АВТОРЕФЕРАТ 

на магистерскую диссертацию 

 Базовый математический аппарат двумерной корреляционной спектроскопии впервые предложен доктором Нодой (Isao Noda, Procter Gamble, USA) в 1986 году [1]. В первоначальном формализме корреляционный анализ был ограничен макромолекулярными

системами, в которых внешнее воздействие на образец ограничивалось простым зависящим от времени синусоидальным сигналом . Но в 1993 году Нода представил обобщенный метод для получения двумерных корреляционных спектров с использованием внешних возмущений произвольной формы, которые могут быть функцией времени или других физических переменных. Математический аппарат для этого обобщённого метода был несколько сложнее первоначального, поскольку для его реализации требуются преобразования Фурье динамических спектров. В последнее время была предложена модификация обобщенного метода, использующая дискретное преобразование Гильберта вместо преобразования Фурье [2]. Новый подход с использованием преобразования Гильберта в значительной степени упрощает вычислительные трудности, связанные с обобщённым методом. В данной работе мы попытались в рамках обобщённого метода получения двумерных корреляционных спектров ввести дополнительную непрерывную аппроксимацию сечений спектральной поверхности отдельно при фиксации частоты и при фиксации внешнего параметра. Этот шаг в частности позволяет при каждом значении внешнего параметра(в нашем случае - времени) отслеживать количество спектральных пиков и, тем самым, следить за их исчезновением и появлением на исходной спектральной поверхности  в сочетании с двумерными корреляционными спектрами. Как показано в работе, использованный нами метод поиска спектральных пиков, известный, например, из теории "вейвлетов", позволяет с высокой точностью (точность определяется соотношением параметров "фильтра" и исследуемой спектральной функции), а также достаточно быстро различать изменения в спектральной кривой со временем.

 В конечном счете это позволяет более точно определять момент(в сочетании с условиями эксперимента) разделения близко расположенных спектральных полос. Это и является одной из целей данной исследовательской работы.

Литература

1.  I. Noda, Bull. Am. Phys. Soc. 31 (1986) 520 – 524. 

2.  I. Noda, Y. Ozaki. Two-dimensional Correlation Spectroscopy - Applications in Vibrational and Optical Spectroscopy, England, 2004

Список публикаций:

1. E. Maximova, L. Derzhavets, “ Application of 2D-correlation spectroscopy method for interpretation of spectra and enhancing the spectral resolution”, Book of abstracts of the International Student Conference “Science and Progress 2011”. — 2011. — p. 201

2. Е. А. Максимова, С. Б. Левин, “ Application of 2D-correlation spectroscopy method for            interpretation of spectra and enhancing the spectral resolution”, Приложение к журналу   Физическое образование в вузах, Т. 18, № 1, 2012, стр. 1146

Научный руководитель 

к. ф.-м. н, доцент                                                              Левин С. Б.

к. ф.-м. н, ст. н. с.                                                              Буланин К. М.

Рецензент 

д. ф.-м. н. , проф.                                                                Филиппов Н. Н.

