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Ðàññìîòðåíî ðåøåíèå çàäà÷ îáðàáîòêè ìàññ-ñïåêòðîìåòðè÷åñêèõ äàííûõ ïðè-
ìåíèòåëüíî ê çàäà÷àì äîïèíãîâîãî êîíòðîëÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî òàêèå çàäà÷è ïî ðå-
çóëüòàòàì ìàññ-ñïåêòðîìåòðè÷åñêîãî àíàëèçà áèîïðîá õàðàêòåðèçóþòñÿ âûñî-
êèì óðîâíåì àïðèîðíîé íåîïðåäåëåííîñòè. Ïðåäëîæåíî ïðîöåäóðó îáíàðóæå-
íèÿ ìàññ-ñïåêòðàëüíûõ ïèêîâ îñóùåñòâëÿòü íà îñíîâå ìåòîäà êîíòðàñòà, ñóòü
êîòîðîãî ñîñòîèò â òîì, ÷òî ñíà÷àëà áåðåòñÿ âûáîðêà èç ïðîöåññà, ãäå ïîëåçíûé
ñèãíàë çàâåäîìî îòñóòñòâóåò (ò. å. â îòñóòñòâèå àíàëèçèðóåìîé ïðîáû â ðàáî÷åé
êàìåðå ìàññ-ñïåêòðîìåòðà, â ýòîì ñëó÷àå ðåãèñòðèðóåìûé ìàññ-ñïåêòð áóäåò
çàâèñåòü ëèøü îò õàðàêòåðèñòèê èçìåðèòåëüíîãî êàíàëà è îñòàòêîâ ïðèìåñåé â
ðàáî÷åé êàìåðå), à çàòåì – ðàáî÷àÿ âûáîðêà, â êîòîðîé íåîáõîäèìî îáíàðóæèòü
ïîëåçíûé ñèãíàë. Íà îñíîâå ñòàòèñòè÷åñêèõ ïðèíöèïîâ èíâàðèàíòíîñòè è íå-
ñìåùåííîñòè ïîëó÷åíû îïòèìàëüíûå àëãîðèòìû îáíàðóæåíèÿ, ïðèâåäåíû ðå-
çóëüòàòû ñòàòèñòè÷åñêèõ èñïûòàíèé àëãîðèòìà è íàòóðíîãî ýêñïåðèìåíòà.

Ââåäåíèå. Äîïèíãîâûé êîíòðîëü ñòàë íåîòúåìëåìîé ÷àñòüþ íàöèîíàëü-
íûõ è ìåæäóíàðîäíûõ ñîðåâíîâàíèé, à òàêæå ïîäãîòîâêè ñïîðòñìåíîâ ê
ýòèì ñîðåâíîâàíèÿì. Íàèáîëåå äîñòîâåðíûå ðåçóëüòàòû êîíòðîëÿ äîñòèã-
íóòû ïðè èñïîëüçîâàíèè ìàññ-ñïåêòðîìåòðè÷åñêèõ ìåòîäîâ. Ñòðåìëåíèå
ñïîðòñìåíîâ ñêðûòü ôàêòû íàëè÷èÿ äîïèíãà ïðèâîäèò ê ðàçðàáîòêå ðàçëè÷-
íûõ ñõåì ïðèìåíåíèÿ çàïðåùåííûõ ïðåïàðàòîâ, ÷òîáû èõ êîíöåíòðàöèÿ â
àíàëèçèðóåìûõ ïðîáàõ áûëà íèæå óðîâíÿ ÷óâñòâèòåëüíîñòè àïïàðàòóðû äëÿ
äîïèíãîâîãî êîíòðîëÿ. Ïîýòîìó ïðîáëåìà ïîâûøåíèÿ ÷óâñòâèòåëüíîñòè èñ-
ïîëüçóåìûõ ìàññ-ñïåêòðîìåòðîâ ÿâëÿåòñÿ ïåðâîé è íàèáîëåå àêòóàëüíîé. Åå
ðåøåíèå íîñèò êîìïëåêñíûé õàðàêòåð: ýòî è ñîâåðøåíñòâîâàíèå àïïàðàòíîé
÷àñòè, è ðàçðàáîòêà íîâûõ ìåòîäèê, è ïðèìåíåíèå íîâûõ ìåòîäîâ ðåãèñòðà-
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öèè è îáðàáîòêè ìàññ-ñïåêòðîìåòðè÷åñêèõ äàííûõ. Îñîáîå ìåñòî ñðåäè íèõ
çàíèìàþò ìåòîäû ðåãèñòðàöèè è îáðàáîòêè ìàññ-ñïåêòðîìåòðè÷åñêèõ äàí-
íûõ. Ïðàâèëüíûé âûáîð ýòèõ ìåòîäîâ ïîçâîëÿåò îáåñïå÷èòü ìèíèìàëüíûå
ïîòåðè ïîëåçíîé èíôîðìàöèè è ïîâûñèòü äîñòîâåðíîñòü ïîëó÷àåìîãî ðå-
çóëüòàòà.

Âòîðàÿ ïðîáëåìà ñâÿçàíà ñ áîëüøèì îáúåìîì è ñëîæíîñòüþ èíòåðïðåòà-
öèè ïîëó÷åííîé èíôîðìàöèè â õîäå ìàññ-ñïåêòðîìåòðè÷åñêèõ èññëåäîâà-
íèé áèîïðîá, íàëè÷èåì øóìîâîé ñîñòàâëÿþùåé, àïðèîðíîé íåîïðåäåëåííî-
ñòüþ ñòàòèñòè÷åñêèõ ñâîéñòâ çàðåãèñòðèðîâàííûõ äàííûõ. Èìåííî ïîýòîìó
âàæíàÿ ðîëü ïðè âûïîëíåíèè ìàññ-ñïåêòðîìåòðè÷åñêîãî àíàëèçà îòâîäèòñÿ
îïåðàòîðó – êîíå÷íûé ðåçóëüòàò âî ìíîãîì çàâèñèò îò åãî êâàëèôèêàöèè. Ïå-
ðå÷èñëåííûå âûøå ïðîáëåìû îáóñëîâëèâàþò âûñîêèå òðåáîâàíèÿ, ïðåäúÿâ-
ëÿåìûå ê ìåòîäàì îáðàáîòêè èíôîðìàöèè, êîòîðûå äîëæíû ìèíèìèçèðî-
âàòü ïîòåðè ïîëåçíîé èíôîðìàöèè, îáåñïå÷èòü óñòîé÷èâîñòü õàðàêòåðèñòèê
êîíòðîëÿ â óñëîâèÿõ èçìåíÿþùèõñÿ ñâîéñòâ ðåãèñòðèðóåìûõ äàííûõ è ïàðà-
ìåòðîâ àïïàðàòóðû, ãàðàíòèðîâàòü âûñîêóþ òî÷íîñòü èçìåðåíèé è äîñòîâåð-
íîñòü ïðèíèìàåìûõ ðåøåíèé. Êðîìå òîãî, ïðèìåíÿåìûå ìåòîäû îáðàáîòêè
èíôîðìàöèè äîëæíû ñïîñîáñòâîâàòü àâòîìàòèçàöèè ýêñïåðèìåíòà âïëîòü
äî ïîëó÷åíèÿ ðåçóëüòàòà â àâòîìàòè÷åñêîì ðåæèìå. Ïîñëåäíåå ïîçâîëèò èñ-
êëþ÷èòü ñóáúåêòèâíûé ôàêòîð â ïðèíÿòèè ðåøåíèé è ïîâûñèòü èõ äîñòîâåð-
íîñòü, ÷òî îñîáåííî âàæíî ïðè ïðîâåäåíèè äîïèíãîâîãî êîíòðîëÿ.

Îñîçíàíèå íåîáõîäèìîñòè èñïîëüçîâàíèÿ ñëîæíûõ ìåòîäîâ îáðàáîòêè â
ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè ïðèâåëî ê âîçíèêíîâåíèþ íîâîãî íàïðàâëåíèÿ – èí-
ôîðìàöèîííî-àíàëèòè÷åñêîé ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè. Òåðìèí ýòîò âïåðâûå
ïðåäëîæåí â ìîíîãðàôèè [1], êîòîðàÿ áûëà, ïî ñóùåñòâó, ïåðâîé, ãäå ñèñòåì-
íî ðàññìîòðåíû îñíîâíûå àñïåêòû íîâîãî íàïðàâëåíèÿ.

Ìåòîäû îáðàáîòêè ìàññ-ñïåêòðîìåòðè÷åñêèõ äàííûõ [1] îñíîâàíû íà
èñïîëüçîâàíèè ìåòîäîâ ìàòåìàòè÷åñêîé ñòàòèñòèêè è òåîðèè ðàñïîçíàâàíèÿ
îáðàçîâ è îðèåíòèðîâàíû íà äîâîëüíî áîëüøîé îáúåì àïðèîðíîé èíôîðìà-
öèè. Âîïðîñû óñòîé÷èâîñòè õàðàêòåðèñòèê êîíòðîëÿ â óñëîâèÿõ èçìåíÿþ-
ùèõñÿ ñâîéñòâ ðåãèñòðèðóåìûõ äàííûõ ïðàêòè÷åñêè íå ðàññìîòðåíû. Â
ïðåäñòàâëåííîé ðàáîòå ïðåäëàãàåòñÿ ðåøåíèå çàäà÷è îáíàðóæåíèÿ ìàññ-
ñïåêòðàëüíûõ ïèêîâ â óñëîâèÿõ èçìåíÿþùèõñÿ ñâîéñòâ ðåãèñòðèðóåìûõ
äàííûõ ïðèìåíèòåëüíî ê äîïèíãîâîìó êîíòðîëþ.

Ïåðâè÷íàÿ îáðàáîòêà ìàññ-ñïåêòðîìåòðè÷åñêèõ äàííûõ. Â ðàáîòå
[1] îòìå÷àåòñÿ, ÷òî âî ìíîãèõ ìàññ-ñïåêòðîìåòðàõ äëÿ ñæàòèÿ âõîäíîé èí-
ôîðìàöèè èñïîëüçóåòñÿ ïðîöåäóðà ïåðâè÷íîé îáðàáîòêè – ïîðîãîâîå îáíà-
ðóæåíèå ìàññ-ñïåêòðàëüíûõ ïèêîâ. Ñèñòåìà ðåãèñòðèðóåò òîëüêî îòñ÷åòû,
ïðåâûñèâøèå íåêîòîðûé ïîðîã, ïðè ýòîì îáúåì èíôîðìàöèè ïî îïûòíûì
äàííûì ñîêðàùàåòñÿ ïðèìåðíî â 50 ðàç. Íåäîñòàòêè ýòîé ïðîöåäóðû: îáíà-
ðóæåíèå ëîæíûõ ïèêîâ, ïðîïóñê èñòèííûõ ïèêîâ, èõ äðîáëåíèå è ïîòåðè
òî÷íîñòè îïðåäåëåíèÿ îñíîâíûõ ïàðàìåòðîâ ïèêîâ. Âñå ïåðå÷èñëåííûå íå-
äîñòàòêè áóäóò ïðèñóùè ëþáîìó àëãîðèòìó îáíàðóæåíèÿ â ñèëó ñòàòèñòè÷å-
ñêîé ïðèðîäû íàáëþäàåìîãî ïðîöåññà. Ïîýòîìó ðå÷ü ìîæåò èäòè ëèøü î
ñèíòåçå àëãîðèòìîâ, êîòîðûå îáåñïå÷èëè áû çàäàííûå ñòàòèñòè÷åñêèå õà-
ðàêòåðèñòèêè. Íàïðèìåð, åñëè îáåñïå÷èòü íåçàâèñèìîñòü âåðîÿòíîñòè ëîæ-
íîãî îáíàðóæåíèÿ ìàññ-ñïåêòðàëüíûõ ïèêîâ îò èíòåíñèâíîñòè ôîíà, îáóñ-
ëîâëåííîãî øóìàìè âòîðè÷íîãî ýëåêòðîííîãî óìíîæèòåëÿ, óñèëèòåëÿ è ñòî-
ðîííèìè ïðèìåñÿìè â àíàëèçèðóåìîé ïðîáå, òî ìîæíî ãàðàíòèðîâàòü óðî-
âåíü äîñòîâåðíîñòè ïîëó÷àåìûõ ðåçóëüòàòîâ. Êðîìå òîãî, æåëàòåëüíûì
ñâîéñòâîì àëãîðèòìîâ îáíàðóæåíèÿ ÿâëÿåòñÿ ìèíèìèçàöèÿ âåðîÿòíîñòè
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ïðîïóñêà èñòèííîãî ïèêà (ìàêñèìèçàöèÿ âåðîÿòíîñòè ïðàâèëüíîãî îáíàðó-
æåíèÿ èñòèííîãî ïèêà). Ïåðå÷èñëåííûì óñëîâèÿì îòâå÷àþò ðàâíîìåðíî
íàèáîëåå ìîùíûå (ÐÍÌ) íåñìåùåííûå àëãîðèòìû, øèðîêî èñïîëüçóåìûå â
òåîðèè îáíàðóæåíèÿ ñèãíàëîâ [2]. Î÷åâèäíî, ÷òî ïðîöåäóðà îáíàðóæåíèÿ íà
îñíîâå ñðàâíåíèÿ îòñ÷åòîâ ñ ôèêñèðîâàííûì ïîðîãîì â óñëîâèÿõ èçìåíÿþ-
ùèõñÿ õàðàêòåðèñòèê ôîíà íå ìîæåò îáåñïå÷èòü ïîñòîÿíñòâî âåðîÿòíîñòè
ëîæíîãî îáíàðóæåíèÿ ïèêà. Ïîñëåäíÿÿ áóäåò çàâèñåòü, â ÷àñòíîñòè, îò äèñ-
ïåðñèè ôîíà, ÷òî è èìååò ìåñòî íà ïðàêòèêå.

Ðàññìîòðèì, êàê ìîæíî ìîäèôèöèðîâàòü ïðîöåäóðó ïåðâè÷íîé îáðàáîò-
êè. Ñòàáèëèçèðîâàòü âåðîÿòíîñòü ëîæíîãî ïðèíÿòèÿ ðåøåíèÿ î ðåãèñòðàöèè
îòñ÷åòà ïðè îäíîêðàòíîì èçìåðåíèè íåâîçìîæíî, ñëåäîâàòåëüíî, íóæíà äî-
ïîëíèòåëüíàÿ èíôîðìàöèÿ, â ÷àñòíîñòè, î ñòàòèñòè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ ôîíà. Â
òåîðèè îáíàðóæåíèÿ ñèãíàëîâ äëÿ ïîëó÷åíèÿ èíôîðìàöèè î ñòàòèñòè÷åñêèõ
ñâîéñòâà øóìà øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä êîíòðàñòà [2]. Ñóòü åãî ñîñòîèò â
òîì, ÷òî ñíà÷àëà áåðåòñÿ âûáîðêà èç ïðîöåññà, ãäå ïîëåçíûé ñèãíàë çàâåäîìî
îòñóòñòâóåò, à çàòåì – ðàáî÷àÿ âûáîðêà, â êîòîðîé íåîáõîäèìî îáíàðóæèòü
ñèãíàë. Ïðèìåíèòåëüíî ê ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ñíà÷àëà
íóæíî ïîëó÷èòü îòñ÷åòû â îòñóòñòâèå àíàëèçèðóåìîé ïðîáû â ðàáî÷åé êàìå-
ðå (â ýòîì ñëó÷àå ðåãèñòðèðóåìûé ìàññ-ñïåêòð áóäåò çàâèñåòü ëèøü îò õàðàê-
òåðèñòèê èçìåðèòåëüíîãî êàíàëà è îñòàòêîâ ïðèìåñåé â ðàáî÷åé êàìåðå), à
çàòåì – ïðè íàëè÷èè àíàëèçèðóåìîé ïðîáû. Ïåðâóþ âûáîðêó íàçîâåì îïîð-
íîé, âòîðóþ – ðàáî÷åé. Ðàññìîòðèì, êàê áóäåò â ýòîì ñëó÷àå âûãëÿäåòü àëãî-
ðèòì îáíàðóæåíèÿ.

Ïóñòü â êà÷åñòâå ÀÖÏ èñïîëüçóåòñÿ ñ÷åò÷èê èîíîâ. Îáîçíà÷èì ÷åðåç xi

çíà÷åíèå ÷èñëà èîíîâ, çàðåãèñòðèðîâàííûõ â òå÷åíèå i-ãî èíòåðâàëà äèñê-
ðåòèçàöèè äëèòåëüíîñòüþ � ìàññ-ñïåêòðîãðàììû â îòñóòñòâèå ïðîáû àíà-
ëèçèðóåìîãî âåùåñòâà, ÷åðåç yi – ïðè åå íàëè÷èè. Îòñ÷åòû xi è yi ðàñ-
ïðåäåëåíû ïî çàêîíó Ïóàññîíà [1] è èìåþò ñîâìåñòíîå ðàñïðåäåëåíèå âå-
ðîÿòíîñòåé

p x y y x yi i

i i

i i i
x y

( , ) exp{ log( ) (
exp{ ( )}

! !
� � �

� �� �
� �0 1

1 0 ) }.log� 0 (1)

Çäåñü � 0 è �1 � çàðàíåå íåèçâåñòíûå ìàòåìàòè÷åñêèå îæèäàíèÿ ÷èñëà èîíîâ,
ïðèõîäÿùèõ â òå÷åíèå i-ãî èíòåðâàëà äèñêðåòèçàöèè äëÿ îïîðíîé è ðàáî÷åé
âûáîðîê ñîîòâåòñòâåííî.

Ðàñïðåäåëåíèå (1) õàðàêòåðèçóåòñÿ îäíîìåðíûì ïîëåçíûì ïàðàìåòðîì
� � �� log( )1 0 è îäíîìåðíûì ìåøàþùèì ïàðàìåòðîì � �� log( ).0 Çàäà÷à
îáíàðóæåíèÿ ñèãíàëüíîé ñîñòàâëÿþùåé ìîæåò áûòü ñôîðìóëèðîâàíà êàê çà-
äà÷à ïðîâåðêè ñëîæíûõ ñòàòèñòè÷åñêèõ ãèïîòåç îòíîñèòåëüíî ïàðàìåòðîâ
ðàñïðåäåëåíèÿ âåðîÿòíîñòåé (1):

H0 0: , ( , )� �	 
 �� �� (ïîëåçíîé ñîñòàâëÿþùåé â îòñ÷åòå íåò);

(2)

H0 0: , ( , )� �� 
 �� �� (ïîëåçíàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ â îòñ÷åòå åñòü).

Ðàñïðåäåëåíèå (2) ïðèíàäëåæèò ýêñïîíåíöèàëüíîìó ñåìåéñòâó, îáëàäà-
åò äîñòàòî÷íûìè ñòàòèñòèêàìè U yi� è T x yi i� � , ïðè ãèïîòåçå H0 çàâèñèò
ëèøü îò ïàðàìåòðà �, îáëàñòü çíà÷åíèé êîòîðîãî ñîäåðæèò îäíîìåðíûé èí-

5



òåðâàë, ïîýòîìó ïî òåîðåìå î ïîëíîòå [3] ïðè ãèïîòåçå H0 îíî ÿâëÿåòñÿ
ïîëíûì è ÐÍÌ íåñìåùåííûé àëãîðèòì îáíàðóæåíèÿ ïðèìåò âèä [2]




�

� �

�

( , )

, ( , ),

, ( , ),

, ( , ).

U T

U C T

U C T

U C T

�

�

�

�

�

�
�

�
�

1

0

(3)

Çäåñü C T( , )� – ïîðîãîâàÿ ôóíêöèÿ, çàâèñÿùàÿ îò óðîâíÿ âåðîÿòíîñòè ëîæ-
íîãî îáíàðóæåíèÿ � è äîñòàòî÷íîé ñòàòèñòèêè T; 0 1	 	� – ïàðàìåòð ðàí-
äîìèçàöèè. Ïîðîãîâàÿ ôóíêöèÿ C T( , )� è êîíñòàíòà � îïðåäåëÿþòñÿ èç
óðàâíåíèÿ

M [ ( , ) | , ] ,
 � �U T T� �0 (4)

ãäå M [ | , ]� �� 0 T – óñëîâíîå ìàòåìàòè÷åñêîå îæèäàíèå ïðè � �0.
Â ðàáîòå [2] ïîêàçàíî, ÷òî ÐÍÌ íåñìåùåííûé àëãîðèòì îáíàðóæåíèÿ

(3), âûðàæåííûé ÷åðåç èñõîäíûå íàáëþäåíèÿ, èìååò âèä




�

� �

�

( , )

, ( , ),

, ( , ),

, ( ,

x y

y C x y

y C x y

y C

i i

i i i

i i i

i

�

� �

� �

�

1

0 x yi i�

�

�
�

�
� ).

(5)

Ïîðîãîâàÿ ôóíêöèÿ C x yi i( , )� � è ïàðàìåòð ðàíäîìèçàöèè� çàâèñÿò îò
çàäàííîãî óðîâíÿ âåðîÿòíîñòè ëîæíîãî îáíàðóæåíèÿ � , çíà÷åíèÿ ñóììû
x yi i� è îïðåäåëÿþòñÿ êàê ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (4), êîòîðîå â äàííîì ñëó÷àå
ïðèíèìàåò ñëåäóþùèé âèä:

x y

k

i i
x y

k C x y

x i i

i i

i ��

�
�

�

�
��
�
�

�
�
�

�

�
�
�

�

 
!
!

�

� � �

�
1

21( , )�

y
i i

i i

x yi i ix y

C x y
" �

�

�
�

�
�

�

�
��
�
�

�
�
� �

�

�
�

�
( , )

.
1

2
(6)

Åñëè ñóììàðíîå ÷èñëî èîíîâ x yi i� �36, òî äëÿ âû÷èñëåíèÿ ïîðîãîâîé
êîíñòàíòû C x yi i( , )� � è ïàðàìåòðà ðàíäîìèçàöèè� ìîæíî âîñïîëüçîâàòü-
ñÿ àïïðîêñèìàöèåé áèíîìèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ (6) ãàóññîâûì ðàñïðåäå-

ëåíèåì âåðîÿòíîñòåé ñî ñðåäíèì
x yi i�

2
è äèñïåðñèåé

x yi i�

4
.Ñîîòâåòñòâóþ-

ùèå ôîðìóëû ïðèâåäåíû â [2].
Íà ðèñ. 1 ïîêàçàíû çàâèñèìîñòè âåðîÿòíîñòè ïðàâèëüíîãî îáíàðóæåíèÿ

# àëãîðèòìà (5) îò îòíîøåíèÿ ñèãíàë/øóì q �� �1 0 ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷å-
íèÿõ âåðîÿòíîñòè ëîæíîãî îáíàðóæåíèÿ� � 0,01 (ðèñ. 1, a) è� � 0,001 (ðèñ.
1, b)è èíòåíñèâíîñòè øóìîâîé êîìïîíåíòû� 0.Çàâèñèìîñòè ïîëó÷åíû ìåòî-
äîì êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ àëãîðèòìà (5).

Èç ðèñóíêà ñëåäóåò, ÷òî âåðîÿòíîñòü ïðàâèëüíîãî îáíàðóæåíèÿ àëãîðèò-
ìà (5) çàâèñèò íå òîëüêî îò îòíîøåíèÿ ñèãíàë/øóì, íî è îò àáñîëþòíîãî çíà-
÷åíèÿ ìàòåìàòè÷åñêîãî îæèäàíèÿ �0 ÷èñëà èîíîâ â îòñ÷åòàõ îïîðíîé (øóìî-
âîé) âûáîðêè. Åñëè â ðàáî÷åé âûáîðêå ñðåäíåå çíà÷åíèå ÷èñëà èîíîâ�1 60� ,
òî íàäåæíîå îáíàðóæåíèå áóäåò ïðîèñõîäèòü òîëüêî â òîì ñëó÷àå, êîãäà ñðåä-
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íåå çíà÷åíèå ÷èñëà èîíîâ â øóìîâîé âûáîðêå áóäåò íå áîëåå 30. Âåðîÿòíîñòü
ëîæíîãî îáíàðóæåíèÿ (íà ðèñ. 1 îáëàñòü q 	1) ïðè ýòîì íå ïðåâûñèò çàäàí-
íûé óðîâåíü �.

Ïðåäëîæåííûé àëãîðèòì îáíàðóæåíèÿ îáëàäàåò ïðàêòè÷åñêè âàæíûìè
ñâîéñòâàìè:

1. Âåðîÿòíîñòü ëîæíîãî îáíàðóæåíèÿ íå ïðåâûøàåò çàäàííîå çíà÷åíèå�
ïðè ëþáûõ ôàêòè÷åñêèõ çíà÷åíèÿõ ìàòåìàòè÷åñêîãî îæèäàíèÿ ÷èñëà èîíîâ
â îòñ÷åòàõ ðàáî÷åé âûáîðêè. Ñëåäîâàòåëüíî, àëãîðèòì àâòîìàòè÷åñêè ïîä-
ñòðàèâàåòñÿ ïîä õàðàêòåðèñòèêè ðåãèñòðèðóåìîãî ïðîöåññà.

2. Ñòðóêòóðà ðåøàþùåé ôóíêöèè àëãîðèòìà íå çàâèñèò îò ôàêòè÷åñêèõ
çíà÷åíèé� �0 1, , ò. å. îíè ñòðóêòóðíî óñòîé÷èâû. Ýòî ñâîéñòâî îñîáåííî âàæ-
íî ïðè ðåàëèçàöèè â àâòîìàòè÷åñêèõ ñèñòåìàõ.

3. Âåðîÿòíîñòü ïðàâèëüíîãî îáíàðóæåíèÿ àëãîðèòìà ìàêñèìàëüíà â
êëàññå âñåõ íåñìåùåííûõ àëãîðèòìîâ ïðè ëþáûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà q.

Îáíàðóæåíèå ìàññ-ñïåêòðàëüíîãî ïèêà â öåëîì (ñîâìåùåíèå ïåð-
âè÷íîé è âòîðè÷íîé îáðàáîòêè ìàññ-ñïåêòðîìåòðè÷åñêèõ äàííûõ). Îñî-
áåííîñòü çàäà÷è äîïèíãîâîãî êîíòðîëÿ ñîñòîèò â òîì, ÷òî çàðàíåå èçâåñòíî,
êàêèå âåùåñòâà ñëåäóåò îáíàðóæèâàòü â èññëåäóåìîé ïðîáå, íåèçâåñòíûìè
ÿâëÿþòñÿ ëèøü ñàì ôàêò èõ ïðèñóòñòâèÿ â ïðîáå è êîíöåíòðàöèÿ. Ïîýòîìó
âðåìåííîå ïîëîæåíèå è ôîðìà ìàññ-ñïåêòðàëüíûõ ïèêîâ, ñîîòâåòñòâóþùèõ
ýòèì âåùåñòâàì, çàðàíåå èçâåñòíû, à íåèçâåñòíûìè ÿâëÿþòñÿ ôàêò íàëè÷èÿ
ñîîòâåòñòâóþùèõ ïèêîâ â íàáëþäàåìûõ äàííûõ è èõ ïëîùàäè. Ó÷èòûâàÿ ýòó
îñîáåííîñòü, çàäà÷ó îáíàðóæåíèÿ ìàññ-ñïåêòðàëüíûõ ïèêîâ ìîæíî ñôîðìó-
ëèðîâàòü êàê çàäà÷ó îáíàðóæåíèÿ ïèêà â öåëîì. Ðàññìîòðèì åå íà ïðèìåðå
îáíàðóæåíèÿ îäíîãî ïèêà.

Êàê è ïðåæäå, äëÿ îáåñïå÷åíèÿ óñòîé÷èâîñòè ðàáîòû àëãîðèòìà îáíàðó-
æåíèÿ â óñëîâèÿõ àïðèîðíîé íåîïðåäåëåííîñòè âîñïîëüçóåìñÿ ìåòîäîì êîí-
òðàñòà. Îáîçíà÷èì ÷åðåç x � �{ , , ... , }x i ni 1 âûáîðî÷íûé âåêòîð, ñîñòàâëåí-
íûé èç çíà÷åíèé ÷èñëà èîíîâ, çàðåãèñòðèðîâàííûõ â òå÷åíèå n èíòåðâàëîâ
äèñêðåòèçàöèè äëèòåëüíîñòüþ � ìàññ-ñïåêòðîãðàììû â îòñóòñòâèå ïðîáû
àíàëèçèðóåìîãî âåùåñòâà, à ÷åðåç y � �{ , , ... , }y i ni 1 – ïðè åå íàëè÷èè. Ìàññ-
ñïåêòðîãðàììó ôîíà áóäåì çàäàâàòü ôóíêöèåé N i�( ), ãäå �( )i – íîðìèðîâàí-
íàÿ ôóíêöèÿ, îïðåäåëÿþùàÿ åå ôîðìó, N – ïëîùàäü ïîä êðèâîé ñïåêòðî-
ãðàììû (â îáùåì ñëó÷àå N è�( )i çàðàíåå íåèçâåñòíû). ×èñëî èíòåðâàëîâ äè-
ñêðåòèçàöèè n âûáåðåì òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû äëèòåëüíîñòü àíàëèçèðóåìîãî
èíòåðâàëà ñïåêòðîãðàììû T n� � ñîâïàäàëà ñ äëèòåëüíîñòüþ îáíàðóæèâàå-
ìîãî ïèêà. Ôîðìà ïèêà çàäàåòñÿ ôóíêöèåé Sf i( ),ãäå S – ïëîùàäü ïèêà, f i( ) –
íîðìèðîâàííàÿ ôóíêöèÿ, îïðåäåëÿþùàÿ ôîðìó ïèêà (â áîëüøèíñòâå ñëó÷à-
åâ ôîðìà ìàññ-ñïåêòðàëüíûõ ïèêîâ õîðîøî îïèñûâàåòñÿ ãàóññîâîé êðèâîé
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[1]). Ïðè íàëè÷èè îáíàðóæèâàåìîãî âåùåñòâà â ïðîáå S �0, â îòñóòñòâèå –
S �0. Ñîâìåñòíîå ðàñïðåäåëåíèå âåðîÿòíîñòåé ñ ó÷åòîì òîãî, ÷òî îòñ÷åòû
íåçàâèñèìû è ðàñïðåäåëåíû ïî çàêîíó Ïóàññîíà, ïðèìåò ñëåäóþùèé âèä:

p N i Sf i
i

n

i

( , ) exp ( ( ) ( )) (x y � � �
�

�
�

�

 
!

�
�
�

��

$
%
�

&�� �
"

1 1

2 �
n

i ix y' (! !)

( � �
�
�
�

$
%

� �
" "exp log( ( )) log( ( ) ( ))
i

n

i

i

n

iN i x N i Sf i y
1 1

� �
&
. (7)

Ñòðóêòóðà ðàñïðåäåëåíèÿ âåðîÿòíîñòåé (7) íå ïîçâîëÿåò íàïðÿìóþ âîñ-
ïîëüçîâàòüñÿ ìåòîäàìè òåîðèè óñòîé÷èâîãî îáíàðóæåíèÿ, òàê êàê ïîëåçíûé
è ìåøàþùèé ïàðàìåòðû íå ðàçäåëåíû. Îäíàêî ìîæíî íàéòè ïðèáëèæåííîå
ðåøåíèå. Ïîëàãàÿ x i ��1, yi ��1 è îáîçíà÷èâ X xi i� �2 1, Y yi i� �2 1,

i n�1,... , , âîñïîëüçóåìñÿ ãàóññîâîé àïïðîêñèìàöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ w( , )X Y
âåêòîðîâ X Y� �{ , ... , }, { , ... , }X X Y Yn n1 1 è ïîëó÷èì [4]

w n( , ) ( )X Y � (1 2)

( � � � � ��

�
�

�

�
"exp ( ( )) ( )

( )

( )

1

2 1

22 2 1
i

n

i iX N i Y N i
Sf i

N i
� �

� �
�

�

�
�
�

�

�
�
�

�

�

�
�

�

 

!
!

�

�
�

��

$

%
�

&�
�
"

2

1i

n

. (8)

Ïðè max ,
( )

( )i

Sf i

N i�

�

�
�

�

�
��� 1 ÷òî ñîîòâåòñòâóåò íàèáîëåå èíòåðåñíîìó äëÿ ïðàêòèêè

ñëó÷àþ îáíàðóæåíèÿ ñëàáîãî ïèêà, âûðàæåíèå (8) óïðîùàåòñÿ:

w n( , ) ( )X Y * (1 2)

( � � � � �
�

�
��

�

�
"exp ( ( )) ( )

( )

( )

1

2 1

22 2
i

n

i iX N i Y N i
Sf i

N i
� �

� �
��

�

�
�
�

�

 
!
!

�
�
�

��

$
%
�

&��
"

2

1i

n

. (9)

Ðàñïðåäåëåíèå (9) ñèììåòðè÷íî îòíîñèòåëüíî ãðóïïû G àääèòèâíûõ
ïðåîáðàçîâàíèé. Â îòñóòñòâèå ïîëåçíîãî ñèãíàëà( )S �0 ãðóïïå G ñîîòâåòñò-
âóåò ïðîèçâîëüíîå èçìåíåíèå óðîâíÿ ôîíà. Ìàêñèìàëüíûì èíâàðèàíòîì
ãðóïïû G áóäåò ñòàòèñòèêà Z �{ , ... , },Z Zn1 Z Y Xi i i� �( ) ,2 i n�1,... , , [2] ñ

ðàñïðåäåëåíèåì âåðîÿòíîñòåé

w Zn
i

i

n
Sf i

N i
( ) ( ) exp

( )

( )
Z � � �

�

�
�
�

�

�
�
�

�
�
�

�� �
"1 2

1

2 2

2

1

)
�

$
%
�

&�
. (10)

Ðàñïðåäåëåíèå (10) õàðàêòåðèçóåòñÿ âåêòîðíûì ïîëåçíûì ïàðàìåòðîì

+ �{ , ... , },, ,1 n ,
� �

i

S

N i

N

i
q� �

2 2( ) ( )
(q S N� – îòíîøåíèå ïëîùàäåé ïî-
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ëåçíîãî è ôîíîâîãî ïèêîâ, êîòîðîå áóäåì íàçûâàòü îòíîøåíèåì ñèãíàë/
øóì), íå çàâèñèò îò àïðèîðè íåèçâåñòíûõ ïàðàìåòðîâ ñèãíàëà è øóìà è îïðå-
äåëÿåòñÿ òîëüêî ñîîòíîøåíèÿìè ,i ìåæäó óðîâíÿìè ñèãíàëà è ôîíà íàáëþ-
äàåìûõ îòñ÷åòîâ. Ïðè S �0(îáíàðóæèâàåìîå âåùåñòâî â ïðîáå îòñóòñòâóåò)
ðàñïðåäåëåíèå (10) íå çàâèñèò íè îò ïàðàìåòðîâ ôîíà, íè îò ïàðàìåòðîâ ïî-
ëåçíîãî ñèãíàëà. Ýòî ïîçâîëÿåò ñòàáèëèçèðîâàòü âåðîÿòíîñòü ëîæíîãî îáíà-
ðóæåíèÿ ïèêà. Àíàëèç âûðàæåíèÿ (10) ïîêàçûâàåò, ÷òî â îáùåì ñëó÷àå ( )n �1
íå ñóùåñòâóåò ÐÍÌ èíâàðèàíòíîãî àëãîðèòìà îáíàðóæåíèÿ, òàê êàê ñåìåé-
ñòâî ðàñïðåäåëåíèé íå îáëàäàåò ìîíîòîííûì îòíîøåíèåì ïðàâäîïîäîáèÿ.
Îäíàêî ìîæíî ïîñòðîèòü àëãîðèòì îáíàðóæåíèÿ ñ ìàêñèìèííûìè ñâîéñòâà-
ìè íà åñòåñòâåííîì êëàññå àëüòåðíàòèâ [5], êîãäà àëüòåðíàòèâà H1 ñîñòîèò â
òîì, ÷òî õîòÿ áû îäíî èç çíà÷åíèé , ,i i- �* ,0 i n�1,... , , ãäå , i

* – íåêîòîðîå

çàäàííîå ÷èñëî, îïðåäåëÿþùåå ãðàíèöó «çîíû áåçðàçëè÷èÿ». Òàêîé àëãî-
ðèòì ìàêñèìèçèðóåò ìèíèìàëüíóþ âåðîÿòíîñòü ïðàâèëüíîãî îáíàðóæåíèÿ.
Òàê êàê ðàñïðåäåëåíèå (10) óäîâëåòâîðÿåò óñëîâèÿì òåîðåìû 2 â [5], òî ðåøà-
þùàÿ ôóíêöèÿ ìàêñèìèííîãî àëãîðèòìà ïðèìåò âèä
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,

(11)

Ïîðîãîâàÿ êîíñòàíòà C( )� îïðåäåëÿåòñÿ çàäàííûì óðîâíåì � ëîæíîãî
îáíàðóæåíèÿ ïèêà.

Âûðàæàÿ (11) ÷åðåç èñõîäíûå íàáëþäåíèÿ, ïîëó÷èì îêîí÷àòåëüíûé àë-
ãîðèòì îáíàðóæåíèÿ
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Àíàëèç àëãîðèòìà (12) ïðîâîäèëñÿ ìåòîäîì èìèòàöèîííîãî ìîäåëèðî-
âàíèÿ íà ÝÂÌ. Äëèòåëüíîñòü îáíàðóæèâàåìîãî ïèêà áûëà ïðèíÿòà ðàâíîé
21 îòñ÷åòó, öåíòð ïèêà ðàñïîëàãàëñÿ íà äåñÿòîì îòñ÷åòå, ïëîùàäü ôîíîâîãî
ïèêà N èçìåíÿëàñü îò 102 äî 104, ôîðìà ñïåêòðîãðàììû ôîíà áûëà ïðè-

íÿòà ðàâíîé ñóïåðïîçèöèè ïîñòîÿííîé ñîñòàâëÿþùåé è äâóõ ðàçíåñåííûõ
ìåæäó ñîáîé íà 15 îòñ÷åòîâ îòðåçêîâ ãàóññîâûõ êðèâûõ (ñîîòíîøåíèå èõ
ìàêñèìàëüíûõ çíà÷åíèé ñîñòàâëÿëî 0,1, 1,0 è 0,5). Îòíîøåíèå ñèãíàë/øóì q
èçìåíÿëîñü îò 0 (êîãäà ñèãíàë îòñóòñòâîâàë) äî 0,25 ñ øàãîì 0,005. Ïàðàìåò-
ðû, i i n*, , ... , ,�1 áûëè ïðèíÿòû îäèíàêîâûìè âî âñåõ ýêñïåðèìåíòàõ è ðàâíû-

ìè 2,5. Ïîðîã C( )� � 23,5, ïðè ýòîì âåðîÿòíîñòü ëîæíîãî îáíàðóæåíèÿ ïèêà
ñîõðàíÿëàñü íà óðîâíå ïîðÿäêà 10 3� âî âñåõ ýêñïåðèìåíòàõ.

Íà ðèñ. 2, a ïóíêòèðíîé ëèíèåé ïîêàçàíà ìîäåëü ñïåêòðîãðàììû ôîíà
N i�( ) ( ),N � 625 ñïëîøíîé – ìîäåëü ïîëåçíîãî ïèêà Sf i( ) ïðè îòíîøåíèè
ñèãíàë/øóì q � 0,25. Ñîîòâåòñòâóþùèå ñëó÷àéíûå ðåàëèçàöèè (ïóíêòèðíàÿ
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ëèíèÿ – ôîíîâàÿ ðåàëèçàöèÿ, ñïëîøíàÿ – ðåàëèçàöèÿ, ñîäåðæàùàÿ ïîëåçíûé
ñèãíàë) ïðèâåäåíû íà ðèñ. 2, b.Âèäíî, ÷òî «íà ãëàç» îïåðàòîðó ïðèíÿòü ðåøå-
íèå î íàëè÷èè ïèêà çàòðóäíèòåëüíî.

Çàâèñèìîñòü âåðîÿòíîñòè ïðàâèëüíîãî îáíàðóæåíèÿ ïèêà îò îòíîøåíèÿ
ñèãíàë/øóì ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ èíòåíñèâíîñòè ôîíà ïîêàçàíà íà
ðèñ. 3 ( N � 300 ( )a è N � 625 ( )).b Âèäíî, ÷òî ñ ðîñòîì óðîâíÿ ôîíà âåðîÿò-
íîñòü ïðàâèëüíîãî îáíàðóæåíèÿ ðàñòåò. Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ áîëåå áîãàòîé ñòà-
òèñòèêîé ðåãèñòðèðóåìûõ èìïóëüñîâ.

Åùå ðàç îòìåòèì, ÷òî ãëàâíîé îñîáåííîñòüþ ïðåäëîæåííîãî àëãîðèòìà
ÿâëÿåòñÿ ïîñòîÿíñòâî âåðîÿòíîñòè ëîæíîãî îáíàðóæåíèÿ ïèêà ïðè ëþáûõ
óðîâíÿõ è ôîðìàõ ôîíîâîé ñîñòàâëÿþùåé. Âåðîÿòíîñòü ïðàâèëüíîãî îáíà-
ðóæåíèÿ ìàêñèìèçèðóåòñÿ â îáëàñòè ìàëûõ çíà÷åíèé îòíîøåíèé ñèãíàë/
øóì è, êàê óæå îòìå÷àëîñü, çàâèñèò îò èíòåíñèâíîñòè è ôîðìû ôîíîâîé ñî-
ñòàâëÿþùåé. Íî äàæå äëÿ ñëó÷àÿ, êîãäà â îïîðíîé âûáîðêå ïðèñóòñòâóåò ïèê,
ñîâïàäàþùèé ñ ïîëåçíûì (íàëè÷èå â êàìåðå ìàññ-ñïåêòðîìåòðà çàãðÿçíÿþ-
ùèõ ïðèìåñåé èç èîíîâ èññëåäóåìîãî âåùåñòâà), âåðîÿòíîñòü ëîæíîãî îáíà-
ðóæåíèÿ ïèêà îñòàåòñÿ ïðèáëèçèòåëüíî íà ïðåæíåì óðîâíå, ÷òî îñîáåííî
âàæíî ïðè äîïèíãîâîì êîíòðîëå, à îòíîøåíèå ñèãíàë/øóì, ïðè êîòîðîì áó-
äåò îáíàðóæåíî èññëåäóåìîå âåùåñòâî, óâåëè÷èòñÿ íåçíà÷èòåëüíî. Â õîäå
ìîäåëèðîâàíèÿ áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî ïðè íàëè÷èè èîíîâ èññëåäóåìîãî
âåùåñòâà â ôîíîâîé ñîñòàâëÿþùåé íàáëþäàåìîãî ïðîöåññà âåðîÿòíîñòü
ëîæíîãî îáíàðóæåíèÿ ïèêà îñòàåòñÿ íà òîì æå óðîâíå( ),10 3� âåðîÿòíîñòü æå

ïðàâèëüíîãî îáíàðóæåíèÿ äîñòèãàåò âåëè÷èíû 0,98 ïðè q � 0,28, à íå ïðè
q � 0,20, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 3, b.

Â çàêëþ÷åíèå ïðèâåäåì ôðàãìåíòû ìàññ-ñïåêòðîãðàìì, ïîëó÷åííûõ ñ
ïîìîùüþ ìàññ-ñïåêòðîìåòðà ôèðìû “Varian” (ðèñ. 4). Ïóíêòèðíîé ëèíèåé
ïîêàçàíà ñïåêòðîãðàììà x i( ) â îòñóòñòâèå èññëåäóåìîãî âåùåñòâà, ñïëîø-
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íîé – ïðè åãî íàëè÷èè( ( )),y i øòðèõïóíêòèðíîé – ôîðìà ìàññ-ñïåêòðàëüíîãî
ïèêà f i( ), ñîîòâåòñòâóþùåãî îáíàðóæèâàåìîìó âåùåñòâó.

Ñïåêòðîãðàììû áûëè îáðàáîòàíû ñ ïîìîùüþ àëãîðèòìà (12), êîòîðûé
îáíàðóæèë ïðèñóòñòâèå âåùåñòâà. Õîòÿ äëÿ äîêàçàòåëüñòâà ýôôåêòèâíîñòè
ïðåäëîæåííîãî àëãîðèòìà íåîáõîäèìî äëèòåëüíîå ýêñïåðèìåíòàëüíîå èñ-
ñëåäîâàíèå, ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ïîäòâåðæäàþò ïåðñïåêòèâíîñòü åãî
ïðèìåíåíèÿ äëÿ äîïèíãîâîãî êîíòðîëÿ.

Çàêëþ÷åíèå. Â ïðåäñòàâëåííîé ðàáîòå ïîêàçàíî, ÷òî çàäà÷è èíôîðìà-
öèîííî-àíàëèòè÷åñêîé ìàññ-ñïåêòðîìåòðèè õàðàêòåðèçóþòñÿ âûñîêèì
óðîâíåì àïðèîðíîé íåîïðåäåëåííîñòè. Íà ïðèìåðå ðåøåíèÿ çàäà÷ ïåðâè÷-
íîé îáðàáîòêè ìàññ-ñïåêòðîìåòðè÷åñêèõ äàííûõ è îáíàðóæåíèÿ çàäàííîãî
âåùåñòâà ïî ýòèì äàííûì ïîäòâåðæäàåòñÿ ïëîäîòâîðíîñòü ïîäõîäîâ, îñíî-
âàííûõ íà ìåòîäàõ òåîðèè óñòîé÷èâîãî îáíàðóæåíèÿ, ðàçëè÷åíèÿ è îöåíèâà-
íèÿ ñèãíàëîâ.
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