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Введение. В ходе исследования сложносоставных веществ в молекулярной спектроскопии часто встречаются спектральные контуры с неразрешенной внутренней структурой, обусловленной наложением соседних составляющих полос. Такие спектры не позволяют извлечь полезную физическую информацию о веществе и нуждаются в дополнительной обработке. В связи с этим возникает задача нахождения числа составляющих полос, их формы, ширины, амплитуды и положения в шкале частот. Джон Холланд предложил использовать для решения подобных проблем новый класс адаптивных методов - генетические алгоритмы (ГА) [1], которые основаны на принципах естественного отбора Ч. Дарвина. В данной работе проведено сравнение эффективности разложения сложных спектральных контуров с помощью метода наименьших квадратов и генетического алгоритма в случае искажения сигнала цветным модельным низкочастотным шумом.

Метод наименьших квадратов (МНК). Этот метод широко известен и находит практическое применение в различных областях знаний, когда приходится иметь дело с экспериментальными данными. Несмотря на кажущуюся простоту этого алгоритма, при реализации его возникают затруднения: часто итерационная процедура оказывается расходящейся, т.е. последующий шаг вычислений не приводит к уменьшению значения невязки, особенно при большом количестве переменных. 
Генетический алгоритм (ГА). Этот адаптивный алгоритм поиска используется для решения задач оптимизации и моделирования путем последовательного подбора, комбинирования и вариации искомых параметров с применением механизмов, напоминающих биологическую эволюцию [1]. При реализации алгоритма поиска решения с помощью ГА используются механизмы, моделирующие процессы генетического наследования и естественного отбора. В качестве аналогов этих механизмов вводятся «операторы» отбора, скрещивания, мутации и др. Предложенный нами гибридный алгоритм на основе непрерывного вейвлет-анализа и ГА для разложения сложного контура на составляющие описан в [2]. Непрерывный вейвлет-анализ позволяет определить количество составляющих полос поглощения и их положения, которые используются в качестве входных параметров для применения ГА. Показано, что метод относительно устойчив к белому шуму [3].

Используемые модели шумов. При проведении математических экспериментов в качестве модели шума нами был выбран случайный фрактальный шум [4]. Во-первых, такой вид шума позволяет моделировать низкочастотные шумы, учет которых является наиболее важным при обработке спектроскопических сигналов. Во-вторых, появляется возможность создавать шумы с гарантированно известным (в пределах погрешности расчета) значением показателя Херста, задаваемым при моделировании. 

Результаты и обсуждение. В данной работе проведено сравнение эффективности методов ГА и МНК в случае искажения сигнала низкочастотным фрактальным шумом. Для исследования возможности с помощью этих методов восстанавливать сложные зашумленные контуры использовали модельный спектр, состоящий из 6 компонент, имеющих гауссову форму. К модельному сигналу добавляли низкочастотный шум величиной в интервале от 0 до 10%. В качестве модельного шума использовался фрактальный шум с различными показателями Херста: 0.5 (белый), 0.7 и 0.9 (низкочастотный цветной фрактальный шум). Полученный зашумленный сигнал разделяли на элементарные составляющие, используя МНК и ГА, и рассчитывали значение относительной ошибки восстановления. 

На рис. 1 дана зависимость относительной ошибки восстановления от уровня шума с разными показателями Херста Н: а) Н=0.5, б) Н=0,7 и в) Н=0,9.  Из рисунка видно, что в случае белого шума (Н=0.5) и малого относительного уровня шума использование МНК для восстановления сложного контура дает лучшие результаты по сравнению с ГА. Вместе с тем, когда шум имеет низкочастотную структуру или на модельный спектральный контур накладывается шум с бóльшим относительным уровнем, то решение, полученное с помощью МНК, оказывается неверным. В то же время из рис. 1 видно, что при относительном уровне шума до 10% ошибка восстановления сложного контура с использованием ГА не превышает 1% и слабо зависит от показателя Херста. Таким образом, применение ГА показывает устойчивость в поиске решения независимо от структуры шума и его относительного уровня.
 Работа выполнена при поддержке гранта фонда «Научный потенциал» /www.hcfoundation.ru/.
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Рис. 1. Относительная ошибка восстановления (e) в зависимости от уровня шума (n) при использовании ГА и МНК и наложении шума с разными показателями Херста (H)
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