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Furjė spektrometrija

Principinė Furjė spektrometro schema pateikta skyriuje “Spektrometrinis eksperimentas”. Spinduliuotės srauto užtūra ir jos skenavimas realizuojami prietaiso optinėje dalyje. Bene dažniausia tam pritaikomas Maikelsono (A. A. Michelson) interferometras, kurio vieną iš veidrodžių galima slankioti optiniu tikslumu (1 pav.).
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1 pav. Optinė Furjė spektrometro dalis.

Srauto dalytuvu (angl. – beamsplitter), t.y. iš dalies pralaidžiu veidrodžiu sukuriami du šviesos pluoštai, kurie, atsispindėję nuo dviejų (fiksuoto ir paslankaus) veidrodžių ir dalytuvo paveikti dar kartą, patenka į registravimo sistemą. Panagrinėkime, kas yra registruojama fotojutikliu paslankiajam veidrodžiui tolygiai judant. Tam tikru laiko momentu jo poslinkis sąlygos pluoštų eigos skirtumą (. Nuo jo atsispindėjęs srautas vėluos 
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Abu srautai, patekę į registravimo ir duomenų apdorojimo dalį (1 pav.), fokusuojančiosios sistemos “surenkami” į fotojutiklį. Srauto dalytuvo parametrai parenkami taip, kad abu pluoštai būtų vienodo intensyvumo, todėl bangų suminio elektrinio lauko stiprio kitimą nusakys funkcija
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Nesunku įrodyti, kad monochromatinių ((0 dažnio) bangų atveju užregistruotoji autokoreliacijos (koherenciškumo) funkcija ((() (žr. Spektrometrinis eksperimentas) priklausys nuo (((): 
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(3)

kur G((0) yra spinduliuotės galia. Jei į prietaisą patenka sudėtingo spektro spinduliuotė, tai tuomet turime sudėti visų dažnių galios sandus:
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(4)

kur q – proporcingumo daugiklis. Užtūros skenavimo metu (t.y. slenkant veidrodžiui) pirmasis (4) dėmuo nekinta, todėl jis kintamosios srovės stiprintuvo bus “nepastebimas”. Stiprinamas ir registruojamas bus tik antrasis nuo ((() priklausantysis dėmuo
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kuris vadinamas interferograma. Taigi matome (5), kad interferograma yra realioji tiriamosios spinduliuotės galios spektro Furjė vaizdo dalis. 

Galios spektrą G(() matematiniu požiūriu tikslinga sukomponuoti iš jo lyginio Gg(() ir nelyginio Gu(()
 sandų (2 pav.):

G(() ( Gg(() + Gu((),




(6)

kurių simetrijos savybės

Gg(() ( Gg(–() ( 1/2 G(()
 ir 
Gu(() ( – Gu(–() ( 1/2 G(()

(7)

leidžia gana ženkliai supaprastinti Furjė vaizdavimą. Būtent – kadangi interferograma yra realioji funkcija (5), tai, atlikę jos Furjė cos-vaizdavimą, “rekonstruojame” lyginį galios spektro sandą:
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2 pav. Lyginis (Gg(()) ir nelyginis (Gu(()) galios spektro G(() sandai.


Tarkime, kad į Furjė spektrometrą patenka monochromatinė (0 dažnio banga ir prasekime, kaip jame suformuojamas spinduliuotės galios spektras. Kitais žodžiais – nustatykime šio prietaiso aparatinę funkciją. Monochromatinės bangos interferograma yra kosinusoidė
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(9)

Atlikę jos Furjė vaizdavimą (8), rastume Gg(() ( ((( ( (0).
 Tai tikrai monochromatinės (0 dažnio spinduliuotės galios skirstinys, kas reikštų, kad šiuo prietaisu išmatuojamas “tikrasis” spektras. Taigi atrodytų – turime idealųjį prietaisą: jo aparatinė funkcija yra ( funkcijos formos, skyra begalinė ir t.t.

Visa bėda tik tame, kad realaus eksperimento eigoje išmatuojama “apkapota” kosinusoidė, nes užtūrą skenuoti iki begalybės (( ( (, ( ( () praktiškai neįmanoma. Todėl čia turime įvesti labai svarbų Furjė spektrometro parametrą – (m, nusakantį, kokį didžiausią interferuojančių pluoštų eigų skirtumą galime sukurti šiuo prietaisu. Tuomet, atliekant Furjė vaizdavimą (8), integravimo ribos turi būti pakeistos:
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Interferogramą (9) suintegruokime šiose ribose:

Gg(() ( 
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(10)

Pastarajį rezultatą galima buvo gauti ir neįdedant tiek triūso – tai, kad “apkapotos” kosinusoidės Furjė vaizdas yra ( sinc(.–.) + sinc(.+.), galima rasti praktiškai visose funkcijų originalas ( vaizdas porų lentelėse. Tiesiog tai iliustracija, kad, jeigu pasitaikytų funkcijų, kurių minėtose lentelėse nėra, nereikia bijoti imtis šio “juodo” darbo ir atlikti Furjė vaizdavimą pačiam (“ne šventieji puodus lipdo(”).

Lygtyje (10) vėl galime atmesti pirmąjį dėmenį (žr. pastabą šio puslapio išnašoje). Tai reiškia, kad Furjė spektrometro aparatinė funkcija yra jau pažįstamo sinc(…) pavidalo:

A(( ( (0) ( sinc
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(11)

Dabar galime įvertinti tokio prietaiso skiriamąją gebą. Tarkime, kad jo skyra (( ( ( ( (0 lygi spektriniam pirmojo lygties (11) “nulio” nuotoliui nuo centrinio maksimumo. Tuomet ((  išreiškiama iš sąlygos 2(( (m/c ( 1 (žr. Integraliniai vaizdavimai…, 2pav.), o skiriamoji geba apskaičiuojama:
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(12)

Štai kodėl teigėme, kad (m, nusakantis, kokį didžiausią interferuojančių pluoštų eigų skirtumą galime sukurti šiuo prietaisu, yra vienas svarbiausiųjų Furjė spektrometro parametrų( Nuo jo tiesiogiai priklauso spektrometro skiriamoji geba. Nesunku įvertinti, kad sukūrus (m ( 2 cm eigų skirtumą, matomojoje spektro srityje bus pasiekta R ( 100000 eilės skiriamoji geba. Tokia šio parametro vertė per 1-2 eiles didesnė už “klasikinių” (prizminių, gardelinių) spektrinių prietaisų skiriamąją gebą. Ji pasiekiama tik interferometruose, bet jų spektrinės darbo sritys yra keletu eilių mažesnės.

Akivaizdu, kad norėtųsi turėti kiek galima didesnius (m. Bet, kaip jau buvo minėta aukščiau, skenuojant, vieną iš Maikelsono interferometro (1 pav.) veidrodžių turime slankioti optiniu tikslumu. O tai reiškia, kad jo virpėjimai, persikreipimai, judėjimo netolygumai ir t.t. neturi viršyti 0,1(. Todėl veidrodžio slinkimo valdymo ir kontrolės sistema yra bene pats sudėtingiausias prietaiso mazgas, o viena iš Furjė spektrometrų pažangos krypčių ir yra užtūros skenavimo sistemų tobulinimas. Neseniai firma Perkin Elmer viename iš savo modelių (System 2000) įdiegė taip vadinamąjį DynascanTM įrenginį. Supaprastinta jo schema pateikta 3 pav.
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3 pav. DynascanTM užtūros skenavimo įrenginio schema.

Ji susideda iš dviejų lygiagrečių veidrodžių porų, kurie sumontuoti ant optinio stalo, kuris praktiškai be trinties gali būti sukiojamas apie ašį ( (3 pav.). Kiti du “galiniai” veidrodžiai tvirtinami fiksuotai. Pluoštų eigų skirtumas tolygiai keičiamas kompiuterio valdomam elektromagnetiniam įtaisui sukant optinį stalą. Lyginant su labai sudėtingomis senesniosios kartos Furjė spektrometrų veidrodžio slinkimo sistemomis, tai žymiai paprastesnis, bet optinio tikslumo reikalavimus pilnai tenkinantis įrenginys(o juk tai nulemia prietaiso kainą(). 

Apodizacija.

Minėtoji sinc(…) (11) nėra “gera” aparatinė funkcija, ir štai kodėl. Palyginus ją pvz. su sinc2(…) (Integraliniai vaizdavimai…, 2pav.), matome, kad jos aukštesniųjų eilių maksimumai tolstant nuo centrinio (ties ( ( (0) silpsta žymiai lėčiau. Todėl gali atsitikti taip, kad intensyviausiųjų signalų šalutinės osciliacijos klos ir iškraipys silpnus signalus, esančius jų “papėdėje”. Šis Furjė spektrometro trūkumas pašalinamas atliekant taip vadinamąją prietaiso apodizaciją. Pats žodis “apodizacija” kilęs iš graikų klb.: ((neigimas) + ((((((padas, pjedestalas). Spektrometrijoje ji reiškia procedūrą, kurios dėka ženkliai susilpninama, ar net pašalinama šalutinių maksimumų (t.y. “pjedestalo”) įtaka. Senosios kartos spektrometruose tai buvo įgyvendinama palaipsniui ekranuojant veidrodžių paviršius arba keičiant signalų stiprinimą, t.y. tam tikru būdu valdant interferuojančiųjų pluoštų intensyvumus priklausomai nuo jų eigos skirtumo. Ištobulėjus kompiuteriniam prietaisų valdymui tai atliekama žymiai paprasčiau. Tuo tikslu, vietoje originaliosios interferogramos F(() Furjė vaizdavimo (8), atliekamas
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(13)

t.y. vaizduojama “pataisyta” interferograma F(()H((), kur H(() vadinama apodizuojančiaja funkcija. Jos pavidalas gali būti labai įvairus:

H(() ( 1 – ( (,

(trikampė)

H(() ( exp(–( (),
(eksponentinė)

o be jų dar stačiakampė, trapecinė ir kt. Nesunku pastebėti, kad naudojant eksponentinę H((), procedūra (13) tampa Laplaso vaizdavimu. Parametras (, nusakantis H(() mažėjimo greitį, monitoriuje stebint spektro kitimą, gali būti interaktyviai parenkamas kiekvienos konkrečios spektrinės problemos sprendimui. Tokio apodizacijos būdo privalumas tame, kad originalioji interferograma nuolatos saugojama kompiuterio atmintyje. Jei ją apdorojant “perlenkiama lazda” – spektras neleistinai iškraipomas, visos matematinės manipuliacijos gali būti “atšauktos”, ir galima pabandyti dar kartą nuo pradžios. Bet jau turint patyrimo(

Apodizacijos rezultate gaunama aparatinė funkcija, savo forma artimesnė sinc2(…), t.y. funkcijai, kurios šalutiniai maksimumai ženkliai nuslopinti. Šios procedūros “kaštai” – skiriamosios gebos sumažėjimas (maždaug 2 kartus).

Interferogramos diskretizavimas.


Būtina pagvildenti dar vieną labai svarbią ir savitą Furjė spektrometrijos problemą – interferogramos diskretizavimą. Kaip jau buvo aptarta skyriuje “Spektrometrija ir informacijos teorija”, nėra prasmės diskretizuoti spektrą žingsniu smulkesniu už prietaiso skyrą ((. Jei apsiribojama [0, (max] dažnių intervalu, tai diskretinio pavidalo spektras yra N + 1 (kur N ( (max/(() Gg((i) verčių masyvas (4 pav.).







   Gg(()








 0

   (max   (
4 pav. Diskretinio pavidalo spektras (lyginis sandas Gg(()).


Tarkime, kad interferograma F(() išmatuojama (t.y. diskretizuojama) žingsniu ((, ir ji tampa M +1 (kur M ( (m/(c (()) funkcijos F((j) verčių rinkiniu. Tuomet integravimas (8) turi būti pakeistas sumavimu:
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(14)

kur diskretiniai kintamieji yra (i ( i (max/N ir (j ( j (m/(cM). Toliau matematiniu požiūriu tikslinga “sugrįžti” nuo diskretinio F((j) rinkinio prie tolydinės F((). Tai įmanoma pasinaudojus ш(…) funkcija, t.y. “Dirako šukomis” (žr. Integraliniai vaizdavimai…):

F((j) ( ш(()(F(() ( 
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(15)

Tai leidžia sumavimą (14) vėl atkeisti į integravimą, t.y. leidžia sugrįžti prie Furjė cos-vaizdavimo

Gg((i) ( 
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(16)

o toliau, pasinaudojus funkcijos ш(() ir grįžtės Furjė vaizdavimų savybėmis, nesunku įrodyti, kad

Gg((i) ( Gg(() ( Ш(() ( Gg(() ( 
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(17)

Spektro Gg(() ir Ш(() grįžtės rezultatas gali būti pavaizduotas grafiškai (5 pav.).
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5 pav. Gg(()(Ш(() esant įvairiems interferogramos diskretizavimo žingsniams ((.

Taigi matome, kad, esant 2(max ( 1/((, spektrai pradeda klotis (užštrichuotosios sritys, 5 pav.). Tai reiškia, kad jie bus iškreipti – “aukštesniųjų” spektro dažnių sandai turės “žemesniųjų” dažnių priemaišų. Pastarąjį rezultatą galima labai vaizdžiai (kaip sakoma – “ant pirštų”) paaiškinti, panagrinėjus, kaip vyksta interferogramos verčių surinkimas (angl. sampling), t.y. matavimai. Tai parodyta 6 pav.

6 pav. Interferogramos verčių surinkimas intervalu ((.

Matavimo intervalai – vertikaliosiomis linijomis, o signalo “surinkimo” taškai čia vaizduojami (. Sąlyga 2(max ( 1/(( čia patenkinama žemesniojo dažnio sinusoidei (ištisinė kreivė), ir neišpildoma aukštesniojo (šiame pavyzdyje – 5 kartus didesnio) dažnio virpesiams, kurie pavaizduoti punktyrine linija. Matome, kad, esant tokio žingsnio ((() interferogramos diskretizavimui, skaitmeniniame pavidale šie skirtingų dažnių vyksmai susitapatins – bus nusakomi identiškomis diskretinių duomenų imtimis. 

Pabaigiant galima suformuluoti išvadą: norint užregistruoti [0, (max] intervalo spektrą ir pasiekti (( jo skyrą, būtina žingsniu 

(( ( 
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taškų imties interferogramą. Tai reiškia, kad interferogramos taškų skaičius turi viršyti registruojamų spektro intervalų (dažnio kanalų) skaičių mažiausia du kartus.

� EMBED Origin50.Graph  ���
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� – lyginių ir nelyginių būsenų žymėjimas g ir u simboliais labai paplitęs kvantinėje mechanikoje, atomų bei molekulių spektrometrijoje. Jis kilęs istoriškai iš vokiečių klb.: gerade – lyginis ir ungerade – nelyginis.


� Kitą Furjė vaizdo dėmenį ((( + (0) (žr. Integraliniai vaizdavimai…) atmetame, nes jis ne nulis, tik kai ( ( ( (0, t.y. fizikinės prasmės neturintis atvejis.
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