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Проблема и цель
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Объекты исследования:

Ni (ГЦК), Mg (ГПУ), Fe (ОЦК)

Проблема: если обрабатываемые данные взвешивать исключительно 
вручную, то большее качество описания экспериментальных данных 
требует большого объема знаний и опыта (понимание методов и 
условий эксперимента) исследователя, что обуславливают большую 
субъективность и трату времени.

Цель: обеспечить исследователя инструментом, облегчающим на 
начальном этапе ознакомления с данными отсеивание сомнительных и 
малонадежных данных, т.е. служащим индикатором необходимости 
дополнительной проверки качества данных (чистота исследуемых 
образцов, ошибки оцифровки данных и т.п., что нельзя учесть 
автоматически) 



Вклады в теплоемкость
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Модели CALPHAD 3го поколения
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RW = Ringberg Workshop model

CS = Chen-Sundman model

SR = Segmented regression model

• В отличие от модели SGTE, указанные три позволяют проводить описание от 0 К.

• Интеграл Дебая может рассчитываться на прямую на языке программирования R, 
иначе для аналитического разложения его нередко в приближении ЛК 2 ФПЭ.



Расчет параметров и GoF
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(Случайные и 
Равнообъемные k 
наборы)



Перекрестная валидация разнообъемных
(неслучайных) k наборов
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Unequal K-Folded Cross-validation

Training set 
(рабочий набор)

Validation set 
(проверочный набор)

• Оставшиеся k-1 наборов
• По нему находят минимум 

целевой функции

• 1 исключенный набор
• По нему рассчитывают RSEj
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Отработка методики на Ni



Отработка методики на Ni
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До:

После:



Проверка на Si

23.11.2018 Мероприятие (Вставка – нижний колонтитул) 9

0 500 1000 1500 2000
0

5

10

15

20

25

30

Abe_1
Abe_2

And
And_fault

Den
Dismukes

Flu_u_1
Flu_u_2

Flu_u_3
Flu_u_4

Flu_u_h
Flu_u_l

Gerlich
Glazov

Gul't
KP

KS
Kal

Kur
Nernst

North
PK

Tim_u_1
Tim_u_2

Tim_u_3
Tim_u_4

Tim_u_l

T / K

C
p 

/ J
/(m

ol
·K

)

0 500 1000 1500 2000
0

5

10

15

20

25

30

Abe_1
Abe_2

And
And_fault

Den
Dismukes

Flu_u_1
Flu_u_2

Flu_u_3
Flu_u_4

Flu_u_h
Flu_u_l

Gerlich
Glazov

Gul't
KP

KS
Kal

Kur
Nernst

North
PK

Tim_u_1
Tim_u_2

Tim_u_3
Tim_u_4

Tim_u_l

T / K

C
p 

/ J
/(m

ol
·K

)

0 500 1000 1500 2000
0

5

10

15

20

25

30

Abe_1
Abe_2

And
And_fault

Den
Dismukes

Flu_u_1
Flu_u_2

Flu_u_3
Flu_u_4

Flu_u_h
Flu_u_l

Gerlich
Glazov

Gul't
KP

KS
Kal

Kur
Nernst

North
PK

Tim_u_1
Tim_u_2

Tim_u_3
Tim_u_4

Tim_u_l

T / K

C
p 

/ J
/(m

ol
·K

)

0 500 1000 1500 2000
0

5

10

15

20

25

30

Abe_1
Abe_2

And
And_fault

Den
Dismukes

Flu_u_1
Flu_u_2

Flu_u_3
Flu_u_4

Flu_u_h
Flu_u_l

Gerlich
Glazov

Gul't
KP

KS
Kal

Kur
Nernst

North
PK

Tim_u_1
Tim_u_2

Tim_u_3
Tim_u_4

Tim_u_l

T / K

C
p 

/ J
/(m

ol
·K

)

Ст. отн. откл. 
(Cp)

Мед. отн. откл. 
(Cp) Flubacher (Cp:200-298 К)

Диплом 7.904 0.6383 0.275
Отн.единичные веса 6.633 1.342 1.3

Методика с отн. RSEj (7) 14.06 1.169 0.497
Методика с абс. RSEj 12.71 1.111 0.736
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Ст. отн. откл. 
(H-H0)

Мед. отн. откл. 
(H-H0)

Olette (H-H0:1500-
1700 К)

Диплом 4.478 1.146 0.493
Отн.единичные веса 4.482 1.55 2.35

Методика с отн. RSEj (7) 4.476 1.603 2.17
Методика с абс. RSEj 4.505 1.728 1.95



Преимущества и недостатки
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Преимущества Недостатки
Автоматически выделяет некоторые выбивающиеся 
"высотемпературные работы" (в предположении, что по 
крайней мере одна из двух разновыбивающихся работ -
промах)

Снизить влияние таких выбивающихся работ за счёт 
применения к ним меньшего веса

Улучшать описание, с их доверительным и предсказательным 
интервалом по сравнению с единичными весами

Автоматически выделяет работы с "недостаточным" числом 
точек (в предположении, что они являются промахами)

Автоматически выделяет некоторые другие "выбивающиеся 
работы"

Может быть использован пдля любого типа 
экспериментальных данных

Необходимость экспертной оценки (чистота, грубые ошибки, 
систематические отклонения приборов) для определения 
корректности результатов используемого метода

Сглаженные данные могут вопсриниматься как надежные, не 
будучи такими

Некорректность рассмотрения работ с систематическими 
погрешностями, и присваивание им весов

Необходимость экспертной оценки для определения 
корректности результатов используемого метода


