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 تشكر و قدردانيتشكر و قدردانيتشكر و قدردانيتشكر و قدرداني
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هـاي رياضـي،    ابداع شد كه بيانگر رشد استفاده از مدل١٩٧١ اولين بار در سال     ١ي كمومتريكس واژه

يك نظام . ي شيمي به ويژه شيمي تجزيه استهاي بر پايه منطق در شاخه اصول آماري و ساير روش    

. گيـرد علم كامپيوتر و شيمي تجزيه را در بر مي      اي كه آمار چند متغيره، مدل كردن رياضي،         بين رشته 

 كـامپيوتر و افـزايش حجـم اطلاعـات     ، آمار رشد عمومهاي اخير، رشد كمومتريكس حاصل   در سال 

هاي كامپيوتري براي شيمي تجزيه باعث      طور خاص درسطح دستگاه    به فناوريپيشرفت سريع   . است

الهـام   جهـان چنـد متغيـره        وجـود  .ست شده ا  ي اخير  دهه ٤طي  ي كمومتريس   رشد چشمگير شاخه  

در  كـه ، طـوري  طور همزمان در فرآيندهاي تحليلي اسـت      هاي چند متغيره به   گيريبخشي براي اندازه  

ي مناسـب پخـش     ملاحظـه .  اسـت   تمركز داشـته   ٢هاي چند متغيره  اين دوره بيشتر توجه روي روش     

  .كندتغير تنها ايجاد ميي يك مچند متغيره اطلاعات بيشتري نسبت به مشاهدهپارامترهاي 

  :هاي چند متغيرهمزايا استفاده از روش

  .شوند ميبررسيطور همزمان  كاهش نويز وقتي متغيرهاي وابسته به-١

هـاي   از اثـرات سـيگنال     ثيـر   بي تـأ   تواندشوند و نتايج مي   پذير انجام مي  هاي گزينش گيري اندازه -٢

  .مزاحم باشد

هـا  ي نمونـه شوند، چرا كه رفتاري متفـاوت بـا بقيـه   خيص داده ميبه راحتي تش ٣هاي غلط نمونه -٣

  .خواهند داشت

  .پردازند، شرح خواهيم دادهاي چند متغيره ميهايي را كه به تفكيك دادهدر ادامه روش

                                                           
١ Multivariate methods  
٢ Chemometrics  
٣ False samples   



 ٢
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ي تحليل ماتريس داده چند  در پاسخ نياز به ابزاري برا]٣و ٢[هاي تفكيك منحني اولين بار روش

  . هاي ديناميكي چند جزئي به وجود آمدندحاصل از كار آزمايشگاهي در سيستم]٥و ٤[ متغيره

هاي مربوط به اجزاي ها، تعداد اجزا و سهمهاي تفكيك با استفاده ازسيگنال كل مخلوطي روشهمه

تگاهي به صورت يك ماتريس سيگنال دس. ]١٤- ٦[كنند خالص در سيستم مورد بررسي را تعيين مي

. گيردبر مي در را مخلوط در حاضر اجزاي يهمه گيريماتريس اندازه سطر هر كه شوددهي ميسازمان

ي زير نمايش ها تفكيك ماتريس داده به دو يا چند ماتريس ديگر است كه با رابطهاساس اين روش

  .شودداده مي

)١- ١( 
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n و ns اي سطر و ستون، متغيره به ترتيب تعدادnc تعداد اجزاي شيميايي موجود در سيستم 

  . هستند

 D و) ماتريس داده(ماتريس داده حاصل از سيگنال دستگاهيA و  Btهاي خالص  سيگنالشامل

ندازه با ماتريس هم اR  .باشدي اوليه مياجزاي مخلوط در جهات ستون و سطرهاي ماتريس داده

 شود وماتريس داده است كه ماتريس باقيمانده نام دارد و تغييرات آن مربوط به سهم شيميايي نمي

 نمايانگر اغلبBt  و Aهايدر مسائل جذبي ماتريس. معمولاً مربوط به نويز دستگاهي است

  .هاي غلظتي و طيفي هستندپروفايل

كه پيچيده برخوردارند، به ويژه وقتيهاي ها از ارزش زيادي براي تفكيك سيستماين روش

بر هاي مجزا از نظر آزمايشگاهي ممكن نيست يا خيلي پيچيده و زمانسيگنالهاي انتخابي براي گونه

  .است

هاي مستقل يا روش ٢هاي مدلسازي نرمكنند كه به عنوان روشندين روش هدف بالا را ميسر ميچ

 نياز به مدل شيميايي جهت  عدمي بارز آنهاشخصهم. شوند شناخته مي١ يا خود مدلسازي٣از مدل

  .هاستتحليل و تفكيك ماتريس داده
                                                           
١ Multivariate curve resolution methods   
٢ Soft modeling 
٣ Model-free analysis 


