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Пиролизная газовая хроматография широко применяется для сравни-
тельного исследования разных природных и полимерных материалов ['].
Аналитические качественные и количественные данные о компонент-
ном составе продуктов пиролиза (их времена удерживания и относи-
тельное содержание) являются при этом начальными. Обычно такие
массивы данных не наглядны даже для опытного специалиста, а их
ручная обработка весьма трудоемка.

В настоящей работе обработаны данные исследований продуктов
пиролиза лакокрасочных покрытий (ЛКП) с однотипным связующим
для выявления внутривидовой дифференциации [2]. Исследованные
автоэмали имели в основном одинаковый качественный состав про-
дуктов пиролиза, однако существенно различались по содержанию
ряда компонентов. Для сравнительного анализа этих материалов были
рассчитаны относительные количественные содержания компонентов,
соответствующих пикам на хроматограмме с индексами Ковача 850,
970, 1070, ИЗО.

В дальнейшем был использован математический подход, при кото-
ром объекты, обладающие совокупностью признаков, рассматриваются
как образы, охарактеризованные многомерным вектором (в данном
случае 4-мерным). Для изображения совокупности векторов (103 обра-
за) на плоскости их проецировали на оси, соответствующие двум глав-
ным компонентам данной совокупности, вторую проекцию на плоскости
получали нелинейным картографированием [3 ]. Для этих методов
изображения характерно то, что близкие по свойствам объекты лока-
лизируются на плоскости в определенной области, что дает возмож-
ность классифицировать и идентифицировать их (рис. 1,2). Цель та-
кого подхода облегчение решения проблемы, представление полу-
чаемой информации в более наглядной форме (в виде графиков и кар-
тин) и более адекватная идентификация неизвестных объектов.
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Вычисления проводили на ЭВМ СМ-3, пакет программ химометри-
ческого анализа составлен авторами данной работы. Результаты выда-
вались непосредственно на плоттер HP 7224А.

Оба метода двухмерного представления пирограмм дали одинако-
вые результаты, т. е. образцы ЛКП с однотипным связующим можно
дифференцировать как по источнику изготовления лакокрасочного ма-
териала (отечественные и импортные материалы различных фирм),
так и по источнику изготовления покрытия (автомобильный завод).
Кроме того, по корреляционной матрице, вычисляемой при проециро-
вании на главные компоненты, можно устанавливать корреляционные
отношения между признаками, характеризующими объект.
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Корреляционная матрица

1 2 3 4_
1 1,00 —0,62 0,34 —0,32

2 1,00 —0,31 0,07
3 1,00 —0,95
4 1,00

Здесь налицо существенная отрицательная корреляция между 3-м и
4-м признаками, свидетельствующая о нецелесообразности одновремен-
ного использования для характеристики объекта обоих признаков (как
это было сделано, наир., в [ 2]). Результаты обработки исходных дан-
ных на ЭВМ характеризуются наглядностью и быстротой получения,
а также легко могут быть использованы для пополнения банка данных
сведениями о новых объектах.

Кроме того, полученные предложенным методом выводы имеют бо-
лее общий характер, чем при простом сопоставлении, при котором воз-
можно рассмотрение красок только одного цвета.
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