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Перед проведением многопараметрической калибровки с применением метода главных компонент [14] 
определены и изъяты из набора спектров выбросы. Оставшиеся 23 спектра разделены на обучающую 
(17 спектров) и проверочную (6 спектров) выборки с помощью алгоритма Кеннарда – Стоуна [15]. Дан-
ный алгоритм основан на том, что первыми в обучающую выборку включаются спектр флуоресценции 
и значение температуры, наиболее близкое к центру исследуемого диапазона. Все последующие добав-
ляемые в обучающую выборку объекты должны быть самыми удаленными по значению температуры 
от уже выбранных объектов.

По глобальной модели PLS было определено оптимальное количество латентных переменных (2 и 1 пе-
ременные для спектров флуоресценции активированного ионами неодима нанокристаллического порошка 
оксида иттрий-гадолиния и иттрий-гадолиниевого граната соответственно). Нормированное среднеквад-
ратичное отклонение многопараметрической модели составило 9 % для обучающей выборки и 18 % для 
проверочной выборки. 

Для уменьшения среднеквадратичного отклонения калибровки температуры многопараметрической 
модели проведем выбор спектральных переменных с помощью модификации [16] метода поиска ком-
бинации сдвигающихся окон для интервального PLS (searching combination moving window interval PLS, 
scmwiPLS) [17]. Важным параметром модели является минимальная ширина сдвигающегося окна: 
в scmwiPLS она должна на единицу превышать найденное количество латентных переменных (в нашем 
случае ширина окон равна 3 и 2 спектральным переменным для оксида иттрий-гадолиния и иттрий-
гадолиниевого граната соответственно). Суть метода заключается в том, что путем последовательного 
сдвига спектрального окна выбирается оптимальное его положение с минимальным среднеквадратич-
ным отклонением калибровки. На начальном этапе первое окно сдвигается на 1 спектральную пере-
менную за шаг в пределах исследуемого диапазона. На каждом шаге строится калибровочная модель 
с учетом только спектральных переменных в этом окне. Наименьшее среднеквадратичное отклонение за-
дает положение первого спектрального окна. Каждое последующее спектральное окно также сдви гается 
в пределах всего диапазона измерений и объединяется с уже выбранными окнами при выполнении 
условия минимальности величины RMSE для калибровочной модели, построенной по объединению 
выбранных интервалов. Интервалы добавляются один за одним, пока все спектральные переменные не 
будут применены для калибровки, что соответствует глобальной модели PLS. При построении модели 
необходимо найти минимум зависимости величины среднеквадратичного отклонения от количества 
учитываемых в модели спектральных интервалов. Пример данной зависимости для калибровки темпе-
ратуры по спектрам флуоресценции неодима в оксиде иттрий-гадолиния представлен на рис. 2.

Видно, что минимальная величина RMSE соответствует объединению 25 спектральных окон по 
3 переменные. Для иттрий-гадолиниевого граната соответствующие 7 окон по 2 переменные представ-
лены на рис. 3. Эти окна расположены вблизи пиков спектра флуоресценции, что говорит о физичности 
построенной модели scmwiPLS.

Рис. 1. Спектр флуоресценции неодима в образце Y2O3 при температуре (38,3 ± 0,1) °С (a)  
и аппроксимация температурной зависимости отношения интенсивностей  

выбранных пиков (880,1 и 915,1 нм) флуоресценции ионов неодима (б) 
(пр. ед. – произвольные единицы)

Fig. 1. Fluorescence spectrum of neodymium in Y2O3 sample at a temperature of (38.3 ± 0.1) °C (a)  
and approximation of the temperature dependence of the intensities ratio  

of the selected peaks (880.1 and 915.1 nm) of neodymium ion fluorescence (b) 
(пр. ед. – arbitrary units)


