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ПАРАМЕТРИЧНИЙ СИНТЕЗ У СПЕКТРОСКОПІЇ НА ОСНОВІ
АНАЛІЗУ СПЕКТРАЛЬНОЇ ЧУТЛИВОСТІ

Анотація. Актуальність досліджен ня зу мов ле на фун да мен таль ною рол лю об ер не них за -
дач па ра мет рич но го син те зу у спек трос копії, які ши ро ко за сто со ву ють в оптиці, ма -
теріалоз навстві, ла зерній діаг нос тиці та суміжних га лу зях для віднов лен ня фізич них па ра -
метрів се ре до вищ за їхніми спек траль ни ми ха рак те рис ти ка ми. На прак тиці такі за дачі
час то є ви род же ни ми або сла бо іден тифіков ни ми че рез об ме женість спек траль но го інтер -
ва лу, ко ре ляцію па ра метрів та нерівномірну спек траль ну чут ливість, що при зво дить
до нестійкості кла сич них ме тодів мінімізації по хиб ки та дег ра дації точ ності оцінок. Тому 
ак ту аль ним є роз роб лен ня ме тодів, які поєдну ють фізич но обґрун то ва не мо де лю ван ня
з ме то да ми ма шин но го на вчан ня та вра хо ву ють інфор маційну струк ту ру спек траль них
да них. Ме тою ро бо ти є роз роб лен ня та чис ло ва ап ро бація кон цепції па ра мет рич но го син -
те зу в об ер не них спек трос копічних за да чах на основі не й ро ме реж типу «physics-enhanced 
neural networks» з яв ним вра ху ван ням спек траль ної іден тифіков ності па ра метрів. У ро боті 
ви ко рис та но ме то ди ма те ма тич но го мо де лю ван ня спек траль них ха рак те рис тик, аналізу
чут ли вості, лінійної ал геб ри, теорії оціню ван ня (мат ри ця Фішера, межа Кра ме ра–Рао) та
фізич но інфор мо вані не й ро ме ре жеві архітек ту ри. Па ра мет рич ний син тез роз гля ну то як за -
да чу на вчан ня, проєкто ва ну на підпростір па ра метрів, для яких інфор маційна мат ри ця є
не ви род же ною, що за без пе чує узгод женість не й ро ме ре же во го роз в’яз ку з фізич ною
струк ту рою пря мої за дачі. Ре зуль та ти чис ло вих ек спе ри ментів свідчать про те, що втра та 
спек траль ної іден тифіков ності па ра метрів чітко про яв ляється на рівні функцій спек траль -
ної чут ли вості, спек тра влас них зна чень мат риці Фішера та дис персій оцінок па ра метрів.
По ка за но, що ви ко рис тан ня об ме же но го або ре гу ля ри зо ва но го па ра мет рич но го про сто ру
в не й ро ме ре жах типу «physics-enhanced neural networks» дає змо гу усу ну ти нестійкість
на вчан ня у ви род же них ви пад ках та підви щи ти фізич ну інтер пре товність от ри ма них
оцінок. Прак тич не зна чен ня ро бо ти по ля гає у ство ренні підґрун тя для по бу до ви стійких
не й ро ме ре же вих ме тодів роз в’я зан ня об ер не них за дач спек трос копії, орієнто ва них на ре -
аль ну інфор маційну струк ту ру спек траль них да них.

Клю чові сло ва: спек траль на чут ливість, па ра мет рич ний син тез, спек траль на іден -
тифіковність, об ер нені спек тральні за дачі, мат ри ця Фішера, інфор маційна оціню ваність,
не ко ректні за дачі, не й ро ме ре же вий син тез па ра метрів.
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ВСТУП

Па ра мет рич ний син тез у спек трос копії на ле жить кла су об ер не них за дач
фізич но го мо де лю ван ня, в яких фізичні па ра мет ри об’єкта віднов лю ють
за виміря ни ми спек траль ни ми ха рак те рис ти ка ми. Ці за дачі ви ни ка ють
у ши ро ко му спектрі спек трос копічних ме тодів, зок ре ма у ме тоді на ка -
чуван ня–зон ду ван ня (pump-probe) [1], кількісній фо то а кус тичній то -
мографії [2], оптичній ко ге рентній то мог рафії [3], а та кож у спек тро -
скопії ди фуз но го відбит тя [4]. Заз на че не ілюс трує фун да мен тальність
обер не них спек траль них за дач для опти ки, ма теріалоз на вства та ла зер ної
діаг нос ти ки, де спек тральні вимірю ван ня вис ту па ють основ ним носієм
інфор мації про влас ти вості се ре до ви ща. Заз ви чай па ра мет рич ний син тез
фор му лю ють як за да чу мінімізації різниці між ек спе ри мен таль ним і мо -
дель ним спек тра ми, що зво дить її до оптимізаційної про бле ми у про сторі 
па ра метрів. Чис ленні досліджен ня по ка зу ють, що об ер нені за дачі цьо го
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