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Теоретические основы безэталонного спектрального анализа смесей органических соединений в нестоящее время вполне разработаны [1]. Однако метрология этого нового метода анализа оставалась не исследованной. Качественный и количественный анализ смеси органических веществ становится возможным без предварительной подготовки материальных эталонов, когда зарегистрированный спектр сравнивается с теоретически предсказанными спектрами смеси при варьировании предполагаемых концентраций.. Точность количественного анализа при этом определяется как погрешностями спектра смеси, так и точностью прогнозирования теоретических спектров. Теория погрешностей прогноза оптических спектров сложных органических соединений пока не  разработана. В докладе показано, каковы причины этой недоработки в теории [2], а также предложены пути решения указанной проблемы.

Предложена общая вычислительная процедура оценивания точности теоретического прогноза, получаемого методами молекулярного моделирования. Предлагаемая процедура является обобщением бутстрепа с тем отличием, что распределение прогнозируемых спектральных параметров строится на основе представлений о законе распределения параметров молекулярных моделей. Информация о таком законе ищется на основе решения обратных спектральных задач. Найденный подход используется при решении конкретной проблемы точности безэталонного спектрального анализа. По ходу изложения затрагивается и решается вопрос о применимости различных законов распределения параметров сложной модели для оценки статистических свойств прогноза.
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