Analuiutide sisalduse maaramine lahuses
neeldumise kaudu
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Olgu meil 3 erinevat analuiiti (lahustunud ainet), mille téelised molaarsed
neeldumistegurid séltuvana lainepikkusest on simuleeritavad funktsioonidega
€1(N), €2(N\) ja €3(\). Olgu nende ainete tegelikud (mitteteadaolevad)

kontsentratsioonid lahuses jargmised:

cq:=10-pM o = 3-uM c3 = 20-pM

Lahust méodame kivetis, milles lahusekihi paksus b := 10-mm

Sellise lahuse teoreetiline neelduvusspekter on Beeri seaduse pohjal
A\ =b-c1-g1(N\) +b-ca2-e5(\) + b-c3-g3(N)
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Mootmise simulatsioon

Lainepikkuste vahemik ja samm (X\pmin Amax AX):=(250-nm 750-nm 2.nm)

>\max - >\min

Andmepunktide arv N, := +1 =251

AN

Andmepunktide indeksid i .= 1.. Ny

Andmepunktide lainepikkused \j := \yin + (i —1)-AX

1 -1

Simuleerime mddtmist, lisades signaalile miira amplituudiga a := 500-M " -cm

€'y := Mddda(eq, X, a)

€', := Mddda(ez, X, a)

A' = Médda(A, X, 0.01)

Molaarne neelduvus

8000

6000

4000

2000

€' := Mddda(e3, X, a)
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Kontsentratsiooni arvutamine

Ulesanne on matemaatilise sisu poolest jirgmine: leida sellised kordajad c¢'4, c'; ja
c';, et vektorite €'4, €'5 ja €'3 lineaarkombinatsioon b-c'y-€'1 + b-c’;-€', + b-c'3-€'3
oleks vahimruutude mottes voimalikult sarnane vektoriga A'. Osutub, et sellel

ulesandel on ilhene vastus, mille saab lineaaralgebra vormis ka lihtsal kujul valja
kirjutada. Esmalt konstrueerime maatriksi, milles andmevektorid €'4, €'5 ja '3 on

paigutatud uksteise korvale:

1 2 3
1 | 18732.5| 10517.5| 8325.1
2 | 18539.5| 11607.7| 8775.4
] ] ] -1 -1
Q- augment(s 1, €9, € 3) _| 3 19797| 113683| 77266| M~ ' .em
4 | 20168.3| 11348.6| 8548.3
5 | 20443.8| 11493.4| 8070.2
6 | 21375.9| 9642.9| 7824.1
7 | 223019 10922
Seejarel kontsentratsioonid Vordluseks "toelised"
saab arvutada valemiga: kontsentratsioonid:
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Erinevate anallilitide panused summaarsesse neelduvusse:
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