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Спектроскопия комбинационного рассеяния (КР) является одним из наиболее эффективных и информативных методов исследования водных растворов амфифильных соединений. Однако не все механизмы формирования колебательных спектральных полос водных растворов самоорганизующихся амфифилов до конца выяснены. Поэтому нет возможности получать из спектров КР исчерпывающую информацию о взаимодействиях и колебательных процессах в системах. Так, неясна роль внутримолекулярных резонансов Ферми (РФ) и Дарлинга-Деннисона (РДД) в формировании спектра КР таких самоорганизующихся систем, например, как водно-этанольные растворы. Данная работа посвящена изучению оценки вкладов РФ в формирование спектральных полос водных растворов.

В качестве объекта исследования использовалась дистиллированная вода при температурах от -5 до 95оС. Для оценки влияния РФ на формирование спектра КР необходимо решить задачу разложения спектра на спектральные полосы гауссовой формы [1]. Данная задача обладает высокой степенью некорректности, поэтому для ее решения нами были применены современные адаптивные методы анализа данных – генетические алгоритмы (ГА). В отличие от локально-итерационных методов (например, от метода градиентного спуска), ГА обладает большей обзорностью при поиске экстремумов целевой функции, что позволяет избегать преждевременного схождения в локальные оптимумы. 
Был проведен сравнительный анализ качества разложения широких валентных полос ОН групп на компоненты гауссовой формы с помощью гендерной модификации генетических алгоритмов (ГГА) [2] и сочетания ГА и градиентного спуска (ГА+град.). Установлено, что ГА+град. справляется с решением данной задачи лучше ГА и градиентного спуска.
На основании анализа экспериментальных спектров КР воды с помощью генетических алгоритмов получены количественные оценки и характер изменения вклада резонанса Ферми (РФ) в интенсивность валентных полос ОН-групп воды с ростом температуры. Подобный анализ спектра КР более сложных систем может способствовать получению полезной прецизионной информации о структуре и процессах, проистекающих в исследуемом веществе. Например, перспективным выглядит изучение влияния клатратоподобных структур и кластеров типа сэндвичей на формирование спектра КР водно-этанольных растворов в области концентрации этанола 20% и 70% соответственно [3, 4].
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