Piotr Chojnacki:

MATLAB

Program na zaliczenie: ,,Odejmowanie widm”

{Ponizszy program ma za zadanie odjecie dwoch widm od siebie. Do
poprawnego  dziatania  programu  potrzebne sa  trzy  funkcje:
odejmowaniewidm.m wspoélczynnik.m numer.m. Ponize; podane sa kody
zrodlowe tych funkcji. W folderze skompresowanym znajduja si¢ 4
przyktadowe widma na ktérych mozna przeé¢wiczy¢ program. Réwniez ponizej
przedstawiam wyniki dziatania.}

{zostata zachowana oryginalna kolorystyka sktadni MATLABa}

function [k]=odejmowaniewidm(x,y);

% Piotr Chojnacki
% III rok informatyka chemiczna
% Wroctaw dn. 22 maja 2005

% zadaniem funkcji jest odjecie dwdch widm od siebie

% funkcje wywoluje si¢ w sposob nastepujacy: odejmowaniewidm(x,y)

% gdzie 'x'- oznacza widmo pierwsze 'y' - widmo drugie

% widma wczytuje si¢ poprzez podanie samej nazwy bez rozszerzenia

% natomiast k jest parametrem zwracanym przez funkcjg 1 jest to obliczony
% wspotczynnik o ktory odjete sa widma z réwnania: wl-k*w2

% przyktady wywotan odejmowaniewidm('OCT2RS20','OCT2RS85");

% odejmowaniewidm('NBUT20','NBUTS&0'");
% przyktad wywotania funkcji dla widm stezeniowych
% odejmowaniewidm('STEZ01','STEZ02");

global z intensx intensy n m widmox widmoy
% deklaracja zmiennych globalnych wykorzystywanych w drugiej funkcji

disp([' ']);
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T o :

dlSp([' ----------------------------------------- ']),

hold on % wlaczenie rysowania wszystkich widm na jednym wykresie

eval(['load ' x "PRN']); % wczytanie pierwszego widma
dane=eval(x); % 1 dodanie rozszerzenia .PRN
liczfalx=dane(:,1);

intensx=dane(:,2);

widmox=[dane(:,1) dane(:,2)];

plot(liczfalx,intensx,'b"); % rysowanie | widma w kolorze niebieskim
title('widma'); % tytut wykresu

xlabel('czestosc (liczby falowe)'); % nazwa o0si X
ylabel('absorbancja (intensywnosc)'); % nazwa osi y

grid on % wtlaczenie siatki na wykresie

eval(['load 'y .PRN']); % wczytanie drugiego widma
danel=eval(y); % 1 dodanie rozszerzenia .PRN
liczfaly=danel(:,1);

intensy=danel(:,2);

widmoy=[danel(:,1) danel(:,2)];

plot(liczfaly,intensy,'g'); % rysowanie Il widma w kolorze zielonym
legend('widmo I','widmo II'); % legenda
disp(['Zostato narysowane pierwsze i drugie widmo ']);

disp([' ']);

% OFFSET

% wynonywanie offsetu czyli odejmowanie od widma wybrane;j

% intensywnosci dla danej liczby falowe;j

% po odjeciu wartosci intensywnosci przy danej liczbie falowej otrzymujemy
% doktadniejsza warto$c wspotczynnika k

0 e

If=input('Podaj liczbe falowa do przeprowadzenia offsetu: ');

po=numer(widmoy(:,1),If); % odjecie wartosci intensywnosci przy danej
% liczbiefalowej od widma pierwszego
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intensy=intensy-intensy(po);

po=numer(widmox(:,1),If); % odjecie wartosci intensywnosci przy danej liczbie
% falowej od widma drugiego

intensx=intensx-intensx(po);

% od tego momentu wartosci intensx 1 intensy sa podstawione wartosciami po
% odjeciu intensywnosci przy danej liczbie falowe;j
0 e e e e e e e e e

figure % nowe widma po offset rysowane sa w nowym oknie
holdon % dopisywanie do tego samego okna nowych wykresow
gridon % wlaczenie siatki na wykresie

plot(liczfalx,intensx,'b"); % rysowanie | widma w kolorze niebieskim
title('widma po offset’); % tytul wykresu

xlabel('czestosc (liczby falowe)"); % nazwa osi x

ylabel('absorbancja (intensywnosc)'); % nazwa osi y

plot(liczfaly,intensy,'g"); % rysowanie Il widma w kolorze zielonym
legend(‘'widmo I - po offset','widmo II - po offset"); % legenda
disp(['Zostatlo narysowane pierwsze i drugie widmo po dokonaniu offsetu ']);

% przedzial liczenia wspodtczynnika k

disp([' ']);

disp(['Wybierz przedziat dla ktérego zostanie policzony wspotczynnik']);
disp(['o ktory zostang odj¢te widma wedtug rownania wil-k*w2 '));
disp([" ']);

% zerowanie zmiennych oznaczajacych granice

% przedzialu szukania wspotczynnika k

n=0;

m=0;

n=input('poczatek przedziatu: '); % wczytanie poczatku przedziatu
m=input('koniec przedzialu: "); % wczytanie konca przedziatu

k=1; % poczatkowa wartos¢ wspotczynnika k

wspol=fminsearch('wspolczynnik'k); % wywotanie funkcji liczace]
wspotczynnik k
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k=abs(wspol) % zapisywanie wyniku funkcji wspolczynnik pod zmienna k w
% module tak zeby byt zawsze liczba dodatnia
odjete= [widmox(:,1) (intensx-k*intensy)]; % macierz ztozona z dwoch
kolumn: liczby falowe 1
intensywnos¢ po odjeciu
plot(widmox(:,1),odjete(:,2),'r'); % rysowanie odjetego widma w kolorze
czerwonym

legend(‘'widmo I - po offset','widmo II - po offset','widmo po odjeciu’);
% legenda na wykresie

disp(['Na czerwono zostato narysowane widmo po odjeciu']);

disp([" ']);

%save odejmowaniewidm % zapisanie zmiennych z okna Workspace
% pod nazwa odejmowaniewidm.mat

function f=wspolczynnik(k);

% Piotr Chojnacki
% III rok informatyka chemiczna
% Wroctaw dn. 22 maja 2005

% funkcja oblicza wspotczynnik k korzystajac z funkcji numer.m podajace;
% numer elementu o danej liczbie falowe;j

global z intensx intensy n m widmox widmoy
% deklaracja uzycia globalnych zmiennych z funkcji odejmowaniewidm.m

pp=0; % zerowanie zmienych oznaczajacych poczatek 1 koniec
kk=0;

pp=numer(widmox(:,1),n); % podanie numeru elementu za pomoca funkcji
% numer
kk=numer(widmoy(:,1),m);

% obliczanie sumy kwadratu odchylen

% w funkcji odejmowaniewidm.m nadana byta poczatkowa wartos¢
% wspotczynnika k

% k=1
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% w tym momencie funkcja liczy sumg 1 sama dobiera wspotczynnik k
% wynikiem jest wspolczynnik k, dla ktorego otrzymujemy najmniejsza wartos¢
% sumy
suma=0;
for i=kk:pp
sumal=((intensx(i,1))-k*(intensy(i,1)))."2;
suma=suma-+tsumal;
end
f=suma; % podstawienie pod funkcj¢ obliczonej sumy

function pos=numer(x,If)

zp=length(1f);
if zp==
xp=abs(x-If);
[pom pos]=min(xp);
else
for i=1:zp
xp=abs(x-1f(1));
[pom pos(i)]~min(xp);
end
end
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absorbancia (infensywnost)

{Przyktadowe wywotanie programu dla widm NBUT20 i NBUT80}

>> odejmijwidma('NBUT20', NBUTS80");

Zostalo narysowane pierwsze 1 drugie widmo
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absorbancia (intensywnaosc)
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Podaj liczbg falowa do przeprowadzenia offsetu: 9000 {w przypadku tego

widma jest to najlepsza

warto$¢}

Zostato narysowane pierwsze 1 drugie widmo po dokonaniu offsetu

widma po offset
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Wybierz przedziat dla ktérego zostanie policzony wspotczynnik
o ktory zostana odjete widma wedtug rownania wl-k*w?2

poczatek przedziatu: 8000 {najlepszy przedziat to 8000-9000. Dobrze jest jak
widma si¢ w takim przedziale naktadaja wtedy
wspotczynnik jest bliski 1 1 widma sa w calosci
odjete. }
koniec przedziatu: 9000
k:
1.0499

Na czerwono zostato narysowane widmo po odjeciu

widma po offset
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