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Процесс производства экстракционной фосфорной кислоты (ЭФК) включает в себя сернокислотное разложение апатитов с последующим фильтрованием и упариванием  полученного раствора. При этом далее из ЭФК получают практически весь спектр минеральных удобрений, производимых на заводах холдинга “ФОСАГРО”. Для неразрушающего многоэлементного анализа ЭФК на технологически важные элементы  целесообразно использовать рентгенофлуоресцентный (РФ) метод. Однако серьёзную проблему представляет существенное изменение матричного состава анализируемых проб ЭФК, а также их нестабильность и пространственная неоднородность. Для математического нивелирования перечисленных выше факторов при проведении количественного анализа в работе предложено использовать технику виртуального эксперимента (ТВЭ).

Реализация ТВЭ включает в себя два основных этапа:

1. решение прямой задачи – нахождения величины аналитического сигнала по заданным параметрам анализируемого виртуального образца и условиям измерения РФ-спектров;

2. решение обратной задачи – вычисление содержаний определяемых элементов в анализируемом виртуальном образце по заданным интенсивностям РФ-линий как определяемых, так и мешающих компонентов.

Решение прямой задачи основано на моделировании РФ-спектра анализируемого образца способом фундаментальных параметров, решение обратной задачи – на проведении регрессионного анализа и построении виртуальных многокомпонентных градуировочных зависимостей.

Преимущества ТВЭ при РФА сложных многокомпонентных объектов:

1. снижение временных и материальных затрат на стадию разработки методики количественного анализа;

2. возможность оперативного корректирования градуировочных зависимостей (вычисление поправочных коэффициентов для параметров регрессионных моделей при существенном изменении матричного состава анализируемых образцов);

3. возможность генерирования виртуальных образцов с разным характером и степенью неоднородности по составу и структуре;

4. эффективный поиск новых комбинированных спектральных характеристик, пригодных для использования в качестве аналитического сигнала, слабо зависящего от матричных эффектов;

5. ТВЭ – основа для создания программы «Виртуальный РФ-спектрометр», полезной для обучения персонала заводских лабораторий.

***

С использованием данной техники, доработаны методики РФ-определения железа, фосфора и серы в ЭФК в практически важном диапазоне концентраций. Правильность полученных результатов проверена методом спектрофотометрии и химическими методами анализа (титриметрия и гравиметрия). Представлен пакет программного обеспечения, эмулирующего работу РФ-спектрометра с энергетической дисперсией.
