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分子光谱多元校正定量分析通则

1 范围

本标准规定了采用分子光谱多元校正定量测定样品成(组)分浓度(含量)或样品性质的指导原则。
本标准适用于中红外光谱(约4000cm-1~400cm-1)和近红外光谱(约780nm ~2500nm)范围

的分子光谱。

2 规范性引用文件

下列文件对于本文件的应用是必不可少的。凡是注日期的引用文件,仅注日期的版本适用于本文

件。凡是不注日期的引用文件,其最新版本(包括所有的修改单)适用于本文件。

GB/T3358.1 统计学词汇及符号 第1部分:一般统计术语与用于概率的术语

GB/T6379.2 测量方法与结果的准确度(正确度与精密度) 第2部分:确定标准测量方法重复

性与再现性的基本方法

GB/T8322 分子吸收光谱法 术语

GB/T27407 实验室质量控制 利用统计质量保证和控制图技术 评价分析测量系统的性能

3 术语和定义

GB/T3358.1、GB/T8322界定的以及下列术语和定义适用于本文件。

3.1
校正 calibration
将一组样品的成分浓度或性质与其光谱进行关联,建立模型的过程。

3.2
校正模型 calibrationmodel
表达一组样品的成分浓度或性质与其光谱之间关联关系的数学表达式。

3.3
校正样品 calibrationsamples
用来建立校正模型的样品,其成分浓度或性质数据已知。

3.4
预测 estimate
用校正模型和样品的光谱计算样品成分浓度或性质的过程。

3.5
预测值 estimatevalues
用校正模型和样品光谱计算所得到的样品成分浓度或性质数据。

3.6
验证样品 validationsamples
用来验证模型性能的样品,其成分浓度或性质数据已知。
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