24
Spektrometrija ir informacijos teorija

23
V.Balevičius. Taikomoji optika


Spektrometrija ir informacijos teorija.

Spektrinių eksperimentų tikslas – surinkti duomenų visumą, įgalinančią kiek galima išsamiau (pilniau) apibūdinti į prietaisą patenkančiąją spinduliuotę. Kad palyginti įvairius spektrometrinius prietaisus, jų gebėjimą atlikti šią užduotį, būtina apibrėžti tam tikrą kiekybinį parametrą – informacijos kiekį, o pagrindiniu kriterijumi planuojant eksperimento strategiją tuomet taptų šio dydžio maksimumo siekis (prarandamos informacijos kiekio minimumas). Informacijos kiekio sąvoka yra suformuluota informacijos teorijoje. 

Įvairūs objektai, reiškiniai, vyksmai apibūdinami daugeliu prasminių požymių (parametrų) – koordinatėmis, greičiu, energija, spalva, temperatūra, pagaliau – kvapu, tembru ir t.t. Jų matematiniam įvertinimui reikalingas universalus matas, kuris, nepriklausomai nuo požymio prigimties, nusakytų gaunamąjį informacijos kiekį tos pačios dimensijos vienetais. Tai įmanoma, jei parametrų vertes susiesime su tų verčių pasirodymo tikimybėmis. Paaiškinkime tai pavyzdžiu.

Tegu turime “vienmatę” (y krypties) S ploto plokštumą, kurioje kažkur guli vienintelis šviečiantis taškas((). Visos galimos jo buvimo toje plokštumoje padėtys yra vienodai tikėtinos, bet iš kitos pusės matavimo prietaiso preciziškumas leidžia “susmulkinti” šią plokštumą tik į n elementų, kurių kiekvieno plotelis (S (1 pav.). 








1 pav. Šviečiantis taškas ir plokštumos elementai.

Suformuluokime, koks informacijos kiekis bus gautas, jei bus nustatyta elemento, turinčio savyje šviečiantįjį tašką, padėtis. Tai turime atlikti mažiausiomis paieškos veiksmų sąnaudomis. Jeigu plokštumoje būtų tik vienas (S elementas, tai jokios papildomos informacijos nustatant taško padėtį ir nebereiktų – matavimų (eksperimentų) skaičius lygus 0. Jei tokių elementų būtų 2, tai pakaktų patikrinti vieną iš jų: šviečiantis taškas būtų arba ten, arba, jo neaptikus, konstatuotume, kad jis antrojoje “puselėje”. Kitais žodžiais – pakaktų vienintelio matavimo, duodančio atsakymą “yra – nėra”, “taip – ne”, ”0 – 1”. Jei n ( 4, tai pirmiausia tektų nustatyti, kurioje iš “puselių” yra taškas, o po to dar vieno matavimo – kuriame iš “ketvirčių”. Taigi reikėtų dviejų eksperimentų ir dviejų dvejetainių atsakymų ”0 – 1”. Kad nustatyti taško padėtį kiek galima preciziškiau, prietaisas tobulinamas (t.y. puoselėjama jo savybė “pajusti” vis smulkesnius (S elementus), ir tokių būtinų atsakymų ”0 – 1” skaičius auga kaip
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Šis dydis ir turi informacijos kiekio prasmę – kuo jis didesnis, tuo labiau sumažinamas kurio nors parametro (šiuo atveju – taško y koordinatės) vertės neapibrėžtumas. 

Toliau apibrėžkime jį per įvairių parametro verčių pasirodymo tikimybes. Nagrinėjamajame pavyzdyje visų elementų plotai (S yra lygūs, o šviečiančiojo taško pasirodymas bet kurioje plokštumos vietoje vienodai tikėtinas. Tuomet tikimybė jį aptikti viename iš plotelių (S 
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o gautasis informacijos kiekis

I1 ( log2 n ( – log2 W1.
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Jei taško pasirodymo įvairiuose (S tikimybės skirtingos – Wi (i ( 1 ( n), tai (3) būtina suvidurkinti:
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Pilnasis informacijos kiekis, reikalingas, kad nustatyti, konkrečiai kuriame elementariajame plotelyje yra šviečiantysis taškas, išreiškiamas
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ir vadinamas entropija. Šis dydis nusako mūsų žinojimo apie objektą ar reiškinį neapibrėžtumą, ir toks jo pavadinimas kilo dėl analogijos su Bolcmano (L. Boltzmann) įvestu tikimybiniu šiluminių vyksmų chaotiškumo matu S ( k ln W, t.y. entropija.


Praktikoje vykstantys fizikiniai procesai dažniausia yra tolydūs, ir jie aprašomi tolydinėmis kokio nors parametro (g) funkcijomis. Statistikiniai vyksmų aspektai nusakomi tikimybės tankiu w(g). Tuomet atrodytų, kad informacijos entropija gaunama paprasčiausia sumavimą (4) pakeičiant integravimu:
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Deja taip darant kyla du sunkumai: integralas (5) diverguoja, o be to tikimybės tankio funkcijos w(g) dimensija yra ne 1/g. Šie trūkumai pašalinami įvedant daugiklį (g, kuris turi g dimensiją:
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Daugiklio (g vaidmuo geriausiai išryškėja (6) pertvarkius:

H ( – 
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Matome, kad entropija Hg skiriasi nuo pilnosios tolydinio vyksmo entropijos H dydžiu

H( ( – log2 (g.





(8)

Įvestasis daugiklis (g dabar įgauna parametro g diskretizavimo žingsnio prasmę – tai mažiausias jo verčių intervalas, kurio tikslumu įmanoma įvertinti g. Dydis (g  priklauso nuo matavimo aparatūros ir konkrečių eksperimento sąlygų. Akivaizdu, kad nėra prasmės užsiduoti jo vertę, mažesnę už triukšmų lygį ir kitų paklaidų ribas. Entropijos H( vertė tuomet yra toks parametro neapibrėžtumo matas, kurio duotosiomis sąlygomis nebegalima sumažinti, nes informacija apie parametrą, gaunama iš “siauresnių” (g intervalų, yra nepatikima. 

Taigi daugiklis (g suskaido tolydinį tikimybės pasiskirstymo tankį į suskaičiuojamą 

n ( (g2 – g1)/ (g




(9)

diskretinių verčių aibę. Jo dėka tolydinių vyksmų entropija įgauna visas diskretinių procesų entropijos savybes – jos vertės baigtinės, teigiamos, ir pagaliau supaprastėja pati fizikinė interpretacija. 


Konkreti informacijos entropijos išraiška priklauso nuo funkcijos w(g). Tarkime, kad parametro g tikimybės tankis intervale g2 – g1 nesikeičia (eksperimentatorių kalba – prietaiso jautris šiame g matavimų intervale yra daug maž vienodas). Tuomet tikimybės tankis išreiškiamas
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(PS. Tokio pavidalo tikimybės tankiai dažnai naudojami kaip svoriniai daugikliai statistiškai apdorojant įvairių eksperimentų duomenis. Ši procedūra vadinama instrumentiniu svėrimu.).

Toliau, pasinaudoję (7,9), išvedame 

H ( log2[(g2 – g1)/(g].




(11)


Prisimenant, kad (g vertė nusako triukšmo lygį, tai n bus tiesiog aparatūros signalo ir triukšmo santykis S/N plius 1. Tuomet galimas labai akivaizdus entropijos

H ( log2(S/N + 1)




(12)

paaiškinimas. Jeigu aparatūros S/N ( 1, tai tokiu prietaisu tegalima gauti du elementarius atsakymus: g2 – g1 ( (g (yra signalas) ir g2 – g1 ( 0 (jo nėra). Tai ir būtų informacijos kiekio vienetas: H1 ( log2(1+1) ( 1, t.y. vienas bitas.


Priartinkime šias informacijos teorijos idėjas prie spektrofotometrinių tyrimų. Kadangi spektras – tai spinduliuotės energijos (tiksliau energinių dydžių – srauto (galios) (G), šviesio(M), skaisčio(L) ar kt.) pasiskirstymas dažniais (() ar bangų ilgiais ((), tai turime “pakilti” virš “vienmatės” plokštumos (1 pav.) – pereiti į plokštumą pilnąja to žodžio prasme. Dvi ašys x ir y tuomet ženklintų dažnio ir energinio dydžio vertes atitinkamai (2 pav.)

        G, M, L, ( [J/s]

2 pav. Spinduliuotės spektro diskretizavimas.


Energinių dydžių matavimus intervaluose (kanaluose) (1, (2, … (m galime laikyti tarpusavyje nepriklausomais, ir, kad įvertinti informacijos kiekį dabar, turime pasinaudoti informacijos adityvumo principu:

H((1, (2, … (m) ( 
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kur H((j) yra vieno kanalo matavimo entropija (12). 

Kaip buvo parodyta aukščiau, jo diskretizavimo žingsnis yra apspęstas aparatūros triukšmų lygio. Tolimesniam nagrinėjimui būtina išsiaiškinti, kokiu mažiausiu žingsniu yra prasminga diskretizuoti registruojamąjį dažnių (arba bangų ilgių) intervalą. Tam reikia prisiminti vieną svarbiausių optinių prietaisų parametrų – skyrą. Tai dydis, nusakantis ribines prietaisų galimybes stebėti labai smulkius objektus (pvz. – mikroskopai, defektoskopai) arba atskirti mažai besiskiriančių dažnių signalus (spektrometrai, interferometrai). Skyra yra ribojama grynai fizikinės prigimties reiškinių – difrakcijos, erdvinio košimo baigtinių matmenų apertūrinėmis diafragmomis, registravimo sistemos inertiškumo, o taip pat ir eksperimentinės įrangos netobulumų – išsijustiravimo, optinių detalių defektų, ydų ir kt. Dažniausia techniniuose prietaisų pasuose pateikiamas bevardis parametras – skiriamoji geba (/(( (arba (/((), kur (( ir yra to prietaiso skyra. Ji parodo, kiek mažiausia gali skirtis registruojamų signalų dažniai, kad jų buvimą gebėtume duotuoju prietaisu konstatuoti aplamai. Šie parametrai smulkiau aptariami žemiau (žr. Aparatinė funkcija). Taigi akivaizdu, kad beprasmiška diskretizuoti spektro dažnius žingsniu mažesniu negu ((. Tuomet dažnio kanalų skaičius bus

m ( ((m – (1) / ((.




(14)


Dabar galime suformuluoti pilnąjį informacijos kiekį, kurį įmanoma gauti duotąja spektometrine įranga (vienu ar keliais prietaisais, nes taikant informacijos adityvumo principą nesvarbu kiek jų yra matavimų komplekse, kuriuo “surenkami” (13) dėmenys):

H ( m log2(S/N + 1) ( 
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Iš pirmo žvilgsnio atrodytų, kad šis dydis pasitarnautų pagrįstu kriterijumi įvairių prietaisų “gebėjimams” palyginti – prietaisas tuo geresnis, kuo didesnis H. Iš tikrųjų tai parametras, apibudinantis aparatūrą gana “kietai”, ir “apgauti” jį sunku. Pvz. – signalo ir triukšmo santykį galima pagerinti labiau atidarant spektrometro plyšius arba padidinant stiprintuvo laiko konstantą ir labiau nukošiant triukšmus. Bet tai tuoj pat ženkliai pablogina prietaiso skyrą. Taigi vieną prietaiso parametrą galima “pagerinti” kito sąskaita. Pirmosiose eksperimentų stadijose “aukso viduriu” būtų toks prietaiso parametrų nustatymas, kuriam esant gaunamosios informacijos kiekis būtų didžiausias. Tai būtų taip vadinamas absoliučiojo informacijos maksimumo principas. Tačiau žymiai dažniau tenka apiriboti tik tam tikrų “siauresnių” problemų sprendimu, kuriam kai kurių spektro charakteristikų žinojimas visai nebūtinas. Tuomet į jų patikimų verčių gavimą galima numoti ranka, ir to sąskaita paryškinti kitus parametrus, kurie, sprendžiant duotąjį uždavinį, yra svarbiausieji. Sakome – siekiame santykinio informacijos maksimumo.

Vis dėlto H dar nėra pakankamas prietaiso kokybės kriterijus. Ir štai kodėl – šiuolaikinės registravimo sistemos ir kompiuterinis signalų apdorojimas leidžia pagerinti prietaiso S/N beveik nesumažinant ((. Tai įmanoma atliekant keletą (nsc) spektro skleidimų (skenavimų) ir jų metu surenkamus matavimų duomenis vidurkinant. Triukšmai turi tokią savybę, kad S/N ( 
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. Kita galimybė – naudojant pvz. fotonų skaičiavimo metodiką, spektrą skleisti lėtai. Tuomet, kuo ilgiau “užsilaikoma” ties kiekvienu dažnio kanalu, tuo daugiau fotonų galima priskaičiuoti, ir signalas vis ženkliau iškyla virš bendrojo triukšminio fono. Bet už šiuos laimėjimus mokama pačia vertingiausia (geriausiai konvertuojama) valiuta – sekundėmis, minutėmis, valandomis … (Dažnai sakoma: laikas – pinigai, bet deja neteko girdėti: pinigai – laikas(). 

Šiuo požiūriu labiausia pagrįstu prietaiso kokybės kriterijumi laikytinas informacijos srautas (informacijos gavimo sparta):

Q ( 
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Jį galima susieti su viso eksperimento trukme Te, spektro skenavimo greičiu vsc bei stiprintuvo laiko konstanta (:

Q ( 
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Pastaroji lygybė seka iš spektroskopijos “klasikos” – iš optimaliausiųjų spektro registravimo sąlygų problemos tyrimų, kur įrodoma, kad vsc ( ( 0,24 ((.

Įdomus ir labai svarbus Q sąryšis su vieno iš m (14) kanalų registravimo trukme t1 ( Te/m:

Q ( 
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Tai ir būtų skenuojančio vieno kanalo spektrinio prietaiso (žr. 2 pav. sk. Spektrometrinis eksperimentas) informacijos gavimo sparta. Iš čia labai akivaizdžiai išplaukia daugiakanalių sistemų privalumai – vienu metu registruojant K kanalų, informacijos srautas padidėja K kartų:

Q ( 
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Įvairių spektrinių prietaisų K kinta plačiose ribose. Galima palyginti: spektrometrų ir monochromatorių K ( 1, kvantometrų – kelių dešimčių eilės, daugiakanalių spektrografų, registruojant fotodiodų liniuotėmis arba šviesos srautą koduojant (žr. Adamaro spektrometrija) K siekia 102 – 103, o spektrografų ir Furjė spektrometrų K ( m ( ((m – (1) / ((.

Matome (19), kad vienalaikio informacijos apdorojimo kanalų skaičiaus didinimas yra labai prasmingas. Informacijos srautas nuo K priklauso tiesiškai, kai tuo tarpu jo priklausomybė nuo signalo ir triukšmo santykio S/N yra logaritminė, t.y. žymiai silpnesnė. “Daugiakanališkumo” sąlygotų prietaiso pranašumų vertinimai siejami su Feldžeto (P. Fellgett) vardu, kuris pirmasis juos išanalizavo. Jie vadinami Feldžeto laimėjimais. 

Baigiant galima pažymėti, kad informacijos teorijos požiūriu visa šimtametė spektrinių prietaisų kūrimo, projektavimo ir gamybos istorija – tai nuolatinė kova už vis didesnius informacijos srautus.
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