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Рассмотрим основные этапы алгоритма (этапы 1–8 на рис. 2).
Этап 1. Переход к экспериментальным отсчетам спектров в общей системе спектральных каналов 

посредством интерполяции. Данные (коэффициенты отражения) хранятся в матрице, в столбцах кото-
рой располагаются номера спектров, а в строках – номера спектральных каналов.

Этап 2. Проведение нормировки спектров в целях устранения различий в абсолютных значениях 
спектральной выборки. Для этого из каждого спектра вычитается выборочное среднее этого спектра 
и результат делится на среднеквадратическое отклонение:
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где i K=1,  – номер спектрального канала; j N=1,  – номер спектра; K – количество длин волн; N – коли-
чество спектров; Xj  – математическое ожидание  j-го спектра; σ Xj( ) – среднеквадратическое отклонение 
для  j-го спектра.

Этап 3. Принятие решения, требуется ли производить обработку данных с помощью метода глав-
ных компонент. Если в текущей выборке спектры имеют схожую форму (коэффициент корреляции 
более 0,9), то будет целесообразно ее провести.

Этап 4. Корректировка спектров с учетом первой главной компоненты (описание данного этапа см. ниже).
Этап 5. Расчет матрицы взаимных корреляций спектров. Так как у спектральных кривых основную 

роль играет форма кривой [10], то в качестве критерия сравнения спектров была выбрана корреляция. 
Коэффициент корреляции двух спектральных кривых X и Y рассчитывается по формуле 
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где K – количество спектральных каналов; X и Y – сравниваемые спектры. Полученный коэффициент 
корреляции определяет сходство формы спектров. Для сравнения спектров строится матрица взаим-
ных корреляций размера N × N с элементами rij – коэффициентами корреляции i-го и  j-го спектров.

Рис. 3. Структурные схемы процедур корректировки спектров  
с учетом первой главной компоненты (а) и построения диаграммы распределения спектров (б )

Fig. 3. Structural schemes of the procedures of correction of the spectra  
taking into account the first principal component (a) and spectrum distribution diagram formation (b)


