèè Àáåëÿ ñ íèçêî÷àñòîòíûì �ðàêòàëüíûì øóìîì.Èñïîëüçóÿ êîíöåïöèþ äðîáíîé ïðîèçâîäíîé, áûë ñîçäàí ìåòîä îïðåäåëåíèÿàíàëèòè÷åñêîé �îðìû ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé è èõ ïàðàìåòðîâ íà îñíîâå ðàñïðåäåëå-íèé �àóññà, Ëîðåíöà è Öàëëèñà [9℄. Ïîñëåäíÿÿ ìîäåëü ÿâëÿåòñÿ îáîáùåíèåì ïåðâûõäâóõ íà ñëó÷àé íåýêñòåíñèâíîé ñòàòèñòèêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ íàáëþäåíèé. Ìåòîäîñíîâàí íà ñïåöè�è÷åñêîì ïîâåäåíèè îñîáûõ òî÷åê äðîáíîé ïðîèçâîäíîé îò èññëå-äóåìîãî êîíòóðà.Íà ðèñ. 6 ïîêàçàíû ý��åêòû äðîáíîé ïðîèçâîäíîé îò ãàóññîâñêîãî êîíòóðà.Â êà÷åñòâå îñîáûõ òî÷åê ìîæíî èñïîëüçîâàòü òî÷êó ïåðåñå÷åíèÿ äðîáíîé ïðîèç-âîäíîé ñ íóëåâûì óðîâíåì è òî÷êó, ñîîòâåòñòâóþùóþ ìàêñèìàëüíîìó çíà÷åíèþäðîáíîé ïðîèçâîäíîé. Â ïåðâîì ñëó÷àå ïîëîæåíèå òî÷êè ìåíÿåòñÿ ïî ëèíåéíîìóçàêîíó ñ èçìåíåíèåì ïîðÿäêà äè��åðåíöèðîâàíèÿ, âî âòîðîì � ïî ýêñïîíåíöèàëü-íîìó. Ïàðàìåòðû ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿþò õàðàêòåðèñòè-êè èññëåäóåìûõ êîíòóðîâ.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ýòîò ìåòîä ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ îïðåäåëåíèÿ�îðìû ÷àñòè÷íî è ïîëíîñòüþ íåðàçðåøåííûõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé. Çíàíèå �îðìûëèíèé ïîçâîëÿåò îäíîçíà÷íî ðàçäåëÿòü ñëîæíûå ïîëîñû íà ýëåìåíòàðíûå êîìïî-íåíòû íà îñíîâå ìåòîäà íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ (ñì. ðèñ. 7 è 8).Äëÿ óñòðàíåíèÿ âû÷èñëèòåëüíîé íåóñòîé÷èâîñòè íåêîððåêòíûõ çàäà÷ ðàçâè-âàþòñÿ èäåè ïî ïðèìåíåíèþ âåéâëåò-ïðåîáðàçîâàíèÿ. Áûëî ïðåäëîæåíî èñïîëü-çîâàòü áàçèñ àäàïòèâíûõ âåéâëåòîâ â ñëó÷àå áûñòðîïðîòåêàþùèõ ïðîöåññîâ âíåëèíåéíûõ äèíàìè÷åñêèõ ñèñòåìàõ, ðåäóêöèè ñëîæíûõ ñèãíàëîâ è òîìîãðà�èè.



124 Ì.Õ. ÑÀËÀÕÎÂ È Ä�.

1 2 3 4 2 5 2 6
 7 8 9 3 2

 (
2 : 4

. 
6 ;

.)

-0.4 -0.2 0.0 0.2 0.4

<=>?@ABCD  (
EAF .

GC .)

-1.0

-0.5

0.0

0.5

1.0

ν = 0

ν = 1.2
ν = 1.4

ν = 1.6
ν = 1.8

σ
A

x

�èñ. 6. Äðîáíûå ïðîèçâîäíûå îò ãàóññîâñêîãî êîíòóðà ïðè ðàçëè÷íûõ ïîðÿäêàõ νÍà îñíîâå íåïðåðûâíîãî âåéâëåò-ïðåîáðàçîâàíèÿ è ìåòîäà ïðîèçâîäíîé ñïåêòðî-ìåòðèè ðàçðàáîòàí àëãîðèòì ðàçðåøåíèÿ ÷àñòè÷íî è ïîëíîñòüþ ïåðåêðûòûõ ñïåê-òðàëüíûõ ëèíèé [9, 10℄.Îäíî èç âàæíûõ ñâîéñòâ íåïðåðûâíîãî âåéâëåò-ïðåîáðàçîâàíèÿ ñîñòîèò â òîì,÷òî åãî àìïëèòóäà W (a, b) (a � ìàñøòàá, b � âðåìåííîé ñäâèã) ÿâëÿåòñÿ ðåãó-ëÿðíîé �óíêöèåé, äàæå åñëè èñõîäíàÿ �óíêöèÿ y (t) ÿâëÿåòñÿ íåðåãóëÿðíîé [10℄.Âñÿ èí�îðìàöèÿ î âîçìîæíûõ îñîáåííîñòÿõ â ñèãíàëå (ñèíãóëÿðíîñòü, èíòåíñèâ-íîñòü, �ðàêòàëüíàÿ ðàçìåðíîñòü è äð.) ñîäåðæèòñÿ â àñèìïòîòè÷åñêîì ïîâåäåíèè
W (a, b) , êîãäà a→ 0 .Ìåòîä âåéâëåò-ïðîèçâîäíîé ñïåêòðîìåòðèè îñíîâàí íà ñëåäóþùåì âàæíîìñâîéñòâå âåéâëåò-ïðåîáðàçîâàíèÿ

W (a, b) [∂n
t [y (t)]] = (−1)

n

∞∫

−∞

y (t) ∂n
t [ψ∗

ab (t)] dt. (9)Âûðàæåíèå (9) îçíà÷àåò, ÷òî âåéâëåò-ïðåîáðàçîâàíèå îò ïðîèçâîäíîé �óíêöèè ýê-âèâàëåíòíî âåéâëåò-ïðåîáðàçîâàíèþ îò òîé æå ñàìîé �óíêöèè, ïðè ýòîì â êà÷åñòâåíîâîãî âåéâëåòà èñïîëüçóåòñÿ ïðîèçâîäíàÿ îò èñõîäíîãî âåéâëåòà.Â ìåòîäå âåéâëåò-ïðîèçâîäíîé ñïåêòðîìåòðèè ÷àñòî èñïîëüçóþò âòîðóþ ïðîèç-âîäíóþ îò ãàóññîâñêîé �óíêöèè (¾ìåêñèêàíñêàÿ øëÿïà¿). Â îáùåì ñëó÷àå ìîæíîèñïîëüçîâàòü n-ïðîèçâîäíóþ îò ãàóññîâñêîé �óíêöèè:
ψn(t) = (−1)n∂n

t [exp(−t2/)], (10)ãäå ∂n
t = ∂n/∂tn .Ïðèíöèïèàëüíîé îñîáåííîñòüþ áîëüøèíñòâà ñîâðåìåííûõ ðåãèñòðèðóþùèõóñòðîéñòâ ÿâëÿåòñÿ èõ ìíîãîìåðíîñòü: çàâèñèìîñòü ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëè ñïåê-òðà îò ìíîãèõ ïåðåìåííûõ � äëèíû âîëíû, âðåìåíè, êîîðäèíàòû è ò. ï. Òàêàÿêîìïëåêñíàÿ ïîñòàíîâêà ñîâðåìåííîãî ñïåêòðîñêîïè÷åñêîãî ýêñïåðèìåíòà äåëàåòàêòóàëüíîé çàäà÷ó ðàçâèòèÿ ìåòîäîâ, îáåñïå÷èâàþùèõ êîððåêòíóþ îáðàáîòêó èèíòåðïðåòàöèþ ìíîãîìåðíîãî ñïåêòðîñêîïè÷åñêîãî ýêñïåðèìåíòà, è ñîçäàíèÿ íà
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�èñ. 7. Ýêñïåðèìåíòàëüíûé ÈÊ ñïåêòð 1,2-áðîì�òîðýòàíà (1). Ïðî�èëè (2) áûëè ïîëó-÷åíû ñ ïîìîùüþ ìåòîäà äðîáíî-ïðîèçâîäíîé ñïåêòðîìåòðèè. B � �îí
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�èñ. 8. Íîðìèðîâàííûå âòîðûå ïðîèçâîäíûå ñëîæíîé ïîëîñû 1,2-�òîðáðîìýòàíà (ñì.ðèñ. 7), ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ ÌÑ�, ÌÑ� ñ ó÷åòîì �ðàêòàëüíîñòè, âåéâëåò-ïðåîáðàçîâàíèÿ ñ ãàóññîâñêèì âåéâëåòîìèõ îñíîâå ïàêåòîâ ïðèêëàäíûõ ïðîãðàìì êàê ñ öåëüþ ðåçêîãî óâåëè÷åíèÿ ñòåïå-íè äîñòîâåðíîñòè ðåçóëüòàòîâ, òàê è ñ öåëüþ èçâëå÷åíèÿ èç íèõ ìàêñèìàëüíîéèí�îðìàöèè î íèõ. Äëÿ ðåøåíèÿ ìíîãîìåðíûõ îáðàòíûõ çàäà÷ ïðèìåíÿþò ìå-òîä ðåãóëÿðèçàöèè À.Í. Òèõîíîâà [5, 6℄. Ïåðåõîä îò ëèíåéíûõ îäíîìåðíûõ çàäà÷ê ëèíåéíûì ìíîãîìåðíûì çàäà÷àì â ðàìêàõ ìåòîäà ðåãóëÿðèçàöèè Òèõîíîâà íå
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�èñ. 9. Äè��åðåíöèðîâàíèå äâóìåðíîé �óíêöèè: à) òî÷íîå ðåøåíèå áåç øóìà; á) ñ �ðàê-òàëüíûì øóìîì H = 0.9 ; â) ÌÑ�-ðåøåíèå; ã) ÌÑ�-ðåøåíèå ñ ó÷åòîì �ðàêòàëüíîñòèâûçûâàåò ïðèíöèïèàëüíûõ çàòðóäíåíèé. Îäíàêî ïðèåìëåìûå ïî êðèòåðèþ ðåàëè-çàöèîííîé ñëîæíîñòè àëãîðèòìû â ðàìêàõ ïåðâîíà÷àëüíîé êîíöåïöèè ðåãóëÿðèçà-öèè óäàåòñÿ ïîñòðîèòü òîëüêî äëÿ ìíîãîìåðíûõ çàäà÷ ñ ðàçíîñòíûì ÿäðîì. Êðîìåòîãî, êàê è â çàäà÷àõ îáðàáîòêè èçîáðàæåíèé, èñïîëüçîâàíèå íåïðåðûâíîé èñõîä-íîé ïîñòàíîâêè ñ ïðèìåíåíèåì èíòåãðàëüíûõ ïðåîáðàçîâàíèé Ôóðüå ïðèâîäèò ïðèäèñêðåòèçàöèè ê òðóäíî êîíòðîëèðóåìûì îøèáêàì, â îñîáåííîñòè ïðè èçìåðåíè-ÿõ íà íåðàâíîìåðíûõ ñåòêàõ. ×èñëåííûé àëãîðèòì ðåøåíèÿ ëèíåéíûõ äâóìåðíûõèíòåãðàëüíûõ óðàâíåíèé ïåðâîãî ðîäà íà îñíîâå ïðÿìîãî ðåøåíèÿ âàðèàöèîííîéçàäà÷è èçëîæåí â [5, 6℄, â êîòîðîé ìèíèìèçàöèÿ �óíêöèîíàëà îñóùåñòâëÿåòñÿ ñïðèìåíåíèåì òåõíèêè áèêóáè÷åñêèõ ñïëàéíîâ. Ïðèìåíåíèå íåóñå÷åííûõ êóáè÷å-ñêèõ ñïëàéíîâ ñâÿçàíî ñ íåêîòîðûìè òðóäíîñòÿìè êîíòðîëÿ çà ðåøåíèåì âíå îáëà-ñòè ñøèâêè êàæäîãî êóáè÷åñêîãî ýëåìåíòà. �àñïðîñòðàíåíèå æå íà ìíîãîìåðíûåçàäà÷è òåõíèêè óñå÷åííûõ B-ñïëàéíîâ îêàçûâàåòñÿ âåñüìà ñëîæíûì.Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ðàçâèòû ìåòîäû ðåãóëÿðèçàöèè äëÿ ðåøåíèÿ ìíîãîìåðíûõçàäà÷ ñïåêòðîñêîïèè, ïîçâîëèâøèå ïîëó÷èòü óñòîé÷èâûå ðåøåíèÿ ñëåäóþùèõ ìíî-ãîìåðíûõ çàäà÷: ñãëàæèâàíèå è èíòåðïîëÿöèÿ, ÷èñëåííîå äè��åðåíöèðîâàíèå, ðå-äóêöèè â ñïåêòðîñêîïèè ïëàçìû, âêëþ÷àÿ àñèììåòðè÷íûé ñëó÷àé (òîìîãðà�èÿ).Äëÿ ìíîãîìåðíûõ çàäà÷ ðåàëèçîâàí ýêîíîìè÷íûé àëãîðèòì ðåøåíèÿ îáðàòíîé çà-äà÷è íà îñíîâå ìåòîäà ñòàòèñòè÷åñêîé ðåãóëÿðèçàöèè [5, 6℄.



ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÌÎËÅÊÓËß�ÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌ 127Äëÿ ïîñòðîåíèÿ óñòîé÷èâûõ ðåøåíèé ìíîãîìåðíûõ çàäà÷ ñïåêòðîñêîïèè ìîãóòáûòü èñïîëüçîâàíû ìåòîäû ìíîãîìåðíîé ñòàòèñòèêè ïðè óñëîâèè ñîîòâåòñòâóþùåé�îðìàëèçàöèè àïðèîðíîé èí�îðìàöèè îá èñêîìîì ðåøåíèè. Âåñüìà óíèâåðñàëü-íîé è ïðèåìëåìîé äëÿ áîëüøèíñòâà ïðèêëàäíûõ çàäà÷ ñïåêòðîñêîïèè ÿâëÿåòñÿèí�îðìàöèÿ î ãëàäêîñòè ìíîãîìåðíîé �óíêöèè, ÿâëÿþùåéñÿ ìîäåëüþ ñïåêòðà.Íà ðèñ. 9 ïîêàçàíû ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî äè��åðåíöèðîâàíèÿ äâóìåðíîé ïî-âåðõíîñòè, èñêàæåííîé �ðàêòàëüíûì øóìîì.
Summary

M.Kh. Salakhov, S.S. Kharintsev, D.I. Kamalova. Spectroscopic investigation of structure
and dynamics of molecular systems and mathematical treatment of experimental data.

Local dynamics of glassy polymers was investigated using proposed conformational probes
method which is based on introducing small molecules (probes) in a polymer and following
conformational dynamics in the probe molecules in different temperatures. The method allows
one to estimate the effective sizes of free volume elements in glassy polymers. The decompo-
sition of analytical absorption bands into elementary components was used when treating and
interpreting composite molecular spectra. An approach based on the using of the continuous
wavelet transform is considered. Within the framework of the approach we develop a numer-
ical differentiation algorithm with continuous wavelets for improving resolution of composite
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