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Ïîêàçàíû îñíîâíûå ñâîéñòâà è ôóíêöèè ñîâðåìåííîãî ïðîãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ “Àòîì”, ÿâëÿ-
þùåãîñÿ âàæíîé ñîñòàâëÿþùåé ÷àñòüþ àíàëèçàòîðà ÌÀÝÑ è ïðèìåíÿþùåãîñÿ â ñïåêòðàëüíûõ
ëàáîðàòîðèÿõ äëÿ ïîëó÷åíèÿ ðåçóëüòàòîâ è ïîâûøåíèÿ óðîâíÿ àâòîìàòèçàöèè àòîìíî-ýìèññèîí-
íîãî ñïåêòðàëüíîãî àíàëèçà.

Øèðîêîå ðàñïðîñòðàíåíèå ñîâðåìåííîé âû÷èñëèòå-
ëüíîé òåõíèêè ñòèìóëèðóåò ïîñòîÿííîå ñîâåðøåíñò-
âîâàíèå êîìïüþòåðíûõ ïðîãðàìì äëÿ àíàëèòè÷åñêîé
õèìèè è ñïåêòðàëüíîãî àíàëèçà — îíè ñòàíîâÿòñÿ áî-
ëåå óäîáíûìè â ðàáîòå, íàäåæíûìè è óíèâåðñàëüíû-
ìè, ðàçâèâàþòñÿ âîçìîæíîñòè èíòåãðàöèè è îáìåíà
äàííûìè ñ ðàñïðîñòðàíåííûìè è ñïåöèàëèçèðîâàí-
íûìè ïðîãðàììàìè.

Ïðîãðàììíûé ïàêåò “Àòîì” [1], ðàáîòàþùèé â
ñîâðåìåííîé ñðåäå Microsoft Windows, ÿâëÿåòñÿ
îñíîâíûì èíñòðóìåíòîì ïðè ïðîâåäåíèè ñïåêòðàëü-
íîãî àíàëèçà â ëàáîðàòîðèÿõ, èñïîëüçóþùèõ àíàëèçà-
òîð ÌÀÝÑ. Ïåðâûå âåðñèè ýòîãî ïàêåòà áûëè ïðåäëî-
æåíû ïîëüçîâàòåëÿì áîëåå 10 ëåò íàçàä, è ñ òåõ ïîð
ïîñòîÿííî øëî åãî ñîâåðøåíñòâîâàíèå è ðàñøèðåíèå
âîçìîæíîñòåé.

Â ïåðâóþ î÷åðåäü â ïðîãðàììå áûëè ðåàëèçîâàíû
îñíîâíûå çàäà÷è êîëè÷åñòâåííîãî ìíîãîýëåìåíòíîãî
àòîìíî-ýìèññèîííîãî ñïåêòðàëüíîãî àíàëèçà — âû-
ïîëíåíèå âñåõ íåîáõîäèìûõ èçìåðåíèé è ðàñ÷åòîâ
[2, 3]. Ñîâðåìåííàÿ âåðñèÿ ïðîãðàììû ñîäåðæèò êàê
áàçîâûå ôîðìóëû, òàê è ðàñøèðåííûå âàðèàíòû ðàñ-
÷åòîâ ñ ïîïðàâêàìè íà ìåæýëåìåíòíîå âëèÿíèå.

Â îñíîâå êîëè÷åñòâåííîãî ñïåêòðàëüíîãî àíàëèçà
ëåæèò çàâèñèìîñòü ìåæäó àíàëèòè÷åñêèì ñèãíàëîì
(àáñîëþòíîé Ië èëè îòíîñèòåëüíîé Ië�Iñð èíòåíñèâíî-
ñòüþ àíàëèòè÷åñêîé ñïåêòðàëüíîé ëèíèè) è êîíöåíò-
ðàöèåé îïðåäåëÿåìîãî ýëåìåíòà â ïðîáàõ. Ïðè îïðå-
äåëåíèè àíàëèòè÷åñêîãî ñèãíàëà îäíèì èç îñíîâíûõ
ïðåèìóùåñòâ àíàëèçàòîðà ÌÀÝÑ ïî ñðàâíåíèþ ñ
ÔÝÓ ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü îöåíèòü ñïåêòðàëüíûé
ôîí ïîä ëèíèåé (ðèñ. 1, [4]), à ïî ñðàâíåíèþ ñ ðó÷íîé
îáðàáîòêîé ñïåêòðà íà ôîòîïëàñòèíêå — àâòîìàòèçà-
öèÿ èçìåðèòåëüíûõ ïðîöåäóð.

Èñïîëüçîâàíèå âîçìîæíîñòåé ñîâðåìåííûõ
êîìïüþòåðîâ ïîçâîëèëî:

îáåñïå÷èòü íåçàâèñèìîñòü ðàçíûõ ýòàïîâ îáðà-
áîòêè äàííûõ, ïîçâîëÿþùóþ ïîñëå ðåãèñòðàöèè ñïåê-
òðîâ ìíîãîêðàòíî ïîâòîðÿòü ðàñ÷åòû, èçìåíÿÿ îòäåëü-
íûå ïàðàìåòðû è äîñòèãàÿ íàèëó÷øèõ ìåòðîëîãè÷å-
ñêèõ ïîêàçàòåëåé;

ðåàëèçîâàòü ðàçíûå âàðèàíòû ñòàòèñòè÷åñêîé îá-
ðàáîòêè è êîíòðîëÿ ðåçóëüòàòîâ â ñîîòâåòñòâèè ñ àë-
ãîðèòìàìè ìåòîäèêè àíàëèçà è òðåáîâàíèÿìè ÃÎÑÒ
[3, 5];

àâòîìàòèçèðîâàòü òðóäîåìêèå äëÿ ðó÷íûõ ðàñ÷å-
òîâ ïðîöåäóðû;

ó÷åñòü îñîáåííîñòè ñïåêòðàëüíîãî àíàëèçà, â ÷à-
ñòíîñòè, ýôôåêòèâíî èñïîëüçîâàòü ÿâëåíèå ôðàêöèîí-
íîãî ïîñòóïëåíèÿ ýëåìåíòîâ â ïëàçìó äóãè, âûïîë-
íèòü êîððåêöèþ ñïåêòðàëüíûõ íàëîæåíèé è íåñïåêò-
ðàëüíûõ ìåæýëåìåíòíûõ âëèÿíèé;

ïðåäëîæèòü ãèáêèå âàðèàíòû êîìïàêòíîãî è ðàñ-
øèðåííîãî ïðåäñòàâëåíèÿ ðåçóëüòàòîâ, ñîõðàíåíèÿ â
áàçå äàííûõ è ïåðåäà÷è â äðóãèå ïðîãðàììû [5, 6].

Îñíîâíàÿ ôîðìóëà äëÿ ðàñ÷åòà èíòåãðàëüíûõ èí-
òåíñèâíîñòåé ëèíèé ñ ó÷åòîì ôîíà ïî [4] èìååò âèä
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ãäå l — ÷èñëî ôîòîÿ÷ååê, âîâëå÷åííûõ â ðàñ÷åò èí-
òåíñèâíîñòè (ië + ô — ñèãíàë îäíîé ôîòîÿ÷åéêè); m —
÷èñëî ôîòîÿ÷ååê, ïî êîòîðûì âåäåòñÿ ðàñ÷åò ôîíà
(iô — ñèãíàë îäíîé ôîòîÿ÷åéêè). Òàêàÿ ìåòîäèêà ðàñ-
÷åòà çíà÷åíèÿ Ië ïîçâîëÿåò óñòðàíèòü èñòî÷íèêè ïî-
ãðåøíîñòè, ñâÿçàííûå ñ âàðèàöèåé íåïðåðûâíîãî
ñïåêòðàëüíîãî ôîíà è òåìíîâîãî ñèãíàëà ôîòîÿ÷ååê
àíàëèçàòîðà ÌÀÝÑ. Íåñêîëüêî âàðèàíòîâ àâòîìàòè-
÷åñêîãî ïîèñêà ãðàíèö ëèíèè èëè ðó÷íàÿ óñòàíîâêà
òî÷åê ó÷åòà ôîíà ïîçâîëÿþò ïîäîáðàòü íàèëó÷øèå
óñëîâèÿ ðàñ÷åòà èíòåíñèâíîñòè ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé.

Êðèòåðèÿìè óäà÷íîãî âûáîðà â àâòîìàòè÷åñêîì
ðåæèìå ÿâëÿþòñÿ ïîâòîðÿåìîñòü íàéäåííûõ ãðàíèö è
öåíòðà ëèíèè îò ñïåêòðà ê ñïåêòðó ñ ìèíèìàëüíûì
èëè îòñóòñòâóþùèì âëèÿíèåì ñïåêòðàëüíîãî îêðóæå-
íèÿ êàê äëÿ ñïåêòðîâ ïàðàëëåëüíûõ, òàê è äëÿ ðàçíûõ
ïðîá. Â ñïåêòðàõ ñ ïåðåìåííîé îñíîâîé è áîãàòûõ ìå-
øàþùèìè ëèíèÿìè áûâàåò òðóäíî âðó÷íóþ âûáðàòü
ýòè ïàðàìåòðû, à òàê êàê îò íèõ çàâèñÿò âñå äàëüíåé-
øèå ðàñ÷åòû, ýòî çàñòàâëÿåò ñ äîïîëíèòåëüíîé òùà-
òåëüíîñòüþ ïîäõîäèòü ê ðàçðàáîòêå ïðîöåäóð è àëãî-
ðèòìîâ ïîèñêà ëèíèé â ñïåêòðàõ. Äëÿ ïðîñòîãî ó÷åòà
ñïåêòðàëüíûõ íàëîæåíèé ïðåäóñìîòðåíû íàñòðîéêè
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1 ÎÎÎ “ÂÌÊ-Îïòîýëåêòðîíèêà”, ã. Íîâîñèáèðñê, Ðîññèÿ.



âû÷èòàíèÿ èíòåíñèâíîñòåé ñâîáîäíî âûáèðàåìûõ ëè-
íèé ñ êîýôôèöèåíòîì-ìíîæèòåëåì:

�I ë = Ië – kIñïë, (2)

ãäå �I ë — ñêîððåêòèðîâàííàÿ èíòåíñèâíîñòü àíàëèòè-
÷åñêîé ëèíèè; Iñïë — èíòåíñèâíîñòü äðóãîé ëèíèè, ïî
êîòîðîé âû÷èñëÿåòñÿ àääèòèâíàÿ ïîïðàâêà ñ ó÷åòîì
êîýôôèöèåíòà-ìíîæèòåëÿ k.

Âû÷èñëåííûå èíòåíñèâíîñòè àíàëèòè÷åñêèõ ëè-
íèé çàòåì èñïîëüçóþòñÿ äëÿ ðàñ÷åòà ïàðàìåòðîâ ãðà-
äóèðîâî÷íûõ çàâèñèìîñòåé, à òàêæå êîíöåíòðàöèé
îïðåäåëÿåìûõ ýëåìåíòîâ. ×àùå âñåãî ìåòîäèêè àíà-
ëèçà ïðåäóñìàòðèâàþò ïîñòðîåíèå ãðàäóèðîâî÷íûõ
ãðàôèêîâ â êîîðäèíàòàõ lg Ië – lg C èëè lg (Ië�Iñð) – lg C

(ðèñ. 2). Äëÿ àïïðîêñèìàöèè ãðàäóèðîâî÷íûõ ãðàôè-
êîâ ïîëèíîìîì ïåðâîé èëè âòîðîé ñòåïåíè ïðèìåíåí
ìåòîä íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ.

Îðãàíèçàöèÿ ïðîãðàììû îáåñïå÷èëà áîëüøîå ðàç-
íîîáðàçèå ðåøàåìûõ çàäà÷ ïðè ðàáîòå ñ àíàëèçàòîðîì
ÌÀÝÑ, ïðèìåíèòåëüíî ê âûïîëíåíèþ êîëè÷åñòâåí-
íîãî è êà÷åñòâåííîãî àíàëèçîâ, àâòîìàòèçàöèè ðóòèí-
íûõ îïåðàöèé è èñïîëüçîâàíèþ ðàçëè÷íîé ñïðàâî÷-
íîé èíôîðìàöèè (áàç äàííûõ ïî ñïåêòðàëüíûì ëèíè-
ÿì, ìàðêàì ñïëàâîâ è ìåòîäè÷åñêèì íîðìàòèâàì).

Àíàëèçàòîð ÌÀÝÑ ðåãèñòðèðóåò áîëüøîé ó÷àñ-
òîê ñïåêòðà öåëèêîì è îñíîâíûìè èíôîðìàöèîííûìè
ýëåìåíòàìè äëÿ ïðîãðàììû ÿâëÿþòñÿ ñïåêòð è çàäàí-
íûå â íåì äëÿ ðàñ÷åòîâ ñïåêòðàëüíûå ëèíèè. Ìíîæå-
ñòâî ñãðóïïèðîâàííûõ ïî ïðîáàì�îáðàçöàì ñïåêòðîâ
ñîñòàâëÿåò îäèí àíàëèç, à ìíîæåñòâî ëèíèé ïîçâîëÿåò
ïîëó÷èòü èíôîðìàöèþ äëÿ êàæäîãî ñïåêòðà.

Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíà ÷àñòü îñíîâíîé ñõåìû ðàáî-
òû — çàðåãèñòðèðîâàííûå ñïåêòðû ãðóïïèðóþòñÿ â
“ïðîáû”, ïðè÷åì êàæäûé ñïåêòð îáëàäàåò èíäèâèäó-
àëüíîé ôîðìóëîé çàâèñèìîñòè äëèíû âîëíû îò íîìå-
ðà ôîòîÿ÷åéêè. Ïîñëå ðàñ÷åòà èíòåíñèâíîñòåé ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé ñòðîÿòñÿ ãðàäóèðîâî÷íûå çàâèñèìî-
ñòè è âû÷èñëÿþòñÿ êîíöåíòðàöèè. Ïî îêîí÷àíèè ðàñ-
÷åòà âûâîäèòñÿ îò÷åò, äàííûå ñîõðàíÿþòñÿ â ïàìÿòè
êîìïüþòåðà. Îñíîâíûå ýòàïû îáðàáîòêè äàííûõ ìî-
ãóò áûòü âûïîëíåíû áåç ïîâòîðíîé ðåãèñòðàöèè ñïåê-

òðîâ, ÷òî äàåò áîëüøóþ ñâîáîäó äåéñòâèé èíæåíå-
ðó-ìåòîäèñòó ïðè ðàçðàáîòêå ïðîãðàìì àíàëèçà.

Ïðèìåíèòåëüíî ê êîëè÷åñòâåííîìó àíàëèçó ñïåê-
òðàëüíûå ëèíèè ïîäðàçäåëÿþòñÿ íà:

àíàëèòè÷åñêèå ëèíèè — äëÿ âû÷èñëåíèÿ êîíöåíò-
ðàöèé îïðåäåëÿåìûõ ýëåìåíòîâ;

ëèíèè ñðàâíåíèÿ — äëÿ ó÷åòà âîçìîæíûõ èçìåíå-
íèé ïðè âîçáóæäåíèè è ðåãèñòðàöèè ñïåêòðîâ;

ðåïåðíûå — äëÿ êîíòðîëÿ è êîððåêöèè âîçìîæ-
íûõ ñìåùåíèé ñïåêòðà îòíîñèòåëüíî äåòåêòîðà;

êîíòðîëüíûå — äëÿ ó÷åòà ìåæýëåìåíòíîãî âëè-
ÿíèÿ è ïîäòâåðæäåíèÿ äîñòîâåðíîñòè ðåçóëüòàòîâ
àíàëèçà.

Ïðèìåíèòåëüíî ê êà÷åñòâåííîìó è ïîëóêîëè÷å-
ñòâåííîìó àíàëèçó ïðèíÿòà ñëåäóþùàÿ êëàññèôèêà-
öèÿ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé:

ëèíèè êà÷åñòâåííîãî àíàëèçà — äëÿ îöåíêè êîí-
öåíòðàöèè ýëåìåíòà;

ìåøàþùèå ëèíèè — äëÿ îöåíêè âîçìîæíûõ
íàëîæåíèé.

Ïðîáû, â ñâîþ î÷åðåäü, ïîäðàçäåëÿþòñÿ íà:
îáðàçöû ñðàâíåíèÿ, ïî êîòîðûì ìîæíî ïîñòðîèòü

íîâûé ãðàäóèðîâî÷íûé ãðàôèê;
ðàáî÷èå ïðîáû, äëÿ êîòîðûõ âû÷èñëÿåòñÿ êîí-

öåíòðàöèÿ;
êîíòðîëüíûå îáðàçöû, ïðåäíàçíà÷åííûå äëÿ êîíò-

ðîëÿ ñòàáèëüíîñòè ãðàäóèðîâî÷íîãî ãðàôèêà è ïðè
íåîáõîäèìîñòè èçìåíåíèÿ åãî ïàðàìåòðîâ;

êîíòðîëüíûå ïðîáû, ïðèìåíÿåìûå äëÿ ó÷åòà “õî-
ëîñòîãî îïûòà” è�èëè ñìåùåíèÿ ñïåêòðà;

ïðîáû ñî ñïåêòðàìè âûãîðàíèÿ, êîòîðûå èñïîëü-
çóþòñÿ äëÿ ó÷åòà ôðàêöèîííîãî ïîñòóïëåíèÿ ýëåìåí-
òîâ â ðàçðÿä.

Èñïîëüçîâàííàÿ íàìè ñõåìà îðãàíèçàöèè äàííûõ
îáåñïå÷èâàåò èõ âíóòðåííþþ íåçàâèñèìîñòü, ÷òî ïî-
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Ðèñ. 2. “Îêíî” òèïîâîãî ãðàäóèðîâî÷íîãî ãðàôèêà ñ îñíîâíîé
èíôîðìàöèåé.
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Ðèñ. 1. Âûáîð ôîòîÿ÷ååê äëÿ âû÷èñëåíèÿ èíòåíñèâíîñòè ñïåê-
òðàëüíîé ëèíèè



çâîëÿåò îáðàùàòüñÿ ê ñîõðàíåííûì äàííûì è îáðàáà-
òûâàòü èõ â ëþáîå óäîáíîå âðåìÿ. Âî âðåìÿ ðàáîòû
ìîæíî îïåðàòèâíî èçìåíèòü íàçíà÷åíèå ñïåêòðà èëè
ñïåêòðàëüíîé ëèíèè è áåç ïîâòîðíîé ðåãèñòðàöèè
ñïåêòðîâ âûïîëíèòü íîâûå ðàñ÷åòû, ñðàâíèòü ðàçíûå
ñåðèè ãðàäóèðîâî÷íûõ îáðàçöîâ, âûáðàòü îïòèìàëü-
íûå àíàëèòè÷åñêèå ëèíèè, ïîäîáðàòü ëèíèè ñðàâíå-
íèÿ è ò.ä.

Èñïîëüçóÿ ïîëó÷åííûå äëÿ àíàëèòè÷åñêèõ ëèíèé
ðåçóëüòàòû, ïðîãðàììà ïîçâîëÿåò ðåøàòü ðÿä äðóãèõ
çàäà÷:

îïðåäåëÿòü ìàðêó�òèï ìàòåðèàëà ïðîáû â ñîîò-
âåòñòâèè ñ çàäàííûìè êðèòåðèÿìè;

èñïîëüçîâàòü äàííûå íîðìàòèâîâ ìåòîäèê äëÿ
êîíòðîëÿ ñõîäèìîñòè;

âû÷èñëÿòü ñóììû êîíöåíòðàöèé çàäàííûõ ãðóïï
ýëåìåíòîâ;

ðàñøèðÿòü äèàïàçîí îïðåäåëÿåìûõ êîíöåíòðàöèé
ïóòåì îáúåäèíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ íåñêîëüêèõ ëèíèé îä-
íîãî ýëåìåíòà;

îïðåäåëÿòü è êîððåêòèðîâàòü âîçìîæíûå âëèÿíèÿ
îäíèõ ýëåìåíòîâ íà äðóãèå.

Íàðÿäó ñ õîðîøî ïîääàþùèìñÿ àâòîìàòèçàöèè
êîëè÷åñòâåííûì àíàëèçîì â ïðîãðàììå “Àòîì” ðåà-
ëèçîâàí àëãîðèòì ïîëóêîëè÷åñòâåííîãî�êà÷åñòâåííî-

ãî àíàëèçà ïðîá íåèçâåñòíîãî ñîñòàâà, îñíîâàííûé
íà ìåòîäå “ïîÿâëåíèÿ ëèíèé”. Â îñíîâå ýòîãî àëãîðèò-
ìà — èñïîëüçîâàíèå î÷åðåäíîñòè ïîÿâëåíèÿ ñîîòâåò-
ñòâóþùèõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé â äóãîâûõ ñïåêòðàõ
èññëåäóåìûõ ïðîá. Ïðîãðàììà, îöåíèâàÿ êîëè÷åñòâî
ïîñëåäîâàòåëüíî îáíàðóæåííûõ â ñïåêòðå ëèíèé è
îñíîâûâàÿñü íà äàííûõ [7], äåëàåò âûâîä î êîíöåíòðà-
öèè ýëåìåíòà â ñîîòâåòñòâóþùåì äèàïàçîíå. Â ïðî-
ãðàììå ðåàëèçîâàíû àëãîðèòìû ïî ïîèñêó àíàëèòè-
÷åñêèõ ëèíèé â ñïåêòðàõ äëÿ êà÷åñòâåííîãî àíàëèçà;
ôîðìèðîâàíèå ñïèñêà âîçìîæíûõ ìåøàþùèõ ëèíèé,
ðàñïîëîæåííûõ ðÿäîì ñ òåêóùåé ëèíèåé; êîíòðîëü è
âûÿâëåíèå î÷åíü ñèëüíûõ è ñàìîïîãëîùåííûõ ñïåê-
òðàëüíûõ ëèíèé è îïðåäåëåíèå îñíîâíûõ êîìïîíåí-
òîâ. Âûñîêàÿ ñêîðîñòü ïðîâåðêè ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé
è ïðåäâàðèòåëüíîé ðàñøèôðîâêè ñïåêòðà, óäîáíîå
ïðåäñòàâëåíèå ñïðàâî÷íîé èíôîðìàöèè ïîçâîëÿåò
àíàëèòèêó ñîñðåäîòî÷èòüñÿ íà ïîëó÷åííûõ ïðîãðàì-
ìîé äàííûõ è ñîêðàòèòü âðåìÿ àíàëèçà.

Åùå îäíà ìåòîäèêà ïîëóêîëè÷åñòâåííîãî àíàëè-
çà — “ìåòîä òðåõ ëèíèé” — ðåàëèçîâàíà äëÿ ïðèìåíå-
íèÿ â êðèìèíàëèñòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèÿõ. Îñíîâàí-
íàÿ íà îòíîñèòåëüíîé ñòàáèëüíîñòè ñîîòíîøåíèé èí-
òåíñèâíîñòåé ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé îñíîâû è îïðåäå-
ëÿåìûõ ïðèìåñåé îíà ïîçâîëÿåò îöåíèâàòü ñîäåðæà-
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Ëèíèè ñðàâíåíèÿ

Ãðàäóèðîâî÷íûå ãðàôèêè

îò÷åò
Ðåçóëüòàòû êîëè÷åñòâåííîãî àíàëèçà

Ðèñ. 3. Ó÷àñòîê ñõåìû îðãàíèçàöèè äàííûõ



íèÿ ðÿäà âàæíûõ ýëåìåíòîâ â ñâèíöå, ñâèíöîâûõ
ñïëàâàõ, ñòàëÿõ, ÷óãóíàõ, çîëîòå è ñåðåáðå.

Ïðîãðàììíûé ïàêåò “Àòîì”, ïîñòîÿííî ðàçâèâà-
ÿñü, èñïîëüçóåòñÿ â ñïåêòðàëüíûõ ëàáîðàòîðèÿõ óæå
áîëåå 10 ëåò. Ó÷åò ìíîãî÷èñëåííûõ ïîæåëàíèé ïî
óñîâåðøåíñòâîâàíèþ, íîâûå âàðèàíòû ïðîâåäåíèÿ
àíàëèçîâ è ñâåæèå èäåè ïî ïðåäñòàâëåíèþ è îáðàáîò-
êå äàííûõ ïðèâåëè ê ñîçäàíèþ ñîâðåìåííîãî ïðî-
ãðàììíîãî ïðîäóêòà, ðåøàþùåãî øèðîêèé êðóã ñïåê-
òðîàíàëèòè÷åñêèõ çàäà÷. Èíòåðôåéñ òåêóùåé âåðñèè
ïðîãðàììû “Àòîì 3.1” (ðèñ. 4) èñïîëüçóåò òèïîâûå
ñèñòåìíûå ýëåìåíòû óïðàâëåíèÿ — ïåðåìåùàåìûå è
íàñòðàèâàåìûå ïàíåëè èíñòðóìåíòîâ, ðåãóëèðóåìûé
ðàçìåð îñíîâíûõ “îêîí” — ñïåêòðà, ãðàäóèðîâî÷íîãî
ãðàôèêà, òàáëèöû àíàëèçà. Øèðîêî ïðèìåíÿþòñÿ
âûïàäàþùèå ìåíþ, îáåñïå÷èâàþùèå äîñòóï ê ñâîé-
ñòâàì è íàñòðîéêàì ëèíèé èëè ñïåêòðîâ â îäíî-äâà
íàæàòèÿ êëàâèøè “ìûøè”. Ïðîãðàììà ïîçâîëÿåò îò-
êðûâàòü íåñêîëüêî äîêóìåíòîâ-ôàéëîâ äàííûõ îäíî-
âðåìåííî è îïåðàòèâíî ïåðåêëþ÷àòüñÿ ìåæäó íèìè,

ïðîâîäèòü ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ, ïåðåíîñèòü è êîïè-
ðîâàòü ñïåêòðû ìåæäó îòêðûòûìè äîêóìåíòàìè, à
òàêæå ìíîãîå äðóãîå.

Áàçà îáðàçöîâ ñðàâíåíèÿ ìîæåò íàïîëíÿòüñÿ êàê
âðó÷íóþ, òàê è êîïèðîâàíèåì ðàíåå ââåäåííûõ êîí-
öåíòðàöèé èç îòêðûòîãî äîêóìåíòà.

Íèæå ïåðå÷èñëåíû îñíîâíûå ðåøåííûå â ïðî-
ãðàììå “Àòîì 3.1” çàäà÷è.

Îáùèå çàäà÷è ñ ïîëó÷åíèåì ðåçóëüòàòîâ àíàëèçà

Êîëè÷åñòâåííûé àíàëèç íà îñíîâå ãðàäóèðîâî÷-
íûõ ãðàôèêîâ, ïîñòðîåííûõ ïî îáðàçöàì ñðàâíåíèÿ
èëè ñòàíäàðòíûì îáðàçöàì ñîñòàâà.

Êîëè÷åñòâåííûé àíàëèç íà îñíîâå ðàíåå ïîëó÷åí-
íûõ ãðàäóèðîâî÷íûõ ãðàôèêîâ ñ êîíòðîëåì è êîððåê-
öèåé ãðàäóèðîâî÷íûõ çàâèñèìîñòåé ïî êîíòðîëüíûì
ïðîáàì.

Ïîëóêîëè÷åñòâåííûé àíàëèç ïî ìåòîäó “ïîÿâëå-
íèÿ ëèíèé” [7].
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Ðèñ. 4. Îáùèé âèä ïðîãðàììû “Àòîì 3.0” â ðåæèìå “Èíæåíåð”. Ââåðõó: ñëåâà — “îêíî” ñïåêòðà, ñïðàâà — “îêíî” ãðàäóèðîâî÷íîãî
ãðàôèêà; âíèçó — îñíîâíàÿ òàáëèöà àíàëèçà



Ñîõðàíåíèå âñåõ äàííûõ è âñåé èíôîðìàöèè ïî
àíàëèçó ñ âîçìîæíîñòüþ ïîëíîãî ïåðåñ÷åòà íà âñåõ
ýòàïàõ àíàëèçà â ëþáîå âðåìÿ.

Ðàñ÷åòíûå çàäà÷è

Ó÷åò è êîððåêöèÿ ñïåêòðàëüíûõ íàëîæåíèé.
Ó÷åò è êîððåêöèÿ ìåæýëåìåíòíîãî âëèÿíèÿ.
Ñóììèðîâàíèå êîíöåíòðàöèé äëÿ ãðóïï ýëå-

ìåíòîâ.
Àâòîìàòè÷åñêîå ðàñøèðåíèå ðàáî÷åãî äèàïàçîíà

êîíöåíòðàöèé ñ ïðèìåíåíèåì íåñêîëüêèõ àíàëèòè÷å-
ñêèõ ëèíèé îäíîãî ýëåìåíòà.

Èñïîëüçîâàíèå ðàçíîãî ñòàòèñòè÷åñêîãî âåñà îá-
ðàçöîâ ñðàâíåíèÿ ïðè ðàñ÷åòå ïàðàìåòðîâ ãðàäóèðî-
âî÷íîé çàâèñèìîñòè (âçâåøåííîé ðåãðåññèè).

Ïðèìåíåíèå êîýôôèöèåíòîâ êîíöåíòðèðîâàíèÿ�ðàç-
áàâëåíèÿ ïðè ðàñ÷åòå ñîäåðæàíèÿ ýëåìåíòîâ.

Ó÷åò õîëîñòîãî îïûòà ðàçäåëüíî äëÿ ðàáî÷èõ
ïðîá è îáðàçöîâ ñðàâíåíèÿ.

Ó÷åò âðåìåíè ïîñòóïëåíèÿ ýëåìåíòîâ â ïëàçìó.
Îãðàíè÷åíèå âûäà÷è ðåçóëüòàòîâ ñ ó÷åòîì èíòåí-

ñèâíîñòåé àíàëèòè÷åñêèõ ëèíèé èëè ñîäåðæàíèé äðó-
ãèõ ýëåìåíòîâ.

Âñïîìîãàòåëüíûå çàäà÷è

Èñïîëüçîâàíèå íîðìàòèâîâ âíóòðåííåãî êîíòðîëÿ
êà÷åñòâà ðåçóëüòàòîâ äëÿ ñîáëþäåíèÿ ïðèïèñàííîé
òî÷íîñòè àíàëèçà.

Ñðàâíåíèå íàéäåííûõ ñîäåðæàíèé ýëåìåíòîâ ñ
áàçîé äàííûõ ìàðîê ñïëàâîâ è âûâîä íàéäåííûõ íà-
çâàíèé.

Àâòîìàòè÷åñêàÿ èäåíòèôèêàöèÿ îáðàçöîâ ñðàâíå-
íèÿ, âûáîð èç áàçû äàííûõ ÎÑ.

Àâòîìàòèçèðîâàííûé ðàñ÷åò îñíîâíûõ ïàðàìåò-
ðîâ ãðàäóèðîâî÷íûõ çàâèñèìîñòåé äëÿ âûáîðà àíàëè-
òè÷åñêîé ïàðû — ñïåêòðàëüíàÿ ëèíèÿ — ëèíèÿ ñðàâ-
íåíèÿ. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà íà ðèñ. 5 ïðåäñòàâëåíû ðå-
çóëüòàòû ïðîâåðêè íåñêîëüêèõ äåñÿòêîâ òûñÿ÷ ïàð
àíàëèòè÷åñêèõ ëèíèé, äëÿ êîòîðûõ áûëè ðàññ÷èòàíû
èíòåíñèâíîñòè è ãðàäóèðîâî÷íûå çàâèñèìîñòè, ÷òî
ïîçâîëÿåò èíæåíåðó âûáðàòü äëÿ àíàëèçà íàèáîëåå
óäà÷íóþ ïàðó ëèíèé ñ íàèëó÷øèìè ìåòðîëîãè÷åñêè-
ìè õàðàêòåðèñòèêàìè. Ñîõðàíåíèå è ïîñëåäóþùàÿ îá-
ðàáîòêà ïîçâîëÿþò ïðîâåñòè òàêîé ïîèñê ïî áîëüøî-
ìó íàáîðó äàííûõ, ïî ñïåêòðàì, ïîëó÷åííûì â òå÷å-
íèå íåñêîëüêèõ ñúåìîê, ñ òåì ÷òîáû âûáðàòü àíàëèòè-
÷åñêèå ïàðû, ïîêàçûâàþùèå õîðîøóþ ïîâòîðÿåìîñòü
è îáåñïå÷èâàþùèå âûñîêóþ ñòàáèëüíîñòü.

Ïðîâåðêà íàëè÷èÿ ìåøàþùèõ ëèíèé. Ïðåäëàãàåò
âèçóàëüíûé êîíòðîëü ó÷àñòêà ñïåêòðà è ñîïîñòàâëå-
íèå ïî òàáëè÷íûì äàííûì.

Ñðàâíèòåëüíîå èññëåäîâàíèå — ñîïîñòàâëåíèå
ïðîá ïî òåñòó Ñòüþäåíòà äëÿ ýêñïåðòîâ-êðèìèíà-
ëèñòîâ.

Ïðåäñòàâëåíèå äàííûõ è ðåçóëüòàòîâ

Âèçóàëèçàöèÿ ñïåêòðîâ â ëþáîì ìàñøòàáå.
Ñîïîñòàâëåíèå íåñêîëüêèõ ñïåêòðîâ â îäíîì

îêíå.
Ïðåäñòàâëåíèå ñïåêòðà â âèäå “ñòðîêè ôîòîïëàñ-

òèíêè”.
Ðàñøèôðîâêà ñïåêòðîâ — “ïîäïèñü” ñïåêòðàëü-

íûõ ëèíèé èëè ó÷àñòêîâ ñïåêòðà.
Ïðîñìîòð äèíàìèêè ïîñòóïëåíèÿ ýëåìåíòîâ â

ïëàçìó â âèäå äèàãðàìì (ðèñ. 6).
Âûâîä íà ïðèíòåð ðåçóëüòàòîâ èçìåðåíèé, òàáëè-

öû àíàëèçà, ñïåêòðîâ, ãðàäóèðîâî÷íûõ ãðàôèêîâ.
Ïîëíîôóíêöèîíàëüíûé ïðåäâàðèòåëüíûé ïðîñìîòð
äàííûõ ïåðåä ïå÷àòüþ.

Ïå÷àòü íåñêîëüêèõ ó÷àñòêîâ ñïåêòðà íà îäíîé
ñòðàíèöå (ðèñ. 7).

Âûâîä òåêóùèõ ðåçóëüòàòîâ ðóòèííîãî àíàëèçà íà
ìàòðè÷íûé ïðèíòåð.
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Ðèñ. 5. Ðåçóëüòàòû ïîäáîðà àíàëèòè÷åñêîé ïàðû ëèíèé Ni-Fe.
Ââåðõó ñïðàâà — òàáëèöà îáðàçöîâ ñðàâíåíèÿ ñ êîíöåíòðàöèÿ-
ìè Ni, âíèçó — òàáëèöà íàéäåííûõ ïàð ëèíèé

Ðèñ. 6. Äèàãðàììà ïîñòóïëåíèÿ ýëåìåíòîâ As, Bi, Sb â ïëàçìó
äóãè ïðè àíàëèçå ôåððîñïëàâîâ



Ñîõðàíåíèå è ïåðåäà÷à ðåçóëüòàòîâ â àâòîìàòè÷å-
ñêîì ðåæèìå âî âíóòðåííþþ è âíåøíþþ áàçû äàí-
íûõ.

Ðàáîòà ñ ñîõðàíåííûìè âî âíóòðåííåé áàçå äàí-
íûõ ðåçóëüòàòàìè, êîíòðîëü ñòàáèëüíîñòè èçìåðåíèé,
ïîñòðîåíèå è àíàëèç êàðò Øóõàðòà.

Àâòîìàòèçàöèÿ ïðîöåäóð àíàëèçà

Àâòîìàòèçèðîâàííûé ðóòèííûé àíàëèç òåêóùèõ
ïðîá â íåñêîëüêèõ âàðèàíòàõ ñ óïðîùåííûì ïîëüçî-
âàòåëüñêèì èíòåðôåéñîì, ðåæèì “Ëàáîðàíò” (îáåñïå-
÷èâàåò âûáîð ïðîãðàììû àíàëèçà è ââîä íà÷àëüíîé
èíôîðìàöèè) (ðèñ. 8).

Ðåãèñòðàöèÿ ñïåêòðîâ ïî çàðàíåå ñîçäàííîìó ñïè-
ñêó ïðîá è�èëè ñ ôèêñèðîâàííûì êîëè÷åñòâîì ïàðàë-
ëåëüíûõ èçìåðåíèé íà îäíó ïðîáó.

Ïîñëåäîâàòåëüíîå àâòîèìåíîâàíèå ðàáî÷èõ ïðîá
ïî çàäàííîìó øàáëîíó.

Àäàïòàöèÿ èíòåðôåéñà è íàñòðîåê ïðîãðàììû

“Àòîì 3.1” ê ñïåêòðàëüíûì ïðèáîðàì

Øèðîêîå ïðèìåíåíèå àíàëèçàòîðîâ ÌÀÝÑ íà
ñïåêòðîìåòðàõ ðàçíûõ òèïîâ ïîòðåáîâàëî ñïåöèàëè-
çèðîâàííîé àäàïòàöèè ïðîãðàììû ê èñïîëüçîâàíèþ ñ
ðàçëè÷íûìè ñïîñîáàìè âîçáóæäåíèÿ ñïåêòðîâ.

Êðîìå ðàñïðîñòðàíåííûõ ãåíåðàòîðîâ äóãè�èñê-
ðû, ðàáîòàþùèõ ïî ïðîñòîé ñõåìå åäèíè÷íîãî âêëþ-
÷åíèÿ íà âñå âðåìÿ ýêñïîçèöèè, â ïðîãðàììå ïðåäó-
ñìîòðåíà îòäåëüíàÿ ïîääåðæêà ñëåäóþùèõ âàðèàíòîâ
ðàáîòû ñ:

ãåíåðàòîðàìè “Âåçóâèé” è “Øàðîâàÿ ìîëíèÿ”
(ïðîèçâîäñòâî “ÂÌÊ-Îïòîýëåêòðîíèêà”) — óïðàâëå-
íèå âêëþ÷åíèåì, íàñòðîéêîé è ñèíõðîíèçàöèåé ðåæè-
ìîâ ðàáîòû;
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Ðèñ. 7. “Îêíî” îò÷åòà ñ ó÷àñòêàìè äâóõ ñïåêòðîâ

Ðèñ. 8. Ñòàðòîâîå “îêíî” ðåæèìà “Ëàáîðàíò”



èñêðîâûì àðãîíîâûì øòàòèâîì (íàïðèìåð,
ÄÔÑ-51, Polyvac, Atomcomp è ò. ï.) ñ ðàçäåëüíûì
óïðàâëåíèåì êëàïàíîì ïîäà÷è àðãîíà è âðåìåíàìè
îáæèãà è ýêñïîçèöèè (ðèñ. 9);

èñòî÷íèêîì ñ íåïðåðûâíîé ïîäà÷åé ïðîáû (íà-
ïðèìåð, ÈÑÏ èëè ãîðåëêà ÀÀÑ) ñ àâòîìàòè÷åñêèì íà-
áîðîì íåñêîëüêèõ ïàðàëëåëüíûõ çà îäíî èçìåðåíèå;

èìïóëüñíûì èñòî÷íèêîì ñïåêòðà (åäèíè÷íûé
èñêðîâîé ðàçðÿä èëè ëàçåð) ñ âîçìîæíîñòüþ íàêîïëå-
íèÿ íåñêîëüêèõ èìïóëüñîâ â îäíîì ñïåêòðå.

Ñîâðåìåííàÿ îðãàíèçàöèÿ ïðîãðàììû ïîçâîëÿåò
àâòîìàòè÷åñêè ïîäêëþ÷àòü ìîäóëè óïðàâëåíèÿ äëÿ
îáåñïå÷åíèÿ ñèíõðîííîé ðàáîòû ñïåêòðîàíàëèòè÷å-
ñêîãî êîìïëåêñà ñîâìåñòíî ñ ðàçëè÷íûìè óíèâåðñàëü-
íûìè èëè ñïåöèàëèçèðîâàííûìè âíåøíèìè óñòðîéñò-
âàìè.

Õðàíåíèå è îáðàáîòêà ðåçóëüòàòîâ àíàëèçîâ

â ïðîãðàììå “Àòîì 3.1”

Ïðè õðàíåíèè è ïðåäâàðèòåëüíîé îáðàáîòêå äàí-
íûõ, ñëåäóÿ ñîâðåìåííûì íàïðàâëåíèÿì â ïðîãðàì-
ìèðîâàíèè, àêòèâíî èñïîëüçóþòñÿ îòêðûòûå ñòàíäàð-
òû äàííûõ íà îñíîâå XML-ôàéëîâ. Êàê è äðóãèå ñî-
âðåìåííûå ïðîãðàììû ïðîèçâîäèòåëåé àíàëèòè÷åñêî-
ãî îáîðóäîâàíèÿ, ìû îáåñïå÷èâàåì òàêèì îáðàçîì äî-
ñòóïíîñòü èíôîðìàöèè îá àíàëèçàõ âíåøíèì
ïðîãðàììàì, ÷òî óæå àêòèâíî èñïîëüçóåòñÿ íà ðÿäå
ïðåäïðèÿòèé ïðè èíòåãðàöèè ðåçóëüòàòîâ àíàëèçîâ
ïðèáîðîâ ñ àíàëèçàòîðîì ÌÀÝÑ â îáùóþ áàçó äàí-
íûõ.

Â ñîîòâåòñòâèè ñ ïðèíÿòûì â 2002 ã. ÃÎÑÒ Ð
ÈÑÎ 5725–2002 [5] îñíîâíûì èíñòðóìåíòîì êîíòðî-
ëÿ ñòàáèëüíîñòè èçìåðåíèé ñòàíîâÿòñÿ êîíòðîëüíûå
êàðòû (íàïðèìåð, êàðòû Øóõàðòà [8, 9]). Îïåðàöèè òà-
êîãî êîíòðîëÿ â íîðìàòèâíîé äîêóìåíòàöèè äîñòàòî÷-
íî ÷åòêî ïðîïèñàíû, ÷òî ïîçâîëèëî ïðèìåíèòü èõ íå-

ïîñðåäñòâåííî â ïðîãðàììå “Àòîì” è ïîëó÷àòü ðåçó-
ëüòàòû êîíòðîëÿ ñðàçó â õîäå àíàëèçà. Ïðè
àâòîìàòè÷åñêîì ñîõðàíåíèè ðåçóëüòàòîâ ðóòèííûõ
àíàëèçîâ âî âíóòðåííåé áàçå äàííûõ ïðîãðàììà îáåñ-
ïå÷èâàåò óäîáíûé äîñòóï ê èíôîðìàöèè (ðèñ. 10) è
ïîçâîëÿåò îðãàíèçîâàòü íåïðåðûâíûé êîíòðîëü ñ ïî-
ìîùüþ âûáðàííîãî àëãîðèòìà.

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ â ïðîãðàììå ðåàëèçîâàíî íå-
ñêîëüêî âàðèàíòîâ êîíòðîëüíûõ êàðò. Âîçìîæíî íå-
ñêîëüêî ñïîñîáîâ èõ ïðèìåíåíèÿ, ñàìûé ïðîñòîé — â
õîäå ðóòèííîãî àíàëèçà îïåðàòîð-ëàáîðàíò ïîëó÷èò
ïðåäóïðåæäàþùåå ñîîáùåíèå òîëüêî â ñëó÷àå, êîãäà
ïîòðåáóåòñÿ ïðèñóòñòâèå�âìåøàòåëüñòâî èíæåíåðà-
ìåòîäèñòà. Äðóãîé âàðèàíò — êîãäà èíæåíåð-ìåòî-
äèñò, ñ çàäàííîé ïåðèîäè÷íîñòüþ àíàëèçèðóÿ ñàìî-
ñòîÿòåëüíî èëè ïîëó÷àÿ ðåçóëüòàòû àâòîìàòèçèðîâàí-
íîé èíòåðïðåòàöèè [8] êîíòðîëüíûõ êàðò, ìîæåò ñäå-
ëàòü íåîáõîäèìûå âûâîäû è ïðèíÿòü ìåðû çàðàíåå, äî
âîçíèêíîâåíèÿ êðèòè÷åñêîé ñèòóàöèè. Îðãàíèçàöèÿ
ïðîãðàììû, õðàíåíèÿ è îáðàáîòêè äàííûõ ïîçâîëÿåò ñ
ïîìîùüþ âíóòðåííåé êîìïüþòåðíîé ñåòè ïîëó÷àòü
òàêèå êàðòû èëè ðåçóëüòàòû äëÿ èõ ïîñòðîåíèÿ ñ íå-
ñêîëüêèõ ïðèáîðîâ, îáåñïå÷èâàÿ êîíòðîëü çà õîäîì
íåñêîëüêèõ àíàëèçîâ ñ îäíîãî ðàáî÷åãî ìåñòà.

Êîìïüþòåðíàÿ ïðîãðàììà “Àòîì” ÿâëÿåòñÿ âàæ-
íîé ñîñòàâëÿþùåé ÷àñòüþ àíàëèçàòîðà ÌÀÝÑ, è åå
óëó÷øåíèå ïðèâîäèò ê ïîâûøåíèþ êà÷åñòâà âñåãî
ñïåêòðîàíàëèòè÷åñêîãî êîìïëåêñà â öåëîì. Ñîçäàí-
íîå íàìè ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå ïîñòîÿííî ñîâåð-
øåíñòâóåòñÿ è äîïîëíÿåòñÿ íîâûìè ôóíêöèÿìè, êîòî-
ðûå íàõîäÿò ñâîå ïðèìåíåíèå â ñïåêòðàëüíûõ ëàáîðà-
òîðèÿõ äëÿ ïîâûøåíèÿ êà÷åñòâà ðåçóëüòàòîâ è óðîâíÿ
àâòîìàòèçàöèè àòîìíî-ýìèññèîííîãî ñïåêòðàëüíîãî
àíàëèçà.
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Ðèñ. 9. “Îêíà” íàñòðîåê ýêñïîçèöèè è ïîðÿäêà âêëþ÷åíèÿ ãåíåðàòîðà ïðè ðàáîòå ñ èñêðîâûì ðàçðÿäîì â àòìîñôåðå àðãîíà: à —
ÄÔÑ-51; á — Polyvac
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Ðèñ. 10. Ïðèìåð ðàáîòû ñ ôàéëàìè àíàëèçîâ â ðåæèìå “Áàçà äàííûõ”


