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качестве транспортирующего агента увеличивает химический КПД процесса на 

0,3% по сравнению с подачей угля воздухом, а по сравнению с подачей азотом на 

1,8%. Результаты моделирования схемы с мокрой топливоподачей в реактор типа 

GE показали, что использование в качестве транспортирующего агента жидкого 

диоксида углерода не дает увеличения химического КПД по сравнению с подачей 

угля в виде ВУС. Однако в схемах с системой улавливания и утилизацией диок-

сида углерода (CCUS) применение такого технологического решения видится це-

лесообразным. 
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Raman thermal spectroscopy is a powerful tool for the investigation of phase transitions 

in minerals. However, for some mineral phases, standard «peak fitting» procedure is not suf-

ficient for getting quality data. Application of various statistical approaches allows to identify 

phase transitions and evaluate structural change. 

 

Современное оборудование для микроанализа вещества in situ поставляет 

большие массивы данных, характеризующие анализируемый материал с высокой 

локальностью. Подобные массивы возникают при исследовании динамики изме-

нения спектров при вариациях внешних условий–температуры в спектроскопии 

рамановского рассеяния (РР) света и др. Традиционные методы обработки дан-

ных–«peak fitting» с последующим сопоставлением параметров спектральных 

линий, не всегда продуктивны, особенно для плохоразрешенных спектров в низ-

косимметричных, разупорядоченных минералах. В работе выполнен анализ пер-

спектив использования статистических методов для обработки данных раманов-

ской термоспектроскопии; реализован ряд алгоритмов, условно классифициро-

ванных с целью их комбинирования при обработке данных на «интегральные», 

преобразующие сложный спектр или его температурную зависимость (ТЗ) в про-

стую функцию–автокорреляционная (АКФ) и автоконволюционная функции, 
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преобразование Фурье; и «дифференциальные», дающие численную оценку раз-

личия или сходства двух спектров или их ТЗ–ковариация, критерий Пирсона [1]. 

Предложенные алгоритмы апробированы при анализе спектров РР при Т=80-880 

К в кварце SiO2, цирконе ZrSiO4 и титаните CaTiSiO5; последний характеризуется 

широким набором примесей, в том числе U, что вызывает химическое и автора-

диационное разупорядочение структуры; типичен фазовый α→β переход при 

Т~500К [3]. Спектры РР минералов, в особенности, при повышенных Т характе-

ризуются сложной формой с перекрывающимися линиями (рис.1а); при этом для 

циркона и кварца аномалий на ТЗ не фиксируется, в частности, полуширина цен-

трального пика АКФ (параметра Δcorr [5]) монотонно возрастает с ростом Т, что 

отражает сдвиг и уширение колебательных мод без изменения типа структур. 

Напротив, для титанита на диаграмме Δcorr vs Т (рис.в) явно фиксируется об-

ласть «аномального поведения» спектров. В работе проанализировано влияние 

химизма и степени кристалличности титанита на аномальную область; выпол-

нено сопоставление с результатами, полученными в рамках других предложен-

ных алгоритмов; показана перспективность их использования для количествен-

ного выделения «аномальных точек» на ТЗ спектров РР минералов с термоинду-

цированными процессами, на пространственных профилях в неоднородных тек-

стурированных зернах минералов.  
 

 
Рис. 1. Спектры РР титанита при 83-873 К (а), 2D-карта температурного изменения ко-

лебательных мод (б) и диаграмма Δcorr vs T (в). пунктиры – зона фазового перехода 

(б); спектрометр LabRamHR800, лазер 633 нм, термоячейка Linkam TSM 600, про-

странственное разрешением ~2 мкм. 
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