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Исследование методов и разработка средств 

оценки элементного состава веществ с 

использованием методов лазерной масс-

спектрометрии.
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Цель работы:

Исследование методов и разработка средств оценки 
элементного состава веществ с использованием методов 
лазерной спектрометрии, использование современных 
аппаратных средств для оценки элементного состава.

Задачи:

1. Решение проблемы оцифровки различных типов 
фотодетектора.

2. Создание модели обработки фотодетектора.

3. Разработка программного комплекса для оценки 
элементного состава веществ.

4. Поддержка проведения различных методик расчета.
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Применение методов оценки элементного состава веществ 

Медицина Стоматология
Исследовательские 

работы

Контроль за элементным составов 

стоматологических препаратов, 

приспособлений.

Идентификация личности погибших на основе 

анализа элементного состава костной ткани и др.
оценка элементного состава 

веществ
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Организация анализа элементного состава веществ.

Проведение 

фотометрирования на 

лазерном энергомасс - 

анализаторе

Подготовка 

фотодетектора к 

анализу

Обработка 

фотодетектора

Проявка фотодетектора
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Вид отсканированного фотодетектора

Вид фотопластинки и основные проблемы после сканирования

Вид фотопленки и основные проблемы после сканирования
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Порядок получения элементного состава веществ.

Фотометрирование Проявка фотодетектора

Использование 

специализированных 

средств оцифровки

Использование сканеров 

высокого разрешения

ФотопластинкаФотопленка

Использование слайд 

сканера

Алгоритм удаления 

эффекта тени на основе 

вычисления корреляции

Использование обычного 

сканера

Получение распределения 

фактора пропускания с 

эффектом тени

Получение распределения 

фактора пропускания

Получение сглаженного 

распределения фактора 

пропускания

Автоматическое 

вычисление положений 

пиков фактора пропускания

Вычисление параметров 

каждого пика фактора 

пропускания

Создание соответствия 

Пик – изотоп, заряд

на основе реперных точек

Создание соответствия 

Пик – изотоп, заряд

на основе общей картины пиков

Подготовка информации для 

вычисления элементного 

состава веществ

Методика вычисления 

элементного состава 

веществ

Получение элементного 

состава вещества
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Диаграмма пакетов разработанного ПО.

Интерфейс обработки 

действий пользователя

Интерфейс вывода 

графической 

информации

Математическое 

обеспечение
Управление даннымиMFC

Пакет работ с 

сохраненной 

информацией

STL

LibXMLXML Wrapp
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Диаграмма классов математического обеспечения разработанного ПО.

+MessageReaction(inout eMsg : const SUpdatebleMsg)

IUpdateble

+CalculateAutoMasses(in pSmoothed : const tsmtype*)

+GetAutoMasses() : tampos *

ICalcAutoMass

+SetElements(inout _plElements : const list<SElement>)

+CreateMassParams()

+PerformMassParamsCheck()

+GetMassParams() : const tlineparams *

+SetMPCalcer(in _pMPCalcer : ICalcMassPositions*)

ICalcMassParams

+GetParams() : const tmpparams *

+SetAutoMasses(in _pvAMPos : const tampos*)

+SetCalcSelection(in _pCalcSelection : ICalcSelection*)

+DeleteCalcMassPosition(inout sToDelete : const SCalcMass)

+UpdateCalcMassPosition(inout sToUpdate : const SCalcMass, in sNewValue : SCalcMass)

+AddCalcMass(in nLeft : int, in nCenter : int, in nRight : int)

ICalcMassPositions

+SetImage(in pIm : CImage*)

+GetPassFactor(in pSel : CImage* = 0) : const tpassfactor *

+GetDensity(in pSel : CImage* = 0) : const vector<int> *

+GetPassFactorAvg(in nMin : int = 0) : int

+Clear(in bFon : bool)

ICalcSelection

+SetDensity(in vDens : const vector<int>*)

+SetShadowParams(in _sp : SShadowParams)

+GetNonShadowedDensity() : const vshdens *

+GetShadowParams() : SShadowParams

+GetCorrelation(in pvRes : vcorr*, in _sp : SShadowParams)

ICalcShadow

+GetSmoothed() : const tsmtype *

+SetSmoothingQuality(in nQuality : int)

+SetPassFactor(in pvFactor : const tpassfactor*)

+Recalc()

+GetSmoothingQuality() : int

ICalcSmoothed

+GetMassPositions() : vint *

+GetCalcedMasses() : const tmpparams *

+GetSelectionImage() : CImage *

+CalculateSelection()

+CalculateMassPositions()

+RecreateCalcedMasses()

+GetCalcMassPos() : ICalcMassPositions *

+Update()

+GetCalcMassParams() : ICalcMassParams *

ISelectionCalcer

-CalcNSDensity()

+CCalcShadow(in _pUpdater : IMathUpdater*)

+~CCalcShadow()

+SetDensity(in vDens : const vector<int>*)

+GetNonShadowedDensity() : const vshdens *

+GetShadowParams() : SShadowParams

+GetCorrelation(in pvRes : vcorr*, in _sp : SShadowParams)

+SetShadowParams(in _sp : SShadowParams)

+MessageReaction(inout sMsg : const SUpdatebleMsg)

-pUpdater : IMathUpdater *

-sp : SShadowParams

-pvDensity : vector<int> *

-vNSDensity : vshdens

-bNeedToRecalc : bool

CCalcShadow

-Calc()

+CCalcAutoMass(in _pUpdater : IMathUpdater*)

+~CCalcAutoMass()

+CalculateAutoMasses(in pSmoothed : const tsmtype*)

+GetAutoMasses() : tampos *

+MessageReaction(inout sMsg : const SUpdatebleMsg)

-vMassPositions : tampos

-pvSmoothed : tsmtype *

-bNeedToRecalc : bool

-pUpdater : IMathUpdater *

CCalcAutoMass

-GenerateMassList()

+CCalcMassParams(in _pUpdater : IMathUpdater*)

+~CCalcMassParams()

+SetElements(inout _plElements : const list<SElement>)

+SetMPCalcer(in _pMPCalcer : ICalcMassPositions*)

+CreateMassParams()

+PerformMassParamsCheck()

+GetMassParams() : const tlineparams *

+MessageReaction(inout eMsg : const SUpdatebleMsg)

-lElements : list<SElement>

-vMasses : vector<SMass>

-lLineParams : tlineparams

-pMPCalcer : ICalcMassPositions *

-pUpdater : IMathUpdater *

CCalcMassParams

-AddMPByPos(in nLeft : int, in nCenter : int, in nRight : int)

-Calculate()

-SerchMaxPos(in nLeft : int, in nRight : int, in bLeftToRight : bool) : int

-GetLeftLimit(in nMassNum : int) : int

-GetRightLimit(in nMassNum : int) : int

-GetCenterPos(in nLeft : int, in nRight : int) : int

-GetAVG(in nLeft : int, in nRight : int) : float

+CCalcMassPositions(in _pUpdater : IMathUpdater*)

+~CCalcMassPositions()

+GetParams() : const tmpparams *

+SetAutoMasses(in _vAMPos : const tampos*)

+SetCalcSelection(in _pCalcSelection : ICalcSelection*)

+DeleteCalcMassPosition(inout sToDelete : const SCalcMass)

+UpdateCalcMassPosition(inout sToUpdate : const SCalcMass, in sNewValue : SCalcMass)

+AddCalcMass(in nLeft : int, in nCenter : int, in nRight : int)

+MessageReaction(inout sMsg : const SUpdatebleMsg)

-bNeedToRecalc : bool

-vMPParams : tmpparams

-pvAMPos : tampos *

-pUpdater : IMathUpdater *

-pCalcSelection : ICalcSelection *

-nAvgQuality : int

CCalcMassPositions

-GetFon() : int

-GetAvgIm(in fTop : float) : float

-GetColorValue(in color : COLORREF) : float

-CalcDensity()

-CalcPassFactor()

-CheckImage(in pIm : CImage*)

+CCalcSelection(in _nMax : int, in _pUpdateble : IMathUpdater*)

+SetImage(in pIm : CImage*)

+GetPassFactor(in pSel : CImage* = 0) : const tpassfactor *

+GetPassFactorAvg(in nMin : int = 0) : int

+GetDensity(in pSel : CImage* = 0) : const vector<int> *

+Clear(in bFon : bool)

+MessageReaction(inout sMsg : const SUpdatebleMsg)

-pImage : CImage *

-pSelImage : CImage *

-pUpdateble : IMathUpdater *

-vPassFactor : tpassfactor

-vDensity : vector<int>

-nMax : int

-nFon : int

-bNeedToRecalcDensity : bool

-bNeedToRecalcPassFactor : bool

CCalcSelection

-CalcSmoothed()

+CCalcSmoothed(in _pUpdater : IMathUpdater*)

+~CCalcSmoothed()

+GetSmoothed() : const tsmtype *

+SetSmoothingQuality(in nQuality : int)

+SetPassFactor(in _pvFactor : const tpassfactor*)

+Recalc()

+GetSmoothingQuality() : int

+MessageReaction(inout sMsg : const SUpdatebleMsg)

-vSmoothed : tsmtype

-pvPassFactor : tpassfactor *

-bNeedToRecalc : bool

-nSmoothingQuality : int

-pUpdater : IMathUpdater *

CCalcSmoothed

#UpdateSelectionImage()

#GetSelectionFromDocument()

#FindCoolPos(in l : const_iterator, in r : const_iterator, in fval : float) : const_iterator

+CSelectionCalcer(in _pMainDoc : CMainDoc*, in _pUpdater : IMathUpdater*)

+~CSelectionCalcer()

+GetCalcMassPos() : ICalcMassPositions *

+GetToCalc() : const vint *

+GetSelectionImage() : CImage *

+GetSelection() : const vint *

+CalculateSelection()

+GetMassPositions() : vint *

+CalculateMassPositions()

+RecreateCalcedMasses()

+GetCalcedMasses() : const tmpparams *

+GetNonShadowSelection() : const vshdens *

+GetShadowParams() : SShadowParams

+SetShadowParams(in fStrength : float, in nOffset : int)

+GetCorrelation(in pvRes : vcorr*, in fStrength : float, in nMaxOffset : int)

+GetSmoothingQuality() : int

+GetSmoothed(in nQuality : int = -1) : const vint *

+Update()

+GetCalcMassParams() : ICalcMassParams *

+CanFindMassPosParams() : bool

+FindMassesParams(in hProgressBar : HWND)

+GetMassPosParams() : vector<SLineParams> *

+MessageReaction(inout sMsg : const SUpdatebleMsg)

-pMainDoc : CMainDoc *

-pCalcSelection : ICalcSelection *

-pCalcShadow : ICalcShadow *

-pCalcSmoothed : ICalcSmoothed *

-pCalcAutoMass : ICalcAutoMass *

-pCalcMassPositions : ICalcMassPositions *

-pCalcMassParams : ICalcMassParams *

-pUpdater : IMathUpdater *

-sl : vector<SLineParams>

-pSelectionImage : CImage *

CSelectionCalce

+Add(in pUpdateble : IUpdateble*)

+SendMsg(inout eMsg : const SUpdatebleMsg)

IMathUpdater
-End1

1

-End2

0..*

-End31

-End4

1

-End31

-End4

1

-End3
1

-End4

1

-End3

1

-End4

1

-End3

1

-End41

-End3

1

-End4 1

-End3 1

-End41

-End5 1

-End6

*

-End5 1

-End6

*

-End5 1

-End6 *

-End5 1

-End6

*

-End5 1

-End6 *

-End5 1

-End6 *
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Удаление эффекта тени с изображения
Модель тени:

       xIxIxI реальноереальноеизмеренное

Расчет параметров тени на основе 
корреляции между распределением 
с эффектом тени и распределением 
без эффекта тени.
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Автоматическое определение положений пиков фактора пропускания

   
2

11
][




iPassFactoriPassFactor
iPassFactor

Создание вспомогательного сглаженного 

графика для определения положений 

пиков безотносительно к уровню фона 

при модификации исходного 

распределения в прямом и обратном 

направлении.

Автоматической вычисление положений 

пиков на сглаженном распределении с 

переносом результатов на исходный 

график



11

Создание соответствий положений пиков распределения фактора 

пропускания изотопам

Вычисление параметров расположения на 
основе задания коэффициентов, при 
которых координатами реперных 
пиков являются и левые, и правые 
границы крайних пиков.

В предположении, что данным пикам 
соответствуют определенные изотопы 
определенного заряда, создаются 
максимальные и минимальные 
значения коэффициентов.

Проверка на принадлежность пика 
определенной массе. Если данного 
соответствия нет, то данный вариант 
расположения не учитывается в 
дальнейших расчетах.
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Использование в расчетах точных масс изотопов для возможности 

выделять двойные и тройные пики

Хранение информации о округленной массе, 
точной массе, природной 
распространенности изотопов одного 
элемента реализовано на основе 
популярной технологии XML.

Позволяет динамически отображать 
положение требуемых изотопов 
различных зарядов в режиме реального 
времени при использовании различных 
групп коэффициентов и отображать 
левую и правую границу 
предполагаемого положения изотопа.
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Визуализация результатов создания соответствия Пик – изотоп, заряд.
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Выводы

1. Исследованы способы оценки элементного состава веществ методами 
лазерной масс-спектрометрии

2. Разработаны алгоритмы для математической обработки фотодетектора

3. Разработано программное средство для оценки элементного состава 
веществ, поддерживающее несколько методик расчета, использующее 
дружественный интерфейс Windows

4. Разработанное программное средство позволяет сократить время обработки 
одного фотодетектора в несколько раз.

5. Поставлен вопрос о создании стандартизированного программного 
комплекса, позволяющего производить расчет элементного состава веществ 
для различных видов анализов (лазерная масс-спектрометрия, искровая 
масс-спектрометрия)


