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S t r e s z c z e n i e  
 

Aut om at y z ac j a analiz y  s y g nał ó w  c h rom at og raf ic z ny c h  j es t , w  og ó lny m  
p rz y p ad k u, t rud ny m  z ad aniem  w ieloet ap ow y m . J ed ny m  z  et ap ó w  j es t  
w y g ł ad z anie s y g nał u w  c elu z m niej s z enia w arianc j i z ak ł ó c eń  los ow y c h . 
O d  j ak oś c i w y g ł ad z ania z ależ y  ef ek t y w noś ć  w y k ry w ania p ik ó w  oraz  
w y z nac z ania w s t ę p ny c h  oc en ic h  p aram et ró w  m et od ą  analiz y  p rz eb ieg u 
p oc h od ny c h  s y g nał u c h rom at og raf ic z neg o. W  p rac y  d o w y g ł ad z ania 
s y g nał u roz w aż a s ię  p roc ed urę  w y g ł ad z ania w ielom ianow eg o w g  
S avit z k y ’ eg o i G olay ’ a ( S G ) . O p t y m alny  d ob ó r p aram et ró w  t ej  p roc ed ury , 
c z y li s z erok oś c i ok na oraz  s t op nia w ielom ianu w y g ł ad z aj ą c eg o j es t   
k luc z ow y  d la j ak oś c i w y g ł ad z ania. Aut om at y z ac j a w y m ag a ok reś lenia 
k ry t erium , w g  k t ó reg o d ok onuj e s ię  d ob oru t y c h  p aram et ró w . W  t y m  c elu 
z as t os ow ano i p rz et es t ow ano k ry t erium  D urb ina-W at s ona. 
 
S ł o w a  k l u c z o w e :  w y g ł ad z anie w ielom ianow e, k ry t erium  D urb ina-
W at s ona, aut om at y z ac j a analiz y  s y g nał u c h rom at og raf ic z neg o. 
 
T h e  u s e  of   Du r b in -Wa ts on  c r ite r ion  f or   
a u tom a tic  a n a ly s is  of  c h r om a togr a p h ic  s ign a ls  

 
A b s t r a c t  

 
Aut om at ion of  analy s is  of  c h rom at og rap h ic  s ig nals  is  a d if f ic ult  t as k  
g enerally . O ne of  t h e s t ag e of  t h e analy s is  is  s ig nal s m oot h ing  f or p urp os e 
of  elim inat e of  rand om  nois e. E f f ic ienc y  of  p eak s  d et ec t ion p roc ed ure 
d ep end s  on q ualit y  of  t h e s m oot h ing  w h en f eat ures  of  f irs t  and  s ec ond  
ord er d erivat ives   are us ed  f or p eak  d et ec t ion. I n t h e art ic le S avit z k y -G olay  
s m oot h ing  p roc ed ure is  c ons id ered . O p t im al c h oos ing  of  p aram et ers  of   
t h e p roc ed ure is  a m ain f ac t or of  q ualit y  of  s m oot h ing . Aut om at ion of  
c alc ulat ion of  s m oot h ing  p aram et ers  need s  t o d ef ine a c rit erion. O ne of  t h e 
p os s ib le is  a D urb in-W at s on c rit erion of  q ualit y  of  s m oot h ing , t es t ed  in t h e 
art ic le. 
 
K e y w o r d s :  p oly nom ial s m oot h ing , D urb in-W at s on c rit erion, aut om at ion 
of  analy s is  of  c h rom at og rap h ic  s ig nal. 
 
1 .  Ws tę p  
 

C el em  an al i z y  s y g n ał u c h r om at og r af i c z n eg o j es t  pr z y por z ą d-
k ow an i e k aż dem u pi k ow i  n a c h r om at og r am i e n az w y  s ub s t an c j i  
c h em i c z n ej , k t ó r ej  odpow i ada (i den t y f i k ac j a s k ł adn i k a)  or az  
ok r eś l en i e s t ę ż eń  pos z c z eg ó l n y c h  s k ł adn i k ó w  popr z ez  w y z n ac z e-
n i e pow i er z c h n i  pi k ó w . S y g n ał y  c h r om at og r af i c z n e m og ą  z aw i e-
r ać  og r om n ą  l i c z b ę  pi k ó w , pr z y  c z y m  pi k i  m og ą  s i ę  n ak ł adać  n a 
s i eb i e, c o k om pl i k uj e an al i z ę  i  pr ow adz i  do s t os ow an i a s k om pl i -
k ow an y c h  al g or y t m ó w  an al i z y  [ 1 ] . A n al i z a t ak i c h  s y g n ał ó w  j es t  
n a og ó ł  t r udn a do aut om at y z ac j i . J ak oś ć  w y g ł adz an i a s y g n ał u m a 
t u pods t aw ow e z n ac z en i e, g dy ż  pods t aw i e w y g ł adz on eg o s y g n ał u 
w y z n ac z a s i ę  j eg o poc h odn e, a i c h  pr z eb i eg  or az  odpow i edn i o 
dob r an e w ar t oś c i  pr og ó w  det ek c j i  dl a s y g n ał u i  j eg o poc h odn y c h  
det er m i n uj ą  j ak oś ć  pr oc edur y  w y k r y w an i a pi k ó w . O g ó l n i e pr oc e-
dur a w y k r y w an i a pi k ó w  n a c h r om at og r am i e n a pods t aw i e pr z e-
b i eg u poc h odn y c h  pr z eds t aw i a s i ę  n as t ę puj ą c o:   m i ej s c a z er ow e 

pi er w s z ej  poc h odn ej  s y g n ał u c h r om at og r af i c z n eg o pr z y  z m i an i e 
z n ak u poc h odn ej  z  dodat n i eg o n a uj em n y  ok r eś l aj ą  poł oż en i e 
w i er z c h oł k ó w  pi k ó w  n a os i  c z as u. W  pr z y padk u pi k ó w  n ał oż o-
n y c h  pr oc edur a opar t a n a pr z eb i eg u pi er w s z ej  poc h odn ej  m oż e 
ok az ać  s i ę  z b y t  m ał o s el ek t y w n a, w t edy  l i c z b ę  pi k ó w  i  poł oż en i e 
i c h  m ak s i m ó w  ok r eś l a s i ę  n a pods t aw i e pr z eb i eg u dr ug i ej  po-
c h odn ej  – poł oż en i a m i n i m ó w  l ok al n y c h  dr ug i ej  poc h odn ej  pr z y  
uj em n ej  w ar t oś c i  t ej  poc h odn ej  ut oż s am i a s i ę  z  poł oż en i em  w i er z -
c h oł k ó w  pi k ó w .  

P r oc edur a r ó ż n i c z k ow an i a s y g n ał u c y f r ow eg o w  ob ec n oś c i  z a-
k ł ó c eń  l os ow y c h  n al eż y  do z adań   t r udn y c h  [ 2] , b ow i em  pr z y  
r ó ż n i c z k ow an i u s y g n ał u r ó ż n i c z k uj e s i ę  r ó w n i eż  z ak ł ó c en i a. 
Z w i ą z ek  m i ę dz y  g ę s t oś c i am i  w i dm ow y m i  m oc y  s y g n ał u x i  j eg o 
poc h odn ej  x ’  j es t  n as t ę puj ą c y :  
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W y n i k a z  n i eg o, ż e m oc  s y g n ał u po r ó ż n i c z k ow an i u w z r as t a ω2 

r az y . W  pr z y padk u s y g n ał u c h r om at og r af i c z n eg o, k t ó r eg o s k ł a-
dow a uż y t ec z n a j es t  w ol n oz m i en n a w  s t os un k u do s z um ó w , s t o-
s un ek  s y g n ał -s z um  po r ó ż n i c z k ow an i u pog or s z y  s i ę , a pr z eb i eg  
poc h odn ej  n i e b ę dz i e g ł adk i . W  z w i ą z k u z  t y m  n al eż y  z apr opo-
n ow ać  pr oc edur ę , k t ó r a z m n i ej s z y  udz i ał  s z um ó w  w  s y g n al e, t ak  
ab y  pr z eb i eg  poc h odn ej  b y ł  odpow i edn i o g ł adk i . 

 
2 .  P r oc e du r a  w y gł a dz a n ia   

S a v itz k y ’ e go-G ola y a  
 

W  ek s per y m en c i e c h r om at og r af i c z n y m  r ej es t r uj e s i ę  s y g n ał  
w y j ś c i ow y  y z  det ek t or a c h r om at og r af i c z n eg o w  pos t ac i  c y f r ow ej :  

 
iiii zcy ε++= , 1..0 −= ni ,             (2)  

 
g dz i e yi=y(ti )  – w ar t oś c i  s y g n ał u y w  dy s k r et n y c h  c h w i l ac h  c z as u 
ti, titti ∆⋅+= 0 , t0 – c h w i l a r oz poc z ę c i a r ej es t r ac j i  s y g n ał u,  
∆t – s t ał y  ok r es  pr ó b k ow an i a;  ci – w ar t oś c i   s k ł adow ej  uż y t ec z n ej  
s y g n ał u;  zi – w ar t oś c i  dr y f t u l i n i i  b az ow ej ;  εi - z ak ł ó c en i a l os ow e;  
n – l i c z b a z ar ej es t r ow an y c h  pr ó b ek  s y g n ał u. 

W  pr oc edur z e w y g ł adz an i a w i el om i an ow eg o S av i t z k y ’ eg o-
G ol ay a el em en t y  w ek t or a dan y c h  y s ą  z as t ę pow an e w ar t oś c i am i  
w i el om i an u k-t eg o s t opn i a apr ok s y m uj ą c eg o l ok al n i e s y g n ał   
w  ok n i e o s z er ok oś c i  f, pr z y  c z y m  pr ó b k a w y g ł adz an a yi z n aj duj e 
s i ę  w  ś r odk u ok n a. S z er ok oś ć  ok n a j es t  l i c z b ą  n i epar z y s t ą  
f= 2⋅m + 1 , g dz i e m oz n ac z a l i c z b ę  pr ó b ek  ot ac z aj ą c y c h  pr ó b k ę  
w y g ł adz an ą  z  l ew ej  i  z  pr aw ej  s t r on y . N a og ó ł  f < < n. A b y  uz y s k ać  
ef ek t  w y g ł adz en i a s t opi eń  w i el om i an u k m us i  b y ć  pr z y n aj m n i ej   
o 2 m n i ej s z y  od s z er ok oś c i  ok n a f. I l us t r ac j ę  pr oc edur y  s t an ow i  
r y s . 1  (f=7 , w i el om i an  2 s t opn i a j ak o l i n i a c i ą g ł a) . P odob n i e po-
s t ę puj e s i ę  dl a pr ó b ek  w  k ol ej n y c h  c h w i l ac h  c z as u ti + 1 , ti+ 2,  …  i t d. 

 
 

  
R y s .  1 .   I l u s t r ac j a p r oc e d u r y  w y g ł ad z an i a w i e l om i an ow e g o d l a p r ó b k i  w  c h w i l i  ti F i g .  1 .   I l l u s t r at i on  of  S av i t z k y -G ol ay  s m oot h i n g  p r oc e d u r e  at  t i m e  ti 
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W swojej pracy [3] Savitzk’y i Golay pokazali, że obliczanie 
wyg ł ad zoneg o syg nał u  przy speł nieniu  zał ożenia, że okres pró b-
kowania jest stał y, sprowad za się  d o splotu  syg nał u  wyg ł ad zaneg o 
z oknem  wspó ł czynnikó w o stał ych  wartoś ciach  i szerokoś ci f ,  
a wię c proced u ra, przy swoich  zaletach , jest bard zo prosta obli-
czeniowo.  

M atem atycznie zag ad nienie wyg ł ad zania wielom ianoweg o 
przed stawia się  nastę pu jąco: przy zał ożeniu , że wielom ian d obrze 
aproksym u je d ane w oknie o szerokoś ci f zad anie aproksym acji 
sprowad za się  d o wyznaczenia wspó ł czynnikó w b wielom ianu  
zał ożoneg o stopnia m etod ą najm niejszych  kwad rató w d la m od elu :  

 
yf =  Tf b+ ε f,                 ( 3)  

 
g d zie yf –wektor wartoś ci d anych  w oknie o rozm iarze f× 1 ,  
Tf – m acierz V and erm ond a zm iennej niezależnej o rozm iarze 
f×k + 1 , g d zie k – stopień  wielom ianu  aproksym u jąceg o;  b – wektor 
wspó ł czynnikó w wielom ianu  o rozm iarze ( k + 1 ) × 1 ;  εf – wektor 
realizacji bł ę d ó w o rozm iarze f× 1 .  R ozwiązanie u zyskane m etod ą 
najm niejszych  kwad rató w m a postać : 
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a wartoś ci wielom ianu  aproksym u jąceg o wyznacza się  z wzoru  
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g d zie H= T

ff
T

ff TTTT 1)( −  jest d la wybraneg o stopnia wielom ianu   
i szerokoś ci okna wyg ł ad zająceg o f  m acierzą stał ą o rozm iarze 
f×f, niezależną od  ind eksu  i wyg ł ad zanej pró bki yi .  P onieważ 
wyg ł ad zana d ana yi leży w ś rod ku  okna, d o wyg ł ad zania wyko-
rzystu je się  tylko ś rod kowy wiersz h m acierzy H, jed nakowy d la 
wszystkich  pró bek wyg ł ad zanych  yi, a wię c proced u ra wyg ł ad za-
nia syg nał u  y w ch wili ti sprowad za się  d o wyrażenia: 
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g d zie yf jest wektorem  wartoś ci pró bek syg nał u  o d ł u g oś ci 
f= 2⋅m + 1 .  W swojej pracy Savitzk’y i Golay pod ali wartoś ci wek-
toró w wspó ł czynnikó w wyg ł ad zających  h d la ró żnych  szerokoś ci 
okna i stopni wielom ianu .  Z aletą proced u ry jest prostota oblicze-
niowa.  Z a pom ocą proced u ry m ożna ró wnocześ nie wyg ł ad zać   
i ró żniczkować  syg nał , przyjm u jąc wartoś ci poch od nej syg nał u  
ró wne wartoś ciom  poch od nej wielom ianu  wyg ł ad zająceg o  
w pu nkcie wyg ł ad zanym , któ re bard zo ł atwo wyznaczyć .  Warto-
ś ci wspó ł czynnikó w d la proced u ry ró żniczkowania z wyg ł ad za-
niem  pod ano d la ró żnych  szerokoś ci okien wyg ł ad zających  oraz 
rzę d u  poch od nej w [3].  J eś li stopień  wielom ianu  wynosi k, to  
w jed nym  kroku  wyznaczyć  m ożna co najwyżej k-tą poch od ną 
syg nał u , poch od ne wyższych  niż k rzę d ó w bę d ą m iał y wartoś ci 
ró wne 0 .  J akoś ć  wyg ł ad zania m etod ą S-G zależy od  od powied nie-
g o d oboru  param etró w proced u ry, któ rym i są: stopień  wielom ianu  
k oraz szerokoś ć  okna f .  N a og ó ł  operator oprog ram owania d obie-
ra te wartoś ci rę cznie.  W alg orytm ie au tom atycznej analizy syg na-
ł u  należy pod ać  kryteriu m , wg  któ reg o param etry te był yby d obie-
rane bez u d ział u  czł owieka.  
 
3. K r y t e r i u m  D u r b i n a -W a t s on a  
 

A u tom atyczny d obó r szerokoś ci okna przeprowad za się  za po-
m ocą kryteriu m  D u rbina-Watsona.  Statystyka ta wyraża się  wzo-
rem  [4 ]: 
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g d zie yi – wartoś ć  i-tej pró bki zarejestrowaneg o syg nał u  ch rom a-
tog raf iczneg o, yw, i – wartoś ć  i-tej pró bki po wyg ł ad zeniu  syg nał u , 
n – liczba pró bek w ch rom atog ram ie.  Statystyka D W jest m iarą 
korelacji elem entó w wektora r= y-yw obliczaneg o jako ró żnicę  
m ię d zy syg nał em  oryg inalnym  i wyg ł ad zonym  W liczniku  staty-
styki D W wystę pu je su m a kwad rató w ró żnic kolejnych  resid u ó w 
syg nał ó w oryg inalneg o i wyg ł ad zoneg o: ri i ri-1, a w m ianowniku  
su m a kwad rató w resid u ó w.  P rzyjm u je się  zał ożenie, że brak kore-
lacji m ię d zy elem entam i wektora r oznacza, że proced u ra wyg ł a-
d zania m a d obrze d obrane param etry.  W przypad ku  braku  korela-
cji m ię d zy kolejnym i elem entam i wektora r wartoś ć  D W jest 
bliska 2, co wynika z wzoru  ( 7 ) , d la wię kszej jasnoś ci zapisaneg o 
poniżej d la reszt ri: 
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Gd y okno wyg ł ad zające jest zbyt wąskie, wartoś ci kryteriu m  

D W> 2.  P rzyję cie w proced u rze wyg ł ad zania zbyt d u żej szerokoś ci 
okna wyg ł ad zająceg o f i zbyt m ał eg o stopnia wielom ianu  prowa-
d zi d o wartoś ci D W< 2.  

Z astosowanie kryteriu m  D W d o optym alneg o d oboru  szeroko-
ś ci okna poleg a na przeg ląd zie wartoś ci D W d la ró żnych  szeroko-
ś ci okna wyg ł ad zająceg o i wybraniu   tej szerokoś ci okna, d la 
któ rej wartoś ć  D W jest m ożliwie najbliższa liczbie 2 [2].  
 
4 . Z a s t os ow a n i e  p r oc e d u r y  d o d a n y c h   

c h r om a t og r a f i c z n y c h  
 

P roced u rę  au tom atyczneg o d oboru  optym alnej szerokoś ci okna 
zastosowano d o syg nał ó w u zyskanych  z ch rom atog raf u  g azoweg o 
V arian 38 0 0 .   

 
 

  
R y s .  2 .   C h r o m a t o g r a m  m i e s z a n i n y  6  a l k o h o l i  
F i g .  2 .   C h r o m a t o g r a m  o f  m i x t u r e  o f  6  a l c o h o l s  
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Chromatograf ow ano mi es z ani nę  s z eś c i u  al k ohol i ,  od metanol u  
do hek s anol u ,  w  s tał ej  temp eratu rz e 6 0 oC. Z as tos ow ano k ap i l arną 
k ol u mnę  c hromatograf i c z ną CP -S i l 5 CB  o ś redni c y 0 .5 3 mm dedy-
k ow aną do roz dz i el ani a al k ohol i . D ane z  detek tora F I D  ( p ł omi e-
ni ow o-j oni z ac yj ny)  z arej es trow ano z  c z ę s totl i w oś c i ą p rób k ow ani a 
4 0 H z ,  w artoś ć  k w antu  p rz etw oni k a A / C q = 1 0 -6  V . U z ys k ano 
c hromatogram z  6  roz dz i el onymi  p i k ami ,  rep rez entu j ąc ymi   
w  k ol ej noś c i  metanol ,  etanol ,  p rop anol ,  b u tanol ,  p entanol ,  hek s a-
nol . U z ys k any c hromatogram p rz eds taw i ono na rys . 2 . 

O dc hyl eni e s tandardow e z ak ł óc eń  l os ow yc h w yni os ł o ok .  
1 0 -5 V . R oz k ł ad b ł ę dów  l os ow yc h j es t z b l i ż ony do roz k ł adu  nor-
mal nego.  
 
5. W y n i k i  
 

S ygnał  z  rys . 2  p odz i el ono na 4  s egmenty:  p i k i  1 -3  ( s 1 ) ,  p i k  4  
( s 2 ) ,  p i k  5  ( s 3 ) ,  p i k  6  ( s 4 ) ,  gru p u j ąc  p i k i  w  s egmenty o z b l i ż onyc h 
s z erok oś c i ac h 

S tos u j ąc  k ryteri u m D W  do s ygnał u  z  rys . 2  w yz nac z ono op ty-
mal ną s z erok oś ć  ok na w ygł adz aj ąc ego dl a s top ni a w i el omi anu  3 :   
f = 7  p rz y w artoś c i  k ryteri u m D W = 2 , 3 6 . D l a ok na o s z erok oś c i  7  
oraz  s top ni a w i el omi anu  w ygł adz aj ąc ego 3  w yz nac z ono p i erw s z ą 
i  dru gą p oc hodne s ygnał u  w  p os z c z egól nyc h s egmentac h. W yni k i  
p rz eds taw i ono na rys . 3  4  p i erw s z e p i k i  c harak teryz u j ą s i ę  p oj e-
dync z ymi  mi ni mami  w  u j emnej  c z ę ś c i  dru gi ej  p oc hodnej ,  c o  
w  p oł ąc z eni u  z  p rogow ani em s ygnał u  p oz w al a p op raw ni e z i denty-
f i k ow ać  l i c z b ę  p i k ów . D l a p i k ów  5  i  6  w ygł adz eni e s ygnał u  p o-
c hodnej  j es t tu  ni ew ys tarc z aj ąc e i  w  p rz eb i egu  dru gi c h p oc hod-
nyc h w i doc z ne s ą w i el ok rotne mi ni ma l ok al ne. N a s k u tek  tego 
p oj edync z y p i k  j es t i nterp retow any j ak o gru p a p i k ów  moc no 
nał oż onyc h,  a w i ę c  anal i z a dru gi ej  p oc hodnej  w  p rz yp adk u  p i k ów  
5  i  6  p row adz i  do b ł ę dnej  l i c z b y w yk rytyc h p i k ów . 

 
 

  
R y s .  3 .   2-gi e poc h od ne s y gnał u  w y z nac z none m et od ą  S G  d l a s z er ok oś c i  ok na 7   

i  w i el om i anu  3  s t opni a.  K r opk am i  z az nac z ono m i ni m a l ok al ne d r u gi ej   
poc h od nej  

F i g.  3 .   2-nd  d er i v at i v es  of  c h r om at ogr aph i c  s i gnal  c al c u t at ed  b y  S G  m et od  w i t h  
w i d t h  of  w i nd ow  eq u al  t o 7  and  3 -r d  or d er  pol y nom i al .  D ot s  i nd i c at e  
2-nd  d er i v at i e m i ni m as  

 
N as tę p ni e do k aż dego z  s egmentów  os ob no dob rano op tymal ną 

w g k ryteri u m D W  s z erok oś ć  ok na w ygł adz aj ąc ego dl a s top ni a 
w i el omi anu  3 . U z ys k ane w yni k i  p rz eds taw i ono na rys . 4 . J ak  
w i dać  z mi ana nas tąp i ł a tyl k o dl a s egmentu  s 1 ,  gdz i e w yz nac z ono 
w artoś ć  s z erok oś c i  ok na 5 . W  p rz yp adk u  s egmentów  s 3  i  s 4  s ytu -
ac j a j es t p odob na j ak  w  p rz yp adk u  p op rz edni m – to z nac z y,  
z w ł as z c z a dl a s egmentu  4 ,  p op raw ne w yz nac z eni e l i c z b y p i k ów   

w  s egmenc i e j es t ni emoż l i w e. N al eż ał ob y z w i ę k s z yć  s z erok oś ć  
ok na. 

W yni k i  p ok az u j ą,  ż e k ryteri u m D W  ni e j es t s k u tec z ne j eś l i  c z ę -
s totl i w oś ć  p rób k ow ani a oraz   s z erok oś ć  p i k u  s ą du ż e. A b y roz -
w i ąz ać  p rob l em p rop onu j e s i ę  z as tos ow ać  w i el ok rotne p ow tórz e-
ni e w ygł adz ani a metodą S av i tz k y’ ego-G ol aya dl a tej  s amej  p rób y 
p rz y tej  s amej  s z erok oś c i  ok na,  p rz y c z ym k rotnoś ć  p ow tórz eń  
p rz y u s tal onej  s z erok oś c i  ok na  s taj e s i ę  dodatk ow ym p arametrem,  
k tórego odp ow i edni  dob ór moż e p op raw i ć  to ef ek ty w ygł adz ani a. 
A u torz y w  [ 4 ]  ni e u w z gl ę dni l i  tego as p ek tu  w  s w oj ej  p rac y. 

 
 

  
R y s .  4 .   W y ni k  ob l i c z eni a d r u gi ej  poc h od nej  s y gnał ó w  w  s egm ent ac h .  K r y t er i u m  

D W  s t os ow ane os ob no d o k aż d ego s egm ent u  
F i g.  4 .   R es u l t s  of  2-nd  d er i v at i v e c al c u l at i on f or  par t i c u l ar  s egm ent  s of  s i gnal   

D W  c r i t er i on appl i ed  t o eac h  s egm ent  s epar at el y  
 
W yni k i  w i el ok rotnego w ygł adz ani a dl a s egmentu  s 4 ,  s k ł adaj ą-

c ego s i ę  z  naj s z ers z ego,  p oj edync z ego p i k u ,  p rz eds taw i ono na  
rys . 5 .  

 
 

a)  
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b) 

  
R y s .  5 .   W y ni k i  w y z nac z e ni a d r u g i e j  p o c ho d ne j  p r z y  w i e l o k r o tny m   

w y g ł ad z ani u  d l a s e g m e ntu   s 4 ;  a) s z e r o k o ś ć  o k na f = 7 ;  l i c z ba p o w tó r z e ń   
f i l tr ac j i  n = 6 3 ;  D W = 0 . 0 9 2 ;  b) s z e r o k o ś ć  o k na f = 1 5 ;  l i c z ba p o w tó r z e ń   
f i l tr ac j i  n = 1 2 ;  D W = 0 . 0 9 3  

F i g .  5 .   R e s u l ts  o f  2 -nd  d e r i v ati v e  o f  s 4  s e g m e nt c al c u l ati o n f o r  r e p e ate d   
s m o o thi ng .  a) w i nd o w  w i d th f = 7 ;  nu m be r  o f  r e p e ti ti o n n = 6 3 ;  D W = 0 . 0 9 2 ;   
b)  w i nd o w  w i d th f = 1 5 ;  nu m be r  o f  r e p e ti ti o n n = 1 2 ;  D W = 0 . 0 9 3  

 
 
6. P o d s u m o w a n i e  
 

A ut om at yc z n a an al i z a z ł oż on yc h  s yg n ał ó w  c h rom at og raf i c z -
n yc h  w ym ag a w yz n ac z en i a p oc h od n yc h  s yg n ał u c h rom at og ra-
f i c z n eg o w  c el u p raw i d ł ow ej d et ek c ji  p i k ó w  n a c h rom at og ram i e.  
Z ap rop on ow an e w  l i t erat urz e w yg ł ad z an i e w i el om i an ow e w g  
S av i t z k y’ eg o i  G ol aya p rz y z as t os ow an i u k ryt eri um  D urb i n a-
W at s on a d o d ob oru s z erok oś c i  ok n a w yg ł ad z ają c eg o w  p ew n yc h  
p rz yp ad k ac h  p row ad z i  d o uz ys k an i a s yg n ał u d rug i ej p oc h od n ej  
z  w i el om a m i n i m am i  l ok al n ym i ,  c o jes t  p rz yc z yn ą  b ł ę d n eg o w y-
z n ac z en i a ( z aw yż en i a)  l i c z b y p i k ó w  w  s yg n al e.  W  p rac y p ok az a-
n o p rz yk ł ad y uz ys k an i a b ł ę d n yc h  w yn i k ó w  d l a rz ec z yw i s t yc h  

s yg n ał ó w  c h rom at og raf i c z n yc h ,  c h arak t eryz ują c yc h  s i ę  d uż ym  
s t os un k i em  s yg n ał -s z um .  K ryt eri um  DW jes t  w  t ym  p rz yp ad k u 
n i ec z uł e i  n i e d aje d ob ryc h  rez ul t at ó w  z w ł as z c z a p rz y p i k ac h  
s z erok i c h ,  o w i ę k s z yc h  c z as ac h  ret en c ji .  

W  p rac y p od ję t o p ró b ę  roz w i ą z an i a p rob l em u p op rz ez  z as t os o-
w an i e w i el ok rot n eg o w yg ł ad z an i a s yg n ał u p rz y ok n i e o s t ał ej 
s z erok oś c i .  W  t rud n yc h  p rz yp ad k ac h ,  g d y w yg ł ad z a s i ę  s eg m en t y 
c h rom at og ram u z aw i erają c e s z erok i e p i k i ,  ud ał o s i ę  z n al eź ć  l i c z b ę  
p ow t ó rz eń  p roc ed ury f i l t rac ji  p rz y us t al on ej s z erok oś c i  ok n a,  
p row ad z ą c ą  d o p raw i d ł ow eg o ok reś l en i a l i c z b y p i k ó w .  D od at k o-
w o p rz y s t os ow an i u s z ers z eg o ok n a w yg ł ad z ają c eg o d o uz ys k an i a 
p raw i d ł ow eg o p rz eb i eg u p oc h od n ej w ys t arc z ał a m n i ejs z a l i c z b a 
p ow t ó rz eń  p roc ed ury w yg ł ad z an i a.  O p t ym al n y p rz eb i eg  d rug i ej 
p oc h od n ej uz ys k an o d l a w art oś c i  DW = 0 . 2 3  d l a p i k u w ę ż s z eg o 
( s eg m en t  s 3 )  oraz  d l a DW = 0 . 0 9 3  d l a p i k u s z ers z eg o ( s eg m en t  s 4 ) .  
N al eż y z auw aż yć ,  ż e ob i e t e w art oś c i  z n ac z n i e od b i eg ają  od  w ar-
t oś c i  t eoret yc z n i e n ajl ep s z ej,  c z yl i  DW = 2 .  P rz y t ym  m i n i m um  
d rug i ej p oc h od n ej z n ajd uje s i ę  p rak t yc z n i e w  t ym  s am ym  m i ejs c u,  
c o p rz y w yg ł ad z an i u p row ad z ą c ym  d o w art oś c i  DW b l i s k i ej  
l i c z b y 2 .  O k az uje s i ę ,  ż e z n i ek s z t ał c en i e s ys t em at yc z n i e p oc h od -
n ej ( p os z erz en i e p rz eb i eg u d rug i ej p oc h od n ej w  os i  od c i ę t yc h  oraz  
s p ł as z c z en i e w  os i  rz ę d n yc h )  p ow s t ał e n a s k ut ek  p ow t arz an i a 
p roc ed ury w yg ł ad z an i a n i e p row ad z i  d o b ł ę d ó w  w  w yz n ac z en i u 
p oł oż en i a p i k u.  D od at k ow o,  i m  s z ers z y p i k ,  t ym  m n i ejs z a w art oś ć  
DW d aje op t ym al n y p rz eb i eg  d rug i ej p oc h od n ej.  G d y c el em  s t o-
s ow an i a w yg ł ad z an i a m et od ą  S av i t z k y’ eg o-G ol aya jes t  w yz n a-
c z en i e p rz eb i eg u  p oc h od n yc h  s yg n ał u ( z w ł as z c z a d rug i ej p o-
c h od n ej)  , d op us z c z a s i ę  s t os ow an i e m n i ejs z yc h  w art oś c i  DW n i ż  2  
jak o op t ym al n e,  jed n ak ż e d ob ó r t yc h  w art oś c i  z al eż y od  k on k ret -
n eg o s ys t em u oraz  od  s z erok oś c i  p i k ó w  s k ł ad ow yc h  w  s yg n al e  
i  w yd aje s i ę  t rud n y d o aut om at yz ac ji .  
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