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Ââåäåíèå 

 

Îðãàíè÷åñêèå êîìïîíåíòû çåìíîé àòìîñôåðû, 
çà èñêëþ÷åíèåì ìåòàíà, îòíîñÿòñÿ ê òàê íàçûâàåìûì 
ppb- è ppt-ãàçàì, ïîñêîëüêó õàðàêòåðíûå óðîâíè èõ 
êîíöåíòðàöèé îáû÷íî ñîñòàâëÿþò 10–9

 % îáúåìà è íè- 
æå. Ëåòó÷èå îðãàíè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ (ËÎÑ) â àò-
ìîñôåðå îêàçûâàþò âëèÿíèå íà òåðìè÷åñêèé áàëàíñ 

ñèñòåìû «àòìîñôåðà–ïîâåðõíîñòü», îêèñëèòåëüíûé ïî- 
òåíöèàë àòìîñôåðû, ñîñòîÿíèå îçîííîãî ñëîÿ â ñòðàòî-
ñôåðå. Ïðèçíàíèå âàæíîñòè ðîëè îðãàíè÷åñêèõ ppb- 
è ppt-ãàçîâ ñòàëî îäíèì èç âàæíåéøèõ äîñòèæåíèé 
àòìîñôåðíîé õèìèè 1970–80-õ ãã. 

Äî êîíöà 70-õ ãã. ïðèðîäíûì èñòî÷íèêàì îðãà-
íè÷åñêèõ êîìïîíåíòîâ àòìîñôåðû óäåëÿëè ìàëî âíè- 
ìàíèÿ. Ñ÷èòàëîñü, ÷òî èç ïðèðîäíûõ èñòî÷íèêîâ ïî-
ñòóïàåò ãîðàçäî ìåíüøå îðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé, 
÷åì èç àíòðîïîãåííûõ. Ìåæäó òåì âûäåëåíèå îðãà-
íè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé â îêðóæàþùóþ ñðåäó – óíè-
âåðñàëüíîå ÿâëåíèå, õàðàêòåðíîå äëÿ âñåõ âèäîâ îð-
ãàíèçìîâ – îò îäíîêëåòî÷íûõ áàêòåðèé äî âûñøèõ 

ðàñòåíèé è æèâîòíûõ. 
Ñóùåñòâóåò ãðóïïà óíèâåðñàëüíûõ ËÎÑ, êîòî-

ðàÿ ïðèñóùà ïî÷òè âñåì æèâûì îðãàíèçìàì. Â èõ 
÷èñëå ìåòàí, ýòèëåí, èçîïðåí, ýòèëîâûé ñïèðò, àöå-
òîí [1]. Íàïðèìåð, âûäåëåíèÿ èçîïðåíà áîëüøèìè 
ìàññèâàìè ðàñòåíèé (ëåñîâ) îòâåòñòâåííû çà «ëåã-
êóþ äûìêó» íåêîòîðûõ ðåãèîíîâ, òàêèõ êàê Ñìîêè 
Ìàóíòèíñ (ÑØÀ) èëè Ãîðíûé Àëòàé (ÐÔ), çà ÷òî 
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ïîñëåäíèé ÷àñòî íàçûâàþò «Ãîëóáîé Àëòàé». Íåêî-
òîðûå ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèé ïî ñîäåðæàíèþ èçî-
ïðåíà, ýòèëàöåòàòà è àöåòîíà â àòìîñôåðå ïðèâåäå-
íû â [2–4]. 

Ëåòó÷èå îðãàíè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ, âûäåëÿåìûå 
ðàçëè÷íûìè ðàñòåíèÿìè è ñîäåðæàùèåñÿ â ýôèðíûõ 
ìàñëàõ, àêòèâíî èçó÷àþòñÿ â èíòåðåñàõ ëåñíîé, ïè-
ùåâîé, ôàðìàöåâòè÷åñêîé è êîñìåòè÷åñêîé ïðîìûø-
ëåííîñòè. Êàê ïðàâèëî, ïðèìåíÿþòñÿ òàêèå àíàëèòè-
÷åñêèå ìåòîäû, êàê õðîìàòîãðàôèÿ, ìàññ-ñïåêòðî- 
ìåòðèÿ. Äëÿ ïðîâåäåíèÿ èçìåðåíèé ýòèìè ìåòîäàìè 
òðåáóþòñÿ îòáîð è ñïåöèàëüíàÿ ïîäãîòîâêà ïðîá. 
  Ìíîãèå ËÎÑ èìåþò ðàçâèòûå ñïåêòðû ôëóî-
ðåñöåíöèè è êîìáèíàöèîííîãî ðàññåÿíèÿ (ÊÐ). Ýòî 
ñâîéñòâî ñïåêòðîâ èñïîëüçóåòñÿ äëÿ äèàãíîñòèêè, 
íàïðèìåð, ñîñòîÿíèÿ ðàñòåíèé. Îáðàçóþùèéñÿ âîç-
ëå ðàñòåíèé ãàçîâûé èëè ãàçîâî-àýðîçîëüíûé îðåîë 
èç ýôèðíûõ ìàñåë ìîæíî èññëåäîâàòü ïî åãî ôëóî-
ðåñöåíöèè èëè ÊÐ ïîä äåéñòâèåì âîçáóæäàþùåãî 
èçëó÷åíèÿ [5–8]. 

Ïðåèìóùåñòâîì äèñòàíöèîííûõ ìåòîäîâ äëÿ êîí-
òðîëÿ êîíêðåòíûõ âåùåñòâ â àòìîñôåðå ÿâëÿåòñÿ òî, 
÷òî ïðåäâàðèòåëüíàÿ ïîäãîòîâêà îáðàçöîâ íå íóæíà. 
Âîçìîæíîñòü äèñòàíöèîííîé äèàãíîñòèêè â ïåðâóþ 
î÷åðåäü îïðåäåëÿåòñÿ ñïåêòðàëüíûìè õàðàêòåðèñòè-
êàìè âåùåñòâà è, ÷òî îñîáåííî âàæíî, âåëè÷èíàìè 
ñå÷åíèé ñîîòâåòñòâóþùèõ ïðîöåññîâ âçàèìîäåéñòâèÿ 
èçëó÷åíèÿ ñ âåùåñòâîì. Ïîýòîìó äëÿ êîíêðåòíûõ âå- 
ùåñòâ îíà äîëæíà áûòü èçó÷åíà ñïåöèàëüíî. 

Çàäà÷àìè èññëåäîâàíèÿ ÿâëÿëèñü: 
1) èçìåðåíèå ñå÷åíèé ÊÐ èçîïðåíà, ýòèëàöåòàòà 

è àöåòîíà â ãàçîâîé ôàçå äëÿ äàëüíåéøåé îöåíêè 

ýíåðãåòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ëèäàðà; 
2) èçó÷åíèå ïðèìåíåíèÿ ìåòîäà ãëàâíûõ êîìïî-

íåíò (ÌÃÊ) äëÿ çàäà÷ äèñòàíöèîííîãî îïðåäåëåíèÿ 
ËÎÑ àòìîñôåðû. 
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Èçìåðåíèå ñå÷åíèé êîìáèíàöèîííîãî 
ðàññåÿíèÿ 

 
Âûáîð âåùåñòâ äëÿ ýêñïåðèìåíòîâ îïðåäåëÿåòñÿ 

âîçìîæíîñòüþ ñîçäàíèÿ äàâëåíèÿ ïàðîâ íà óðîâíå, 
îáåñïå÷èâàþùåì ïîëó÷åíèå ñèãíàëà ÊÐ. Èñõîäÿ èç 
óêàçàííîãî êðèòåðèÿ, äîñòóïíîñòè è ñòîèìîñòè õè-
ìèêàòîâ, â êà÷åñòâå îáúåêòîâ äëÿ èññëåäîâàíèÿ áû-
ëè âûáðàíû èçîïðåí, ýòèëàöåòàò è àöåòîí. 

Èçîïðåí Ñ5Í8 (ÑÍ2=ÑÍÑ(ÑÍ3)=ÑÍ2) ÿâëÿåòñÿ 
ñòðóêòóðíîé åäèíèöåé äëÿ ìíîæåñòâà ìîëåêóë äðó-
ãèõ ïðèðîäíûõ ñîåäèíåíèé – èçîïðåíîèäîâ, èëè òåð- 
ïåíîèäîâ [9]. Îí áûë îòîáðàí äëÿ ïðîâåäåíèÿ ýêñ-
ïåðèìåíòîâ êàê ïðîñòåéøåå âåùåñòâî èç áîëüøîãî 
êëàññà õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé. 

Àöåòîí C3H6O è ýòèëàöåòàò C4H8O2 âçÿòû äëÿ 
èññëåäîâàíèÿ êàê ïðåäñòàâèòåëè äâóõ áîëüøèõ ãðóïï 

õèìè÷åñêèõ âåùåñòâ: êåòîíû (àöåòîí) è ýôèðû (ýòè- 
ëàöåòàò). Äàâëåíèå ïàðîâ ýòèõ âåùåñòâ äîñòàòî÷íî 

âûñîêî è ïîçâîëÿåò èññëåäîâàòü âîçìîæíîñòü èõ îá-
íàðóæåíèÿ â ëàáîðàòîðíûõ óñëîâèÿõ. 

Èçìåðåíèå ñïåêòðîâ ÊÐ ïðîâîäèëîñü ïî òðàäè-
öèîííîé ìåòîäèêå äèñòàíöèîííîãî çîíäèðîâàíèÿ [10] 
(ðèñ. 1). Ïðè òàêîì ïîäõîäå âåëè÷èíà ñå÷åíèÿ îá-
ðàòíîãî ÊÐ îïðåäåëÿåò ñèãíàë, ðåãèñòðèðóåìûé ëè-
äàðîì. Â êà÷åñòâå èñòî÷íèêà èñïîëüçîâàëñÿ Nd:YAG- 
ëàçåð ñ àêòèâíîé ìîäóëÿöèåé äîáðîòíîñòè. Ëàçåð ðà- 
áîòàë íà ÷àñòîòå òðåòüåé ãàðìîíèêè (äëèíà âîëíû 
355 íì). Ýíåðãèÿ èçëó÷åíèÿ ñîñòàâëÿëà 40–50 ìÄæ 
ïðè äëèòåëüíîñòè èìïóëüñîâ 5–7 íñ è ÷àñòîòå ïî-
âòîðåíèÿ 15 Ãö. Äëÿ ïîäàâëåíèÿ óïðóãîðàññåÿííîãî 
èçëó÷åíèÿ íà äëèíå âîëíû âîçáóæäåíèÿ ìåæäó 
ïðèåìíûì òåëåñêîïîì è ìîíîõðîìàòîðîì ÌÄÐ-12 
ðàçìåùàëñÿ îòðåçàþùèé ôèëüòð èç äâóõ ïîñëåäîâà-
òåëüíî óñòàíîâëåííûõ ñòåêîë ìàðêè ÁÑ-8. Êîýô-
ôèöèåíòû ïðîïóñêàíèÿ ýòîé êîìïîçèöèè ñòåêîë íà 
èñïîëüçóåìûõ äëèíàõ âîëí áûëè èçìåðåíû íà ñïåê-
òðîôîòîìåòðå Specord M-40. 

Ïàðû èññëåäóåìûõ âåùåñòâ (èçîïðåíà, ýòèëàöå-
òàòà è àöåòîíà) ñîçäàâàëèñü ïóòåì èñïàðåíèÿ â âîçäó- 
õå â çàêðûòîé êàìåðå äëèíîé 1 ì è äèàìåòðîì 0,34 ì 
îïðåäåëåííîãî êîëè÷åñòâà æèäêîãî âåùåñòâà â òå÷åíèå 

40–45 ìèí. Âðåìÿ, òðåáóåìîå äëÿ ïîëíîãî èñïàðå-
íèÿ, áûëî îïðåäåëåíî ýêñïåðèìåíòàëüíî. Èíòåíñèâ-
íûé ãàçîîáìåí â êàìåðå îáåñïå÷èâàëñÿ äâóìÿ âåíòè- 
 

ëÿòîðàìè, äëÿ óäàëåíèÿ ïàðîâ êàìåðà áûëà îñíàùåíà 

ñèñòåìîé ïðîäóâêè. Êàìåðà âûïîëíåíà èç íåðæà-
âåþùåé ñòàëè, îòêðûâàþùèåñÿ îêíà – èç íåôëóî-
ðåñöèðóþùåãî êâàðöåâîãî ñòåêëà ìàðêè ÊÓ-1 [12]. 
  Ëèäàðíàÿ ìåòîäèêà èçìåðåíèé ïî âðåìåííîé 
ðàçâåðòêå ñèãíàëîâ ïîçâîëÿåò åñòåñòâåííûì îáðàçîì 
âûÿâèòü òå ñèãíàëû, êîòîðûå âîçíèêàþò â îáðàçöå, 
à íå â îêðóæàþùåé ñðåäå (äî è ïîñëå êàìåðû). Óãîë 
ìåæäó çîíäèðóþùèì ëó÷îì è íàïðàâëåíèåì íà  
ïðèåìíûé òåëåñêîï, äèàìåòð ôîêóñèðóåìîãî ïó÷êà  

è ïîëå çðåíèÿ, îïðåäåëÿåìîå øèðèíîé âõîäíîé ùåëè 

ìîíîõðîìàòîðà, áûëè òàêîâû, ÷òî â ìîíîõðîìàòîð 
ïîïàäàëî èçëó÷åíèå, âîçíèêàþùåå â çîíå äëèíîé 
ïðèìåðíî 0,8 ì. 

Â íà÷àëå êàæäîé ñåðèè ýêñïåðèìåíòîâ èçìåðÿ-
ëèñü ñïåêòð ÊÐ àçîòà, çàòåì ñïåêòðû èçó÷àåìûõ 
ïàðîâ è ïîñëå ïðîäóâêè êàìåðû âîçäóõîì ñíîâà 
ðåãèñòðèðîâàëñÿ ñïåêòð àçîòà. 

Äëÿ èçîïðåíà, ýòèëàöåòàòà, àöåòîíà, êèñëîðîäà, 
àçîòà áûëè ïîëó÷åíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå èíòåíñèâ-
íîñòè ÊÐ-ñèãíàëîâ â ðåæèìå ñ÷åòà ôîòîíîâ íà êà-
æäîé äëèíå âîëíû. 

Èçìåðåííûå ïðè øèðèíàõ ùåëåé ìîíîõðîìàòî-
ðà 0,1 ìì ñïåêòðû, ñêîððåêòèðîâàííûå íà ïðîïóñ-
êàíèå ôèëüòðà è íîðìèðîâàííûå íà ìàêñèìàëüíîå 
çíà÷åíèå ñèãíàëà, ïîêàçàíû íà ðèñ. 2 è 3. 

Â êà÷åñòâå âíóòðåííèõ ñòàíäàðòîâ ïðè îïðåäå-
ëåíèè ñå÷åíèé ÊÐ îòíîñèòåëüíî àçîòà, êàê ýòî ïðè-
íÿòî â ìèðîâîé ïðàêòèêå, íàìè èñïîëüçîâàëèñü ëè-
íèè ÊÐ àçîòà äëÿ àöåòîíà, ýòèëàöåòàòà, èçîïðåíà  
è ëèíèè ÊÐ êèñëîðîäà äëÿ èçîïðåíà, ïîñêîëüêó íàè-
áîëåå ñèëüíàÿ ïîëîñà åãî êîëåáàòåëüíîãî ÊÐ ëåæèò 
ìåæäó ëèíèÿìè àçîòà è êèñëîðîäà. Îòíîñèòåëüíîå 
èíòåãðàëüíîå ñå÷åíèå ÊÐ èññëåäóåìûõ âåùåñòâ  
îïðåäåëÿëîñü ïî âûðàæåíèþ [10]: 
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 (1) 

Çäåñü èíäåêñû N îáîçíà÷àþò ïàðàìåòðû, îòíîñÿùèå- 
ñÿ ê àçîòó; Int è IntN – èíòåãðàëüíàÿ èíòåíñèâíîñòü 
çàðåãèñòðèðîâàííîé ïîëîñû ÊÐ âåùåñòâà (îïðåäå-
ëÿåòñÿ ïî ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì); Ñ – êîíöåí-
òðàöèÿ, ñì–3; Ò – ïðîïóñêàíèå ôèëüòðà;  – ÷àñòîòà 

âîçáóæäàþùåãî ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ;  – ÷àñòîò-
íûé ñäâèã. 

 

 
Ðèñ. 1. Ñõåìà ýêñïåðèìåíòàëüíîé óñòàíîâêè [11] 
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Ðèñ. 2. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ñïåêòðû ÊÐ àöåòîíà (1) è ýòèë- 
  àöåòàòà (2) 

 

 
Ðèñ. 3. Ýêñïåðèìåíòàëüíûé ñïåêòð ÊÐ èçîïðåíà 

 
Ïîñêîëüêó äëèíû âîëí ÊÐ àçîòà (384 íì), ýòèë-

àöåòàòà è àöåòîíà (395 íì), êèñëîðîäà (374 íì) è èçî- 
ïðåíà (366 íì) äîñòàòî÷íî áëèçêè, òî ñïåêòðàëüíûå 
çàâèñèìîñòè äðóãèõ ïàðàìåòðîâ ýêñïåðèìåíòà (ïðî-
ïóñêàíèå òåëåñêîïà, ìîíîõðîìàòîðà, ýôôåêòèâíîñòü 
ðàáîòû äèôðàêöèîííîé ðåøåòêè, ÷óâñòâèòåëüíîñòü 
ôîòîýëåêòðîííîãî óìíîæèòåëÿ), êðîìå ïðîïóñêàíèÿ 
ôèëüòðà, íå ó÷èòûâàëèñü. 

Êîíöåíòðàöèÿ ïàðîâ ðàññ÷èòûâàëàñü ïî ôîðìó-
ëå [10]: 
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  (2) 

ãäå  – ïëîòíîñòü æèäêîñòè; Vf – îáúåì èñïàðÿå-
ìîé æèäêîñòè; Ì – ìîëåêóëÿðíûé âåñ; Vc – îáúåì 
êàìåðû (90 800 ñì3); mp – ìàññà ïðîòîíà. Êîíöåí-
òðàöèÿ àçîòà ïîëàãàëàñü ðàâíîé 2  1019 ñì–3. 

Äàëåå áûëè ðàññ÷èòàíû èíòåãðàëüíûå èíòåí-
ñèâíîñòè IntÎ äëÿ êèñëîðîäà. Ýòà èíòåãðàëüíàÿ 
èíòåíñèâíîñòü áûëà ïðèìåíåíà äëÿ ðàñ÷åòà èíòå-
ãðàëüíîãî ñå÷åíèÿ èçîïðåíà. Ðåçóëüòàòû èçìåðåíèé 
è ðàñ÷åòîâ ñâåäåíû â òàáëèöó, â ïîñëåäíåé ñòðîêå 

êîòîðîé ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ñå÷åíèÿ 
èçîïðåíà ïî ëèíèè ÊÐ êèñëîðîäà àòìîñôåðû. 

 
Èñõîäíûå äàííûå è îòíîñèòåëüíûå èíòåãðàëüíûå  
ñå÷åíèÿ  äëÿ ÊÐ-ñïåêòðîâ èññëåäóåìûõ âåùåñòâ  

(â ñîîòâåòñòâèè ñ (1)) 

Âåùåñòâî Int 
IntN 

(IntÎ) 
Ñ, ñì–3 , íì  

Ýòèëàöåòàò 953 414 2,56  1018 3,40 12,8 
Àöåòîí 1 174 337 6,28  1018 3,42   7,8 
Èçîïðåí 1 333 405 

(65) 
3,30  1018 6,10 31,3

(27,4)
_____________  

Ï ð è ì å ÷ à í è å. Â òàáëèöå ïðèâåäåíû èíòåãðàëüíûå 
çíà÷åíèÿ äëÿ àçîòà, êîòîðûå, ñîãëàñíî ìåòîäèêå ýêñïåðè-
ìåíòà, èçìåðÿëèñü â íà÷àëå è â êîíöå êàæäîé ñåðèè ýêñïå-
ðèìåíòîâ, ïîýòîìó îíè èìåþò ðàçíûå çíà÷åíèÿ äëÿ ãàçîâ 
àöåòîí, ýòèëàöåòàò, èçîïðåí. 

 
×èñëåííûå çíà÷åíèÿ ñå÷åíèÿ ÊÐ èçîïðåíà, îï-

ðåäåëåííûå ïî ëèíèÿì ÊÐ àçîòà è êèñëîðîäà, áëèçêè, 
÷òî ãîâîðèò î ïðàâèëüíîñòè ïðîâåäåííûõ èçìåðå-
íèé. Ðàçëè÷èå ìîæåò áûòü îáóñëîâëåíî çíà÷èòåëüíî 

áîëüøåé ïîãðåøíîñòüþ èçìåðåíèÿ ëèíèè ÊÐ êèñëî-
ðîäà, òàê êàê ëèíèÿ êèñëîðîäà èìååò ìåíüøóþ èí-
òåíñèâíîñòü, ÷åì àçîòà. 

Â ðåçóëüòàòå ýêñïåðèìåíòîâ ïîëó÷åíû ÷åòûðå îä- 
íîìåðíûõ ìàññèâà äàííûõ: 

– ñïåêòð àöåòîíà, èçìåðåííûé íà 107 äëèíàõ âîëí, 
  – ñïåêòð ýòèëàöåòàòà, èçìåðåííûé íà 90 äëèíàõ 
âîëí, 

– ñïåêòðû èçîïðåíà è êèñëîðîäà, èçìåðåííûå íà 
181 äëèíå âîëíû. 

Ýòè ìàññèâû äàííûõ äàëåå èñïîëüçîâàíû äëÿ 
÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ è èçó÷åíèÿ âîçìîæíîñòè 
îïðåäåëåíèÿ ËÎÑ äëÿ èõ ðàçëè÷íûõ êîíöåíòðàöèé. 

 
Ìîäåëèðîâàíèå è ìàòåìàòè÷åñêàÿ 

îáðàáîòêà ðåçóëüòàòîâ  
ýêñïåðèìåíòà 

 
Íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ÊÐ-ñïåêòðîâ ñîç-

äàíû ìîäåëüíûå ñïåêòðû, èìèòèðóþùèå ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå ÊÐ-ñïåêòðû. Â ôîðìå ìàòðèö îíè èìå-
þò âèä 

 (1),ij ij ij ijB   X F A E  (2)1 0,1 .ij ij  A E  (3) 

Êàæäàÿ ñòðîêà i – èíäèâèäóàëüíûé ìîäåëüíûé 

ñïåêòð, èõ îáùåå ÷èñëî I. Êàæäûé ñòîëáåö j íóìåðó-
åò äëèíû âîëí, â êîòîðûõ áûë ñíÿò ñïåêòð. Èõ îáùåå 

÷èñëî J. Xij – ìàòðèöà ìîäåëüíûõ ñïåêòðîâ äëÿ îä-
íîãî âåùåñòâà; Â – ìíîæèòåëü, ïðîïîðöèîíàëüíûé 
êîíöåíòðàöèè ñïåêòðàëüíî-ðàçëè÷èìîé êîìïîíåíòû; 
Fij – ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîëó÷åííûé ñïåêòð; E(1)

ij  ìî-
äåëèðóåò àääèòèâíûé øóì, íàïðèìåð òåìíîâîé ñèãíàë 

ôîòîïðèåìíèêà èëè íåñåëåêòèâíûé ôîíîâûé ñèã- 
íàë, ãåíåðèðóåòñÿ äàò÷èêîì ñëó÷àéíûõ ÷èñåë (0,1);  
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Aij – ìóëüòèïëèêàòèâíûé øóì, äîáàâëåííûé ê ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíîìó ñïåêòðó; E(2)

ij  – ñëó÷àéíûå ÷èñëà  
ñ íîðìàëüíî ðàñïðåäåëåííûìè â èíòåðâàëå 0…2 çíà-
÷åíèÿìè. 

Äàëåå ê ìîäåëüíûì ñïåêòðàì áûë ïðèìåíåí ÌÃÊ 
[13, 14]. Äàííàÿ ìåòîäèêà àïðîáèðîâàíà äëÿ èññëå-
äîâàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ áèîëîãè÷åñêèõ 
àýðîçîëåé è òâåðäûõ ëåêàðñòâåííûõ ôîðì [15–17]. 
Âàæíîé îñîáåííîñòüþ ÌÃÊ ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü 
ïðåäñòàâëåíèÿ ðåçóëüòàòîâ èññëåäîâàíèÿ â íàãëÿä-
íîé, âèçóàëüíîé ôîðìå. 

Ïðè èññëåäîâàíèè äàííûõ ìåòîäîì ãëàâíûõ êîì-
ïîíåíò èñõîäíàÿ ìàòðèöà X çàìåíÿåòñÿ äâóìÿ íîâû-
ìè ìàòðèöàìè T è P, ðàçìåðíîñòü A êîòîðûõ ìåíü-
øå, ÷åì ÷èñëî ïåðåìåííûõ (ñòîëáöîâ) J ó èñõîäíîé 
ìàòðèöû X. Âòîðàÿ ðàçìåðíîñòü – ÷èñëî ìîäåëüíûõ 
ñïåêòðîâ (ñòðîê) I ñîõðàíÿåòñÿ. 

Äàííûå, ïîëó÷åííûå â ýêñïåðèìåíòå, ïðåäñòàâ-
ëÿþòñÿ â ìàòðè÷íîì âèäå 
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   X TP E E  (4) 

ãäå T – ìàòðèöà ñ÷åòîâ (scores) ðàçìåðíîñòüþ I  A; 
P – ìàòðèöà íàãðóçîê (loadings) ðàçìåðíîñòüþ J  A, 
P – òðàíñïîíèðîâàííàÿ ìàòðèöà; E – ìàòðèöà îñ-
òàòêîâ ðàçìåðíîñòüþ I  J. 

Íîâûå ïåðåìåííûå ta ìàòðèöû T íàçûâàþòñÿ 

ãëàâíûìè êîìïîíåíòàìè (ÃÊ), ïîýòîìó è ñàì ìåòîä 
íàçûâàåòñÿ ìåòîäîì ãëàâíûõ êîìïîíåíò. Äëÿ íàõî-
æäåíèÿ ìàòðèö T è P èñïîëüçóþò ìåòîä ðàçëîæå-
íèÿ ìàòðèöû X ïî ñèíãóëÿðíûì ÷èñëàì  (singular 
value decomposition, SVD) [13]. Ïðè èññëåäîâàíèè 
äàííûõ ìåòîäîì ãëàâíûõ êîìïîíåíò îñîáîå âíèìà-
íèå óäåëÿåòñÿ äâóìåðíûì ãðàôèêàì ìàòðèöû ñ÷åòîâ 
T, íàçûâàåìûì ïðîñòî ãðàôèêè ñ÷åòîâ. Íà ãðàôèêå 
ñ÷åòîâ êàæäûé ñïåêòð èçîáðàæàåòñÿ òî÷êîé â êîîð-
äèíàòàõ ãëàâíûõ êîìïîíåíò ta, ÷àùå âñåãî – t1, t2. 
Â ðóññêîÿçû÷íîé ëèòåðàòóðå ïðèíÿòî îáîçíà÷àòü ýòè 
îñè êîîðäèíàò ÃÊ1 è ÃÊ2. 

Íàëè÷èå ãðóïï íà ãðàôèêå ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì, 
÷òî íåêîòîðûå ïåðåìåííûå èìåþò êîððåëÿöèîííûå 

ñâÿçè. Òîãäà íà ãðàôèêå (ÃÊ1, ÃÊ2) ñ÷åòà, ñîîòâåòñò-
âóþùèå îäíîìó è òîìó æå âåùåñòâó, îáðàçóþò êëà-
ñòåð (ãðóïïó ñ÷åòîâ). 

 
Îáñóæäåíèå ðåçóëüòàòîâ 

ìàòåìàòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ 
 
Ïîñêîëüêó ñïåêòðû ÊÐ èçó÷àåìûõ âåùåñòâ ðàñ-

ïîëîæåíû â äâóõ ðàçëè÷íûõ ñïåêòðàëüíûõ îáëàñòÿõ, 
òî ìîäåëèðîâàëèñü äâå ñèòóàöèè: ðåãèñòðàöèÿ àöå-
òîíà è ýòèëàöåòàòà â ïðèñóòñòâèè øóìà è ðåãèñòðà-
öèÿ èçîïðåíà â ïðèñóòñòâèè êèñëîðîäà è øóìà. Äëÿ 
äàííîãî èññëåäîâàíèÿ áûëî ñìîäåëèðîâàíî ïî øåñòü 
ìîäåëüíûõ ñïåêòðîâ øóìà è êàæäîãî èç âåùåñòâ äëÿ 

êàæäîé ìîäåëèðóåìîé ñèòóàöèè. Èòîãîì ìîäåëü- 
íûõ ýêñïåðèìåíòîâ áûëî ïîëó÷åíèå ìàòðèö T è P.  
 

Èññëåäîâàíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî äëÿ àíàëèçà ìîäåëüíûõ 
ñïåêòðîâ äîñòàòî÷íî ïåðâûõ äâóõ ñòîëáöîâ ìàòðè-
öû ñ÷åòîâ T. 

 
Àöåòîí, ýòèëàöåòàò  

è øóì 
 

Íà ðèñ. 4, à èçîáðàæåíû ñïåêòðû ýòèëàöåòàòà, 
àöåòîíà è øóìà, íà ðèñ. 4, á ïîêàçàí ãðàôèê ñ÷åòîâ, 
ñîîòâåòñòâóþùèé ðèñ. 4, à. Êàæäàÿ òî÷êà íà ãðàôè-
êå (êàæäûé ñ÷åò) ñîîòâåòñòâóåò îäíîìó ìîäåëüíîìó 
ñïåêòðó. Âèäíî, ÷òî ñ÷åòà ìîäåëüíûõ ñïåêòðîâ àöåòî- 
íà, ýòèëàöåòàòà è øóìà ðàñïîëîæèëèñü íà çíà÷èòåëü- 
íîì ðàññòîÿíèè äðóã îò äðóãà, îáðàçóÿ îòäåëüíûå 
êëàñòåðû. 

Íà ðèñ. 4, â èçîáðàæåíû óìåíüøåííûå, ïî ñðàâ-
íåíèþ ñ ðèñ. 4, à, â 100 ðàç ñèãíàëû àöåòîíà è ýòèë-
àöåòàòà íà ôîíå øóìà. Âèçóàëüíî íåâîçìîæíî ðàç-
ëè÷èòü èíäèâèäóàëüíûå ñïåêòðû íà ôîíå øóìîâ. 
Ìîæíî òîëüêî ñêàçàòü, ÷òî çäåñü ìîãóò áûòü ïîêà-
çàíû ñïåêòðû îäíîãî èëè áîëåå âåùåñòâ, è íàçâàòü 
òàêîé íàáîð ñïåêòðîâ íåèíôîðìàòèâíûì. Òåì íå ìå-
íåå ãðóïïû ñ÷åòîâ âñå ðàçëè÷èìû. Ðèñ. 4, ã ïîêàçû-
âàåò, ÷òî óìåíüøåíèå èíòåíñèâíîñòè ñèãíàëîâ àöåòî-
íà è ýòèëàöåòàòà â 100 ðàç ïðèâîäèò ê ïðèáëèæå-
íèþ èõ ñ÷åòîâ ê ñ÷åòàì øóìà, íî êëàñòåðû ñ÷åòîâ 
âñå åùå ðàçëè÷èìû. 

Íà ðèñ. 4, ä ïðåäñòàâëåí ãðàôèê ñ÷åòîâ äëÿ ñè-
òóàöèè, êîãäà èíòåíñèâíîñòè òîëüêî ñèãíàëîâ ýòèë-
àöåòàòà óìåíüøåíû â 200 ðàç. Ïðè ýòîì ñ÷åòà àöå-
òîíà ëåæàò äàëåêî îò ñ÷åòîâ ñëàáûõ ñèãíàëîâ ýòèë-
àöåòàòà è øóìà, êîòîðûå ñáëèçèëèñü ìåæäó ñîáîé  
è ñòàëè íåðàçëè÷èìû. 

 
Êèñëîðîä, èçîïðåí è øóì.  

Âëèÿíèå øèðèíû ñïåêòðàëüíîãî  
äèàïàçîíà 

 

Ïîëîñà ÊÐ èçîïðåíà ëåæèò íà äëèííîâîëíîâîì 
êðûëå ïîëîñû ÊÐ êèñëîðîäà, è èíòåíñèâíîñòü ñèã-
íàëà êèñëîðîäà â 4 ðàçà áîëüøå, ÷åì èíòåíñèâíîñòü 
ñèãíàëà èçîïðåíà (ðèñ. 5, à). Ýòî ñîçäàåò äîïîëíè-
òåëüíûå òðóäíîñòè îïðåäåëåíèÿ èçîïðåíà ïðè íèç-
êîì óðîâíå åãî ñèãíàëà. Òåì íå ìåíåå íà ðèñ. 5, á 
ñ÷åòà èçîïðåíà, êèñëîðîäà è øóìà îáðàçóþò õîðî-
øî ðàçëè÷èìûå êëàñòåðû. 

Òàê êàê ýêñïåðèìåíòàëüíûé ñïåêòð êèñëîðîäà 

èìååò áîëüøîé ó÷àñòîê, íå ïåðåêðûâàþùèéñÿ ñî ñïåê-
òðîì èçîïðåíà, òî äèàïàçîí äëèí âîëí áûë óìåíü-
øåí. Áûëè ðàññìîòðåíû ðàçíûå âàðèàíòû «îáðåçêè» 
äëèííîâîëíîâîãî êðûëà êèñëîðîäà. Îäèí èç âàðè-
àíòîâ óìåíüøåíèÿ øêàëû äëÿ ìîäåëüíûõ ñïåêòðîâ 
ïðåäîñòàâëåí íà ðèñ. 6, à. 

Íà ðèñ. 6, á ïîêàçàí ãðàôèê ñ÷åòîâ ìàòðèöû Ò 

(ÃÊ1–ÃÊ2) äëÿ ðèñ. 6, à. Ïðè óìåíüøåíèè øêàëû 
óëó÷øèëàñü äèàãíîñòèêà îïðåäåëÿåìûõ âåùåñòâ. Òàê, 
äëÿ ñèòóàöèè, èçîáðàæåííîé íà ðèñ. 6, ïðè óìåíü-
øåíèè êîíöåíòðàöèè èçîïðåíà â 40 ðàç ñ÷åòà èçî-
ïðåíà, êèñëîðîäà è øóìà îáðàçóþò îòäåëüíûå õî-
ðîøî ðàçëè÷èìûå êëàñòåðû. 
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 à á 

 
 â ã 

 
 ä 

 

  
 à á 

Ðèñ. 5. Ìîäåëüíûå ñïåêòðû êèñëîðîäà (1), èçîïðåíà (2), øóìà (3) (à) è èõ ãðàôèêè ñ÷åòîâ (â êîîðäèíàòàõ ÃÊ1, ÃÊ2) (á) 
 

 
 

Ðèñ. 4. Ìîäåëüíûå ñïåêòðû àöåòîíà (1), ýòè-
ëàöåòàòà (2), øóìà (3) è èõ ãðàôèêè ñ÷åòîâ 
  (â êîîðäèíàòàõ ÃÊ1, ÃÊ2) 

3 

1 

2

1 

2 
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Ðèñ. 6. Ìîäåëüíûå ñïåêòðû êèñëîðîäà (1), èçîïðåíà (2)  
è øóìà (3) â ñëó÷àå, êîãäà äèàïàçîí äëèí âîëí óìåíüøåí. 
Èíòåíñèâíîñòü ñèãíàëà èçîïðåíà óìåíüøåíà â 40 ðàç (à); 
  ãðàôèê ñ÷åòîâ â êîîðäèíàòàõ ÃÊ1, ÃÊ2 (á) 

 
Çàêëþ÷åíèå 

 
Îòðàáîòàíà ìåòîäèêà èçìåðåíèÿ è âû÷èñëåíèÿ 

îòíîñèòåëüíûõ ñå÷åíèé ÊÐ ïàðîâ ëåòó÷èõ âåùåñòâ. 
Îïðåäåëåíû îòíîñèòåëüíûå ÊÐ ñå÷åíèÿ äëÿ àöåòîíà, 
ýòèëàöåòàòà è èçîïðåíà. Äàííàÿ ìåòîäèêà ìîæåò áûòü 
ïðèìåíèìà äëÿ äðóãèõ ËÎÑ. 

Ïîêàçàíî, ÷òî ïðèìåíåíèå ÌÃÊ ïîçâîëÿåò ïðî-
âåñòè êà÷åñòâåííûé àíàëèç è âèçóàëüíî îïðåäåëèòü 
÷èñëî êîìïîíåíòîâ (âåùåñòâ), íàõîäÿùèõñÿ â èçó-
÷àåìîì îáúåìå äàæå ïðè îòíîøåíèè ñèãíàë-øóì îäè-
íî÷íîé ðåàëèçàöèè (ñïåêòðà) ïîðÿäêà 1. 

Íà îñíîâàíèè ïðîâåäåííûõ èññëåäîâàíèé ïðî-
äåìîíñòðèðîâàíî, ÷òî âûáîð îïòèìàëüíîãî ñïåêòðàëü- 
íîãî äèàïàçîíà ïðè ìàòåìàòè÷åñêîé îáðàáîòêå äàí-
íûõ ïîçâîëÿåò óëó÷øèòü äèàãíîñòèêó îïðåäåëÿåìûõ 
âåùåñòâ. 
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L.P. Vorob’åva, A.V. Klimkin, A.N. Kuryak, M.M. Makogon, K.Yu. Osipov, Yu.N. Ponomaråv. Re-
mote diagnostics of acetone, ethyl acetate, and isoprene in the atmosphere. 

Raman cross sections in the gas phase for isoprene, acetone, ethyl acetate were determined. The possibility 
of remote multiwavelength diagnostics of these gases was studied. For processing the results of the experiment, 
the principal component analysis was used. 

 
 


