
 2 (97) 2015 «Ñèñòåìíûå òåõíîëîãèè»  

ISSN 1562-9945 3 

ÓÄÊ539.67:669.293 

Â.Å. Áàõðóøèí  

ÏÐÎÃÐÀÌÌÍÀß ÐÅÀËÈÇÀÖÈß ÀËÃÎÐÈÒÌÀ 

ÀÍÀËÈÇÀ ÑËÎÆÍÛÕ ÑÏÅÊÒÐÎÂ ÍÀ ßÇÛÊÅ R 
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Ïîñòàíîâêà ïðîáëåìû. Ïðîáëåìà ðàçëîæåíèÿ ñëîæíûõ ñïåê-

òðîâ íà ýëåìåíòàðíûå êîìïîíåíòû àêòóàëüíà äëÿ øèðîêîãî êðóãà çà-

äà÷ èññëåäîâàíèÿ ìàòåðèàëîâ, òåõíè÷åñêîé äèàãíîñòèêè è ò. ï. Â ÷à-

ñòíîñòè îíà âîçíèêàåò ïðè èññëåäîâàíèÿõ ìåõàíè÷åñêîé ðåëàêñà-

öèè [1], ôîòîëþìèíåñöåíöèè [2], íåñòàöèîíàðíîé ñïåêòðîñêîïèè ãëó-

áîêîóðîâíåâûõ öåíòðîâ â ïîëóïðîâîäíèêàõ [3] è äð. Õàðàêòåðíîé 

îñîáåííîñòüþ ýòîé çàäà÷è ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî êàæäàÿ êîìïîíåíòà èìååò 

îïðåäåëåííûé ôèçè÷åñêèé ñìûñë. Â ÷àñòíîñòè, îíè ìîãóò ñîîòâåòñò-

âîâàòü ðàçëè÷íûì ïðîöåññàì â êðèñòàëëàõ, ðàçëè÷íûì ñîñòîÿíèÿì 

ïðèìåñåé è äåôåêòîâ è ò. ï. Ïîýòîìó àäåêâàòíàÿ ìîäåëü ñïåêòðà íå 

äîëæíà ñîäåðæàòü «ëèøíèõ» êîìïîíåíò. Â ñâÿçè ñ ýòèì âàæíîé çà-

äà÷åé ÿâëÿåòñÿ íå òîëüêî ïðàâèëüíîå ïðèáëèæåíèå ôîðìû ñïåêòðà, 

íî è ïðàâèëüíîå îïðåäåëåíèå ÷èñëà êîìïîíåíòè èõ ïàðàìåòðîâ. 

Àíàëèç ïîñëåäíèõ èññëåäîâàíèé è ïóáëèêàöèé. Ñóùåñòâóþò 

ðàçíûå ïîäõîäû ê ðåøåíèþ çàäà÷è ðàçëîæåíèÿ ñëîæíîãî ñïåêòðà íà 

ñîñòàâëÿþùèå [4, 5]. Ïðè ýòîì îäíîé èç îñíîâíûõ ïðîáëåì ÿâëÿåòñÿ 

íåîáõîäèìîñòü ïðàâèëüíîãî âûáîðà ÷èñëà êîìïîíåíò. Â [1, 6] äëÿ åå 

ðåøåíèÿ áûëî ïðåäëîæåíî èñïîëüçîâàòü ñèñòåìó êðèòåðèåâ àäåêâàò-

íîñòè, êîòîðûå îöåíèâàþò ñîîòâåòñòâèå îñòàòêîâ ìîäåëè íîðìàëüíîìó 

ðàñïðåäåëåíèþ, ðàâåíñòâî íóëþ èõ ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ è èõ ñòàòèñòè-

÷åñêóþ íåçàâèñèìîñòü. Â ýòîì ñëó÷àå ìîæåò áûòü ïðåäëîæåí öèêë, 

êîòîðûé ïðåäïîëàãàåò âûïîëíåíèå ñëåäóþùèõ îñíîâíûõ ýòàïîâ: 
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− çàäàíèå ÷èñëà êîìïîíåíò (åãî ìîæíî ïðèíÿòü ðàâíûì 

åäèíèöå); 

− çàäàíèå íà÷àëüíûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ êîìïîíåíò; 

− ïîäáîð ïàðàìåòðîâ êîìïîíåíò ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäîâ 

íåëèíåéíîé ìèíèìèçàöèè ñóììû êâàäðàòîâ îñòàòêîâ ìîäåëè; 

− ïðîâåðêà àäåêâàòíîñòè ìîäåëè ïî íàáîðó êðèòåðèåâ; 

− â ñëó÷àå åñëè ìîäåëü îêàçûâàåòñÿ íåàäåêâàòíîé – óâåëè-

÷åíèå ÷èñëà êîìïîíåíò íà åäèíèöó è ïîâòîðåíèå ïîñëåäóþùåé ïðîöå-

äóðû. 

Ïîñòàíîâêà çàäà÷è. Ðàçðàáîòàòü ïðîãðàììíóþ ðåàëèçàöèþ 

óêàçàííîãî àëãîðèòìà íà ÿçûêå R. 

Èçëîæåíèå îñíîâíîãî ìàòåðèàëà èññëåäîâàíèÿ. ßçûê R ïîëó-

÷èë øèðîêîå ðàñïðîñòðàíåíèå â ñôåðå ïðèêëàäíîé ñòàòèñòèêè è àíà-

ëèçà äàííûõ [7]. Ýòî îáóñëîâëåíî íàëè÷èåì áîëüøîãî ÷èñëà ñïåöèà-

ëèçèðîâàííûõ ôóíêöèé è áèáëèîòåê, ïðåäíàçíà÷åííûõ äëÿ ðåøåíèÿ 

òàêèõ çàäà÷, à òàêæå òåì, ÷òî R ÿâëÿåòñÿ ñâîáîäíî ðàñïðîñòðàíÿåìûì 

ïðîäóêòîì ñ îòêðûòûì ïðîãðàììíûì êîäîì. Ýòî äàåò âîçìîæíîñòü 

íåîãðàíè÷åííîé ðàçðàáîòêè ïðîãðàìì äëÿ ðåàëèçàöèè íîâûõ àëãî-

ðèòìîâ è ìåòîäîâ. 

Ìîäåëü ñëîæíîãî ñïåêòðà, ïðåäñòàâëÿþùåãî ñîáîé ñóììó n äå-

áàåâñêèõ ïèêîâ, ìîæíî çàïèñàòü [1] â âèäå: 
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ãäå 0 , , 0j j jQ E T – ïàðàìåòðû êîìïîíåíò, , , ,bR k h f – êîíñòàíòû. 

Äëÿ ôîðìèðîâàíèÿ ñïåêòðà áûëà íàïèñàíà òàêàÿ ôóíêöèÿ: 

 
Q = function(T, Q0, T0) { 

E = R*T0*log(kb*T0/h/f) 

QQ = matrix(nrow = length(T), ncol = length(T0)) 

for (j in1:length(T0)) 

QQ[,j] = Q0[j]/(cosh(E[j]/R*(1/T - 1/T0[j]))) 

rowSums(QQ) 

} 

Q(T, Q0, T0) 
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Îíà èñïîëüçóåò ÷èñëîâûå âåêòîðû , 0, 0T Q T è âîçâðàùàåò çíà-

÷åíèÿ ÷èñëîâîãî âåêòîðà Q, ñîîòâåòñòâóþùèå çíà÷åíèÿì Ò. 

Ìîäåëü ñòðîèòñÿ ñ ïîìîùüþ ôóíêöèè nls(). Äëÿ åå êîððåêòíîé 

ðàáîòû íåîáõîäèìî çàäàòü ìàññèâ äàííûõ Qempè íà÷àëüíûå çíà÷åíèÿ 

ïàðàìåòðîâ: 

 
Data = data.frame(T, Qemp) 

names(Data) = c("T", "IFr") 

mod = nls(IFr~Q(T, Q1, T01), Data, start = list(Q1 = c(1, 

1, 1), T01 = c(450, 550, 650))) 

 

Ôóíêöèÿ nls() â äàííîì ñëó÷àå îöåíèâàåò ïàðàìåòðû ìîäåëè 

ìèíèìèçàöèåé ñóììû êâàäðàòîâ åå îñòàòêîâ ñ ïîìîùüþ íüþòîíîâñêî-

ãî àëãîðèòìà. Îäíàêî ïðè íåîáõîäèìîñòè ìîãóò áûòü çàäàíû àðãóìåí-

òû, óñòàíàâëèâàþùèå äðóãèå ìåòîäû îöåíèâàíèÿ. 

Ñëåäóþùèì øàãîì ÿâëÿåòñÿ îöåíêà àäåêâàòíîñòè ìîäåëè. Äëÿ 

ïðîâåðêè ñîîòâåòñòâèÿ îñòàòêîâ íîðìàëüíîìó ðàñïðåäåëåíèþ èñïîëü-

çóåòñÿ êðèòåðèé Àíäåðñîíà – Äàðëèíãà, êîòîðûé ðåàëèçóåò ôóíêöèÿ 

ad.test() èç áèáëèîòåêè nortest. Ðàâåíñòâî ñðåäíåãî àðèôìåòè÷åñêîãî 

îñòàòêîâ íóëþ ïðîâåðÿåì ïî îäíîâûáîðî÷íîìó êðèòåðèþ Ñòüþäåíòà ñ 

ïîìîùüþ ôóíêöèè t.test(). Íàëè÷èå àâòîêîððåëÿöèè îñòàòêîâ ïåðâûõ 

ïÿòè ïîðÿäêîâ ïðîâåðÿåì ñ ïîìîùüþ ôóíêöèè durbinWatsonTest() èç 

áèáëèîòåêè car: 
 

library(nortest) 

ad.test(resid 

t.test(resid) 

library("car") 

durbinWatsonTest(lm(resid~T), max.lag = 5) 

 

Âàæíûì ïîêàçàòåëåì àäåêâàòíîñòè ìîäåëè ÿâëÿåòñÿ òàêæå 

ðàçëè÷èå äèñïåðñèé åå îñòàòêîâ è ïîãðåøíîñòåé ýìïèðè÷åñêèõ äàí-

íûõ. Åå ìîæíî îöåíèòü ïî êðèòåðèþ Ôèøåðà. Îäíàêî ñòàíäàðòíàÿ 

ôóíêöèÿ var.test() â äàííîì ñëó÷àå íåïðèìåíèìà, ò. ê. íå ó÷èòûâàåò 

÷èñëà ïàðàìåòðîâ ìîäåëè ñïåêòðà. Ïîýòîìó äëÿ ýòîé öåëè ìîæåò áûòü 

èñïîëüçîâàí äðóãîé ïîäõîä: 
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var_res = sum(((resid - mean(resid))^2)/(length(resid)-

length(Q1))) 

FF = max(var_eps, var_res)/min(var_eps, var_res) 

p_value = 1-pf(FF, length(T) - length(Q1), length(T) - 

length(Q1)) 

 

Ïðèìåðû ðåçóëüòàòîâ ðàçëîæåíèÿ ñïåêòðà äëÿ ñëó÷àåâïðà-

âèëüíîãî è îøèáî÷íîãî âûáîðà ÷èñëà êîìïîíåíò ïîêàçàíû íà 

ðèñ. 1, 2. 

 
Ðèñóíîê 1 – Ðåçóëüòàòû ðàçëîæåíèÿ ñïåêòðà  

ïðè ïðàâèëüíîì âûáîðå ÷èñëà êîìïîíåíò 

 
Ðèñóíîê 2 – Ðåçóëüòàòû ðàçëîæåíèÿ ñïåêòðà  

ïðè îøèáî÷íîì âûáîðå ÷èñëà êîìïîíåíò 
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Âûâîäû. Ïðåäëîæåíà ïðîãðàììíàÿ ðåàëèçàöèÿ àëãîðèòìà ðàçëî-

æåíèÿ ñëîæíîãî ñïåêòðà íà çàðàíåå íåèçâåñòíîå ÷èñëîäåáàåâñêèõ 

êîìïîíåíò. Òåñòèðîâàíèå ïîêàçàëî êîððåêòíîñòü ðàáîòû ïðîãðàììû 

äëÿ øèðîêîãî äèàïàçîíà óñëîâèé, ñîîòâåòñòâóþùåãî ïðàêòè÷åñêè 

âàæíûì ñèòóàöèÿì. 
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