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[bookmark: OLE_LINK3]Для проведения контроля промышленно важных образцов зачастую требуется разнообразный и весьма дорогостоящий парк аналитического оборудования, что может оказаться недоступным для значительного числа лабораторий отделов контроля качества. Альтернативой может стать создание универсальной мультиплатформенной градуировки, специализированной для решения конкретной аналитической задачи. В этом случае вместо оснащения нескольких лабораторий дорогостоящим оборудованием возможен вариант проведения контроля однотипных образцов более доступным методом анализа с последующим переносом многомерной градуировки. На основе полученных данных, проводится «воссоздание» отклика более дорогостоящего оборудования для того же образца. На этом дорогостоящем оборудовании предварительно необходимо построение градуировочной зависимости. Для подобного переноса можно использовать метод прямой стандартизации [1]. Данный подход хорошо зарекомендовал себя при переносе данных между аналогичными приборами при наличии линейных закономерностей в данных двух методов анализа. При наличии нелинейных зависимостей возможно применение методов глубокого машинного обучения.
Этот подход можно использовать для решения важной промышленной задачи, а именно определение среднечисловой молекулярной массы (Mw) образцов лигнина. Данный параметр определяет возможные способы применения биополимера. В настоящее время основным методом определения среднечисловой молекулярной массы является метод Э-ВЭЖХ. Альтернативой может являться построение градуировки более точным методом 1Н-ЯМР. При этом возможно проведение контроля набора образцов параллельно ЯМР и более доступными ИК и БИК спектрометрами для определения правил переноса спектров между платформами. Далее для определения среднечисловой молекулярной массы возможно использование градуировки 1Н-ЯМР и ЯМР спектров, восстановленных из ИК и БИК спектров.
Таким образом, целью данной работы является изучение возможности переноса многомерной градуировки между спектрометрами, работающими на различных физических основаниях для определения среднечисловой молекулярной массы на примере 1Н-ЯМР, БИК и ИК спектров образцов лигнина.
В работе использованы 53 образца лигнина, полученные из различных видов сырья Miscanthus x giganteus, Paulownia tomentosa и Silphium perfoliantum (campus Klein-Altendorf, Rheinbach, Germany). В качестве референтного метода определения Mw использована Э-ВЭЖХ. Каждый образец проконтролирован методами 1Н-ЯМР, БИК и ИК спектроскопии. Для переноса данных использованы автоэнкодеры и метод прямой стандартизации. В работе предложены архитектуры нейронных сетей для переноса данных между различными платформами, рассмотрено влияние выбора аналитической платформы для переноса градуировки.
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