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РЕФЕРАТ

Звіт про науково-дослідну роботу: 171 с., 7 табл., 32 рис., 1 дод., 127 джерел.

БІОБЕЗПЕКА, ВОДОКОРИСТУВАННЯ, ПАРАМЕТР КОЛОРОМЕТРИЧНИЙ, РЕЄСТРАЦІЯ ДИСТАНЦІЙНА, СИТУАЦІЯ ЕКСТРЕМАЛЬНА, ТЕХНОЛОГІЯ ІНФОРМАЦІЙНА.

Об’єкт дослідження – процес дистанційної реєстрації загроз біобезпеці питного та іншого видів водопостачання з використанням вимірюваних оптичних параметрів біооб’єктів та їх невизначеності вимірювань.

Предмет дослідження – методи та засоби оцінки динамічних характеристик спектрального складу оптичних параметрів об’єктів водокористування та невизначеності вимірювань, що мають відношення до загроз біобезпеці.
Мета роботи – створення ефективної інформаційної технології дистанційної реєстрації змін екологічного стану водоймищ та водотоків, що становлять загрозу біобезпеці питного та інших видів водокористування у екстремальних ситуаціях, та її метрологічного забезпечення.

Методи роботи – адитивне стохастичне моделювання, дискретне моделювання динамічних систем, дескрептивне бінарне моделювання, байєсівські мережі, методи оцінки електрогенерованої хемілюмінесценції, методи математичної статистики, об’єктно-орієнтоване проектування та функціонального моделювання, методологія розробки інформаційних технологій.  

Проведено аналітичний огляд методів і засобів дистанційної реєстрації змін екологічного стану водоймищ та водотоків. Розроблено математичне забезпечення визначення зміни колорометричних параметрів біооб'єкта. Досліджено механізми впливу окисників на емісію ЕХЛ в модифікованих електродах. Розроблено методику оцінювання невизначеності вимірювання колорометричних параметрів природничих об'єктів. Розроблено інформаційну технологію дистанційної реєстрації загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування у екстремальних ситуаціях. 

Використання результатів роботи є обґрунтованим для випробувальних лабораторій санітарно-епідеміологічної служби, метрологічних центрів, служб з ліквідації наслідків екологічних катастроф, тобто для соціально-економічного розвитку країни в цілому.



ABSTRACT

Report on research work: 171 p., 7 tab.,  32 fig., 1 app.,  127 ref.

BIOSAFETY, COLORMETRIC PARAMETER, EXTERNAL SITUATION, INFORMATION TECHNOLOGY, REMOTE REGISTRATION, WATER USING.

The object of the research is the process of remote registration of the threat to the biosafety of drinking and other water supplies from the use of the measured optical parameters of bioobjects and their uncertainty of measurements.

Subject of research is methods and means for estimation the dynamic characteristics of the spectral composition and optical parameters of water using objects and uncertainty of measurements that are related to the threat to biosafety.

The purpose of the work is to create an effective information technology for remote registration of changes in the ecological status of water and watercourses that threaten the biosafety of drinking and other sources of water use in extreme situations and its metrological support.

Methods of work are additive stochastic modeling, discrete modeling of dynamical systems, descriptive binary modeling, Bayesian networks, methods of electrogenerated chemiluminescence estimation, methods of mathematical statistics, object-oriented design and functional modeling, methodology of information technology development.

An analytical review of the methods and means of remote registration of changes in the ecological status of reservoirs and watercourses has been carried out. The mathematical support for the determination of the change in the colorimetric parameters of the bioobject is developed. Mechanisms of the influence of oxidizers on the emission of ECL in modified electrodes were investigated. The method of estimating the uncertainty of the measurement of colorimetric parameters of natural objects is developed. The information technology of remote registration of the threat to the biosecurity of drinking water and other sources of water use in extreme situations is developed.

The use of results of work is justified for the testing laboratories of the sanitary-epidemiological service, metrological centers, services for the elimination of the Consequences of environmental disasters, that is, for the socio-economic development of the country as a whole.
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	– Unified Modeling Language – уніфікована мова моделювання

	
	


ВСТУП

Проблема своєчасного визначення джерел загрози біобезпеці питного та іншого видів водопостачання у екстремальних ситуаціях в сучасних умовах є актуальною не тільки в нашій країні. Так, під час екстремальних ситуацій, зокрема, бойових дій, можливі руйнації водоочисних споруд, сховищ токсичних речовин, тощо. Такі пошкодження призводять до забруднення водоймищ та водотоків промисловими та побутовими стічними водами, що створює загрозу біобезпеці. Такі загрози пов’язані з масовими отруєннями людей та свійських тварин, а також загрозою епідемії небезпечних інфекційних хвороб. Передбачення та усунення цих загроз, а також вирішення проблем водопостачання є вельми важливим стратегічним фактором контролю екологічного стану [1]. 

Окремо слід зазначити важливість спрощення та здешевлення процедур визначення вмісту низки небезпечних та/або небажаних окисників у водних середовищах різної природи за рахунок створення нових аналітичних систем та методів, зокрема на основі явища електрогенерованої хемілюмінесценції (ЕХЛ) [2]. 

В свою чергу, автоматизація складних і рутинних процесів визначення джерел загрози біобезпеці питного та іншого видів водопостачання в екстремальних умовах, зокрема, під час проведення бойових дій, вимагає розробки відповідної спеціалізованої інформаційної технології (ІТ), однією зі складових якої є база даних. Ця проблема є досить складною і вимагає врахування великої кількості ознак, що відрізняються за виглядом, структурою та інформативністю, а її рішення за рахунок створення нової технології дозволить дистанційно визначати зміну екологічного стану водоймищ та водотоків за системними колорометричними параметрами. 

Тому розробка технології дистанційної реєстрації загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування у екстремальних ситуаціях є аутальним науково-прикладним завданням.

Об’єктом дослідження є процес дистанційної реєстрації загроз біобезпеці питного та інших видів водопостачання з використанням вимірюваних оптичних параметрів біооб’єктів та значень невизначеності їх вимірювань. 

Предметом дослідження є методи та засоби оцінки динамічних характеристик спектрального складу оптичних параметрів об’єктів водокористування та невизначеності вимірювань, що мають відношення до загроз біобезпеці.

Метою роботи є створення ефективної інформаційної технології дистанційної реєстрації змін екологічного стану водоймищ та водотоків, що становлять загрозу біобезпеці питного та інших видів водокористування у екстремальних ситуаціях, та її метрологічного забезпечення. 

Відповідно до поставленої мети в роботі вирішені наступні завдання:

- розробити математичну модель визначення зміни колорометричних параметрів біооб’єкта;

- дослідити механізми впливу окисників на емісію ЕХЛ в модифікованих електродах; 

- розробити структуру модифікованих електродів для отримання максимальної чутливості сигналу ЕХЛ до присутності органічних окисників;

- розробити процедуру оцінювання невизначеності вимірювань на основі байєсівського підходу;

- розробити базу даних (БД) показників визначення загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування у екстремальних ситуаціях;

- розробити структурну та функціональну схеми інформаційної технології дистанційної реєстрації змін екологічного стану водоймищ та водотоків, що становлять загрозу біобезпеці питного та інших видів водокористування.
Особливість дослідження полягала у використанні підходу до визначення циклів зміни колорометричних параметрів біологічних об’єктів (КПБО), які створюють або елімінують біонебезпеку водокористування (БВ). А саме, шляхом порівняння вигляду ідеалізованої траекторії системи (ІТС) з розподілом у просторі та часі значень дистанційно вимірюваних КПБО визначалася структура відносин між згаданими параметрами. Йдеться про інформацію, яка описує вигляд ІТС, що відповідає певним КПБО евтрофікованих водних екосистем, а також КПБО тварин та місцевості, де вони мешкають. Такі системні аспекти структур та ІТС є діагностичними ознаками з використанням яких можуть бути дистанційно зареєстровані джерела виникнення біонебезпеки в водоймищах та водотоках. 

У деяких випадках причиною загроз біобезпеці є токсичність води різної невизначеної хімічної / біохімічної природи, дія яких залежить від факторів, що можуть бути зареєстровані шляхом EХЛ аналізу. Це зокрема стосується ситуацій, коли важливим і вельми небезпечним фактором біонебезпеки можуть бути токсини нових, особливо токсичних мутацій ціанобактерій, які виникли внаслідок природних причин або біотерористичних акцій. Тож важливою рисою проведених робіт, яка надає її результатам суттєвої науково-технічної новизни, є розробка нової структурної моделі модифікованих електродів для отримання максимальної чутливості сигналу ЕХЛ та технології виготовлення цих електродів для ЕХЛ-систем. 

Проблемі визначення наявності на місцевості нових, зазвичай не притаманних їй, об’єктів та явищ за допомогою різного роду інформаційних технологій та систем присвячено багато публікацій як вітчизняних, так і іноземних вчених, в яких автори розглядають можливості створення відповідних інформаційних технологій та систем з використанням багатомірної моделі даних. Однак складність опрацювання таких даних та забезпечення їх цілісності і несуперечливості під час збереження у БД, залишають відкритим питання розробки відповідних інформаційних засобів. Важливим аспектом є використання інформації про фактори, що загрожують біобезпеці питного та іншим видам водного водокористування. З точки зору задач даної теми вельми важливою обставиною є наявність таких незначних, досить локалізованих, аспектів зміни стану ІТС, інформація про які може дозволити виявити загрози біобезпеці питного та інших видів водокористування. Ця обставина визначає відмінність наявних нині і таких, що були використані у даній темі, підходів до розробки інформаційної технології дистанційного визначення стану екосистем, зокрема – водних. 

Також важливим етапом обробки вимірювальної інформації є оцінювання невизначеності отриманих результатів. ЇЇ значення необхідно враховувати при ухваленні рішення щодо відповідності КПБО зазначеним вимогам. Тому недостовірність оцінки невизначеності вимірювань КПБО може призвести до невиправдного ризику подальшого використання водоймища. 

Під час роботи над створенням інформаційної технології для розробки логічної моделі БД був використаний реляційний підхід до створення БД, CASE-засіб Erwin. 

Підвищення достовірності оцінювання стандартних невизначеностей вимірювань за типом А відбувалося з урахуванням байєсівського підходу. Незміщені оцінки числового значення та вкладів невизначеності за типом В з урахуванням нелінійності модельних рівнянь та законів розподілів вхідних величин отримувалися за допомогою методу кінцевих прирощень. Для отримання достовірних оцінок розширеної невизначеності з урахуванням співвідношення між стандартними сумарними невизначеностями обох типів було розроблено процедуру використання закону розповсюдження розширеної невизначеності. Оскільки результат  випробування при оцінюванні його відповідності може знаходитися у зоні невизначеності, для того, щоби мати можливість визначити ризик подальшого використання водоймища розроблена методика оцінювання ймовірністі відповідності з урахуванням різних законів розподілу вимірюваної величини. Розроблена процедура оцінювання невизначеності вимірювань під час калібрування засобів вимірювальної техніки у галузі колорометрії. 

1 АНАЛІТИЧНИЙ ОГЛЯД МЕТОДІВ ТА ЗАСОБІВ ДИСТАНЦІЙНОЇ РЕЄСТРАЦІЇ ЗМІН ЕКОЛОГІЧНОГО СТАНУ ВОДОЙМИЩ ТА ВОДОТОКІВ, ЩО СТАНОВЛЯТЬ ЗАГРОЗУ БІОБЕЗПЕЦІ ПИТНОГО ТА ІНШИХ ЗАСОБІВ ВОДОКОРИСТУВАННЯ

1.1 Аналіз проблеми дистанційної реєстрації загроз біобезпеці водокористування у екстремальних ситуаціях
Проблема біологічної безпеки викликає все більшу тривогу у населення в зв'язку з реальним зростанням біологічних загроз. Біологічна безпека поєднує широке коло питань, вирішення яких в сучасних умовах стає частиною національної безпеки як необхідна умова сталого розвитку країни та якості життя населення. При цьому згідно національних нормативно-методичних документів під біологічною безпекою розуміють систему медико-біологічних, організаційних та інженерно-технічних заходів і засобів, спрямованих на захист працюючого персоналу, населення і навколишнього середовища від впливу патогенних біологічних агентів.

Серед біологічних факторів дестабілізації біологічної безпеки країн світу, визначальне значення має інфекційна патологія. В окремих випадках, коли питна вода є недоброякісною, вона може стати причиною епідемій. До початку XXI століття близько 70% усіх хвороб людини відносилися до інфекційних хвороб, і більше 50 млн. людей на планеті щорічно гинули від інфекцій [3].

Існує також загроза якості поверхневих вод. Щорічно в поверхневі водні об'єкти відводиться 900-1150 млн. м3 різних стоків, з них 301-635 млн. м3 стічних вод проходить біологічну, фізико-хімічну або механічну очистку. Без очищення в рік скидається у відкриті водойми і водотоки 0.42-0.75 млн. м3 небезпечно забруднених стічних вод. Вміст в них шкідливих речовин в десятки разів перевищує встановлені нормативи. Надходження до водних об'єктів органічних забруднень, нафти і нафтопродуктів, фенолів та інших шкідливих речовин пов'язано з неефективним очищенням міських комунальних стоків, стоків підприємств м'ясомолочної, харчової та місцевої промисловості, шкіряного і сільськогосподарського виробництва, автотранспортних підприємств (рис. 1.1).
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Рисунок 1.1 – Промислові стічні води

Крім того, 60-70% від загальної кількості різних комплексів очисних споруд (потужністю понад 300 млн.куб.м / рік) знаходяться в незадовільному технічному стані і не забезпечують ефективного очищення потрапляючих відходів [4].

Все це разом створює потенційну екологічну небезпеку для поверхневих і підземних вод в майбутньому.

Близько 90% водопровідної питної води (для побутових потреб) і велика частина води для промислових потреб надходять з підземних джерел. Загроза якості підземних вод йде з боку забруднення верхньої частини водоносних шарів.

Основними причинами забруднення підземних вод є: розміщення в зонах санітарної охорони водозабору об'єктів тваринництва, розвиток зрошуваного землеробства, поганий санітарний стан населених пунктів, відсутність систем водопостачання і каналізації; розташування в міжгірських западинах і улоговинах, конусах виносу і заплавах річок численних відвалів і хвостосховищ відходів гірничодобувних підприємств, що містять радіоактивні речовини, солі важких металів, ціановмістні речовини.

Таким чином, збільшення об'єктів скидання забруднюючих речовин в навколишнє природне середовище, незадовільні зберігання, обробка, утилізація промислових і побутових відходів, низька культура сільськогосподарського виробництва призвели до локальних забруднень відкритих водойм і підземних вод [5].

Елімінація загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування нині є вельми актуальною проблемою – внаслідок змін екологічного стану водоймищ та водотоків, найбільш вагомими причинами яких є глобальні кліматичні зміни і зростання пресингу людської цивілізації на природу нашої планети. Ці зміни можуть відбуватися у екстремальних ситуаціях техногенних катастроф або спалахів чисельності небезпечних біологічних видів (токсичних організмів, збудників небезпечних інфекційних хвороб тощо). У цьому випадку серйозні загрози біобезпеці водокористування зазвичай будуть супроводжуватися досить значними змінами у стані водної екосистеми, наприклад, розвитком ціанобактерій. 

Скупчення ціанобактерій на акваторіях («плями цвітіння») є джерелами досить небезпечних токсинів [6], зокрема – гепатотоксинів та токсинів нервово-паралітичної дії. Концентрації цих токсинів на ділянках акваторій зі скупченнями токсичних ціанобактерій (СТЦ) здатні викликати загибель молоді риб та інших гідробіонтів, у людей – алергічні реакції та біохімічні опіки. Проте не можна відкидати можливість появи мутантів ціанобактерій, з більш сильною токсичною дією. Такі мутанти ціанобактерій можуть виникнути природним шляхом, або внаслідок діяльності біотерористичних структур. Наявність таких структур у сучасному світі є вельми сумним але дійсним фактом [7].

Маємо резонансні приклади такої загрози. Потенційної – на озері Кінерет, що є головним джерелом питної води для Ізраїлю [8].  Реалізованої у великих масштабах – на акваторії Балтийського моря, де утворилися СТЦ, розміром у десятки кілометрів, що створюють проблеми таким видам водокористування як рибальство та рекреація [9]. 

Не слід відкидати можливість ситуації, за якою виникне нагальна потреба в обробці СТЦ агентами, що елімінують фотосинтетичну продуктивність ціанобактерій. Тож виникне потреба також в методах дистанційного визначення ділянок СТЦ, найбільш вразливих для такої обробки. 

У праці [10] визначається наявність проблем з виявленням СТЦ на акваторіях за допомогою зазначених технологій супутникового спостереження. Джерелом цих проблем є схожість спектральних параметрів рослинних пігментів токсичних ціанобактерій і інших представників фітопланктона, які мешкають на вільних від СТЦ ділянках акваторій. 

У роботі [11] йдеться про підходи до збільшення контрастності зображень СТЦ, що дозволяють обійти ці труднощі. Зазначений підхід базується на методах математичного моделювання, притаманних СТЦ і не притаманних іншим фітопланктонним спільнотам, закономірностей розподілу у часі і просторі різних комбінацій значень колорометричних параметрів, що визначаються наявністю зеленого хлорофілу та інших рослинних пігментів. 

З використанням близького за змістом метода за наслідками моделювання закономірностей розподілу у часі і просторі різних фаз розвитку СТЦ у праці [12] пропонується підхід до розробки засобу дистанційного визначення ділянок СТЦ, найбільш вразливих до обробки хімічними або фізичними агентами елімінації фотосинтетичної продуктивності токсичних ціанобактерій.

Елімінація умов виникнення СТЦ можлива шляхом обмеження внесення до водоймищ з водозбірної площі біогенних елементів, переважно азоту та фосфору [13]. Для того можуть бути використані штучні, або природні біоплато – масиви водних рослин, які потребують для свого розвитку згаданих біогенних елементів. Для того, свого часу була запропонована технологія культивації плаваючих рослин, що передбачає можливість дистанційного контролю стану біопродукційних процесів у їхній спільноті [14, 15].

У праці [16] подано результати математичного моделювання розподілу у часі та просторі значень КП спільнот плаваючих та напівзанурених водних рослин . Ці результати дозволяють визначити стани цих рослинних спільнот: такі, за яких маємо очищення води від надлишку біогенних елементів, або ж – такі, за яких наявний ризик вторинного забруднення води внаслідок відмирання та розкладу біомаси водних рослин у складі біоплато. В останньому випадку маємо викликану цим вторинним забрудненням води загрозу біобезпеці різних видів водокористування, яка повинна бути своєчасно спрогнозована або, принаймні, зареєстрована. 

Для елімінації потрапляння біогенних елементів до водоймищ можуть бути використані також масиви культурних рослин, зокрема винограду.

У праці [17] наведені результати математичного моделювання біопродукційних процесів у виноградниках від стану яких залежить ефект такої елімінації. Тож недостатній рівень цих біопродукційних процесів, який може бути зафіксований з використанням зазначених результатів математичного моделювання, тягне за собою недостатній рівень зазначеної елімінації з утворенням загрози біобезпеці водокористування. Відповівдно й зазначені результати математичного моделювання стають у нагоді для розробки методів визначення такої загрози.

1.2 Огляд підходів до моделювання процесу виявлення загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування

Причиною загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування може бути потрапляння техногенних отруйних речовин у джерела водопостачання. В екстремальних ситуаціях часто буде відсутня можливість визначити хімічну природу цих токсинів. У таких випадках використовують методи біотестування [18], зокрема з використанням тестових мікроекосистем (ТМЕС) [19]. Раніш були розроблені захищені патентами на корисну модель дистанційні способи реєстрації токсичності води з використанням компактних модифікацій ТМЕС, зокрема – з використанням у якості біологічного тест-об’єкту плівки міководоростей [20], або – легеневих черевоногих молюсків. У першому випадку виникає потреба у визначенні станів плівки мікроводоростей, за яких наявність або відсутність токсичності дощового стоку може бути зафіксована дистанційно – шляхом аналізу на цифровій світлині наявності або відсутності зростання площі цієї плівки. 

В деяких випадках виникає потреба дублювати результати біотестування токсичності хімічними аналізами. Тож потреба в метрологічному забезпеченні таких аналізів, зокрема – у оцінці невизначеності результатів аналізу складу речовин у водному, або взагалі – у рідинному середовищі [21]. Може також виникнути потреба у визначенні фізико-хімічними методами наявності такого неспецифічного атрибута токсичності як хемолюмінісценція [22].

У монографії [23] зазначається, що нині є нагальна потреба у наукових технологіях для розрахунку( а «не для вгадування») функціоналів при постановці варіаційних задач у моделюванні природних та антропних систем. Зауважимо, що зазначений автор тим самим  визнає факт певного значення такого «вгадування» себто інтуїції дослідника - представника певного фахового напрямку, предметом якого є  вивчення певної множини систем (у випадках, що належать до предмету даного дослідження йдеться про системи на різних рівнях організації живої матерії). Зауважимо також, що у зазначеній монографії не йдеться про повне вилучення з процесу вивчення систем такого «вгадування». Йдеться лише про зниження частки творчої діяльності по вгадуванню законів функціонування систем (вгадування суб’єктивного без застосування систематичних методів). Себто йдеться про  зменшення частки «мистецтва» (в оригінальному россійському тексті «искусства») модельера, на користь математично коректного «метода». 

Щойно наведені зауваження мають значення для подальшого викладу матеріалу даного звіту даної теми. Результати, отримані внаслідок виконання цієї теми базуються на дещо відмінному погляді на відносини між «мистецтвом» і «методом». 

Одним з потужних засобів моделювання великої кількості систем, включаючи біологічні  та екологічні є динамічні системи, на аналізі яких базується тема пропонованого дослідження. Проте слід зауважити, що застосування апарату динамічних систем до цих галузей стикається з низкою особливостей, які пояснюються складністю біологічних систем. Закономірності  їхнього функціонування підлягають формалізованому опису в багатовимірній нелінійній області конфігураційного простору динамічних систем. 

Біологічним системам притаманні певні характерні для них властивості, а саме: пластичність у часі (динамічна еволюція), багатовимірність (або нескінченна кількість вимірювань в межах континууму), нелінійність, нерівноважність, спряженість процесів в різних підсистемах і на різних масштабах, регуляція, наявність складних просторових форм [24]. Зазначені властивості біологічних систем створюють значні складнощі для використання існуючих технологій моделювання та обчислювальних експериментів. З іншого боку наявність цих складнощів є важливим стимулом зусиль науковців, спрямованих на розробку як елементів теоретичної бази нових методів і технологій, так і самих цих методів та технологій.

Окремо слід зауважити, що придатність для роботи з багатомасштабними системами зі складною геометрією і можливість враховувати топологічні зміни в них є вельми важливими вимогами до чисельних методів аналізу біологічних систем [25-27]. Важливою вимогою є також наявність досить досконалих, для роботи з великою кількістю ступенів волі, алгоритмічних процедур, а відповідно – і програм, здатних надійно і ефективно використовувати ці алгоритми на багатопроцесорних машинах [28].

У порівнянні з класичними технічними системами у біологічних системах наявна, зазвичай, більш значна кількість ступенів волі. Це обумовлено присутністю більшої кількості частин, компонентів і типів взаємодій. Ці аспекти функціонування систем на різних рівнях організації живої матерії при використанні прямого чисельного моделювання біологічних систем мають чітко відстежуватися [29].

При моделюванні безперервних систем, виникає потреба у їхній дискретизації, тобто зменшенні кількості ступенів волі до допустимого в комп'ютерному моделюванні. Це здійснюється шляхом направленого відбору характеристичних вимірювань. Зазначена потреба виникає тому, що у безперервних системах кожна точка в просторі додає додаткові ступені волі, що в підсумку призводить до безкінечного числа вимірювань. 

Біологічні системи у багатьох випадках можна розглядати як дискретні. Відповідно у таких випадках можна вважати, що у біологічних системах кількість ступенів волі вже обмежена, тому їх іноді можна моделювати безпосередньо. Проте і при аналізі біологічних систем можливі випадки, коли ступенів волі занадто багато. У цих випадках з метою  підвищення ефективності моделювання знову доводиться зменшувати  число ступінів волі. Це можливо здійснити шляхом (відомим як "збільшення зернистості"), зміст якого в об'єднанні декількох ступенів волі в одну множину. І далі – відстежування певних аспектів поведінки всієї цієї множини, що значно зменшує обчислювальні витрати і дозволяє моделювати дуже великі багатовимірні системи.

Суттєвою для предмету нашого розгляду рисою біологічних систем є неправильні, рухливі обриси, що змінюють свою форму. При тому поверхні, на яких здійснюються біологічні процеси часто змінюють топологію. Складні топології зустрічаються в системах будь-яких розмірів. Мова може йти також легеневі та артеріальні дерева, форми нейронів [30], цитоплазматичний простір та багато інших, як приміром таксономічні і філогенетичні дерева з пре-фрактальною структурою, ділянки стабільного зростання популяції в екосистемах [31]. При тому процеси що проходять в замкнутих просторах і процеси, що відбуваються на нелінійних поверхнях, можуть об'єднуватися між собою. Факторами, що змушують систему поводитися суттєво нелінійно є звичайні в біології явища – взаємодія, співпраця чи конкуренція. Вони, зокрема, внаслідок того, що нелінійні системи залежать від числа ступенів волі, створюють ефекти, які не спостерігаються в лінійних системах: приміром – біфуркації, нелінійні коливання, а також невпорядкованість і фрактали. Нелінійність моделей зазвичай створює значні труднощі, які важко вирішуються за визначенням. Йдеться про наступне: більшість нелінійних моделей взагалі не мають аналітичного розв’язку, а звичайні обчислювальні методики, наприклад, аналіз нормальних коливань, перетворення Фур'є або принцип суперпозиції, не працюють в нелінійних системах тому, що сума частин такої системи не ідентична всій системі цілком.

Спряженість процесів на різних масштабах, притаманна багатьом біологічним системам, призводить до впливу на поведінку системи на глобальному макрорівні, деяких явищ, що відбуваються на на нижчих рівнях організації живої матеріїі.

Слід також взяти до уваги ще одну загальну властивість багатомасштабних систем. Справа в принциповій неможливості розділяти індивідуальні масштаби і розглядати їх незалежно один від одного: існує безперервний, з поєднаними взаємодіями, діапазон масштабів. Застосування математичного моделювання цією обставиною жорстко обмежено. Слід взяти також до уваги наступне: побудова прямої чисельної моделі всієї системи потребує її формалізованого опису у всіх можливих деталях з аналізом у часі, разом з аналізом багатовимірної нелінійності. Важливою обставиною є можливість для системи, яка динамічно змінюється, перейти в інший режим, або почати поводити себе по-іншому.

 Для екосистем така можливість, як і взагалі суттєві риси структури і динаміки, в різній мірі залежить від змін  стану природного середовища. Слід сказати, що проблеми застосовування для моделювання мінливих в часі систем чисельних методів поки досить задовільно остаточно не вирішені. В точках переходу системи з одного стану в інший потрібно забезпечити узгодженість отриманих рішень для того щоб обрана модель залишалася стабільною. 

Однак, живі системи не перебувають у рівновазі, хоча прагнуть до цього [30], невідповідність між живим світом і фундаментальними законами термодинаміки. Слід взяти до уваги ту обставину, що більшість методів статистичної математики, фізики і термодинаміки було розроблено саме для рівноважних станів. З того зрозуміло, чому вони, ці закони, далеко не у всіх випадках можуть застосовуватися для опису живих систем. Скажімо – встановлення полярності у біопродукційних процесах можна пояснити тільки взявши до уваги нерівноважність відповідних живих систем. Нині стан дослідження теоретичних основ нерівноважних процесів не є достатнім для того, щоб математичне та комп’ютерне моделювання перехідних процесів поки не залишалося у більшості випадків єдиним доступним методом  вивчення, нерівноважних процесів, які спостерігаються в екологічній системі.

В залежності  від певних задач дослідження, а також від потрібного рівня деталізації та достовірності формалізований опис динамічних процесів можна здійснювати різними способами, котрі різним чином класифікуються. Найбільшого поширення набув поділ з використання таких дефініцій: дискретні – безперервні і детерміновані – стохастичні, пов’заних відповідно з просторовою спроможною здатністю моделі та значенням випадкових процесів. 

Важливі аспекти просторової спроможності моделі пов’язані з дуалізмом "дискретність - безперервність". Ці аспекти визначені, зокрема тим, що у дискретній моделі біологічного об'єкта кожен елемент системи однозначно визначається як окремий об'єкт, в той час як у безперервній моделі у часі і просторі відстежується середнє значення ознак (приміром - концентрації, температури  біомаси). Розглядаючи цю проблему треба брати до уваги, що кожна модель є ідеалізацією реальності, до того ж  часто досить суттєва ідеалізація. Як, наприклад, у випадку популяції: вона є множиною дискретних об'єктів з власними рисами, а при моделюванні такі множини дискретних об'єктів замінені динамічними безперервними системами (системами рівнянь) з подальшим аналізом розв'язку даної системи і інтерпретацією отриманої інформації у термінах біологічної системи.  А потім говорять про реальні процеси  так, нібито вони точно співпадають з математичними моделями. 

У безперервних моделях виділяють інтенсивні та екстенсивні типи величин, відповідно: такі, значення яких в гомогенній системі не залежать чи залежать  від обсягу, що усереднюється.

У безперервних детермінованих моделях, як приміром – у моделі дифузії, плавно змінюються  величини, розвиток яких у часі залежить від деяких похідних або від інших величин. Можна моделювати, наприклад, температури або швидкості та концентрації, за допомогою полів. Такі моделі природним чином визначаються нестаціонарними диференціальними рівняннями в частинних похідних [30]. Дискретні детерміновані моделі в основному трактуються як системи взаємодіючих частинок або автомати і застосовуються часто в екології або структурній біології. В них присутні дискретні об'єкти, які взаємодіють між собою в просторі і в часі згідно детермінованим правилам [32]. 

Деякий ступінь випадковості, часто присутній у біологічних системах, сприяє використанню для їхнього формалізованого опису стохастичних моделей, в яких вихідні дані не повністю визначаються поточним станом моделі і вхідними даними, а також залежать від коливань випадкового характеру, відтворюються в заданому статистичному розподілі як випадкові числа. При тому є досить суттєві розбіжності в наявності рис стохастичності у безперервних та дискретних моделях.

У першому випадку маємо плавні зміни величин, у розвитку яких у просторі та часі спостерігається залежність від щільності ймовірності, що є функцією деяких похідних величин. Найпростіше ця залежність моделюються  шляхом використання єдиної шумової складової, наприклад, гаусової випадкової величини. Часто маємо в таких моделях  формальне зведення до стохастичних диференціальних рівнянь, що представляють собою диференціальні рівняння в частинних похідних зі стохастичними умовами, які використовуються для моделювання ймовірнісних процесів, [33]. Прикладами можуть бути моделювання поширення епідемії, сигнальної трансдукції в нейронах або теорії еволюції. 

У дискретних стохастичних моделях потрібні інші підходи. У цьому випадку імовірнісні явища пов'язані, в основному, з дискретними випадковими подіями, які підлягають опису функціями щільності ймовірності. 

Слід зазначити, що нині потреби формалізованого опису біологічних систем потребують створення методик об'єднання стохастичних і детермінованих моделей в гібридні стохастично-детерміновані моделі [34].

Серед методів, що використовуються в дискретних стохастичних моделях систем, які визначаються подіями, що відбуваються відповідно до якогось випадкового розподілу, слід назвати алгоритми імовірнісного моделювання. Відповідні приклади – алгоритм Гіллеспі або якісь більш ефективні його варіанти, алгоритми засновані на методах Монте-Карло [35]. 

Тож, моделювання імовірнісних траєкторій перетворюється на вибір з випадкових розподілів моделі. Це тягне за собою потребу в досить великому (іноді – критично великому) обсязі обчислень – для оцінки середньої траєкторії або стандартного відхилення. У роботі з дискретними стохастичними моделями знаходять використання агентні методики, зокрема – броунівські, в яких задіяні випадкові агенти [36].

Методики, які відносяться до класу cкінчених автоматів (приміром – клітинні автомати  і агентні моделі [37]) досить часто використовуються для роботи з дискретними детермінованими моделями. Розподілені в просторі обчислювальні комірки (або агенти) із заданими властивостями, що взаємодіють між собою відповідно до заданих детермінованих правил, є аспектами теорії скінчених автоматів. Характер закономірностей, які прив'язують стан (значення заданих властивостей) осередків, що взаємодіють між собою, до певних дій, які, у свою чергу, змінюють стан осередків, визначаються правилами взаємодії. Такі потужні і цікаві інструменти, як скінченні автомати, дозволяють, з різними цілями,  за допомогою  невеликої кількісті простих правил ініціювати дуже складну нелінійну поведінку моделі. 

Безперервні стохастичні моделі визначаються стохастичними диференціальними рівняннями, і в цьому випадку для моделювання можна використовувати кілька методів стохастичного інтегрування. Серед найважливіших слід назвати  метод Ейлера-Маруями і метод вищого порядку Мільштейна [38]. Важливою обставиною є статус тільки однієї з можливих реалізацій певного стохастичного процесу кожного навчання моделі. Потрібно проводити безліч незалежних навчань для оцінки середніх значень і відхилень та обчислювати середнє за набором. 

Зауважимо, що стохастичні диференціальні рівняння використовуються спеціалістами з моделювання біологічних систем дуже часто – попри поширену у їхньому середовищі думку щодо не традиційності цього методу. 

Безперервні детерміновані моделі вирішуються будь-яким методом дискретизації з чисельного аналізу з використанням диференціальних рівнянь у частинних похідних. Найчастіше з використанням таких  методик як скінчені різниці, скінчені елементи і скінчені обсяги [39] для законів збереження.

 При тому методи скінчених різниць базуються на розкладі у ряди Тейлора просторових функцій та апроксимації диференціальних операторів з використанням різницевих операторів із збереженням деякого порядку наближення, а методи скінчених елементів виражають шукану невідому функцію в заданому функціональному просторі, базисні функції якого базуються на багатокутниках, що покривають розрахункову область. Використовуючи методи скінченних елементів  для визначення невідомої функції поля потрібно розв'язати лінійну систему рівнянь і визначити навантаження базисних функцій на всі елементи. 

У методах скінчених обсягів використовуються фізичні закони збереження (приміром – збереження маси або моменту). Для реалізації цих методів розрахункова область поділяється на непересічні обсяги, для яких складаються рівняння балансу і знаходиться чисельний розв'язок. 

Використання зазначених методів потребує розрахунку сітки, котра дискретизує розрахункову область на прості геометричні фігури з потрібним рівнем взаємозв'язку. Серйозною проблемою може бути пошук сітки, яка відповідає певним умовам. А саме – сітки з дотриманням граничних умов і досить регулярною, щоб зберігалися точність і ефективність чисельних методів. Йдеться про таку точність і ефективність, яка підходить для областей складної топології. А саме області з такою топологією є проблемою, яка часто зустрічається в біологічних системах. Використання безсіткових методів, для яких дискретизація побудована на певного типу об'єктах-точках дозволяє уникнути цих проблем. Йдеться про об'єкти-точки, які не вимагають ніякої інформації про зв'язність. За допомогою інтегралів, які дискретизуються на обчислювальних елементах, такі методи апроксимують шукані гладкі функції безперервної моделі. 

З погляду деяких проблем біології, безперервні процеси просторової дифузії, які у фізичному сенсі породжуються колективною поведінкою великої кількості мікрочастинок, становлять особливий інтерес. Теорія континууму визначає поле концентрації як середню масу частинок на одиницю об'єму для кожної точки простору, що дозволяє при роботі з великою кількістю дифундуючих частинок створити безперервну детерміновану модель у вигляді системи диференціальних рівнянь в частинних похідних для просторово-часової еволюції концентрації. Таке моделювання досить добре працює не лише для опису процесу дифузії в просторі, але і для дифузії в мембранах [40].

Розроблені в ХНУ ім. Каразіна Г.М. Жолткевичем та К.В. Носовим нові класи математичних моделей, що мають світову новизну: дискретні моделі динамічних систем (ДМДС), що використовуються для формалізації поведінки систем різної природи та складності [41, 42] та адитивні стохастичні моделі (АСМ) [43] дозволяють до певної міри усунути недоліки вище описаних підходів до математичного моделювання біологічних систем.  

1.3 Огляд технологій та систем дистанційної реєстрації загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування
Виявлення та оцінка в короткі терміни екологічного ризику, як найбільш важливого показника при ухваленні рішень, які стосуються охорони навколишнього середовища та екологічної безпеки регіону, вимагає застосування спеціальних комп'ютерних рішень. Важливим принципом екологічного моніторингу є принцип проблемної організації. Цей принцип протилежний до ідеї тотального моніторингу [44] і знімає синдром “надлишку даних – браку інформації” [45].

У сфері охорони здоров'я, для контролю інфекційних захворювань, моніторингу природних загроз, аналізу соціально-економічних та інших аспектів життя спільнот застосовуються системи, створені за принципом геоінформаційної системи (географічна інформаційна система, ГІС). ГІС являє собою систему збору, зберігання, аналізу та графічної візуалізації просторових (географічних) даних і пов'язаної з ними інформації про необхідні об'єкти.

Геоінформаційна система може включати до свого складу просторові бази даних, редактори растрової і векторної графіки, різні засоби просторового аналізу даних. ГІС застосовуються в картографії, геології, метеорології, землеустрої, екології, муніципальному управлінні, транспорті, економіці, обороні та багатьох інших областях.

Дані в геоінформаційних системах описують, як правило, реальні об'єкти, такі як дороги, будівлі, водойми, лісові масиви. Реальні об'єкти можна розділити на дві абстрактні категорії: дискретні (будинки, територіальні зони) і безперервні (рельєф, рівень опадів, середньорічна температура). Для подання цих двох категорій об'єктів використовуються векторні і растрові дані.

Растрові дані зберігаються у вигляді наборів величин, упорядкованих у формі прямокутної сітки. Осередки цієї сітки називаються пікселями. Найбільш поширеним способом отримання растрових даних про поверхню Землі є дистанційне зондування, проведене за допомогою супутників. Зберігання растрових даних може здійснюватися в графічних форматах, наприклад TIFF або JPEG.

Векторні дані зазвичай мають набагато менший розмір, ніж растрові. Їх легко трансформувати і проводити над ними бінарні операції. Векторні дані дозволяють проводити різні типи просторового аналізу, наприклад пошук найкоротшого шляху в дорожньої мережі. Найбільш поширеними типами векторних об'єктів є точки, полілінії, багатокутники [46].

Поряд з геоінформаційними системами застосовуються системи підтримки прийняття рішень (СППР). Ці системи являють собою комп'ютерні автоматизовані системи, метою яких є допомога людям, які ухвалюють рішення в складних умовах для повного і об'єктивного аналізу предметної діяльності. СППР виникли в результаті злиття управлінських інформаційних систем і систем управління базами даних [47].

Для аналізу і виробки пропозицій в СППР використовуються різні методи. Це можуть бути: інформаційний пошук, інтелектуальний аналіз даних, пошук знань в базах даних [48], міркування на основі прецедентів, імітаційне моделювання, еволюційні обчислення і генетичні алгоритми, нейронні мережі, ситуаційний аналіз, когнітивне моделювання тощо. Деякі з цих методів були розроблені в рамках штучного інтелекту. Якщо в основі роботи СППР лежать методи штучного інтелекту, то говорять про ІСППР. Близькі до СППР класи систем – це експертні системи і автоматизовані системи управління [47].

У всьому світі спільноти стикаються зі значущими викликами, пов'язаними з навколишнім середовищем, територіальною інфраструктурою, енергетикою, здоров'ям і безпекою людей та багатьма іншими факторами. Широке застосування інформаційних, в тому числі інноваційних геоінформаційних технологій для планування, формування та розвитку розумних спільнот – один з важливих шляхів знаходження дієвих відповідей на ці виклики та успішної реалізації завдань, пов'язаних зі здоров'ям і підвищенням якості життя громадян. Такий інноваційний підхід забезпечує об'єднання людей з інформацією і надає потужні інструменти, що дозволяють їм приймати кращі рішення, які, в кінцевому рахунку, підвищують продуктивність роботи, економічне процвітання, безпеку і здоров'я всього суспільства.

У світовій практиці під час оцінки якості життя людей головним пріоритетом є стан їх здоров'я, оскільки саме воно є основою повноцінного життя і діяльності кожної людини й суспільства в цілому. А одним з важливих інструментів для такої оцінки є ГІС різних територіальних рівнів: від локального і аж до глобального. Їх успішно розвивають такі структури, як Всесвітня організація охорони здоров'я, ООН, Червоний Хрест, національні та регіональні міністерства і відомства цієї сфери та багато інших пов'язаних з медициною організацій у державному й у все більшому масштабі.

Можливості організацій і компаній в максимальному ступені використовувати загальнокорпоративні дані для аналізу і розумного планування безкінченні. Основний виклик полягає в інтеграції всієї інформації в єдиній системі, здатній об'єднати різноманітні системи, що діють в рамках організації.

Існуючі ГІС-рішення дозволяють професіоналам, які займаються здоров'ям людей, в широкому сенсі цього поняття, зібрати воєдино і організувати великі обсяги комплексних даних, представити їх в зручній для розуміння візуальній формі, налагодити зручний обмін інформацією та отриманими результатами, забезпечити ефективну взаємодію між усіма зацікавленими сторонами. Це може кардинально поліпшити якість і продуктивність (продуктивність / економічна ефективність) зусиль, крім загального поліпшення рівня здоров'я людей і стану суспільства, сприяє змінам у цій найважливішій для нашого життя і економіки області, її модернізації і перекладу на сучасний рівень обслуговування населення, потреб держави і суспільства.

ГІС давно використовується для підтримки такої зростаючої області, як геомедицина, яка пов'язує персональне здоров'я з різноманітними факторами природного та антропогенного середовища з прив'язкою до просторового розташування. До таких факторів належать якість атмосферного повітря, чистота питної води, наявність зелених масивів, урбанізація і загальне здоров'я нашого суспільства.

Карти і можливості геоінформаційних технологій допомагають дбати про здоров'я жителів. АrcGIS for Desktop і додаток ArcScene в ArcGIS 3D Analyst для візуалізації глибини обсадки кожної свердловини і глибин залягання підземних джерел води. Цей метод дозволяє ідентифікувати джерело води для кожного водозабору (рис.1.3).



Рисунок 1.3 – Візуалізація глибин обсадки свердловин

Модуль 3D Analyst призначений для дослідження взаємозв'язку між водоносними шарами і пробуреними свердловинами (рис.1.4). 3D карта дозволяє виявити і порівняти рівні миш'яку в різних свердловинах.



Рисунок 1.4 – Дослідження взаємозв'язку між водоносними шарами і пробуреними свердловинами

Система підтримки прийняття рішень в галузі біологічної безпеки є вкрай важливою для своєчасного виявлення надзвичайних ситуацій, оперативного реагування на них, вирішення інших завдань. Роботи з систематизації даних завершені і розпочато формування бази даних внутрішніх і зовнішніх загроз біологічної безпеки. В даний час система проходить етап тестування.

У сучасному світі забезпечення біологічної безпеки вимагає комплексного моніторингу біологічних загроз і об'єктивної оцінки ризиків, пов'язаних з надзвичайними ситуаціями в області санітарно-епідеміологічного благополуччя населення. Для цього в деяких установах ведеться поетапна розробка системи підтримки прийняття рішень на основі ArcGIS в рамках федеральної цільової програми «Національна система хімічної та біологічної безпеки Російської Федерації (2009 - 2013 роки)» [49].

Система підтримки прийняття рішень в області забезпечення біологічної безпеки – це інформаційна система, призначена для підтримки прийняття оптимальних управлінських рішень в області біологічної безпеки на місцевому, регіональному та федеральному рівнях. Принципова складність полягає в тому, що для підтримки прийняття оптимального управлінського рішення необхідно зібрати і проаналізувати велику кількість розрізненої інформації. З метою організації комплексної системи збору, аналізу інформації та надання її в оперативній і в зрозумілій формі керівникам для ухвалення управлінських рішень в галузі біологічної безпеки і розробляється СППР.

Підстави для розробки СППР на платформі ГІС.

Вибір ГІС-технології в якості одного з основних компонентів СППР обумовлений такими особливостями діяльності організації:

· система має територіально розподілену організаційну структуру;

· в рамках предметної області використовується дуже великий обсяг інформації, в тому числі що вимагає оперативного оновлення;

· завдання моніторингу надзвичайних ситуацій в області санітарно-епідеміологічного благополуччя населення характеризуються наявністю величезних масивів ретроспективних даних;

· вся інформація, з якою працюють підрозділи, співвідноситься з певною територією.

За допомогою ГІС-компоненти в складі СППР з урахуванням особливостей діяльності потребнагляду і підвідомчих організацій вирішуються наступні завдання:

· просторовий аналіз і районування території;

· візуалізація на електронній карті даних про ступінь ризику;

· оперативне отримання інформації особами, які ухвалюють управлінські рішення;

· розподілене введення поточних даних фахівцями з віддалених робочих місць в установах;

· централізоване зберігання, адміністрування та обробка даних;

· інтеграція із зовнішніми інформаційними та аналітичними системами.

Однак дана система не дозволяє виявляти наявність загроз біобезпеки водокористування, особливо в екстремальних ситуаціях, коли загрози біобезпеки можуть розвиватися форсовано.

Передумови створення єдиного відомчого ГІС-простору. Завдання моніторингу надзвичайних ситуацій в області санітарно-епідеміологічного благополуччя населення характеризуються необхідністю роботи з великими обсягами різнорідною інформацією з територіально розподілених установ в структурі потребнагляду, яка оперативно оновлюється, і наявністю масивів ретроспективних даних.

У зв'язку з цим виникає потреба в об'єднанні відомчих інформаційних ресурсів різних рівнів за допомогою єдиної бази географічних даних, при цьому з огляду на необхідність забезпечення конфіденційності інформації та санкціонованого віддаленого доступу.

В даний час в структурі потребнагляду є більше 50 ліцензій ArcGIS, використання яких не завжди носить системний характер і не в повній мірі забезпечує підтримку єдиного інформаційного ресурсу. Робота із просторовими даними та ГІС не синхронізована, функціональні можливості використовуються не в повному обсязі. Відсутність єдиного відомчого ГІС-простору ускладнює вирішення оперативних завдань управління ситуаціями, які виходять за межі прямої відповідальності конкретного підрозділу. Крім того, відсутність потужного відомчого інформаційного ГІС-ресурсу призводить до дублювання інформації і зростання витрат на збір і ведення даних. В кінцевому підсумку, недостатній рівень інформатизації в частині системного використання ГІС призводить до проблем міжвідомчої взаємодії, в той час як на сучасному етапі найбільш актуальні проблеми можуть зачіпати сфери інтересів кількох міністерств і відомств.

Можна констатувати, що, незважаючи на наявність цілого ряду регіональних ініціатив зі створення геоінформаційних ресурсів, до недавнього часу не існувало єдиної географічної інформаційної системи (ГІС), яка б повною мірою відповідала завданням забезпечення біологічної безпеки на рівні держави. Орієнтація на державну виконавчу службу під час розробки СППР на сучасному рівні інформатизації визначається не тільки викладеними передумовами, але й тим, наскільки ієрархічні системи на основі серверних продуктів Esri вписуються в наявну організаційну систему служби. Відповідно до територіально-розподіленої організаційної структури розроблена багаторівнева, розподілена архітектура СППР.

Архітектура СППР багато в чому повторює організаційну структуру потребнагляду на рівні управлінь, центрів гігієни та епідеміології та наукових інститутів (рис. 1.5).
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Рисунок 1.5 –  Архітектура СППР

Центральний ГІС-сервер забезпечує спільну роботу баз географічних даних, спеціалізованих додатків, автоматизованих робочих місць аналітиків і веб-форм.

Користувачі СППР природним чином інтегруються в загальну структуру установ потребнагляду на рівні управлінь і відділень, центрів гігієни та епідеміології та наукових інститутів (рис. 1.6).
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Рисунок 1.6 – Архітектура СППР в суб'єкті

 

Система включає АРМ керівника. Воно являє собою веб-додаток, через який користувач по захищеному каналу зв'язку отримує віддалений доступ до інформації різного рівня: до електронних карт, що генерується на основі запитів / вибірки, до баз даних і бази геоданих (рис. 1.7).
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Рисунок 1.7 – Відображення на карті випадків захворювання відповідно до екстреними повідомленнями

За допомогою веб-додатка користувач може звертатися до OLAP-сервера, відображати результати запитів у вигляді таблиць та інтерактивних карт (рис. 1.8).

Однак застосування описаних технологій обмежують такі недоліки багаторівневих сховищ СППР:

- існує надмірність даних, що веде до зростання вимог на зберігання даних;

- потрібна узгодженість з прийнятою архітектурою багатьох областей з потенційно різними вимогами (наприклад, швидкість впровадження іноді конкурує з вимогами відповідати архітектурному підходу) [50].
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Рисунок 1.8 –  Випадки захворювання Лихоманкою Західного Нілу в міському окрузі Астрахань з 2002 по 2008 рр.

 

АРМ фахівця призначене для віддаленого збору оперативних даних СППР. Даний веб-додаток заснований на наявних затверджених формах звітності. Такий підхід до збору оперативної інформації знижує як навантаження на кінцевого користувача системи, так і вимоги до навичок роботи з ПК. Не менш важливим є й зниження помилок заповнення форм за рахунок контролю правильності заповнення та надання можливості вибору зі списку текстових значень (назви населених пунктів, вулиць та ін.) Замість ручного введення. Користувачеві пропонується відповісти на серію питань, після чого генерується електронний рапорт, який по захищеному каналу передачі даних в зашифрованому вигляді передається на сервер додатків, де додається до відповідної бази даних (рис. 1.9).

АРМ аналітика – автоматизоване робоче місце ГІС-аналітика, що являє собою повнофункціональну ГІС, яка включає інструменти для створення, управління, аналізу і візуалізації просторових даних, редагування топології і геометричних мереж, геообробки і інші функції.
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Рисунок 1.9 – Автоматизоване робоче місце фахівця.

У повсякденному режимі функціонування СППР за заздалегідь визначеним алгоритмом обробляє отримані дані і підтримує в актуальному стані тематичні електронні карти, доступні за допомогою АРМ керівника. У разі необхідності проведення аналізу, який не закладено в систему (наприклад, моделювання розвитку епідемії особливо небезпечної інфекційної хвороби), підключається аналітик, який публікує результат своєї роботи на веб-сервері у вигляді карти. Крім того, аналітик з певною періодичністю задіє інструментарій ГІС для оцінки ефективності епідеміологічного нагляду та санітарної охорони території на рівні суб'єкта країни.

На підставі переліку внутрішніх і зовнішніх загроз біологічної безпеки сформовано технічне завдання на СППР в частині генерування тематичних карт за показниками. Якісний аналіз їх сутностей і періодичності проявів в різних суб'єктах країни показав, що даний перелік відображає наявні епідеміологічні ризики в області санітарно-епідеміологічного благополуччя населення та орієнтований на оцінку загроз при розвитку епідемічного процесу «природного характеру».

Комп'ютерна програма «Система підтримки прийняття управлінських рішень в галузі біологічної безпеки» є частиною прогнозно-моделюючої системи оцінки біологічної небезпеки розвитку епідемій особливо небезпечних інфекцій в результаті терористичних актів і державної системи біологічної безпеки країни [50].

Іншою відомою системою є MapInfo Professional [51]. Ця система має розподілену БД, яка також використовує технологію «клієнт-сервер» і зберігає всю необхідну інформацію, яка може використовуватися при складанні земельного, лісового кадастрів і висновків, щодо екологічного стану біологічного середовища і атмосфери.

Недоліками цих систем є застосування клієнт-серверної технології, а саме: доступ до сховища даних, яка передбачає застосування чітких правил роботи клієнтів; непрацездатність сервера може зробити непрацездатною всю обчислювальну мережу; висока вартість обладнання та його обслуговування.

Однак, якість роботи всіх розглянутих систем, в першу чергу, залежить від надійності і повноти інформації, що аналізується. Таким чином, при проектуванні інформаційної системи визначення загроз біобезпеки водокористування в екстремальних ситуаціях ключовим питанням є розробка бази даних.

Ефективним методом оперативного (протягом декількох годин) отримання відеоінформації є застосування безпілотних літальних апаратів (БПЛА) з наземним комплексом управління та цільової апаратурою [52].

Вимірювання та аерофотозйомка місцевості, які реалізуються за допомогою БПЛА, на сьогоднішній день є актуальним і рентабельним рішенням більшості питань в галузі геодезії і топографії [41].

Аерофотозйомка – фотографування території з певної висоти від поверхні Землі за допомогою фотоапарата, встановленого на атмосферному літальному апараті з метою отримання, вивчення і наданням об'єктивних просторових даних на ділянках реалізованої зйомки [53].

За результатами аналізу доступних на світовому ринку БПЛА були виявлені основні їх переваги [54]:

- гнучкість (отримання зображення площі будь-якої форми);

- вибірковість (зображення на знімку конкретної ділянки);

- всепогодность (виконання зйомки в будь-який час і при наявності хмарності);

- мобільність (зйомка в будь-який момент часу при виникненні необхідності);

- оперативність (можливість використання знімків відразу після завершення польоту) [55];

- детальність (просторова роздільна здатність знімків до 10 см).

Однак, сучасні БПЛА мають і ряд істотних недоліків:

- порівняно невеликий кут захоплення, який реєструє апаратура; 
- обмежений ресурс польоту;

- відсутність технології автоматичного виявлення аварійних ситуацій;

- велика залежність польоту малих БПЛА від вітру й турбулентних конвекційних потоків;

- порівняно висока аварійність.

Також відзначаються нормативно-правові недоліки БПЛА, до яких відноситься відсутність чіткої законодавчої бази інтеграції БПЛА в єдиний повітряний простір [56].

Проте, для задачі визначення загроз біобезпеки водокористування в екстремальних ситуаціях, БПЛА має сенс застосовувати тільки в комплексі з іншими технічними засобами, які дозволять оперативно реагувати на загрози, які виникають раптово.

Все це дає підставу вважати, що з часом будуть вирішені технічні та законодавчі проблеми в більш широкому застосуванні безпілотних авіаційних систем при вирішенні проблем виникнення загроз біобезпеки [20].

В даний час в біології широке поширення отримав метод електрохемілюмінесценції. Цьому значною мірою сприяла відносна простота і доступність лабораторних установок, швидкість вимірювань, порівняно нескладний обрахування експериментальних даних. Крім того, висока чутливість методу дозволяє використовувати для вимірювань невеликі кількості речовин (близько 5-10 мг), що є істотною перевагою, з огляду на унікальність і складність біологічних дослідів. Слід зупинитися на розборі недоліків цього методу, щоб виключити можливість помилки в інтерпретації експериментальних даних. На жаль, теоретичні основи методу розроблені недостатньо повно. До сих пір не доведена природа вільнорадикальних реакцій, відповідальних за виникнення світіння в ЕХЛ системі, не встановлена природа емітерів світіння. Все це значно ускладнює встановлення природи дії на ЕХЛ різних домішок [57].

Саме аналіз розчинів при екологічних дослідженнях, є найбільш перспективними сферами використання явища ЕХЛ. Зокрема в області застосування явища ЕХЛ на модифікованих електродів останнім часом з'явилася велика кількість робіт зарубіжних вчених. Наприклад, істотних результатів було досягнуто в детектуванні тетрацикліну, визначенні вмісту аскорбінової кислоти у водних розчинах, чутливому визначенні теоретичних амінів. Робіт, присвячених застосуванню ЕХЛ для визначення органічних і неорганічних окислювачів, набагато менше. На даний момент є фундаментальні роботи з виявлення механізмів впливу окислювачів на інтенсивність ЕХЛ люмінофора Ru (bpy) 32+, роботи з чутливого детектування перекису водню за допомогою ЕХЛ квантових точок CdTe і досить загальні роботи з визначення механізмів гасіння ЕХЛ з Ru (bpy)32+, які також можуть працювати при визначенні окислювачів [2].

ГІС підтримки рішень управління екологічною безпекою Херсонської області дозволяє вирішити широке коло питань з охорони природи і управління природокористуванням на регіональному рівні Херсонської області [58]. Усі види джерел інформації (топографічні карти, екологічні карти-схеми, шейп-файли, данні космознімків) зберігаються на сервері Управління екологічної безпеки Херсонської області, а оцінка стану водних екосистем та моніторинг навколишнього середовища здійснюється за допомогою системи ArcGIS 9.1. Система дозволяє визначати ступінь небезпеки забруднення підземних водоносних горизонтів, ступінь небезпеки забруднення підземних водоносних горизонтів з урахуванням підтоплення, зміни рівню ґрунтових вод, можливість візуалізувати в середовищі ГІС інформацію, яка отримана за допомогою приладів дистанційного зондування Землі з прив’язкою до GPS- приймачів.

До основного недоліку системи можна віднести відсутність своєї БД для зберігання отриманої інформації, що призводить до складності організації управління потоками інформації.

Відома система ERDAS IMAGINE (Erdas Inc., США) [59] дозволяє за даними, які знаходяться у БД, ідентифікувати зони розмиву та акумуляції берегів, ареали поширення мілководдя за результатами спектрального аналізу знімків супутників землі LANDSAT 4 і LANDSAT 7 на трьох спектральних каналах (0,52-0,60; 1,55-1,74; 2,08-2,38 мкм) та площинних характеристик, площі забруднення водної поверхні, кліматичних умов (температура, кількість опадів тощо). Основним недоліком цієї системи є поки що висока вартість космічних знімків високої розподільної здатності.

Наступний приклад системи моніторингу водного середовища є ГІС моніторингу водних об'єктів та нормування екологічного навантаження [60]. Система оперує паспортними даними підприємств (джерел забруднення), результатами контрольних вимірів, що містять значення класу небезпеки та гранично допустимі концентрації (ГДК) шкідливих речовин. Єдина база природних і техногенних об'єктів забезпечує можливість моделювання процесів техногенного впливу з метою дослідження ситуації, що склалася, і вироблення рекомендацій щодо раціонального природокористування.

Система дозволяє із застосуванням супутників проводити часовий і просторовий аналіз екосистем, оцінювати якість водних об'єктів за результатами супутникового спостереження. 

Недоліками розглянутих систем є використання супутникових зображень, необхідність наявності великої кількості даних про підприємства та інші негативні фактори впливу на стан водної системи, необхідність опрацювання великої кількості графічних даних, отриманих за допомогою АДЗ та робота з різними типами вбудованих графічних редакторів, висока ціна супутникових знімків та допоміжного програмного забезпечення. 

До іншої категорії відносяться системи, які дозволяють контролювати стан водного середовища за результатами фізико-хімічного (абсорбційний аналіз, хроматографія тощо) та гідро-біологічного моніторингу (біоіндикація, біотестування тощо) із застосуванням БПЛА. 

Інша існуюча комплексна система екологічного моніторингу «Мосэкомониторинг» [61] дозволяє відстежувати стан атмосферного повітря, поверхневих вод, ґрунтів, підземних вод за результатами фізико-хімічних досліджень проб повітря, води, ґрунту. Всі дані обробляються в системах QGis. Вся просторова інформація, отримана в процесі роботи, обробляється і передається в спеціалізовану базу геоданих в форматі ESRI «*.gdb». На основі бази геоданих підготовляються і оформляються зведені ГІС-проекти в форматі документів карти «*.mxd». 

Наступним прикладом систем є АІВС-”Тиса”. Основна мета даної системи моніторингу – оперативне прогнозування гідрографів про паводки на ріках басейну за допомогою спеціальних математичного, інформаційного і програмного забезпечень; підготовка достовірної прогнозної інформації про параметри паводку і передача її в автоматичному режимі відповідним службам оповіщення і протипаводковим підрозділам; видача рекомендацій для ухвалення управлінських рішень з безаварійного пропуску паводків.

Створення АІВС-”Тиса” спрямовано на наукове забезпечення управління водними ресурсами басейну р. Тиса, програми боротьби з паводками, дає можливість здійснити автоматизацію і розширення зон спостережень, збору і обробки інформації з районів інтенсивного формування стоку (гірські, передгірні), попередження про формування, проходження паводків та вжиття відповідних заходів по захисту територій від затоплень.

Автоматизована інформаційно-вимірювальна система для прогнозу паводків і управління водними ресурсами в басейні р. Тиси забезпечує функціонування багатьох підсистем. Функціональна структура АІВС-”Тиса” передбачає розподіл системи на такі підсистеми:

· прогнозування дощових, тало-дощових і селевих паводків;

· контроль параметрів та прогнозування якості природних і скидних вод;

· прогнозування зон затоплення і можливих збитків від затоплення дощовими, тало-дощовими і селевими паводками;

· розробка оперативних планів протипаводкових заходів;
· функціонування водного господарства в особливий період (підсистема ЦО) [62].
Іншим прикладом моніторингової системи є комплексна інформаційно-аналітична система екологічного моніторингу на основі інформаційної системи «Поліс-5» призначена для забезпечення достовірною та актуальною інформацією про стан, динаміку, економічну оцінку природних ресурсів та об'єктів органів державного управління всіх рівнів, підприємств, організацій, громадськості та населення в інтересах ефективного та сталого соціально-економічного розвитку.

Система розроблена у вигляді програмно-технологічного комплексу управління базами даних на основі сучасних методик обліку інформації з використанням ГІС технологій.

Структура інформаційної системи екологічного моніторингу: електронна карта, електронні паспорти об'єктів екологічного моніторингу, правова база даних, додатки для створення звітів, аналізу, моделювання.

Наступною розглянутою системою-аналогом є ГІС "Водні ресурси", яка призначена для вирішення завдань контролю за станом і якістю вод річкового басейну, що змінюються в результаті виробничої і побутової діяльності людини, аналізу даних по водоспоживанню і водовідведенню, прогнозу якості води. Об'єктом ГІС є басейн річки Обі в межах території Алтайського краю. 

Завдання обробки даних для оцінки і прогнозу якості води у річковій мережі:

- розрахунок показників ступеня забруднення поверхневих вод в пунктах спостереження, на ділянках річкової мережі, в річкових басейнах;

- визначення класу якості води;

- оцінка антропогенного навантаження на водну систему;

- прогноз водозабезпечення, виходячи з наявності водних ресурсів [63].

Недоліки даної системи полягають у тому, що вона не «бачить» плівки нафтових або масляних розливів, а при великому розливі швидко замазується, крім цього швидко обростає органічними відкладеннями та складність інтерпретації кількісних характеристик ехо-сигналу при зміні кута зондування, поява хвиль на воді, при зміні природної освітленості води в залежності від часу доби і погоди.

2 РОЗРОБКА МАТЕМАТИЧНОГО ЗАБЕЗПЕЧЕННЯ ВИЗНАЧЕННЯ ЗМІНИ КОЛОРОМЕТРИЧНИХ ПАРАМЕТРІВ БІООБ'ЄКТА

Згідно зі змістом проекту, що виконується, головним об’єктом моделювання були закономірності відносин колорометричних параметрів, визначення яких дозволяє:

· підвищити контрастність зображень СТЦ на тлі акваторії;

· визначити ділянки СТЦ, найбільш вразливі до агентів цифрової обробки, яка елімінує фотосинтетичні процеси ціанобактерій;

· визначити стан рослинних спільнот, що використовуються у якості біоплато для елімінації внесення до водоймищ біогенних елементів, а також рослинних спільнот – мікроводорослевої плівки у складі ТМЕС;

· здійснити процедури демаскування біологічних об’єктів, які є носіями та / або резервуарами небезпечних інфекційних захворювань, їхніх природних ворогів, та тварин у складі ТМЕС.

У екстремальних ситуаціях таке моделювання потрібно здійснювати з використанням порівняно невеликого фактичного матеріалу, інформаційні масиви якого матимуть значні лакуни внаслідок обмеженості отримання. Ці лакуни створюють перешкоди для безпосереднього опису біологічної системи, динаміка поведінки якої моделюється у реальному часі. До таких систем можна віднести токсичні ціанобактерії, неконтрольований розвиток яких може призвести до евтрофікації водоймищ так становити загрозу біобезпеці містам водокористування [64, 65].

В якості методів та моделей дослідження використовувалися оригінальні, такі що мають світову новизну, метод дискретного моделювання динамічних систем (ДМДС) [66, 67], адитивне стохастичне моделювання (АСМ) [68, 69] та дескриптивне бінарне моделювання (ДБМ) [70].

Механізми підтримання певних відносин зазначених вище колорометричних параметрів мають відношення до характеру біопродукційних процесів, проявою якого є певні відносини між рослинними пігментами та певна їхня динаміка. Ці механізми є окремим аспектом функціонування біологічних систем, до вивчення яких можуть бути використані загальновідомі та такі, що розробляються вперше, підходи до моделювання динамічних систем.

2.1 Визначення зміни колорометричних параметрів біологічних аспектів функціонування водного середовища

Під час побудови будь-якої просторово-динамічної моделі необхідно вибрати тип динаміки і спосіб взаємодії динаміки з просторовою структурою. Динаміка, яка визначається за простором станів і функціями переходу динамічної системи, може бути детермінованою, стохастичною, безперервною, дискретною або змішаною. Просторова структура визначається обраними просторовими об'єктами, які відповідають реальним об'єктам.
Під час побудови просторово-часової моделі СТЦ пропонується використовувати ДМДС, яке дозволяє отримати дискретну динамічна модель з детермінованими переходами між станами, обумовленими внутрішньою структурою біологічної системи. В якості просторових об'єктів було обрано сегменти цифрового знімку, яким відповідають ділянки скупчення ціанобактерій, розташованих на водній поверхні.
Для побудови просторово-динамічної моделі, введемо необхідні для такої побудови поняття і позначення моделі ДМДС [71, 72].

В основі моделювання лежить припущення, що досліджувана система складається з N компонентів, які позначимо A1, A2, ..., AN. Кожен компонент може приймати K числових та впорядкованих значень. Якщо компоненти системи впорядковані, між значеннями кожного компонента є відносини лінійного порядку. Час також вважаємо дискретним, тобто стан системи фіксується в деякі моменти часу t=0, 1, .... Для кожного компонента Ai його стани в моменти t=0, 1, ... позначимо як Ai(0), Ai(1), .... Тоді, стани системи в цілому, як стан всіх її компонентів, в матричному вигляді можна представити як:
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Передбачається, що динаміка системи строго детермінована (стан в момент часу t+1 однозначно визначається станом в момент t). З цього випливає, що траєкторія (2.1), починаючи з деякого моменту, стає періодичною. Отже, з деякого моменту s підматриця (2.1) дає повний опис динаміки поведінки системи.
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Позитивне ціле 
[image: image13.wmf]T

 є періодом траєкторії.

Між компонентами системи можливі наступні парні відносини: (0,0), (0,+), (0,-), (-,+), (0,+), (0,-). Сенс їх аналогічний до подібних відносин, які прийняті в теоретичній біології та екології. Наприклад, якщо між компонентами Ai та Aj є відношення (–,+), що можна записати як Ai 
[image: image14.wmf]Ü

 (–, +) 
[image: image15.wmf]Þ

Aj, це буде означати, що компонент Ai позитивно діє на Aj, а Aj негативно діє на Aj. Інші відношення визначаються аналогічно.

Якщо позначити парне відношення між Ai та Aj через (ωi, ωj), де ωk ϵ {–, 0, +}, (k = i, j), то повну структуру відносин між компонентами біологічної системи можна передати матрицею відносин:
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(2.3)

Елементи над головною діагоналлю опущені в зв'язку з анти симетрією парних відносин.

Введемо два типи динаміки (на основі вагових функцій і на основі закону мінімуму Лібіха), які дозволяють, при наявності початкових умов, побудувати траєкторію виду (2.1) або (2.2).

Ідентифікація системи відносин за даними спостережень відбувається за такою процедурою.
Припустимо, що таблиця спостережень отримана зі спостережень за системою:
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(2.4)

Спостереження, що знаходяться в стовпцях, можуть проводитися в довільні, не обов'язково упорядковані, моменти часу.
Позначимо через P та 
[image: image18.wmf]P

~

 кореляційні матриці Пірсона (якщо вихідні компоненти системи вимірюються в кількісно) або Спірмена (що підходить для числової і впорядкованої шкали) між рядками матриці (2.2) і рядками таблиці 
[image: image19.wmf]M

~

 відповідно. Введемо міру близькості між матрицями P та 
[image: image20.wmf]P
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:
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Поставимо наступне завдання мінімізації за всіма можливими міжкомпонентними відносинами і початковими умовами станів системи:
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За отриманими міжкомпонентними відносинами і початковими умовами можна побудувати траєкторію системи (2.2). Ці початкові умови будуть найбільш точно, в сенсі міри D, описувати динаміку системи, що спостерігається в матриці 
[image: image23.wmf]M

~

. При цьому, в матриці 
[image: image24.wmf]M

~

, тимчасової порядок може бути втрачено. В [73] показана спроможність такої процедури ідентифікації (в імовірнісному сенсі).
Таким чином, для ідентифікації моделі ДМДС за вихідними даними необхідна таблиця спостережень (2.4), вибір кількості рівнів K та інших параметрів, що визначають конкретну модель. Після ідентифікації модель доступна для інтерпретації та використання для інших процедур.
Застосування розробленої моделі до просторових даних, представлених на цифрових знімках, має свої особливості, з прикладами яких можна ознайомитися в роботах [74, 75]. Ці особливості пов'язані з отриманням таблиці спостережень (2.4). Оскільки в цьому випадку мова йде про просторової моделі (наприклад, на рівні вихідних даних), необхідно виділити просторові об'єкти, які і будуть входити в модель. В якості просторових об'єктів вибиралися сегменти зображення. У багатьох випадках в якості сегментів на цифрових знімках зручно обирати прямокутники, яким відповідає певна просторова область на місцевості або акваторії. Прямокутна форма об'єкта не є обов'язковою, в інших випадках вона може бути іншою. Припускаємо, що кожен сегмент являє собою один зі станів системи в деякий момент часу. Компонентами системи A1, A2, ..., AN  в даному випадку є колорометричні параметри. Якщо ми використовуємо знімок з RGB-моделлю, ці параметри обчислюються за компонентами R, G, B. Також передбачається, що кожен сегмент, що розглядається в динаміці, поводиться як динамічна система за схемою ДМДС, але різні сегменти знаходяться на різних етапах траєкторії (2.1). Таким чином, до визначення колорометричних параметрів біологічних аспектів функціонування водного середовища може бути застосовна викладена схема ідентифікації моделі ДМДС. Таблицею спостережень (2.4) буде набір з N колорометричних параметрів, а кількості стовпців таблиці (2.4) відповідає кількість сегментів. Ідентифікувавши по (2.4) параметри динамічної системи, отримуємо опис динамічного процесу, який породив ці дані.
Надалі вважаємо, що вихідні компоненти системи, тобто колорометричні параметри, кількісні, а для ідентифікації використовується матриця Спірмена.
В цьому випадку слід зауважити, завдання віднесення спостереження з матриці (2.4) до того чи іншого кроку траєкторії системи (2.2) є неоднозначною в наступному сенсі. Для кожного компонента Ai число рангів, які використовуються для обчислення коефіцієнта кореляції Спірмена, може дорівнювати десяткам, сотням або більшому значенню (в залежності від розміру і характеру вибірки). При цьому число рівнів K, які використовуються при обчисленні траєкторії (2.2), як правило, приймається невеликим – від 3 до 5. У зв'язку з цим для зазначеної ідентифікації можуть застосовуватися різні підходи. Наведемо два з них.
1. Ідентифікація на основі максимальної частки упізнаних спостережень.
Припускаємо, що є таблиця спостережень (2.4) і ідентифікована по ній і обраної моделі траєкторія (2.2). Число рівнів K фіксоване. Позначимо через 
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Таким чином, значення кожного компонента Ai, що спостерігається, лежить в інтервалі [mi, Mi]. Припустимо, що в (2.2) кожен компонент Ai приймає ki  значень. Використання числа ki пов'язане з наступним. Кожен компонент, відповідно до моделі, в траєкторії може приймати K значень, але для конкретної траєкторії число цих значень може бути менше K. Це фактичне число значень і позначено через ki.

Допустимо ki ={vi, vi+1, …, vi+ki – 1} (усі vi  цілі і позитивні, i = 1, 2, ..., N) – значення, що приймаються компонентом Ai у траєкторії. введемо функцію

Ψ: [image: image27.png]


 |→k1×k2×…×kN,

яка залежить від k1 + k2 + … + kN – N  параметрів μ1,1, μ1,2, …, μ1,k1-1, μ2,1, μ2,2, …, μ2,k2-1, …, μN,1, μN,2, …, μN,kN-1  (для скорочення параметри при записі Ψ опускаємо) і обчислюється таким чином:


Ψ(x1, x2, …, xN) = (k1, k2, …, kN), (k1, k2, …, kN) ϵ k1 × k2 × … × kN 
в тому і тільки тому випадку, якщо 
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(2.6)

При 
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 умова (2.6) тривіально доповнюються додатковими нерівностями.

Сенс функції Ψ складається в обчисленні дискретного вектора (k1, k2, …, kN) ϵ k1 × k2 × … × kN за чисельним вектором (x1, x2, ..., xN). 
З (2.6) випливає, що Ψ – функція однозначна. При її обчисленні параметри  μij  використовують як порогові значення, з чого випливає умова
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, i = 1, 2, …, N. 
Звернемося до траєкторії (2.2). Кожен її стовпець можна записати як елемент з безлічі k1 × k2 × … × kN. 
Позначимо через S ссукупність всіх таких елементів, відповідних стовпцям (2.2). На безлічі k1 × k2 × … × kN визначимо функцію-індикатор сукупності S
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Поставимо задачу 
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(2.7)
де max береться за параметрами
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від яких залежить Ψ. Множник 1/B грає нормувальна роль, усуваючи залежність величини в (2.7), яка максимізується, від обсягу вибірки, що може бути важливо при порівнянні моделей, побудованих на різних даних. По суті, завдання (2.7) полягає в знаходженні порогів μij, які, через функцію Ψ дозволяють віднести максимальну кількість стовпців матриці (2.4) до станів системи, що ввійшли в траєкторію (2.2). З властивостей максімізіруемой величини в (2.6) легко випливає, що максимум завжди досягається, однак питання єдиності порогів і, отже, єдиності значень Ψ (C1k, C2k, …, CNk), потребує додаткового дослідження.

Після того, як параметри μij отримані, кожному спостереженню (C1k, C2k, ..., CNk) в (2.4), для якого виконано σS(Ψ(C1k, C2k, ..., CNk))=1, ставиться у відповідність стан в (2.2) за правилом

[image: image36.png](Cys,Coperenn, Cy) = P(Cyp, Cop, ..




.
(2.8)

2. Ідентифікація на основі максимальної близькості кореляцій.
Пошук граничних значень функції Ψ можливий і за іншим принципом. Нехай, при деяких фіксованих μij, проведено перетворення таблиці (2.4) за правилом:

[image: image38.png]Y(Cyp,Cosp--oy Cyre) = (C15,Copr--rCni), k=1





Після такого перетворення 
[image: image39.wmf]M
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  запишеться як

[image: image41.png]



вважаючи, що функція Ψ відображає вектор-стовпець до вектора-стовпця.
Кожен рядок i матриці 
[image: image42.wmf]M

ˆ

, як і траєкторія (2.2), має не більше ki різних значень. Знайдемо 
[image: image43.wmf]P
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 – кореляційну матрицю Спірмена між рядками 
[image: image44.wmf]M
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Поставимо задачу – за всіма можливими наборами параметрів 
[image: image45.wmf]ij
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Таким чином, на підставі вихідної таблиці (2.4) знаходиться матриця дискретних значень 
[image: image47.wmf]M

ˆ

, що має найбільш близьку в сенсі величини 
[image: image48.wmf][
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 кореляційну матрицю (кореляції обчислюються між рядками) до кореляційної матриці P.

З міркувань, висловлених вище, можна сказати, що даний мінімум досягається, але питання єдинства параметрів вимагає додаткового вивчення.

Знайдена функція Ψ дозволяє перейти від  (2.7) до матриці траєкторії за правилом (2.8).
Окремої згадки вимагає випадок, коли функція Ψ для деяких стовпців матриці спостережень (2.4) ставить у відповідність вектор, який не входить в сукупність S, тобто коли неможливо спостереження зіставити стан в траєкторії (2.2). Така ситуація можлива і вона може бути обумовлена багатьма причинами. 

Можливо, дискретизація моделі, яка визначається числом K, не дозволяє провести зазначену класифікацію. У досліджуваному випадку при використанні колірної RGB-моделі значені компоненти належать до кількісної шкали (в більшості програмних пакетів це 32- і 64-бітові значення, іноді 8-бітові цілі). Однак, число рівнів траєкторії невелике, як правило, не більше 5. Інша можливість – коли спостереження в (2.4) займає деяке проміжне значення між станами траєкторії. Нарешті, можливі помилки вихідних даних, які створюють ту ж проблему.
Практично, спостереження, яке не ідентифікується зі станом динамічної системи, можна або відкинути, або, використовуючи підходи, прийняті в кластеризації, приписати до якогось близького стану.
Таким чином, метод визначення зміни колорометричних параметрів біологічних аспектів функціонування водного середовища на основі цифрового знімку реалізується в наступній послідовності:
1) розбиття вихідного зображення на сегменти (просторові об'єкти);

2) обчислення колорометричних параметрів для всіх сегментів і складання матоиці спостережень (2.4);

3) ідентифікація параметрів динамічної моделі, в результаті чого обчислюється траєкторія (2.2);

4) використовуючи процедуру віднесення спостереження до стану системи, коли кожному спостереженню в (2.4), приписується стан або номер кроку в траєкторії (2.2);

5) візуалізація отриманих результатів, яка дозволяє отримати просторову картину відновленої динаміки.

2.2 Розробка дескриптивної бінарної моделі ідентифікації скупчень токсичних ціанобактерій
Для ідентифікації скупчень токсичних ціанобактерій пропонується модель дихотомічних даних, яка вирішує завдання обробки потоку даних, що формується у вигляді низки спостережень за динамічною системою з дискретними станами, при цьому часовий порядок може бути порушений, на відміну від даних типу часових рядів. Такий потік даних може виникати, наприклад, коли результати спостереження за станами системи доставляються по різних каналах даних, наприклад, з кількох дронів одночасно та коли вимірювання таких станів надходять асинхронно, тощо.

Розглянемо дані з дихотомічної шкали. Змінні в цьому випадку можуть приймати тільки 2 значення з безлічі – B={0,1}. Крім 0 і 1, ці значення позначаються як істина / неправда, чоловічий / жіночий тощо. Порядок між значеннями апріорі не встановлено [70].
Нехай біологічна система, що досліджується, складається з N компонентів, позначених як A1, A2,..., AN, кожен з компонентів приймає значення з B. Система є динамічною і її час дискретним. Отже, її стан в момент t можна позначити через (A1(t), A2(t),..., AN(t)), кожен Ai(t) ∈ B. 
Також припустимо, що стан системи в момент t + 1 повністю визначається станом в момент t.
Вихідні дані являють собою матрицю спостережень, що складається з M рядків і N стовпців:
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                                        (2.9)

де любий aij ∈ B. Кожен стовпець відповідає своєму компоненту.
Припустимо, що:
1) кожен рядок матриці (2.9) являє собою стан системи в певний момент часу;

2) матриця (2.9) включає в себе всі або, принаймні, більшу частину всіх доступних станів системи; 

3) всі рядки в (2.9) унікальні (тобто М ≤ 2N).

Наступне припущення полягає в тому, що (2.9) представляє весь цикл динамічної системи, але послідовність моментів може бути порушена. Передбачається, динамічна система, що складається з N компонентів і описана вище, генерує ряд спостережень у вигляді матриці (2.9).
Для побудови моделі припустимо, що вихідні дані отримані в формі (2.9).

Для вирішення цього завдання можна застосувати принцип парсимоніі: чим простіша модель, тим правильніше. На відміну від представленої вище моделі, розробленої авторами, в даному підходу не мінімізується різниця між динамікою моделі і даними, що спостерігаються, але вирішується проблема оптимізації без вчителя.
Визначимо K-арну бінарну функцію як відображення
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У цьому визначенні, K може приймати значення 0. Іншими словами, функція F може брати постійне значення з B, 0 або 1. Оскільки K-арна бінарна функція є відображенням B, вона визначає дві непересічні безлічі серій з нулів і одиниць довжиною K. Перше безліч – це серія, яка відображає функцію F в 0, друга – в 1. Якщо М = 2N, можна скласти єдину таблицю істинності для відображення F. Але якщо М≤2N, таблиця істинності не є єдиною.
Припустимо, що таблиця A вже містить регулярний цикл. Тобто, її перший рядок (a1,1, a1,2,…, a1,N) – это стан системи в даний момент t = 1, друге – в справжній момент t=2, M-й рядок – в t=M. Після останнього моменту цикл повторюється, починаючи з першого рядка, так як система є кінцевою. Як згадувалося вище, стан однозначно визначається станом в t.
Cпробуємо встановити відносини між компонентами. Наприклад, розглянемо компонент A1. Необхідно побудувати таку двійкову функцію, яка виконує зіставлення (за строками):
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Це означає, що функція F1 відображає стан системи в t=1, записаний в першому рядку в a2,1, стан компонента A1 в t=2, стан системи в t=2 – в стан компонента A1 в t=3 і так далі.

Оскільки всі рядки таблиці A різні, можемо отримати тривіальне вирішення проблеми, використовуючи N-арну функцію в якості F1. Але це відображення може бути реалізовано за допомогою m1-арної функції (від деяких m1 компонент), де m1<N.

Функція F1, побудована таким чином, певна тільки на аргументах з B, представлених в (1).
Наприклад, розглянемо наступну таблицю (N=3, M=4)
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Якщо потрібно знайти відображення F1, то F1:B→B залежить від A2, F1 (0)=0, F2 (1)=1. Тому m1=1.

Для даного компонента Ai мінімальна арність σi відображення, побудованого відповідно до описаного підходу, називається ступенем залежності. Один показник σi може бути реалізований декількома підмножинами компонентів одного і того ж розміру.
Введемо середній ступінь залежності для всіх компонентів:
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                                             (2.10)
де σ є мірою простоти відносин, які визначаються моделлю. Чим менше σ, тим простіший зв'язок, тим більш адекватні моделі, згідно з інтерпретацією принципу парсимоніі, що використовується.
Якщо рядки в (2.9) наведені не в часі порядку, то виникає перше завдання – виявити справжню часову послідовність спостережень. Необхідно вибрати перестановку рядків, що дає мінімальне значення (2.10).
Верхня межа числа бінарних відображень F1, F2, …, FN ддля вирішення завдання наступна
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де M – кількість рядків, N – кількість компонентів і 2N – максимальна кількість наборів, які потрібно переглянути для кожного відображення Fk.

Розробка ефективних алгоритмів цілочисельної оптимізації, що підходять для великих M і N, є важливим і перспективним завданням даного напрямку досліджень.
2.3 Застосування розроблених моделей до обробки зображень з питань біобезпеки водоймищ, водотоків та місць водокористування в екстремальних умовах
Отримані теоретичні результати можуть мати практичне використання, пов'язане з виявленням порушень процесів біопродукції, які створюють певні загрози біобезпеці [76-78]. Важливим прикладом такого порушення є вплив плям від цвітіння, що з'явилися в результаті евтрофікації, на біобезпеку споживання води.

2.3.1 Ідентифікації та визначення положення скупчень ціанобактерій.
Для ідентифікації і визначення положення скупчень ціанобактерій на поверхні води будуть використані набори стратегій, за допомогою яких здійснюються переходи між власними станами. Параметри наборів стратегій можуть виражатися в термінах безпосередньо вимірюваних "первинних" колорометричних параметрів (КП), а також "вторинних", системних колорометричних параметрів (СКП). До "первинних" колорометричних параметрів відносяться значення складових RGB-моделі і їх похідні, виражені через елементарні функції. СКП можуть, наприклад, виражати однорідність "первинних" значень та / або діапазон їх коливань.
Розглянемо скупчення ціанобактерій як динамічну систему в стані динамічної рівноваги, яка характеризується зміною значень її параметрів в певному циклі. Точніше, зображення скупчення, розділене на кілька частин (прямокутників), яке сприймається як система, що складається з чотирьох компонентів, описаних нижче. 

На основі колірної RGB-моделі, для кожного прямокутника обчислювалося середнє значення параметрів: R / (R + G + B), G / (R + G + B), (R + G) / (R + G + B) і R / G. 

Використовуючи сукупність прямокутників як вибірку, обчислювалися 1-й і 3-й кварталі. Якщо для прямокутника середнє значення відповідного параметра знаходиться між 1-м і 3-м квартилями, нове значення дорівнює 1, в іншому випадку – 0. В результаті формується таблиця спостережень з 4-ма стовпчиками і числом рядків, що дорівнює кількості прямокутників у разі необхідності розділення зображення.
Значення компонентів, які дорівнюють 1, в подальшому називаються стійкими значеннями (stable values, SVs); значення, які дорівнюють 0 – називаються нестійкими значеннями (unstable values, UVs).
Зображення, з якого був отриманий набір стратегій, показано на рис. 2.1. 
Набір стратегій, отриманих в результаті застосування моделі (2.2) – (2.4) до еталонного зображення, показаний на рис. 2.2 – рис. 2.5. На ньому зображені стратегії для переходу компонентів системи до SV і UVs у вигляді чотирьох зважених орграфів – по одному графу для кожного компонента системи. 
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Рисунок 2.1 – Еталонне зображення (виділений прямокутник в центрі), на основі якого був отриманий набір стратегій
Вершина з вихідними ребрами містить в собі списки компонент, що визначають стратегії: 

– стратегії переходу для станів параметра R/(R+G+B) (рис. 2.2); 

– стратегії переходу для станів параметра G/(R+G+B) (рис. 2.3); 

– стратегії переходу для станів параметра (R+G)/(R+G+B) (рис. 2.4);

– стратегії переходу для станів параметра R/G (рис. 2.5).
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Рисунок 2.2 – Стратегії для переходу компонентів системи в стані R 
до SV та UVs

Під час обробки зображення використовувався метод "ресинхронізації". Метод заснований на припущенні, що досить великі частини зображення модельованих спільнот рослин змінюють свої колірні параметри відповідно до одного і того ж циклу.
Наприклад, на рис. 2.5 список стратегій включає три компоненти (G / (R + G + B), (R + G) / (R + G + B), R / G). Знаменник компонент опущений для стислості. Ваги ребер відповідають значенням компонентів, що визначаються списком стратегій. Вершини з вхідними ребрами відповідають SVs (1) і UVs (0) відповідного компонента.
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Рисунок 2.3 – Стратегії для переходу компонентів системи в стані G

до SV і UVs
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Рисунок 2.4 – Стратегії для переходу компонентів системи в стані (R + G) 

до SV і UVs
На основі аналізу графів, побудованих для кожного з колорометричних параметрів, можуть бути складені СКП. Системний колорометричний параметр виражає певну властивість всіх стратегій, через яку відбуваються коливання біологічної системи.

На рис. 2.2 – рис. 2.5 є тільки один випадок найпростішого набору стратегій, пов'язаних з компонентом G / (R + G + B) (рис. 2.3). Для трьох інших графіків безліч стратегій, які призводять до SV і UV, відрізняється ступенем однорідності. Однорідність визначається як число однакових значень, нулів і одиниць, на одних і тих же позиціях в стратегіях. У випадках, коли стратегія визначається двома параметрами, ступінь однорідності пропорційна модулю різниці між ними.
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Рисунок 2.5 – Стратегії для переходу компонентів системи в стані R / G

до SV і UVs
Тобто, коли обидва параметри дорівнюють 0 або 1 одночасно, різниця буде нульовою. Але в двох таких випадках (R / (R + G + B), (R + G) / (R + G + B)) використання такого параметра однорідності призводить до тривіального результату, коли СКП зводяться до одного колорометричного параметру.
Більш складний випадок спостерігається для графа, відповідного R/G (рис. 2.5). 

У цьому випадку також за доцільне використовувати парний показник вирівняння, куди входить два параметра з трьох, що впливають на динаміку R / G. У цьому випадку набір з трьох стратегій, які відповідають цим SVs, включає тільки вирівняні значення UVs (3 випадки). А в наборі з чотирьох стратегій, відповідних UVs, є тільки єдина вирівняна стратегія.
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(2.11)

Таким чином, переходи від SVs до UVs відрізняються значною різницею даного показника вирівнювання [79].
Це припущення було перевірено з використанням значення стандартного відхилення показника (2.11). Результат перевірки показано на рис. 2.6 – рис. 2.8.
На вихідне зображення (рис. 2.7) було цифровим способом накладено шум, який імітує погіршення умов видимості, наприклад, присутність туману, хмарності, атмосферних опадів. 

Потім зображення з шумом було розбите на прямокутники сіткою, показаної на всіх зображеннях. Кожен прямокутник цього розбиття, в свою чергу, розбивався на кілька менших трикутників (кілька десятків). Для кожного меншого трикутника отримували значення R, G, B по зображенню і вираховували парний показник вирівняні (2.11).
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Рисунок 2.6 – Початкове зображення без шуму
 Вибірка значень цього показника на кожному вихідному прямокутнику використовувалася для обчислення стандартного відхилення. Отримане зображення після обробки показано на рис. 2.8. 

На рис. 2.6 показано, що скупчення ціанобактерій на необробленому зображенні чітко не проглядається і практично невидимо на зображенні з шумом (рис. 2.7), але на обробленому зображенні відображені деякі додаткові деталі (рис. 2.8). Отже, можна припустити, що скупчення ціанобактерій може ідентифікуватися по деякому значенню розмаху показника однорідності, отриманого по (2.11).
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Рисунок 2.7. – Необроблене зображення із шумом
2.3.2 Застосування побудованої просторово-динамічної моделі до цифрового визначення скупчення токсичних ціанобактерій

Вихідним матеріалом для обчислювальної реалізації моделі використаний цифровий знімок СТЦ з [80], представлений на рис. 2.9.

Знімок розбивався на 15 (по горизонталі) × 10 (по вертикалі) = 150 сегментів (просторових об'єктів). При цьому для побудови просторово-динамічної моделі використовувалися 100 сегментів, які однозначно належали плямі. 50 сегментів із зображенням відкритої води (у верхньому правому кутку і внизу зліва) з аналізу вилучалися. Виключені з аналізу сегменти відображені на знімку з результатами моделювання.
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Рисунок 2.8. – Результат обробки зображення з шумом зі шкалою інтенсивності
Для кожного з 100 сегментів обчислювалися середні (на сегмент) значення інтенсивності RGB-компонентів, які так і позначені: R, G, B. За допомогою цих середніх значень обчислювалися колорометріческіе параметри, які мають певний гідробіологічний сенс, істотний для даного об'єкта:

R/(R+G+B) – даний параметр пов'язаний з кількістю помаранчево-жовтих і червоних пігментів, що переважають у старих і мертвих клітинах більшості фотосинтезуючих організмів, в тому числі ціанобактерій;
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Рисунок 2.9. – Пляма цвітіння – скупчення токсичних ціанобактерій в Балтійському морі
G/(R+G+B) – пов'язаний з кількістю зеленого пігменту хлорофілу, що визначає рівень фотосинтетичної продуктивності;
G/(R+G) – служить показником відношення величини фотосинтетичної продукції до сумарної, мертвою і живою, біомаси рослинних угруповань;
R/G – служить показником пігментної різноманітності фітопланктону, пов'язаної з його стабільністю.

Для ідентифікації була обрана дискретна модель з підходом на основі закону Лібіха, число дискретних рівнів компонентів приймалося K=3. 

Для цілей даного дослідження досить обчислення траєкторії (2.2), тому структуру межкомпонентних відносин, що також є результатом моделювання, опускаємо. Траєкторія системи приведена в табл. 2.1. 
Рядки відповідають наведеним колорометричним параметрам, які мають в даній моделі три рівня (K = 3). Ці рівні можна трактувати як низький – 1, середній – 2 і високий – 3.

Для побудови просторово-часової моделі використана ідентифікація на основі максимальної частки упізнаних спостережень.

Таблиця 2.1 – Траєкторія бологічної системи, що представляє цикл зміни значень колорометричних параметрів скупчення токсичних ціанобактерій. t - 
	Показник
	Дискретний час, t

	
	1
	2
	3
	4
	5
	6
	7
	8

	R/(R+G+B)
	3
	3
	3
	2
	1
	1
	1
	2

	G/(R+G+B)
	1
	2
	3
	3
	3
	2
	1
	1

	G/(R+G) 
	1
	1
	1
	2
	2
	2
	2
	1

	R/G
	2
	2
	2
	1
	1
	1
	1
	2


Як випливає з табл. 2.1, число рівнів ki для компонентів R/(R+G+B), G/(R+G+B), G/(R+G), R/G дорівнюють відповідно 3, 3, 2, 2. Таким чином, кількість параметрів 
[image: image68.wmf]ij

m

 =3+3+2+2-4 дорівнює 6.

На рис. 2.10 зображена просторово-часова картина, яка відповідає моделі,  що розроблена, де просторові об'єкти пофарбовані кольорами відповідно до їх хронологічного порядку згідно траєкторії системи в табл. 2.1. Позначення 1 - 8 – кроки циклу згідно табл. 2.1, Н/И – не ідентифікований об'єкт, ИСК – виключені з аналізу об'єкти.
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Рисунок 2.10. – Просторово-часова картина
Слід звернути увагу на наступне. При побудові просторово-часової картини не виявлено жодного спостереження, відповідного часу t = 6. З 100 просторових об'єктів не ідентифікованим виявився тільки один об'єкт. Значення компонентів R / (R + G + B), G / (R + G + B), G / (R + G), R / G для нього дорівнюють відповідно 0,235, 0,390, 0,624, 0,603. Використовуючи зазначений прийом на основі кластеризації, можна знайти близький стан системи.
Отримана модель допускає наступну гідробіологічну трактування. Досліджувані просторові об'єкти розглядаються як окремі реалізації деякої динамічної системи, що має детерміновану динаміку, відповідну умовам в даній області простору. Дані об'єкти розрізняються лише за власним часом, який і ідентифікується описаними методами. 
Таким чином, динаміка об'єктів може бути відновлена за просторовими даними, а головним результатом цього дослідження є побудова математичної моделі, що дозволяє відновити часовий порядок для просторових об'єктів [69, 81].
2.4 Висновки до розділу 2.
1. Виділено колорометричні параметри, які дозволяють ідентифікувати характер біопродукційних процесів деякої ділянки. Дані параметри пов'язані з кількістю помаранчево-жовтих і червоних пігментів, кількістю зеленого пігменту хлорофілу, рівнем фотосинтетичної продуктивності тощо. Важливо, що дані параметри обчислюються за цифровим знімком, який отримується дистанційним методом. 

2. Одержали подальший розвиток математичні моделі визначення параметрів токсичності водних біооб’єктів, а також природних об’єктів спільнот гідробіонтів із застосуванням математичного апарату динамічного моделювання для формалізованого опису поведінки біологічних систем, які, з метою елімінації визначених загроз біобезпеці, дозволяють моделювати динаміку досліджуваних систем на основі фактичного матеріалу, що не відбиває послідовності зміни станів у реальному часі, та якісно або кількісно описати механізми, які визначають цю динаміку.

3. Побудовано ідеалізовані траєкторії системи колорометричних параметрів біологічних об’єктів, які створюють або елімінують біонебезпеку водокористування.
4. Одержані математичні моделі визначення зміни колорометричних та інших параметрів біологічних аспектів функціонування водного середовища мають, на відміну від існуючих, можливість формалізованого опису динаміки комбінацій зміни колорометричних та інших параметрів на основі фактичних даних, що не відбивають цієї динаміки у реальному часі.

3 ДОСЛІДЖЕННЯ МЕХАНІЗМІВ ВПЛИВУ ОКИСНИКІВ НА ЕМІСІЮ ЕХЛ В МОДИФІКОВАНИХ ЕЛЕКТРОДАХ
Аналіз вмісту потужних окисників, таких як пероксиди, гіпохлориди, хлорати в водних пробах є важливим для контролю якості в багатьох галузях, зокрема під час виявлення загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування. Використання електрогенерованої хемілюмінесценції (ЕХЛ) дозволяє забезпечити розробку аналітичної системи для проведення ефективного визначення аналітиків з метою підтвердження гіпотез про наявність загрози біобезпеці, що отримано із використанням розроблених математичних моделей визначення зміни колорометричних параметрів біооб'єкта. Така система може бути розташована на борту легкіх дронів та здійснювати дистанційно забір біопроби з подальшим експрес-аналізом за допомогою ЕХЛ-датчиків.

Для зменшення кількості зразка (об’єму біопроби) від об'ємних ЕХЛ-комірок пропонується перейти до тонкошарових комірок, в яких відстань між робочим та допоміжним електродами становить сотні і навіть десятки мікрометрів. 
Однак таке технічне рішення ускладнено використанням режиму потенціостатування робочого електрода, що вимагає розміщення між двома електродами – робочим і допоміжним третього – електрода порівняння, мініатюризація якого виявилася вкрай складним завданням. А використання тонкошарового ЕХЛ-сенсора в двоелектродному варіанті різко знижає точність управління потенціалом робочого електрода і, як наслідок, призводить до вибірковості визначення окисників, що є продуктами діяльності токсичних ціанобактерій. Іншим суттєвим недоліком традиційного підходу є застосування апротонних розчинників замість доступної дистильованої води, в якій далеко не всі поєднання розчиняються.

Використання технології Ленгмюра-Блоджетт (ЛБ) дозволяє вдосконалити існуючий ЕХЛ-метод детектування за рахунок переведення визначених речовин з аналізованого обсягу в ЛБ моношари на поверхні електрода-сенсора та здійснити проведення аналізу виключно в водній фазі. 
Запропонована технологія найбільш ефективно може бути використана для визначення нерозчинних у воді екотоксикантів, які досить легко можуть бути екстраговані з води органічними розчинниками [82].

Для зменшення кількості розчинника може бути використана технологія ультразвукового емульгування. В отриманий екстракт додається необхідна кількість амфіфільної речовини, здатної створювати ЛБ-шари. Отриманий розчин наносять на водну поверхню ЛБ-ванни та за допомогою рухомого бар'єру формують моношар, що складається з упорядкованих молекул амфіфільних речовини, між якими затиснуті молекули поліаценів. При необхідному тиску стиснення отриманий монослой переносять на поверхню електрода-сенсора, який поміщається в якості робочого електрода в трьохелектродну ЕХЛ-комірку. Комірка заповнюється водним розчином фонового електроліту, в який додано необхідну кількість сореагента, наприклад, тріпропіламіна. До робочого електроду прикладається заданий потенціал та вимірюється інтенсивність ЕХЛ, що визначає вміст досліджуваної речовини в пробі.
Реалізація запропонованої технології вимагає рішення ряду завдань, основні з яких - вибір ленгмюрогенної амфіфільної речовини для формування ЛБ-шару (матеріалу матриці), визначення умов формування упорядкованого (рідкокристалічного) ЛБ-моношару та способу його перенесення з поверхні субфази на електрод-сенсор, визначення оптимальної кількості ЛБ-моношарів на електроді-сенсорі, вибір сореагента та його оптимальної концентрації. 
3.1 Моделювання електрохімічної та ЕХЛ поведінки модифікованих електродів. 

Для визначення оптимальних умов проведення запропонованої аналітичної процедури були проведені дослідження модельної системи, в якій використовувалися поліацен рубрен та 9,10-діфенілантрацен (ДФА).

Поверхнева структура отриманих моношарів контролюється на нанорівні атомно-силовим мікроскопом NT-206. Аналітичні дослідження проводилися за допомогою ЕХЛ-аналізатора «ЕЛАН-3D» методом циклічної вольтамперометрії з одночасною реєстрацією інтенсивності ЕХЛ. 
У цих вимірах швидкість зміни потенціалу робочого електрода становила 100мВ/с. Для вимірювання інтенсивності люмінесценції використовували фотоелектронний помножувач з мультілужним фотокатодом «ФЕУ-140» при напрузі на катоді – 1400 В.

Технологія ЛБ дозволяє отримати моно та багатошарові високоорганізовані плівки з контрольованою товщиною, орієнтацією та високою поверхневою щільністю люмінесцентних центрів. Однак деяки окисники, зокрема рубрен та ДФА, не є амфіфільними та не здатні самостійно утворювати однорідні та стабільні ленгмюровскі моношари на поверхні водної субфази та, таким чином, ЛБ-плівки. 
Одним з підходів до вирішення такої проблеми є створення ЛБ-плівок змішаних бінарних систем на основі термодинамічно стабільних полімерних з'єднаннях з іммобілізованими в них молекулами реагентів-маркерів. Головна вимога до компонентів – здатність утворювати фазово-однорідну систему. 
З урахуванням останнього, як ленгмюрогенні матриці в роботі використані відомі мономерні і полімерні сполуки – стеаринова кислота, октадециловий спирт, поліметилметакрилат (ПММА), поліамідокислота тощо. Для всіх цих речовин були досліджені умови формування та перенесення моношарів на поверхню струмопровідної підкладки з плівкою індію-оксиду олова (ITO), визначені люмінесцентні властивості отриманих ЛБ-плівок і розроблена технологія створення впорядкованих молекулярних структур з інкорпорованими модельними поліаценами.

Електрод, модифікований плівками полівінілового спирту (ПВС), що містить люмінофор трісбіпіридільний комплекс рутенію – Ru(bpy)32+, та вуглецеві нанотрубки (ВНТ). 
Для формування плівки на поверхні електродів використовувався метод центрифугування, тобто розчин плівкоутворюючих компонентів наносився на поверхню підкладки, що обертається, де розтікався тонким шаром з подальшим випаровуванням розчинника та формуванням плівки. В роботі досліджені електрохімічні та ЕХЛ властивості плівок на поверхні плоских скловуглецевих (марка матеріалу СУ-2000) електродів розмірами 15 × 25 мм. Плівки складалися з плівкоутворюючих матриць ПВС, ВНТ і молекул водорозчинного органічного люмінофора Ru(bpy)32+. Використаний в даній роботі комплекс рутенію Ru(bpy)32+ володіє високою стабільністю властивостей у водному середовищі і здатний продукувати ЕХЛ з високою квантовою ефективністю. Для приготування розчину плівкоутворюючої матриці 15 мг ПВС (молекулярна маса M 100 000) розчинялося в 2-х мл суміші бідистильованої води та диметилформаміду в об'емному співвідношенні 1:1. Суміш витримувалася при температурі 90 °С протягом 2-х годин, потім охолоджувалася до температури 4 °С в холодильнику і витримувалася ще 12 годин. Для приготування плівок структури ПВС/Ru(bpy)32+ без ВНТ в приготований таким чином розчин ПВС (2 мл) додавали 5 мг комплексу рутенію [Ru (bpy)32+]Cl2 і перемішували при кімнатній температурі протягом 5 хвилин. Для приготування плівок з ВНТ в приготований розчин ПВС (2 мл) додавали 2 мг вуглецевих нанотрубок і 5 мг комплексу рутенію [Ru (bpy)32+] Cl2, після чого перемішували при кімнатній температурі протягом 1 години. Нанесення на підкладку здійснювалося методом центрифугування, для чого 50 мкл розчину наносили на стекло вуглецеву підкладку, яка оберталася зі швидкістю 3000 об / хв, протягом 60 с. Після нанесення підкладка з плівкою витримувалися при температурі 80 °С протягом 1 години. Для збудження ЕХЛ в розчин додавали сореагенти – добре відомий в області водної ЕХЛ тріпропіламін (ТПА) і новий сореагент тетрафенілбората натрію (ТФБН). В якості фонового електроліту використовувався 0,1 М розчин NaClO4. Всі дослідження електрохімічних та ЕХЛ властивостей модифікованих електродів проводилися методом циклічної вольтамперометрії при швидкості сканування потенціалу 100 мВ/с.

Модифікована плівкою підкладка розміщувалася в прямокутну кварцову кювету так, що покрита плівкою сторона була звернена до зовнішньої межі кювети, за якою розташоване вікно фотоелектронного помножувача. Допоміжний електрод являє собою платинову фольгу, згорнуту у вигляді циліндра для збільшення робочої поверхні. Не модифіковані поверхні скло вуглецевої підкладки закривалися парафіном, а в робочій поверхні залишалося відкрите вікно площиною 50 мм2. Об’єм розчину в ячейці з'єднаний з насиченим хлор-срібним електродом порівняння, щодо якого вимірюються всі потенціали, за допомогою поліетиленового капіляра. Результати дослідження електрохімічної та ЕХЛ поведінки електродів, модифікованих люмінофором Ru(bpy)32+ в матриці ПВС в анодній області потенціалів наведено на рис. 3.1., де 1 – без додавання сореагента, 2 – та з додаванням 0,1 мМ ТПА. В якості фонового електроліта використовували розчин 0,1 М NaClO4.
[image: image70.emf]  [image: image71.emf]
      а                                                          б

Рисунок 3.1 – Циклічна вольт-ампер характеристика (а) та відгук ЕХЛ (б) скловуглецевих електродів, модифікованого Ru(bpy)32+ в матриці ПВС у воді 

Аналогічні результати для електродів, модифікованих люмінофором Ru(bpy)32+ в матриці ПВС з додаванням вуглецевих нанотрубок наведені на рис. 3.2. 
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Рисунок 3.2 – Циклічна вольтамперограма (а) та відгук ЕХЛ (б) скло вуглецевих електродів, модифікованих Ru(bpy)32+ з ВНТ в матриці ПВС

Як видно з порівняння результатів двох досліджень, при додаванні в матрицю ПВС вуглецевих нанотрубок фоновий струм розряду розчинника (крива 1 на рис. 3.1а і 3.2а) збільшується майже в 2 рази. За всіма ознаками, це обумовлено збільшенням провідності плівки за рахунок переносу заряду уздовж ВНТ, які мають досить високу латеральну електропровідністю.

Також з порівняння рисунків 3.2 а та 3.2 б слід, що хвиля електрохімічного окислення ТФБН чітко видна при потенціалі 0,55 В (рис. 3.2а, крива 2), в той час як хвилі окислення ТПА практично не видно (рис . 3.1а, крива 2). Така поведінка може мати двояке пояснення. По-перше, це вплив на провідність плівки самих ВНТ. Саме ВНТ сприяють високому току окислення сореагента ТФБН. Також така поведінка може бути пов'язано зі структурою матриці ПВС в різних умовах. З огляду на той факт, що ПВС частково розчиняється у воді, перетворюючись в гелеподібну плівку, не виключено сильний вплив на його структуру pH середовища, який в даному випадку може значно зміщуватися в лужну область при наявності в розчині ТПА. При цьому ТФБН на даний параметр розчину практично не впливає [83].
Аналіз відгуку ЕХЛ досліджених плівок показує достатню схожість процесів в обох випадках. Емісія ЕХЛ починається при потенціалі близько 1 В після початку окислення люмінофора Ru(bpy)32+. У другому випадку максимальна інтенсивність світіння приблизно в 1,5 рази вище, але з проведених досліджень неможливо зробити однозначний висновок про те, що це обумовлено саме наявністю в плівці ВНТ. Слід зазначити, що зворотна хвиля ЕХЛ на рис. 3.1 б (крива 2) істотно зрушена за потенціалом щодо прямої і має більшу інтенсивність. Це побічно може підтверджувати факт сповільненості процесів в плівках при відсутності в них ВНТ. Також очевидно, що при додаванні в розчин сореагентів ТПА та ТФБН інтенсивність ЕХЛ зростає щодо фонового світіння в 5 (рис. 3.1б) та 20 (рис. 3.2 б) разів відповідно, в той час як зміна електрохімічного струму в першому випадку несуттєво, а у другому випадку становить приблизно 15 раз. 
Тобто застосування електрохімічного аналізу для визначення ТПА, використовуючи розроблені електродні структури вкрай важко, в той час як ЕХЛ метод дозволяє впевнено детектувати обидва з'єднання в розчині з досить низькою межею виявлення. Для визначення стабільності запропонованого типу плівок для створення ЕХЛ сенсорів також проведено дослідження впливу водного середовища на тимчасову стабільність люмінесцентних властивостей плівок структури ПВС/ВНТ Ru(bpy)32+. Для цього була вивчена залежність інтенсивності фотолюмінесценції плівки такого складу від часу витримування у воді при температурі 24°C. Було виявлено зниження інтенсивності фотолюмінесценції в смузі випускання комплексу Ru(bpy)32+. Кінетика інтенсивності люмінесценції на довжині хвилі максимуму випущення λLum = 600 нм при порушенні в максимумі смуги поглинання на довжині хвилі λEx = 450 нм.
3.2 Технологія виготовлення модифікованих скловуглецевих електродів

Технологія виготовлення модифікованих скловуглецевих електродів наведено на рисунку 3.3, де 1 – підготовка електродної поверхні; 2 – підготовка розчину полімера; 3 – нанесення полімера на електрод; 4 – оцінка якості плівки (мікроскопія); 5 – встановлення електродів в тримач; 6 – заповнення кювети розчином для аналізу; 7 – барботування розчину інертним газом; 8 – завантаження кювети в кювет ний модуль аналізатора; 9 – перевірка вмісту кисню в пробі; 10 – встановлення параметрів аналізу; 11 – запуск експерименту
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Рисунок 3.3 – Технологія проведення ЕХЛ експерименту з ПВБ/ДФА плівками

Запропонований підхід до розробки методики ЕХЛ аналізу на основі ПВБ/ДФА плівки, що отримано методом цинтрофугування, на скло вуглецевому електроді може бути успішно використано для чутливого виявлення окислювачів у водних розчинах. Розроблена методика виявлення пропонує цілий ряд переваг у порівнянні із загальною гомогенною реакцією з Ru(bpy)32+, а саме більшу емісію ЕХЛ реакції, яка визначає більш високу чутливість, економію дорогих люмінофорів. Система показала потенціал для використання в якості чутливої платформи для виявлення речовин, що здатні перешкоджати відновлення, що має місце в ЕХЛ реакції після окислення ТФБ та люмінофора.

Метод нанесення плівок на підкладку, що обертається (Spin Coating) використовується для нанесення тонкої плівки (кілька нм до декількох мкм). нанесення розчину цільового матеріалу в розчиннику зазвичай здійснюється шляхом крапельного рівномірно нанесення по всій поверхні підкладки під час її обертання (рис 3.4).
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Рисунок 3.4 – Нанесення покриття з розчину низькомолекулярного з'єднання з використанням статичного дозування.

Спочатку підкладка покривається розчином, що містить молекули, цільового матеріалу в розчиннику (1). Потім підкладка обертається на високій швидкості, і більшість розчину скидається з підкладки в сторону (2). Потім повітряний потік висушує розчинник, що виходить з плівки, що залишилася на поверхні підкладки (3). Після повного випаровування розчинника на поверхні підкладки залишаються тільки молекули цільового з'єднання (4).

Обертання підкладки з високою швидкістю (зазвичай > 10 обертів на секунду, тобто > 600 оборотів в хвилину) означає, що доцентрова сила в поєднанні з поверхневим натягом розчину витягують шар рідкого покриття в рівномірну плівку. Протягом цього часу розчинник випаровується, залишаючи потрібний матеріал на підкладці у вигляді покриття [84].

Переваги нанесення покриття центрифугуванням є простота і відносна легкість процедури, що дозволяє отримати тонкі та рівномірні покриття. У зв'язку з високою швидкістю обертання сильний повітряний потік призводить до малого часу сушіння, що в свою чергу призводить до високої впорядкованості на макро- та нанорівні.

Недоліком центрифугування є те, що за своєю суттю метод є одиничним, отже, має відносно низьку продуктивність. Час швидкого сушіння також може призвести до зниження продуктивності для деяких конкретних нано-технологій, які вимагають часу для себе самоорганізації та/або кристалізації.

Незважаючи на ці недоліки, spin coating, як правило, є відправною точкою і орієнтиром для більшості дослідницьких та виробничих процесів, що використовуються для створення тонких і рівномірних покрить.

Іноді цю область називають "наукою про висихання фарби" оскільки у всіх наведених нижче прикладах частина або весь ключовий процес відбувається під час сушіння плівки розчину, тому контроль цього процесу є критичним.

Це означає, що властивості плівок для оптоелектроніки та нанозастосунків не просто залежать від фізичних характеристик (товщина, однорідність), але також дуже сильно від обробки (часу сушіння і умов центрифугування). Це можна порівняти з багатьма процесами нанесення подібних покриттів в різних галузях взагалі, таких як наприклад, нанесення фоторезиста, де кінцевий результат в цілому залежить від точності дотримання відповідних етапів центрифугування. З цієї причини є широке розмаїття методик, які часто використовуються в органічній електроніки та нанотехнологіях – особливо в науково-дослідницькому середовищі.

Діапазон швидкостей обертання важливий, оскільки це визначає діапазон товщини, які можуть бути досягнуті в даному методі нанесення. Виробляти однорідні плівки можна відносно легко при обертанні підкладки близько 1000 оборотів за хвилину, в більшості випадків якісні плівки можуть бути досягнуті при зниженні швидкості близько 500 або 600 оборотів за хвилину. В найбільш поширених машинах для формування плівок методом обертання підкладки мають максимальну швидкість 6000 обертів за хвилину, що обумовлено можливістю розчину взаємодіяти з підкладкою, та оставатися на ній до висихання.

У зв'язку з вище перерахованих, проаналізувавши методи модифікації нанесення плівки на електрод, можна зробити висновок про те, що метод spin coating, використаний у даній роботі, є одним з найбільш поширених методів нанесення тонких плівок на підкладки.

Він використовується в різних галузях промисловості і технологічних секторах. Перевага метода, є його здатність швидко і легко виробляти дуже однорідні плівки, починаючи від кількох нанометрів до декількох мікрон в товщину. Завдяки здатності мати сильний повітряний потік на високих швидкостях обгортання підкладки, це призводить до короткого часу сушіння, що в свою чергу призводить до високої концентрації речовини на обох макро- та нано- масштабах довжини.

Недоліком покриття центрифугуванням є те, що воно за своєю природою є одичним процесом (один субстрат) і, отже, має відносно низьку продуктивність у порівнянні з виготовленням за рулонною технологією. Збільшення часу сушіння також може бути необхідним для деяких нанотехнологій, які вимагають часу для самостійної збірки та / або кристалізування.

Для зручності нанесення плівки застосовувався циліндричний електрод, його робоча поверхня використовувався як підкладка. Його конструкція виглядає наступним чином (рис. 3.5).
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Рисунок 3.5 – Циліндричний скловуглецевий електрод

Таким чином, запропонована технологія на основі нанесених методом спін коутингу плівок ПВБ / ДФА на скловуглецевих електродах може бути успішно використана для чутливого виявлення окисників у водних розчинах та має цілий ряд переваг в порівнянні із загальновідомою гомогенною реакцієї з Ru(bpy)32+, а саме більш високу інтенсивність ЕХЛ і чутливість, економію дорогих люмінофорів.
3.3 Висновки до розділу 3

Аналіз вмісту в водних пробах потужних окиснювачів, таких як пероксиди, гідрохлориди, хлорати, є важливим для контролю якості води та водних середовищ для технологічних процесів в багатьох галузях, зокрема в промисловій, екологічній, біологічній та медичній. Використання електрогенерованої хемілюмінесценції дозволяє забезпечити розробку аналітичної системи для проведення ефективного визначення вказаних типів аналітів, що характеризуватиметься зниженням межі визначення та зменшенням собівартості аналізу.

В результаті процесів дифузії в активному середовищі електродів-сенсорів та структурування полімерних плівок на електродах розроблено структурну модель модифікованих скловуглецевих електродів із застосуванням полімеру полівінілбутіраль та люмінофору дифеніл антрацен, які мають високий кварцовий вихід та стійкість флуоресценції і дозволяють отримати максимальну чутливість ЕХЛ до присутності органічних окисників.

Використаний в якості основної структурної одиниці розробленої структурної моделі люмінофор 9,10-дифенілантрацен має високу квантову люмінесценцію, та є більш дешевим та доступним у порівнянні з люмінофорами, що традиційно використовуються для водного ЕХЛ-аналізу. 

Нові водні ЕХЛ-системи, що виконуються на реакціях з потужними окисниками дозволять використовувати їх для виявлення шкідливих домішок у воді (< 10-8 мг/л)

Розроблена технологія виготовлення модифікованих скловуглецевих електродів для ЕХЛ-визначення окисників, що базується на методі спинового покриття скловуглецевої підложки полімерною плівкою полівінілбутіраль / люмінофор та дозволяє отримати щильне легування полівінілбутіральної полімерної матриці з люмінофором. Таке поєднання дозволяє, на відміну від існуючих аналогів, стабільно визначати органічні окисники та продукти життядіяльності токсичних ціанобактерій. 

4 МЕТОДИКА ОЦІНЮВАННЯ НЕВИЗНАЧЕНОСТІ ВИМІРЮВАННЯ КОЛОРОМЕТРИЧНИХ ПАРАМЕТРІВ ПРИРОДНИЧИХ ОБ'ЄКТІВ

Курс України на європейську та міжнародну інтеграцію в усіх галузях виробництва, охороні здоров’я, членство у світовій організації торгівлі потребує створення на її теренах системи взаємної довіри до результатів оцінки відповідності товарів та послуг. Основою цієї системи є забезпечення компетентності органів з оцінки відповідності (ООВ) на основі стандарту ДСТУ ISО/IEC-17025:2017 [85], на відповідність вимогам якого в Україні пройшли акредитацію близько півтисячі випробувальних лабораторій. Цей стандарт законодавчо закріпив необхідність наявності процедур оцінювання невизначеності вимірювань (НВ), які проводяться в лабораторіях. 

Основним методичним документом оцінювання невизначеності вимірювань у міжнародній практиці в є опублікована у 1993 році «Настанова з подання невизначеності вимірювань» (GUM) [86]. В основу GUM покладені: закон розповсюдження невизначеності (LPU), що призводить при нелінійних модельних рівняннях до зміщення оцінок числових значень вимірюваної величини та її невизначеності; центральна гранична теорема теорії ймовірності (CLT) з апаратом числа степенів свободи, що зумовлюють недостовірність оцінок розширеної невизначеності через ігнорування впливу законів розподілу вхідних величин на закон розподілу вимірюваної величини. 

Недоліки GUM привели до необхідності розробки підходу, заснованого на чисельній реалізації закону поширення розподілів (LPD) – методі Монте-Карло (MCM), застосованого у двох документах Об’єднаного комітету з настанов у метрології (JCGM): GUM-S1 [87] і GUM-S2 [88]  − Доповненнях 1 і 2 до GUM. Оцінки невизначеності вимірювань, що отримуються при використанні MCM, відповідають байєсівським оцінкам і чисельно відрізняються від оцінок, що отримуються з використанням процедури GUM. Слід зазначити, що безпосередньому використанню MCM для оцінювання невизначеності вимірювань у випробувальних лабораторіях, заважають такі фактори: відсутність спеціалізованих сертифікованих програмних засобів для оцінювання невизначеності вимірювань за допомогою МСМ; неможливість документування процедури оцінювання невизначеності на основі МСМ, яка є необхідною відповідно до положень стандарту ДСТУ ISO/IEC 17025:2017, та брак наявності повного бюджету невизначеності вимірювань, який потрібен згідно з вимогами європейських і міжнародних нормативних документів. 

Оскільки оцінки числового значення і стандартної невизначеності вимірюваної величини, що одержані при використанні положень GUM, відрізняються від оцінок, що одержують на основі МСМ, стає актуальною розробка процедури обробки експериментальних даних при вимірюваннях, яка дозволяє отримати оцінки результату вимірювання, відповідні оцінками, які одержано при використанні MCM. Для цього розробку такої процедури слід здійснити на основі математичних залежностей, які забезпечили би отримання незміщених оцінок числового значення результату вимірювань та його невизначеності з урахуванням байєсівського підходу [89]. 

4.1 Дослідження особливостей застосування байєсівського підходу до оцінювання невизначеності вимірювань

4.1.1 Теорема Байєса для безперервних подій
Якщо безперервні залежні випадкові величини X, Y характеризуються PDF 
[image: image77.wmf]()
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, 
[image: image78.wmf]()

gy

, то їх сумісну PDF 
[image: image79.wmf](,)
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 можна виразити через умовні розподіли 
[image: image80.wmf]()
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 і 
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:
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Якщо 
[image: image83.wmf]()
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 − відома апріорна PDF для можливих результатів поки ще взагалі не проведених вимірювань, а 
[image: image84.wmf]()
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 − розподіл даних, які одержано при вимірюваннях, то вираз для апостеріорної PDF 
[image: image85.wmf]()
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 може бути записаний через теорему Байєса:
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Знаменник (4.2) представляє собою маргінальну PDF 
[image: image87.wmf]()
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.

Таким чином, для знаходження  апостеріорного розподілу 
[image: image88.wmf]()

gyx

 необхідно вирішити наступні задачі:

1) отримати (задати) апріорний розподіл 
[image: image89.wmf]()

gy

;

2) задатися виглядом розподілу показів, які отримуються при вимірюваннях
[image: image90.wmf]()

gxy

;

3) обчислити чисельник виразу (4.2);

4) обчислити знаменник виразу (4.2) (маргінальну PDF);

5) визначити апостеріорний розподіл 
[image: image91.wmf]()

gyx

.

Апріорний розподіл 
[image: image92.wmf]()
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 інколи відомий, в протилежному випадку він мусить бути отриманий так, щоб належним чином відображати наявну інформацію. 

В GUM-S1 [87] відзначено, що це може бути реалізовано шляхом застосування принципу максимальної ентропії (PME). Цей принцип дозволяє обрати попередній розподіл ймовірностей з сімейства всіх розподілів, які відповідають обмеженням, що накладаються наявною інформацією (див. підпункт 4.1.4.2).  PME використовується для обґрунтування таких часткових PDF як гаусова, прямокутна, трикутна, трапецієподібна, арксинусна та інші. 

При проведенні вимірювань з багаторазовими спостереженнями отримують результати:
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При невідомій дисперсії спостережень необхідно мати апріорний розподіл щільності ймовірності 
[image: image94.wmf]2
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де 
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Припустимо, що 
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 має рівномірний розподіл, тобто щільність ймовірності величини 
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 є:
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Тоді із загальної умови перетворення отримаємо
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Апріорна щільність ймовірності для 
[image: image104.wmf]2
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 [89]. По формулі Байєса двомірна щільність ймовірності
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Щоб отримати цікаву для нас одновимірну щільність ймовірності для 
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, проінтегруємо вираз (4.7) по  
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Інтеграл (4.8) може бути вирішений у вигляді
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В результаті для 
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Позначуючи 
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Вираз (4.11) являє собою розподіл Стьюдента з 
[image: image117.wmf]1
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 степенями свободи.

В [87] наведено точне рішення виразу (2.7) для оцінювання ряду незалежних спостережень 
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Воно має вигляд масштабованого і зміщеного 
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де 
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Цей розподіл має сподівання  
[image: image128.wmf]()
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 і дисперсію [91, 92]
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яка в 
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 разів більше оцінки 
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, що застосовується в GUM [85], та визначається тільки для 
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4.1.2 Комбінація вкладів невизначеності типу А

Відповідно до [85], вираз для стандартної невизначеності вимірюваної величини за відсутності кореляції між аргументами матиме вигляд:
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де 
[image: image134.wmf]j

c

 − відповідні коефіцієнти чутливості:
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Розширену невизначеність типу А можна обчислити за формулою:
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де 
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 − байєсівський коефіцієнт охоплення для рівня довіри 
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В окремому випадку, при 
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Загальний коефіцієнт 
[image: image141.wmf]α

, який винесено за корінь, говорить про те, що PDF для вимірюваної величини в цьому випадку – розподіл Стьюдента з числом степенів свободи 
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У загальному випадку наближено можна прийняти в вираженні (4.17)    
[image: image143.wmf]p
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=1,96 з указаною вище похибкою. Більш точне значення 
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 можна обчислити виходячи з таких міркувань.

В роботі [93] показано, що розширена невизначеність для ймовірності p=0,95 композиції законів розподілу Стьюдента, визначається формулою (так званий «закон розповсюдження розширеної невизначеності»):
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В окремому випадку, при 
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що добре узгоджується з висновками, зробленими з виразу (4.17).

З іншого боку 
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 визначається формулою (4.16), тому
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При наявності корельованих вхідних величин, наприклад 
[image: image150.wmf]j
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 і 
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 слід розрахувати їх сумарну стандартну невизначеність типу А за формулою [91]:
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де 
[image: image154.wmf]ρ
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 − коефіцієнт кореляції між даними вимірювань 
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 − стандартне відхилення для розподілу Стьюдента з числом степенів свободи 
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, однаковим для обох вхідних величин. 

Після розрахунку 
[image: image159.wmf]()
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 її можна підставити замість вкладів невизначеності 
[image: image160.wmf]()
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 в формулу (4.14). Всі інші вирази (4.16) − (4.20) будуть справедливими для цього випадку.
4.2 Оцінювання числового значення результату вимірювань та невизначеності вимірювань при нелінійних модельних рівняннях 
Настанова з подання невизначеності вимірювань (GUM) [85] реалізує, метод лінеаризації, заснований на розкладанні модельного рівняння в ряд Тейлора першого ступеня [94, 95]. При нелінійному модельному рівнянні і істотних невизначеностях вимірювань вхідних величин це призводить до зміщення оцінок значень вимірюваної величини і невизначеності вимірювань.

4.2.1 Оцінювання значень вимірюваної величини

Значення вимірюваної величини в GUM знаходять за формулою:
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яка отримана розкладом  в ряд Тейлора першого ступеня модельного рівняння:
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де 
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 – найкращі  оцінки (математичне сподівання вхідних величин 
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 – залишковий член ряду Тейлора, який можна апроксимувати другим членом розкладання:
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З формули (4.22) можна виразити математичне сподівання вимірюваної величини 
[image: image167.wmf]Y

:


[image: image168.wmf]120

1

()[(,,...,)]()()

N

Njj

j

j

f

EYEfxxxEXxER

X

=

¶

=+-+

¶

å

 .

Оскільки, виходячи з властивостей математичного сподівання, 
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Оскільки
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тому:
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Вираз (4.25) включає в себе зміщення прийнятої в GUM оцінки числового значення вимірюваної величини  (4.21): 
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Другі часткові похідні: 
[image: image175.wmf]2
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 в цьому виразі можна виразити через другі різницеві похідні для прирощень 
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Підставляючи вираз (2.27) в (2.25), отримуємо [97]:
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4.2.2  Оцінювання стандартної невизначеності вимірюваної величини

Оцінку невизначеності вимірюваної величини (сумарної стандартної невизначеності) у GUM знаходять за формулою:
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Ця формула, звана в GUM «законом поширення невизначеності», отримана при обчисленні математичного сподівання квадрата відхилення вимірюваної величини 
[image: image180.wmf]Y

 від її оцінки 
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де  
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Оскільки ліва частина виразу (2.30) дорівнює:
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то, отримуючи корінь з лівої і правої частин виразу (4.30), можна отримати вираз (4.29).

При відсутності кореляції між вхідними величинами, формула (4.29) отримає вигляд:
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Її застосування, як вже було сказано, при значних 
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призводить до зміщення оцінки 
[image: image193.wmf]()

uy

. Це зміщення можна зменшити за рахунок апроксимації модельного рівняння рядом Тейлора другого порядку. Для модельного рівняння з двома вхідними величинами розкладання в ряд Тейлора з членами другого порядку буде мати вигляд [98]:
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З урахуванням (4.25) можна записати вираз для зміщення вимірюваної величини відносно її математичного очікування:
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Провівши перетворення цього рівняння, що аналогічні проведеним у (4.33), маємо для незалежних вхідних величин 
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Проведемо перетворення виразу 
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де 
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 – нормований центральний момент четвертого порядку величини 
[image: image216.wmf]X

.
З урахуванням цього, а також беручи до уваги, що математичні очікування центральних моментів непарного порядку дорівнюють нулю, вираз (4.34) можна записати у вигляді:
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Значення 
[image: image219.wmf]4
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 залежать від виду закону розподілу випадкової величини і наведені в табл. 4.1 [99].

Таблиця 4.1 – Значення 
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 для різних законів розподілу випадкової  величини

	Закон розподілу
	Арксинусний
	Рівномірний
	Трикутний
	Нормальний
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	1,5
	1,8
	2,4
	3


Для модельного рівняння з N вхідними величинами вираз для дисперсії розкладання в ряд Тейлора з членами другого порядку можна записати у вигляді [100]:
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4.3 Урахування для визначення ймовірності відповідності параметрів питного та інших видів водокористування встановленим нормам загрози біобезпеці

Оцінка відповідності об’єкта заданим вимогам розглядається в цілому ряді документів європейських і міжнародних організацій [101-104]. Загальною вимогою цих документів є необхідність врахування невизначеності вимірювань при оцінці відповідності. Дійсно, відповідність параметрів питного та інших видів водокористування встановленим нормам загрози біобезпеці доведеною, якщо числове значення результату вимірювання 
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 знаходиться в межах поля допуску:
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 або 
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де LSL и USL – відповідно нижня або верхня границі поля допуску; 
[image: image227.wmf]U

 – розширена невизначеність результату, яка оцінена для ймовірності 0,95.

Зазвичай норма загрози біобезпеки надається у вигляді верхньої границі поля допуску, тоді результат вимірювань розглядається як відповідний, коли виконується нерівність:
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Та невідповідний, коли виконуються нерівність:
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Випадку, коли результат знаходиться у інтервалі:
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визначити його повну відповідність або повну невідповідність встановленим нормам не є можливим.

Для такої ситуації у документах [104] пропонується оцінювати ймовірність відповідності за формулою:


[image: image231.wmf]cN

-

æö

=

ç÷

èø

USLy

pF

u

,

де 
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 − функція нормального стандартного розподілу зі змінною
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 та стандартною невизначеністю 
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Однак у багатьох практичних випадках функція розподілу, що приписується 
[image: image235.wmf]y

, часто не є нормальною. Розглянемо підхід до визначення ймовірності відповідності у разі відмінності закону розподілу вимірюваної величини від нормального.
Функція трапецеїдального розподілу, яка являє собою композицію двох рівномірних розподілів зі співвідношенням стандартних невизначеностей 
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, має вигляд [105]:
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При 
[image: image238.wmf]1
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 функція розподілу становиться трикутною та описується виразом [105]:
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При 
[image: image240.wmf]0
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 функція розподілу становиться рівномірною та має ще більш простий вигляд [105]: 
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На рис. 4.1 наведено залежності 
[image: image242.wmf]()
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 для рівномірного, трикутного, трапецеїдального і нормального законів розподілів, які можна використовувати для оперативного оцінювання ймовірності відповідності.
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Рисунок 4.1 – Залежності 
[image: image244.wmf]()

Fz

 для рівномірного (∙∙∙), 

трапецеїдального (---) с 
[image: image245.wmf]g

=0,5, трикутного (−∙−) та нормального (─) законів розподілів

З рисунка видно, що залежності для трикутного та нормального законів практично співпадають (з похибкою не більше 2 % за ймовірністю), тому замість таблиці зі значеннями нормованого нормального розподілу, наведеної в [105], можна для автоматизації обчислювань використовувати вираз для трикутного закону розподілу.

Для більш складних, ніж розглянуті вище, законів розподілу, для знаходження ймовірності відповідності слід використовувати процедуру Монте-Карло [106], яка полягає у виконанні наступних операцій.

1. Запис модельного рівняння:
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де 
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 – вхідні величини.

2. Оцінювання вхідних величин 
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3. Оцінювання стандартних невизначеностей вхідних величин 
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4. Призначення функцій щільності ймовірності (PDF) для вхідних величин із математичними сподіваннями 
[image: image250.wmf]12N

,,...,

xxx

 та середніми квадратичними відхиленнями  
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5. Генерування першої реалізації випадкових значень вхідних величин 
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 і розрахунок відповідної їм реалізації вимірюваної величини 
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. Повтор цієї операції 
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разів для отримання 
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 реалізацій вимірюваної величини 
[image: image256.wmf]i
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. 

6. Сортування 
[image: image257.wmf]i

y

 в порядку зростання для отримання функції розподілу F.

7. Побудова залежності
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8. Для заданого значення USL знаходження ймовірності відповідності 
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4.4 Методичні рекомендації з метрологічного забезпечення випробувань якості стану водних ресурсів на основі колорометричних вимірювань
Стандарт ISO/ EC 17025 [85] визначає міжнародне визнання результатів випробувань і калібрування лабораторіями, які отримали акредитацію органів, які уклали угоду про взаємне визнання (MRA) з аналогічними органами інших країн. 

Він законодавчо закріпив необхідність наявності процедур оцінювання невизначеності вимірювань, що проводяться в акредитованих лабораторіях:

а) при виборі, розробці та оцінці придатності методів і процедур, які використовуються в діяльності лабораторії;

б) при застосуванні стандартизованих, нестандартизованих і розроблених лабораторією методів і процедур калібрування або випробування;

в) при оформленні свідоцтв про калібрування і протоколів випробувань;

г) при створенні програм і процедур калібрування своїх власних вихідних еталонів, зразкових речовин і устаткування, для забезпечення простежуваності проведених лабораторією калібрування і вимірювань Міжнародної системи одиниць (SI).

Угода про взаємне визнання (MRA) національних еталонів і сертифікатів калібрування та вимірювань, що випускаються національними метрологічними інститутами (НМІ) наказує висловлювати у вигляді розширеної невизначеності з рівнем довіри 0,95 наступні характеристики:

1) невизначеність опорного значення ключових звірень;

2) заявлені невизначеності індивідуальних значень для кожного НМІ;

3) ступінь еквівалентності кожного національного стандарту;

4) потенційні калібрувальні можливості національних еталонів в свідоцтві про калібрування і вимірювань.

4.4.1 Основні поняття калібрування

Калібрування [107] – операція, яка, при зазначених умовах, на першому етапі встановлює співвідношення між значеннями величини, забезпеченої вимірювальним еталоном з невизначеністю вимірювання, і відповідними показаннями зі зв’язаною невизначеністю вимірювання, і на другому етапі використовує цю інформацію, для встановлення співвідношення, необхідного для отримання результату вимірювання з показань.

Калібрування може бути виражена твердженням, калібрувальної функцією, калібрувальної діаграмою, або калібрувальної таблицею. У деяких випадках вона може складатися з адитивного або мультиплікативного виправлення ознаки зі зв’язаною невизначеністю.

Калібрування підлягають [85]:

а) власні вихідні еталони та зразкові речовини лабораторії;

б) засоби вимірювань лабораторії або взяті напрокат (в оренду), які застосовуються під час калібрувань (випробувань);

в) обладнання лабораторії, якщо його параметри або характеристики значно впливають на результати випробувань (калібрувань).

Лабораторія повинна мати програму і процедуру калібрування всіх перерахованих засобів вимірювання і обладнання. При створенні цих програм і процедур в них необхідно вказувати невизначеність вимірювань.
Необхідність проведення калібрування, обсяг, порядок, періодичність та перелік необхідних засобів для його проведення під час експлуатації визначається їх користувачем, тобто лабораторією, виходячи з вимог інструкцій з його експлуатації або нормативним документам на методи калібрування і чи випробування.

4.4.2 Основні методи калібрування

Виділяють три основних методи калібрування вимірювальних приладів ВП:

1) метод звірення ВП що калібрується з еталонним ВП за допомогою засобу порівняння;

2) метод прямих вимірювань ВП що калібрується величини, що відтворюється еталонною мірою;

3) метод непрямих вимірювань.

Вимоги до методів калібрування:

• повинні відповідати потребам замовника;

• повинні відповідати проведеним в лабораторії калібрування;

• задаються замовником або (якщо не задаються) вибираються калібрувальної лабораторії;

• повинні підходити для використання за призначенням і бути достовірними.
4.4.3 Метод звірення ВП, що калібрується, з еталонним ВП за допомогою засобу порівняння

Метод порівняння ВП що калібрується з еталонним ВП за допомогою засобу порівняння є одним з розповсюджуваних методів калібрування ВП. Даний метод базується на вимірюваннях однієї і тієї ж фізичної величини приладом, що калібрується та еталонним приладом одночасно. Похибка калібрування приладу обчислюється як різниця показань приладу, що калібрується і еталонного приладу: 

Переваги методу безпосереднього звірення з етаном:

1) простота;

2) наочність;

3) можливість автоматичного калібрування (повірки);

4) можливість проведення калібрування за допомогою обмеженої кількості приладів і обладнання.

Схема калібрування для цього випадку наведена на рис. 4.2.
Як джерело сигналу вимірювальної інформації виступає стабілізована міра вимірюваної фізичної величини ( «засіб порівняння» ( відповідно до [101]).


Рисунок  4.2 – Схема звірення ВП що калібрується з еталонним ВП за допомогою засобу порівняння

Модельне рівняння в цьому випадку має вигляд:

                          
[image: image260.wmf](

)

(

)

зп

D=+D-+D+D

ccss

X

Х

,                                 (4.37)

де 
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При багаторазових вимірюваннях оцінки 
[image: image266.wmf]c

X

 и 
[image: image267.wmf]s

X

 визначають кяк середнє арифметичне результатів 
[image: image268.wmf]n

 спостережень 
[image: image269.wmf]ci

x

, 
[image: image270.wmf]si

x

:


[image: image271.wmf]1

1

=

=

å

n

cci

i

xx

n

,                                              (4.38)


[image: image272.wmf]1

1

=

=

å

n

ssi

i

xx

n

.                                              (4.38)

Перерахованим вхідним величинам відповідають наступні невизначеності: 
· 
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 ( стандартні невизначеності вимірювань за типом А, які пов’язані з  розсіюванням показань ВП, що калібрується та еталонного ВП: 
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 ( його розширена інструментальна невизначеність та коефіцієнт охоплення, які беруться з сертифікату його калібрування;  
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  ( стандартна невизначеність дискретності ВП, що калібрується, причому 
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  ( границі дискретності відліку;
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 ( стандартна невизначеність нестабільності еталонного ВП час між калібрувальний інтервал, причому 
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де 
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 ( коефіцієнт кореляції мі показами еталонного ВП та ВП, що калібрується. 
Ефективне число степенів свободи 
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 для цього випадку буде дорівнювати:
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Бюджет невизначеності наведений в табл. 4.2.

Таблиця 4.2 ( Бюджет невизначеності звірення ВП що калібрується з еталонним ВП за допомогою засобу порівняння
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невизначеність вхідної величини
	Число

степенів

свободи
	Коефіцієнт

чутливості
	Внесок невизначеності
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4.4.4 Пряме вимірювання ВП, що калібрується, величини, що відтворюється еталонною мірою 

Схема калібрування для цього випадку наведена на рис. 4.3.


Рисунок 4.3 – Схема прямого вимірювання ВП, що калібрується, величини, що відтворюється еталонною мірою

Модельне рівняння в цьому випадку має вигляд:
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де 
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При багаторазових вимірюваннях оцінка 
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Переліченим вхідним величинам відповідають наступні стандартні невизначеності: 
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 ( стандартна невизначеності вимірювань за типом А, яка пов’язана з  розсіюванням показань ВП, що калібрується: 
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  ( стандартна невизначеність дискретності ВП, що калібрується, причому 
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Сумарна стандартна невизнаність калібрування ВП буде дорівнювати:
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Ефективне число степенів свободи 
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Бюджет невизначеності прямих вимірювань ВП, що калібрується  величини, що відтворюється еталон​ною мірою наведений в табл. 4.3.

Таблиця 4.3 ( Бюджет невизначеності прямих вимірювань ВП, що калібрується  величини, що відтворюється еталон​ною мірою

	Вхідна
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	Оцінка
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величини
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невизначеність вхідної величини
	Число

степенів

свободи
	Коефіцієнт

чутливості
	Внесок невизначеності
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4.4.5 Метод непрямих вимірювань

Метод непрямих вимірювань використовується для калібрування ВП у випадках, коли значення вимірюваних фізичних величин неможливо отримати за допомогою прямих вимірювань або коли непрямі вимірювання вище за точністю, ніж прямі вимірювання. При використанні даного методу для отримання шуканого значення спочатку шукають значення величин, пов’язаних з шуканої величиною відомою функціональною залежністю. А потім на підставі цієї залежності знаходяться розрахунковим шляхом дані значення. Метод непрямих вимірювань, як правило, використовується в установках автоматизованої калібрування. При калібруванні ВП найчастіше використовується непряме відтворення декількома еталонними мірами величини, яка вимірюється ВП, що калібрується.
Схема калібрування ВП за допомогою методу непрямих вимірювань наведена на рис. 4.4.

Модельне рівняння в цьому випадку має вигляд:
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где 
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Рисунок 4.4 – Схема непрямого відтворення декількома еталонними мірами  величини, що вимірюється ВП, яке калібрується

При багаторазових вимірюваннях оцінка 
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Переліченим вхідним величинам відповідають наступні стандартні невизначеності: 
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 ( стандартна невизначеності вимірювань за типом А, яка пов’язана з  розсіюванням показань ВП, що калібрується: 
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  ( стандартна невизначеність дискретності ВП, що калібрується, причому 
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 ( стандартні інструментальні невизначеності калібрування еталонних мір, отримані із значень розширених невизначеностей 
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Сумарна стандартна невизначеність калібрування буде дорівнювати: 
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де 
[image: image382.wmf]j
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 - коефіцієнти чутливості, які визначаються як часкові похідні величини,що вімірюється по кожній вхідній величині: 
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Ефективне число степенів свободи 
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Бюджет невизначеності наведений в табл. 4.4.

Таблица 4.4 ( Бюджет невизначеності непрямого відтворення декількома еталонними мірами величини, яка вимірюється ВП, що калібрується
	Вхідна
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свободи
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Продовження табл. 4.4
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4.5 Висновки до розділу 4

Розглянута PDF для статистичних вкладів невизначеності і її параметрів. Показано, що цей підхід можна застосувати для числа багаторазових вимірювань більше чотирьох.

Отримані вирази для оцінювання сумарної розширеної невизначеності для комбінації вкладів невизначеності типу А. Показано, що ці вирази можуть бути використані при відсутності і наявності кореляції між результатами вимірювань вхідних величин.

Байєсівське оцінювання невизначеності типу А чутливе до визначення закону розподілу незалежних спостережень: відмінність його від нормального, яке постулюється НД, породжує недостовірність байєсівських оцінок не тільки розширеної, але й стандартної невизначеності вимірювань, тому визначення причин розмаху незалежних спостережень  є важливим завданням на етапі розробки процедур оцінювання невизначеності багаторазових вимірювань.

Ймовірність відповідності є надійним показником придатності відкаліброваного ЗВТ. Для її обчислення можна скористатися рекомендаціями стандарту OIML G 19:2017 або наведеними в статті формулами для рівномірного, трикутного і трапецеїдального законів розподілу вимірюваної величини, а також процедурою, заснованою на методі Монте-Карло для більш складних ситуацій.

На підставі методу кінцевих прирощень отримано залежність для обчислення числового значення вимірюваної величини та вдосконалено процедуру обробки результатів вимірювань для оцінювання сумарної стандартної невизначеності типу В при нелінійному модельному рівнянні, що дозволяє зменшити зміщення оцінок результату вимірювання.  

Розроблені процедури оцінювання невизначеності вимірювань під час калібрування засобів вимірювальної техніки у галузі колориметрії. 

Розроблені бюджети невизначеності як основи для створення програмних засобів для автоматизації обробки результатів та розрахунку невизначеності вимірювань під час калібрувань засобів колорометричних вимірювань.
5 РОЗРОБКА ІНФОРМАЦІЙНОЇ ТЕХНОЛОГІІ ДИСТАНЦІЙНОЇ РЕЄСТРАЦІЇ ЗАГРОЗ БІОБЕЗПЕЦІ ПИТНОГО ТА ІНШИХ ВИДІВ ВОДОКОРИСТУВАННЯ У ЕКСТРЕМАЛЬНИХ СИТУАЦІЯХ
Процес дистанційної реєстрації загроз біобезпеці водокористування у екстремальних ситуаціях характеризується наявністю великої кількості текстової, числової і графічної інформації про стан водної екосистеми, яка обробляється та аналізується [108, 109]. Тому передумовою розробки інформаційної технології дистанційної реєстрації загроз біобезпеці водокористування у екстремальних ситуаціях є розробка моделей збереження даних [110] та функціональне моделювання інформаційних процесів [111, 112].
5.1 Моделювання відношень «сутність-зв’язок» для організації збереження інформації
Формальний опис сутностей та зв’язків між ними (ERD) має наступний вигляд:
                                 ERD = <E,R,D>,                                            (5.2)

де Е = {[image: image420.png]


i} – множина сутностей ERD, i= 1,t;

R = {[image: image422.png]


} – множина зв’язків, визначених на сутностях множини Е й елементах цих сутностей, i= 1,n;

D = {[image: image424.png]


} – множина доменів, визначених у ERD,l =1,p.

Сутність із множин {Ei}

                                                [image: image426.png]


 = <[image: image428.png]


,[image: image430.png]Titg,



,[image: image432.png]


>,                                          (5.3)

де [image: image434.png]


 – ім’я сутності [image: image436.png]


;

[image: image438.png]Titg,



 – заголовок сутності [image: image440.png]


;

[image: image442.png]


 = {[image: image444.png]ef.



}, k = 1,2… - тіло сутності [image: image446.png]


.

Атрибут [image: image448.png]


 сутності [image: image450.png]


 визначається наступним рівнянням:
                                                 [image: image452.png]


 = <[image: image454.png]J
g

'E;



  >,                                         (5.4)

де [image: image456.png]


 – ім’я атрибута[image: image458.png]


;

[image: image460.png]


 – домен атрибута[image: image462.png]


, причому [image: image464.png]


∈ D.

Ексземпляр сутності [image: image466.png]ef.



 визначається наступним рівнянням:
[image: image468.png]ef.



=<[image: image470.png]


>,                                              (5.5)

де [image: image472.png]


 – значення, яке приймає в екземплярі сутності  атрибут [image: image474.png]


, що використаний для опису заголовка сутності [image: image476.png]


 , при цьому [image: image478.png]kj J
valf) €D}



.

Зв'язок [image: image480.png]


 ∈ R

[image: image482.png]


=<[image: image484.png]


, [image: image486.png]


,[image: image488.png]


,[image: image490.png]


,[image: image492.png]


, [image: image494.png]


,[image: image496.png]


>,                    (5.6)

де [image: image498.png]


 – ім’я зв’язку  [image: image500.png]



[image: image502.png]


⸦[image: image504.png]Aty



 - підмножина атрибутів сутності[image: image506.png]


, які брали участь в утворенні зв’язку [image: image508.png]


;

[image: image510.png]


⸦[image: image512.png]Atry,



 - підмножина атрибутів сутності[image: image514.png]


, які брали участь в утворенні зв’язку [image: image516.png]


;

[image: image518.png]


 – потужність зв’язку [image: image520.png]


для сутності[image: image522.png]


 (кількість eкземплярів  [image: image524.png]k.

' € Bg,,



, які беруть участь в утворенні зв’язку [image: image526.png]


);

[image: image528.png]


 – потужність зв’язку [image: image530.png]


для сутності[image: image532.png]


 (кількість eкземплярів [image: image534.png]k.

ek,

€ B,



, які беруть участь в утворенні зв’язку [image: image536.png]


);

[image: image538.png]


 – ступінь участі сутності [image: image540.png]


 у зв’язку [image: image542.png]


, який визначає обов’язковість участі екземплярів [image: image544.png]ef



 ∈ [image: image546.png]


у зв’язку [image: image548.png]


;

[image: image550.png]


 – ступінь участі сутності [image: image552.png]


 у зв’язку [image: image554.png]


, який визначає обов’язковість участі екземплярів [image: image556.png]ek,



 ∈ [image: image558.png]


у зв’язку [image: image560.png]


;

Найпоширеніший тип зв’язків, які виділені за кількістю учасників в утворенні екземплярів сутностей

R=[image: image562.png]Ro™



∪[image: image564.png]R™m



,                                                           (5.7)

де [image: image566.png]Ro™



 – підмножина зв’язків типу «один – до багатьох»;

[image: image568.png]Ro™



 – підмножина зв’язків типу «багато – до багатьох».

Первинний ключ [image: image570.png]PK,



 для сутності [image: image572.png]



[image: image574.png]PKg,



 = [image: image576.png]AtrE¥



 ⸦ [image: image578.png]Atr,



,                                                  (5.8)

де  [image: image580.png]


 =<[image: image582.png]


> – підмножина атрибутів, що утворюють первинний ключ для сутності [image: image584.png]


.

Зовнішній ключ [image: image586.png]FK;,,



 сутності [image: image588.png]


.

[image: image590.png]FKg,



 = [image: image592.png]Atrgx



 ⸦ [image: image594.png]Atrg,,



,                                             (5.9)

де  [image: image596.png]


 =<[image: image598.png]


> – підмножина атрибутів, що утворюють первинний ключ для сутності [image: image600.png]


.

Перетворений вираз для зв’язку з підмножини [image: image602.png]Ro™




[image: image604.png]RO™ =< an,FK:':‘



,[image: image606.png]PK}



,[image: image608.png]


,[image: image610.png]


,[image: image612.png]


,[image: image614.png]


>,                       (5.10)

5.1.1 Математична модель синтезу діаграми класів 

Виходячи з опису математичної моделі сутність-зв’язок, діаграми класів (ДК) формалізовано може бути описана як сукупність множин типів ДК та наборів зв’язків ДК:
ДК = <T,R,>,                                                (5.11)

де  Т – множина типів ДК ;

R – множина наборів зв’язків (відношень елементів) ДК

Множина Т визначається як
T = [image: image616.png]Tconst



 ∪ = [image: image618.png]


,                                     (5.12)

де [image: image620.png]Teonst



 – підмножина типів ДК, визначених у мові моделювання ДК(такою мовою в дослідженні є UML);

[image: image622.png]


 – підмножина типів, визначених користувачами ДК (проектувальниками програмного комплексу).

Клас [image: image624.png]


 із множини класів програмного комплексу

[image: image626.png]


∈([image: image628.png]


)⸦[image: image630.png]Tuser



=<[image: image632.png]


,[image: image634.png]


,[image: image636.png]


>,                             (5.13)

де  [image: image638.png]


 – ім’я класу [image: image640.png]


;

[image: image642.png]


– опис класу [image: image644.png]


;

[image: image646.png]


 – множина об’єктів класу [image: image648.png]


.

Опис класу [image: image650.png]



[image: image652.png]He, =< Ag, Fg, >,



                                          (5.14)

де [image: image654.png]


= {[image: image656.png]


}, j=0,…,N – множина атрибутів класу [image: image658.png]


;

[image: image660.png]


= {[image: image662.png]


}, p=0,…,M – множина операцій класу [image: image664.png]


;

M – кількість методів в класі, що описується;

[image: image666.png]


 – опис p-ої операції класу [image: image668.png]


.

Атрибут [image: image670.png]


 із множини [image: image672.png]



[image: image674.png]


=<[image: image676.png]


,[image: image678.png]4



>,                                                 (5.15)

де [image: image680.png]


 – ім’я j-го атрибута класу[image: image682.png]


;

[image: image684.png]4



 – тип j-го атрибута класу[image: image686.png]


.

Елемент [image: image688.png]0F,



 множини [image: image690.png]



[image: image692.png]0F,



=<[image: image694.png]ij
(o



>,                                                  (5.16)

де [image: image696.png]ij
(o



 – значення j-го атрибута i-го об’єкта класу[image: image698.png]


.

Елемент [image: image700.png]Ca
R! o



 множини R
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 [image: image704.png]


R = [image: image706.png]<ng Af



,[image: image708.png]'y



,[image: image710.png]R
Ca
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>,                (5.17)

де [image: image718.png]Ca
R! o



 – елемент множини наборів зв’язків R ДК ;

[image: image720.png]


 – ім’я зв’язку [image: image722.png]Ca
R! o



;

[image: image724.png]


 – підмножина атрибутів класу [image: image726.png]


, який бере участь в утворенні зв’язку[image: image728.png]Ca
R! o



, [image: image730.png]


⸦[image: image732.png]


;

[image: image734.png]'y



підмножина атрибутів класу [image: image736.png]


, який бере участь в утворенні зв’язку [image: image738.png]RE, AY

Gy



⸦[image: image740.png]


;

[image: image742.png]Pow,

R
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 – потужність зв’язку[image: image744.png]Ca
R! o



 для класу [image: image746.png]


;

[image: image748.png]Pow,
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 – потужність зв’язку[image: image750.png]Ca
R! o



 для класу [image: image752.png]


;

[image: image754.png]


 – ступінь участі об’єктів класу [image: image756.png]


 в утворенні звя’зку [image: image758.png]Ca
R! o



;

[image: image760.png]


 – ступінь участі об’єктів класу [image: image762.png]


 в утворенні звя’зку [image: image764.png]Ca
R! o



.

Підмножини зв’язків, що виділяють за типами зв’язків між класами

R={[image: image766.png]Ca
R! o



}=[image: image768.png]R%UR9I UR?



,                                        (5.18)

де [image: image770.png]R®



 – підмножина зв’язків типу «асоціація»;

[image: image772.png]RY



 – підмножина зв’язків типу «узагальнення»;

[image: image774.png]


– підмножина зв’язків типу «залежність».

Підмножина зв’язків [image: image776.png]R®



 типу «асоціація»:

[image: image778.png]R@ = Reomp \y Rarg y Roth



,                                          (5.19)

де [image: image780.png]Reomp



 – підмножина зв’язків типу «композиція»;

[image: image782.png]Rarg



 – підмножина зв’язків типу «агрегація»;

[image: image784.png]Roth



– підмножина зв’язків, типи яких не належать до жодного з перерахованих вище типів.

5.1.2 Моделювання взаємозв’язків розширених сутностей 

Для опису схеми даних необхідно проаналізувати взаємозв’язки розширених сутностей (EERD) [113]. Математичну модель EERD в загальному вигляді можна представити як
DD=(U,τ,dom),                                               (5.20)

де U – кінцева множина типових імен;

τ – множина розширених базових типів;

dom – функція dom:U → τ, яка привласнює кожному базовому типу свій тип домена.

Множина U:

U ={[image: image786.png]


},                                              (5.21)

де [image: image788.png]


 – атомарний атрибут.

Елемент A визначається, як атрибут B позначенням A ≤ B.

Тип сутності E

E[image: image790.png]


(attr(E),id(E),∑),                                                (5.22)

де E – ім’я сутності;

    attr(E) – множина атрибутів сутності;

    id(E) – непустий узагальнений підвид attr(E), який називається «ключ» або «ідентифікатор»;

    ∑ - набір обмежень цілісності.

Розширений тип сутності із множиною ключів 

E=[image: image792.png]


(attr(E){,[image: image794.png]id; (E)|



 j=[image: image796.png]


}),                                  (5.23)

де m – кількість ключів.

Сутності або обєкти o, що відносяться до E можна визначити як кортежі, що належать attr(E):

O [image: image798.png]


attr(E).                                                  (5.24)

Кластерний тип

С[image: image800.png]


:[image: image802.png]


+[image: image804.png]


:[image: image806.png]


+…+[image: image808.png]


:[image: image810.png]


.                                   (5.25)

Тип відношень R у:

R[image: image812.png]= ent(R),attr(R),Y,



                                       (5.26)

де R – найменування типу;

[image: image814.png]ent(R)



 – послідовність (позначених) типів сутностей і кластерів:

[image: image816.png]ent(R) =1,



:[image: image818.png]


,…[image: image820.png]


:[image: image822.png]


;                                     (5.27)

[image: image824.png]attr(R)



 – множина атрибутів з UN. Множина має вигляд:

[image: image826.png]attr(R) = {B,, ..




                                          (5.28)

∑ - множина обмежень цілісності.

Множина відношень [image: image828.png]R€




[image: image830.png]R€ € RS X ... X RS X dom(B,) X ... X dom(B,,),



                      (5.29)

Розширене відношення r

[image: image832.png]RS X ...X RS X dom(By) X ... X dom(By)



,                        (5.30)

де [image: image834.png]R€



 (клас відношень) – множина відношень

5.1.3 Математичне відображення елементів діаграми класів у моделі «сутність- зв’язок».
Математичні моделі синтезу діаграми класів та взаємозв’язків розширених сутностей є основою для математичного відображення елементів діаграми класів у моделі сутність- зв’язок
[image: image836.png]atl, —at},

mtl —nmt? descmt},



                                       (5.31)

де [image: image838.png]


, j=0,…N – елемент множини атрибутів класу [image: image840.png]


;

      [image: image842.png]


 – елемент множини атрибутів At[image: image844.png]


 сутності [image: image846.png]


;[image: image848.png]



       [image: image850.png]


 , b=0,…,M – опис b-ої операції класу [image: image852.png]


;

      [image: image854.png]


 – елемент множини атрибутів At[image: image856.png]


 сутності [image: image858.png]


, який зберігє назву  операції [image: image860.png]


;

       [image: image862.png]descmt},



  – елемент множини атрибутів At[image: image864.png]


 сутності [image: image866.png]


, який зберігає текстовий опис операції [image: image868.png]


.

Таким чином, кожен з елементів ДК та ER має відображення у EER. 
5.2 Розробка реляційної бази даних показників визначення загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування 
Розробка реляційної БД складна багатоетапна процедура, яка передбачає розробку концептуальної, логічної та фізичної моделей збереження даних. Основними етапами моделювання даних є:
1) виділення узагальнених сильних сутностей і наборів атрибутів;
2) формування окремих схем (вітрин) даних;
3)  формування узагальнених слабких сутностей, що уточнюють сильні;

4)  формування зображень, що поєднують узагальнені сильні й слабкі фізичні сутності в логічні;

5)  аналіз функціональних залежностей і визначення необхідних обмежень цілісності даних, у тому числі реалізованих із застосуванням тригерів;
6) виділення сутностей і наборів атрибутів, характерних для конкретної галузі;
7) аналіз можливості формування слабких сутностей, що уточнюють узагальнені сильні;

8) формування слабких сутностей-листків, що уточнюють узагальнені сутності;

9) формування зображень, що поєднують сильні й слабкі фізичні сутності в логічні;

10) аналіз функціональних залежностей і задання обмежень цілісності даних.

На етапі структурного моделювання даних, які використовуються для дистанційної реєстрації загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування у екстремальних ситуаціях, були виділені 11 сутностей - «Характеристики ЕХЛ системи», «ЕХЛ аналіз», «Сореагент», «Окисник», «Водне середовище», «Колорометрична характеристика», «Колорометричний параметр», «Локалізація», «Кореляційна характеристика», « Траєкторія »,« MRS » (рис. 5.1). 

Ці сутності необхідні для зберігання інформації про біологічний об'єкт (водоймище) і результати обробки графічної інформації (фотографій досліджуваних об’єктів), визначення характеру гомеостазу водної екосистеми та структури зв'язків між інформативними компонентами.
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Рисунок 5.1 – Структурна модель збереження даних

Забезпечення цілісності даних в сутності обумовлене завданням первинних ключів до них: «ID_Хар.ЕХЛС», «ID_ЕХЛ_А», «ID_Сореагента», «ID_Окисника», «ID_Водного_середовища», «ID_КХ», «ID_Кол.пар», «ID_локалізаціі», «ID_Корр »,« ID_Траєкторіі »,« ID_MRS ».

Документування і масштабування логічної моделі проводилося відповідно до нотаціями представлення даних. Між усіма сутностями були встановлені відносини «одінкомногім», при цьому для зв'язку «одінкомногім» була визначена потужність 1, (Р); правила посилальної цілісності для операцій «Delete», «Insert», «Update» на рівні обмеження видалення / поновлення примірників батьківської сутності і тотального видалення / поновлення примірників дочірньої сутності посилається на віддалений екземпляр батьківського суті (табл. 5.1).

Таблиця 5.1 – Ідентифікація характеристик зв’язків сутностей
	Сутність
	Операція

	
	D
	I
	U

	«Сореагент» 
	R
	N
	R

	«Хар-ка ЕХЛ сист.» 
	C
	R
	C

	«Окисник» 
	R
	N
	R

	«ЕХЛ аналіз» 
	C
	N
	C

	«Водне середовище» 
	R
	N
	R

	«Локалізация» 
	C
	N
	C

	«Колор. хар-ка» 
	C
	R
	C

	«Колор. параметр» 
	R
	N
	R

	«Корел. хар-ка» 
	C
	R
	C

	«Траєкторія» 
	C
	N
	C

	«MRS» 
	C
	N
	C


Таким чином, розроблена структурна модель повною мірою описує процес визначення системних ефектів, які демаскують загрози біобезпеці водокористування і дозволяє в подальшому спроектувати повну фізичну модель даних.

На основі побудованої структурної моделі даних (рис. 5.1) було проведено інфологічне моделювання даних [114, 115]. При цьому були визначені атрибути кожної сутності, їх типи даних і властивості.

Сутність «Характеристики ЕХЛ системи» призначена для зберігання інформації про ЕХЛ системі і її характеристиках і включає в себе наступні атрибути:

ID ЕХЛ системи – порядковий номер характеристики ЕХЛ системи, ключове поле, тип даних лічильник;

ID окислювача – порядковий номер окислювача, тип даних цілочисельний;

ID сореагента – порядковий номер сореагента, тип даних цілочисельний;

Чутливість – характеризує чутливість ЕХЛ системи, тип даних речовинний;

Концентрація сореагента – відображає концентрацію обраного сореагента, тип даних речовинний.

Сутність «ЕХЛ аналіз» включає в себе інформацію про результати ЕХЛ аналізу, і включає в себе наступні атрибути:

ID ЕХЛ аналізу – порядковий номер ЕХЛ аналізу, ключове поле, тип даних лічильник;

ID водного середовища – порядковий номер водного середовища, тип даних цілочисельний;

ID ЕХЛ системи – порядковий номер характеристики ЕХЛ системи, тип даних цілочисельний;

Результат аналізу – відомості про результат ЕХЛ аналізу, тип даних текстовий;

Дата аналізу – точна дата проведення аналізу, тип даних дата.

Сутність «Сореагент» включає в себе інформацію про використовувані сореагенти, і включає в себе наступні атрибути:

ID сореагента – порядковий номер сореагента, ключове поле, тип даних лічильник;

Назва – назва окремого сореагента, тип даних текстовий;

Властивості – інформація про властивості окремого сореагента, тип даних текстовий.

Сутність «Окисник» зберігає в собі інформацію про існуючі окислювачах, і включає в себе наступні атрибути:

ID окислювача – порядковий номер окислювача, ключове поле, тип даних лічильник;

Назва – назва окремого окислювача, тип даних текстовий;

Тип впливу – інформація про тип впливу окремого окислювача, тип даних текстовий;

Властивості – інформація про властивості окремого окислювача, тип даних текстовий.

Сутність «Водне середовище» зберігає в собі інформацію про досліджуване водному середовищі, і включає в себе наступні атрибути:

ID водного середовища – порядковий номер водного середовища, ключове поле, тип даних лічильник;

Тип водного середовища – дані про тип водного середовища, тип даних текстовий;

Площа – дані про площу водного середовища, тип даних дійсний;

Глибина – дані про глибину водного середовища, тип даних дійсний;

Ландшафт – дані про ландшафт, тип даних текстовий;

Солоність – дані про солоності водного середовища, тип даних дійсний;

Кислотність (рН) – дані про кислотність водного середовища, тип даних дійсний;

Температура (t C) - дані про температуру водного середовища, тип даних дійсний.

Сутність «Колорометрична характеристика» зберігає в собі інформацію про результати визначення колорометричних характеристик, і містить наступні атрибути:

ID КХ – порядковий номер колорометричної характеристики, ключове поле, тип даних лічильник;

ID водного середовища – порядковий номер водного середовища, тип даних цілочисельний;

ID колорометричного параметра – порядковий номер колорометричного параметра, тип даних цілочисельний;

Дата реєстрації – точна дата реєстрації колорометричної характеристики, тип даних дата;

Значення параметра – чисельний результат колорометричної характеристики, тип даних дійсний.

Сутність «Колорометричний параметр» зберігає в собі інформацію про зображення, отриманих з БПЛА, і включає в себе наступні атрибути:

ID колорометричного параметра – порядковий номер колорометричного параметра, ключове поле, тип даних лічильник;

Назва – назва окремого колориметрического параметра, тип даних текстовий;

Рядок – для навігації по фрагментах зображення через підрядник, тип даних цілочисельний;

Стовпець – для навігації по фрагментах зображення за стовпцями, тип даних цілочисельний.

Сутність «Локалізація» зберігає в собі інформацію про розташування водного середовища, і містить наступні атрибути:

ID локалізації – порядковий номер локалізації, ключове поле, тип даних лічильник;

ID водного середовища – порядковий номер водного середовища, тип даних цілочисельний;

Країна – дані про країну, в якій розташоване досліджуване водне середовище, тип даних текстовий;

Область – дані про область, в якій розташоване досліджуване водне середовище, тип даних текстовий;

Район – дані про район, в якому розташоване досліджуване водне середовище, тип даних текстовий;

Широта – дані про широту, на якій розташоване досліджуване водне середовище, тип даних дійсний;

Довгота – дані про довготу, на якій розташоване досліджуване водне середовище, тип даних дійсний.

Сутність «Кореляційна характеристика» зберігає в собі інформацію про складові RGB характеристики зображення, і містить наступні атрибути:

ID Кореляційної характеристики – порядковий номер кореляційної характеристики, ключове поле, тип даних лічильник;

ID КХ – порядковий номер колорометричної характеристики, тип даних цілочисельний;

R – дані про складову червоного кольору, тип даних дійсний;

G – дані про складову зеленого кольору, тип даних дійсний;

B – дані про складову синього кольору, тип даних дійсний.

Сутність «Траєкторія» зберігає в собі інформацію про траєкторії поведінки системи, розраховані з використанням математичного апарату дискретного моделювання динамічних систем, і містить наступні атрибути:

ID траєкторії – порядковий номер траєкторії, ключове поле, тип даних лічильник;

ID Кореляційною характеристики – порядковий номер кореляційної характеристики, тип даних цілочисельний.

 Сутність «MRS» має наступні атрибути:

ID_MRS – порядковий номер параметрів математичної моделі по ДМДС, тип даних лічильник;

ID_FKM – номер результату кореляційного аналізу колорометричних характеристик біосистеми, цілочисельного типу, пов'язаний атрибут з батьківської сутністю «FKM»;

MRSMCORG – відношення між компонентами R і G, отримане за допомогою ДМДС цілочисельного типу;

MRSMCORB – відношення між компонентами R і B, отримане за допомогою ДМДС цілочисельного типу;

MRSMCORL – відношення між компонентами R і L, отримане за допомогою ДМДС цілочисельного типу;

MRSMCOBG – відношення між компонентами B і G, отримане за допомогою ДМДС цілочисельного типу;

MRSMCOBL – відношення між компонентами B і L, отримане за допомогою ДМДС цілочисельного типу;

MRSMCOGL – відношення між компонентами G і L, отримане за допомогою ДМДС цілочисельного типу.

Структурна схема інфологічної моделі даних наведена на рис. 5.2.

На етапі даталогічного проектування логічна модель організації даних була перетворена до фізичного виду, відповідно до вимог обраної СУБД My SQL. Виконання всіх перетворень здійснюється за допомогою CASE-засобу ErWin [116]. 
У ErWin фізична модель є графічним представленням реально реалізованої бази даних, а логічні відносини є обмеженнями цілісності зв'язків.

Вибір СУБД MySQL пояснюється наступними її характеристиками:

- швидкодія. Дякую внутрішнього механізму багатопоточності швидкодію MySQL вельми високо;
- безпека [117]. Досить високий рівень безпеки забезпечується завдяки базі даних MySQL, що створюється при установці пакету. За допомогою таблиць можна описати, який користувач з будь-якого домену з якою таблицею може працювати і які команди він може застосовувати.
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Рисунок  5.2 – Структурна схема інфологічної моделі даних
Паролі, що зберігаються в базі даних, можна зашифрувати за допомогою вбудованої в MySQL функції password () [118];
- ліцензія. Раніше ліцензування MySQL було трохи заплутаним; Зараз ця програма для некомерційних цілей поширюється безкоштовно;

- відкритість коду. Завдяки цьому користувач має можливість самостійно додавати в пакет потрібні функції, розширюючи його функціональність в залежності від своїх потреб;
- надійність. Цей пакет досить стабільний і його важко вивести з ладу;
- переносимість. В даний час існують версії програми для більшості поширених комп'ютерних платформ, наприклад Linux або Windows. Навіть в разі заміни ОС дані збережуться і навіть не знадобляться додаткові інструменти для їх перенесення [119].

Таким чином, розроблена БД дозволяє зберігати всю інформацію, необхідну для дистанційної реєстрації загроз біобезпеці водокористування у екстремальних ситуаціях і дозволяє представити всі використовувані дані в зручному, структурованому вигляді з наданням швидкого доступу до них для візуального відображення і проведення операцій, пов'язаних з їх аналізом і класифікацією.

5.3 Функціональне моделювання інформаційних процесів дистанційної реєстрації загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування 
Результати моделювання даних дозволяють провести функціональне моделювання інформаційних процесів згідно з методологією IDEF0 [120, 121]. Під моделлю в IDEF0 розуміють опис технології (текстовий і графічний), який охоплює всі її елементи: вхід, вихід, управління, механізми і роботу [122, 123].

Контекстна діаграма інформаційної технології дистанційної реєстрації загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування у екстремальних ситуаціях наведена на рис. 5.3.
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Рисунок 5.3 – Контекстна діаграма інформаційної технології дистанційної реєстрації загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування у екстремальних ситуаціях
Роботою контекстної діаграми виступає: «Дистанційна реєстрації загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування у екстремальних ситуаціях».

Вхідною інформацією є цифрове фото досліджуваного водного об’єкта, його координати і характеристика, а також інформація з ЕХЛ-системи.

Механізмами інформаційної технології є еколог, ТМЕС, ЕХЛ-система, метод визначення зміни колорометричних параметрів біологічних аспектів функціонування водного середовища на основі цифрового знімку, дескриптивна бінарна модель ідентифікації скупчень токсичних ціанобактерій.

Важілями управління виступають настанова з подання невизначеності вимірювань, норми ГДК, ISО/IEC-17025:2017, методи ДМДС, АСМ, ДМБ та математичної статистики [124, 125].

На виході формується звіт про результати аналізу загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування [126].

Для функціонального аналізу інформаційних процесів необхідно декомпонувати контекстну діаграму. Діаграма декомпозиції першого рівня зображена на рисунку 5.4. 
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Рисунок 5.4 – Декомпозиція процеса дистанційної реєстрації загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування у екстремальних ситуаціях
Дистанційна реєстрації загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування у екстремальних ситуаціях складається з чотирьох важливих процесів: «Обробка вхідної інформації», «Аналіз даних», «Збереження інформації», «Формування звіту».

Вхідними даними для реалізації процеса «Обробка вхідної інформації» є цифрове фото досліджуваного водного об’єктата інформація з ЕХЛ-системи. На його виході отримуємо значення R-, G-, B-компонентів цифрового знімка та закодовані якісні характеристики, отримані з ЕХЛ-системи, які надходять на вхід процесів «Аналіз даних» та «Збереження інформації». В результаті реалізації процеса «Аналіз даних»  на вхід процеса «Збереження інформації» подаються результати визначення зміни колорометричних параметрів біологічних аспектів функціонування водного середовища на основі цифрового знімку, ідентифікації скупчень токсичних ціанобактерій, оцінки невизначеності вимірювання колорометричних параметрів, висновок про наявність загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування. Крім того на вхід процеса «Збереження інформації» також потрапляє вхідна інформація, яка не потребує обробки (координати та характеристика досліджуваного водного об’їкта). Після збереження масив інформації щодо досліджуваного водного об’єкта в процесі «Формування звіту» представляється у вигляді звіту про результати аналізу загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування. 

Найскладнішим з роглянутих процесів є процес «Аналіз даних». Для його більш докладного функціонального аналізу розглянемо діаграму декомпозиції другого рівня (рис. 5.5) [127].
[image: image873.png]Macus RGB-
napamerpia

)

[

Pevasemmn smim
onopomerpm
napanetpie
sionorissu acneri
F——
oanoro
cepenosnua

Inbopmaun’s
B1-cneremn

Meroa

avac e
eron|  Meron
| A
soiec-7025-2017 re—"
I

Iaewmudinauin
Crymsens ToKCHsHIX
wianoBarrepiit

napamerpis

Ouiria HesusnasenocTi
sumipiosanns
KonopomeTPMIHIIK

poraER
wanswocTi 3arpos £f  pesyneraTh avanisy
Giobesneut P

Merog susnasern

KonopomeTPMIHIIK

napamerpis
Sionoriurnx.
Synuionysana
somoro
cepenosusz Ha

‘ocHosi abposoro

aHimey

»{ somoropuctysars

]

Exonor

Maremarita mogens
iaeHTMdKaUi CrymueHs
ToKcHHMX WianoBaKTeE

Meroguxa ouiriosanna
sumipiosanns
KonopomeTPMIHIIK ]
napamerpis

BU1-cncrema




Рисунок 5.5 – Декомпозиція процеса «Аналіз даних» інформаційної технології дистанційної реєстрації загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування у екстремальних ситуаціях
Таким чином з допомогою діаграм декомпозиції були повністю проаналізовані та формалізовані всі функції та складові інформаційної технології дистанційної реєстрації загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування у екстремальних ситуаціях.

Результати функціонального моделювання процесів інформаційної технології дистанційної реєстрації загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування у екстремальних ситуаціях були покладені в основу структурної схеми технології (рис.5.6).
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Рисунок 5.6 – Структурна схема інформаційної технології дистанційної реєстрації загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування у екстремальних ситуаціях

Інформаційна технологія складається з наступних блоків: 1 – збір загальної інформації про досліджуваний водний об’єкт; 2 – обробка інформації; 3 – визначення зміни колорометричних параметрів біологічних аспектів функціонування водного середовища; 4 – ідентифікація скупчень токсичних ціанобактерій; 5 – цифрове фотографування водного об’єкта; 6 – реєстрація інформації про досліджуваний водний об’єкт; 7 – оцінювання невизначеності вимірювання колорометричних параметрів; 8 – зберігання даних; 9 – ЕХЛ-аналіз водного об’єкта; 10 – аналіз ЕХЛ-параметрів водного об’єкта; 11 – урахування для визначення ймовірності відповідності параметрів питного та інших видів водокористування встановленим нормам загрози біобезпеці; 12 – формування звіту; 13 – порівняння траєкторії біосистеми з еталонними; 14 – ідентифікація стану біосистеми. 
Запропонована структурна схема повністю віддзеркалює послідовність етапів дистанційної реєстрації загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування у екстремальних ситуаціях може бути покладена в основу розробки системи автоматизованого моніторування навколишнього середовища. 
Створена технологія була впроваджена в роботу КП «Феськівське ЖКГ Золочівської селищної ради Золочівського району Харківської області», КО «Харківський зоопарк», ТОВ «Екологічно-правовий центр «ВЕЛС», Інститут екології Карпат НАН України, про що отримано відповідні акти (дод. А).
5.4 Висновки до розділу 5.

1. Розроблена з використанням реляційного підходу логічна модель БД, яка дозволяє адекватно відобразити семантику зв’язків між сутностями та запитами під час визначення системних ефектів, які демаскують порушення характеру динамічної рівноваги біопродукційних процесів та дозволяє, на відміну від існуючих у цій галузі, розвивати і покращувати концептуальну структуру бази даних без зміни фізичної структури та режимів маніпулювання за рахунок оптимізації щільності зв’язків між кортежами даних.
2. Отримана принципово нова технологія дистанційної реєстрації загроз біобезпеці питного та інших видів водокористування, що демаскує порушення характеру динамічної рівноваги біопродукційних процесів під дією зовнішніх факторів із застосуванням математичного апарату дискретного моделювання для формалізованого опису динаміки поведінки біологічних систем, з метою елімінації визначених загроз біобезпеці та дозволяє автоматизувати процес дистанційного моніторингу стану навколишнього середовища та виявляти і реєструвати загрозливі для біобезпеки стани водоймищ та водотоків, які виникають у екстремальних ситуаціях із використанням нової ЕХЛ-системи та методики оцінювання невизначеності вимірювання колорометричних параметрів природничих об’єктів.

3. Розроблена інформаційна технологія, на відміну від існуючих, не потребує використання дорогих супутникових зображень місцевості, великої кількості даних про підприємства та інші негативні фактори впливу на стан біопродукційних процесів, використовує єдину базу даних загального користування для зберігання інформації, реєстрація якої проводиться дистанційно. Дана технологія може бути використана в державних і комунальних структурах для проведення заходів щодо зменшення ризику, пов'язаного з порушенням гомеостазу водних біооб’єктів, а також в сільському, рибному господарстві та рекреації.
ВИСНОВКИ
Проблемі визначення наявності на місцевості нових, за звичай не притаманних їй, об’єктів та явищ за допомогою різного роду інформаційних технологій та систем присвячено багато публікацій як вітчизняних, так і іноземних вчених, в яких автори розглядають можливості створення відповідних інформаційних технологій та систем з використанням багатомірної моделі даних. Однак складність опрацювання таких даних та забезпечення їх цілісності і несуперечливості під час збереження у БД, залишають відкритим питання розробки відповідних інформаційних засобів. Важливим аспектом є використання інформації про фактори, що загрожують біобезпеці питного та іншим видам водного водокористування. З точки зору задач проекту вельми важливою обставиною є наявність таких незначних, досить локалізованих, аспектів зміни стану ІТС, інформація про які може дозволити виявити загрози біобезпеці питного та інших видів водокористування. Ця обставина визначає відмінність наявних нині і таких, що були використані у даній темі, підходів до розробки інформаційної технології дистанційного визначення стану екосистем, зокрема – водних. 

У випадку евтрофікованого водоймища внаслідок масового розвитку токсичних ціанобактерій, моделювалися системні аспекти відносин різних груп зоопланктона або колорометричних параметрів рослинних пігментів. Реєстрація цих параметрів проводилася дистанційно за допомогою ЦФБД. У випадку БВ тварин із захисним забарвленням моделювалися системні аспекти, що надалі будуть використані для потреб демаскування цих тварин шляхом препроцессінгу отриманих фотозображень на місцевості. 
Одержані математичні моделі визначення зміни колорометричних та інших параметрів біологічних аспектів функціонування водного середовища мають, на відміну від існуючих, можливість формалізованого опису динаміки комбінацій зміни колорометричних та інших параметрів на основі фактичних даних, що не відбивають цієї динаміки у реальному часі. Йдеться про динамічні параметри, з використанням яких визначається стан екосистеми, зокрема, для водокористування. Відомі моделі та, насамперед, часові ряди, не дають змоги отримати такі результати з використанням фактичного матеріалу, що має вищезгадані вади.

В ході виконання роботи розроблено структурну модель модифікованих скловуглецевих електродів із застосуванням полімеру полівінілбутіраль та люмінофору дифеніл антрацен. Аналіз відгуку ЕХЛ досліджених плівок показав достатню схожість процесів. Емісія ЕХЛ починається при потенціалі близько 1 В після початку окислення люмінофора Ru(bpy)32+. Для визначення стабільності запропонованого типу плівок для створення ЕХЛ сенсорів також проведено дослідження впливу водного середовища на тимчасову стабільність люмінесцентних властивостей плівок структури ПВС/ВНТ Ru(bpy)32+.

Було виявлено зниження інтенсивності фотолюмінесценції в смузі випускання комплексу Ru(bpy)32+. Кінетика інтенсивності люмінесценції на довжині хвилі максимуму випущення λLum = 600 нм при порушенні в максимумі смуги поглинання на довжині хвилі λEx = 450 нм.

Підвищення достовірності оцінювання стандартних невизначеностей вимірювань за типом А відбувалося з урахуванням байєсівського підходу. Незміщені оцінки числового значення та вкладів невизначеності за типом В з урахуванням нелінійності модельних рівнянь та законів розподілів вхідних величин отримувалися за допомогою методу кінцевих прирощень. Для отримання достовірних оцінок розширеної невизначеності з урахуванням співвідношення між стандартними сумарними невизначеностями обох типів було розроблено процедуру використання закону розповсюдження розширеної невизначеності. 
Оскільки результат  випробування при оцінюванні його відповідності може знаходитися у зоні невизначеності, для того, щоби мати можливість визначити ризик подальшого використання водоймища розроблена методика оцінювання ймовірністі відповідності з урахуванням різних законів розподілу вимірюваної величини. Також розроблена процедура оцінювання невизначеності вимірювань під час калібрування засобів вимірювальної техніки у галузі колорометрії. 

Було отримано математичні залежності, які використані для визначення коефіцієнта охоплення при оцінюванні розширеної невизначеності комбінації вкладів невизначеності типу А з урахуванням байєсівського підходу за відсутності або наявності кореляції між результатами вимірювань вхідних величин. 
Досліджено вплив закону розподілу незалежних спостережень вимірюваної величини на оцінки стандартної невизначеності вимірювань типу А, що дає змогу підвищити точність отримання цих оцінок при анормальних законах розподілу незалежних спостережень. 
На підставі методу кінцевих прирощень отримано залежність для обчислення числового значення вимірюваної величини та вдосконалено процедуру обробки результатів вимірювань для оцінювання сумарної стандартної невизначеності типу В при нелінійному модельному рівнянні, що дозволяє зменшити зміщення оцінок результату вимірювання.  
Отримано математичні залежності для різних способів обчислення коефіцієнтів охоплення при байєсівському підході до оцінювання невизначеності вимірювань. Обґрунтовано процедуру одержання оцінки коефіцієнта охоплення, яка уможливлює отримання найбільш точних оцінок розширеної невизначеності вимірювань.

Отримано залежності для оцінки сумарної стандартної та розширеної невизначеностей за типом А за наявності або відсутності кореляції, показано, що точність оцінок невизначеності вимірювань типу А для анормальних законів розподілу незалежних спостережень вимірюваної величини може бути підвищена до 1,5 разів. 

Удосконалено метод кінцевих прирощень для отримання оцінок числового значення та вкладів невизначеності за типом В з урахуванням нелінійності модельних рівнянь та законів розподілів вхідних величин, що дозволило зменшити зміщення цих оцінок не менше ніж в 2 рази.

 Отримано математичні залежності для оцінювання розширеної невизначеності вимірювань з урахуванням байєсівського підходу; розроблено процедуру використання закону розповсюдження розширеної невизначеності, яка дозволила отримати відхилення оцінок розширеної невизначеності від методу Монте-Карло не більше ± 4,5%.

Розроблена інформаційна технологія дозволяє демаскувати порушення характеру динамічної рівноваги біопродукційних процесів під дією зовнішніх факторів із застосуванням математичного апарату дискретного моделювання для формалізованого опису динаміки поведінки біологічних систем, з метою елімінації визначених загроз біобезпеці та дозволяє автоматизувати процес дистанційного моніторингу стану навколишнього середовища та виявляти і реєструвати загрозливі для біобезпеки стани водоймищ та водотоків, які виникають у екстремальних ситуаціях із використанням нової ЕХЛ-системи та методики оцінювання невизначеності вимірювання колорометричних параметрів природничих об’єктів. 
Розроблена інформаційна технологія, на відміну від існуючих, не потребує використання дорогих супутникових зображень місцевості, великої кількості даних про підприємства та інші негативні фактори впливу на стан біопродукційних процесів, використовує єдину базу даних загального користування для зберігання інформації, реєстрація якої проводиться дистанційно.
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