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По инфракрасным (ИК) спектрам твердых и газообразных веществ хорошо различаются изменения, происходящие с исследуемыми образцами. Для жидких образцов это различие выявить значительно сложнее за счет эффекта ударного уширения, особенного когда изменение температуры составляет единицы градусов.

Для поиска различий ИК-спектров жидких образцов предлагается производить расчет начальных моментов mh и сравнивать полученные соответствующие значения между собой. Начальный момент h-го порядка  рассчитывается по следующей формуле:
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(1)
где хj – максимальное значение интенсивности в группе j, xa – выбранное начальное значение интенсивности, c – величина разряда, nj – соответствующая частота повторения значения, n – сумма всех частот nj, k – количество групп, h – порядок момента.

Величина разряда c определяется по следующей формуле:
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(2)

где xj_max и xj_min соответственно самые максимальные и минимальные значения интенсивностей ИК-спектров, полученных при одной и той же температуре.


Начальное значение интенсивности определялось следующим образом:
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Данный способ выбора начального значения интенсивности не противоречил следующему критерию правильности его выбора [1]:
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Проведенный в настоящей работе расчет производился для h от 1 до 4. Все исходные экспериментальные значения интенсивностей объединялись в различное количество групп k. Количество попавших в группу таких значений являлось соответствующей частотой повторения значения nj для группы j.


Группировка экспериментальных значений интенсивностей из каждого ИК-спектра осуществлялась по следующему алгоритму:

1. Определяются значения xj_max и xj_min значения.

2. Задается количество групп k.
3. Значение xj относится к группе j если оно удовлетворяет следующим критериям:
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В результате, значения моментов зависели от значений интенсивностей ИК-спектра и параметра k.

В качестве исходных данных были получены на установке MIDAC M4000 по 20 ИК-спектров дистиллированной воды для каждого значения температуры -0.5, -3, -5(С. 


В результате, для различения полученных данных нужно подобрать значение k таким образом, чтобы отсутствовали пересечения доверительных интервалов для всех соответствующих рассчитанных значений моментов.

После применения данного метода к полученным ИК-спектрам было установлено, что при рассмотрении  диапазона 1450-3930 см-1 различия в четырёх первых моментах для всех трёх температур выявляются при числе групп 3 и 10 (рис. 1).
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Рисунок 2 – Значения первых четырёх моментов для дистиллированной воды для температур -0.5, -3, -5ºС при рассмотрении диапазона 1450-3930 см-1 и числе групп 3

Таким образом, предложенный выше метод обладает высокой чувствительностью и может быть использован для получения дополнительной информации из ИК-спектров, в частности он позволит выявить изменения температуры во время проведения эксперимента.


В дальнейшем мы планируем продолжить исследование в этом направлении, чтобы найти наборы наиболее оптимальных параметров (k и количество моментов) предложенного в данной работе метода для различения водных растворов, находящихся при температурах, отличающихся на единицы градусов.

Литература
1. Митропольский А.К. Техника статистических вычислений. М.: Наука, 1971. С. 62.




�








_1454868652.unknown

_1454869486.unknown

_1454864759.unknown

_1454865491.unknown

_1454865539.unknown

_1454864632.unknown

