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V. Відомості про дисертацію
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Тема дисертації:
1. Нові хемометричні засоби обробки даних аналітичного експерименту

2. New chemometrical tools for handling data of analytical experiment

Реферат:
1. Об’єкти дослідження: виявлення та ідентифікація аналітів за даними одно- та багатовідгукових
експериментів; хіміко-аналітичні характеристики твердофазних аналітичних реагентів на основі органо-
кремнеземних гібридних матеріалів. Мета дослідження: розробка хемометричних процедур із застосуванням
теорії нечітких множин для розв’язання задач виявлення та ідентифікації в якісному аналізі та визначення
характеристик твердофазних аналітичних реагентів на основі органо-кремнеземних гібридних матеріалів.
Методи: теорія нечітких множин; робастне оцінювання; регресійний аналіз; фізико-хімічний аналіз. Вивчено:
набір метрологічних характеристик методик виявлення з бінарним відгуком; набір функцій для
представлення кривих ефективності; розрахункові процедури визначення параметрів кривих ефективності
та знаходження на цій основі метрологічних характеристик методик виявлення; алгоритм ідентифікації
аналітів на основі багатовимірного масиву їх фізико-хімічних ознак; метод одночасного визначення
характеристик твердофазних аналітичних реагентів (ефективної сорбційної ємності, констант сорбційних
рівноваг) на основі органо-кремнеземних гібридних матеріалів. Ступінь впровадження: розвиток



хемометричних методів обробки даних дозволяє підвищити достовірність результатів якісного хімічного
аналізу та забезпечує надійне оцінювання хіміко-аналітичних характеристик твердофазних аналітичних
реагентів на основі гібридних органо-кремнеземних матеріалів.

2. Investigation objects: detection and identification of analytes by single- and multiresponse experiment;
analytical characteristics of solid-phase analytical reagents on the base of organosilica hybrid materials. Purpose:
to develop the chemometrical procedures which uses fuzzy sets theory for solving the tasks of detection and
identification in qualitative analysis and determining analytical characteristics of solid-phase analytical reagents.
Methods: fuzzy sets theory, robust estimation, regression analysis, phisicochemical analysis. The set of
metrological characteristics for binary testing, calculation procedures for determining parameters of efficiency
curves, identification of analytes by multiresponse experimental data, determination of analytical characteristics
(stability constants, effective capacity) of solid-phase analytical reagents has been studied. Degree of application:
development of new chemometrical procedures allows increasing reliability of results in qualitative analysis and
providing robust estimation of analytical characteristics of solid-phase analytical reagents on the base of
organosilica hybrid materials.
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