
\i \ и м 1Я и \N к ч .

iK MtTV'l ЯДГРНИХ ДОСМДЖРН}:

• ! К U VI N i

П FOR MH.I.l AR RISf-ARCH

/.' я >/ /
Препринт КИЯИ-93-28

О.А.ПуртЬв, А.В.Мураин

ПРОГРАММА ПРЕЦИЗИОННОЙ ОБРАБОТКИ ПРОСТЕЙШИХ
СПЕКТРОВ ГАММА-ЛУЧЕЙ

Киев 1 9 9 3



J
УДК 681.Э.061

Программ ПР»ШРИОИНО§ обработке шюотей—х
гамма-лучей/ ПУСТО» О.А.. Мурена А.В. - Кыш. 1993- - 20 о.
-(Працр./АН Украины. Ив-т ядерных иослед.; КИЯМ-93-28).

Описана ГОВЯтЛ-щюгртшю РШ, которая мою* быть
использована для определения аСфакпвноста 1-<зашкгратграв ж
других задач, связанных с обработки! спектров ?-луче*- Првдлоаин
прещзиовны! метод определения паоцмди пика. Цраведев полны!
текст программы.

Ил. 2. Табл. 1. Пршкж. 3. Список лит.: с. 19 (7 назв.).

Code for precise analysis of elementary вюиа-гау apeotra/

Purtov O.A., MuTBin 1.7. - Kiev, 1993. - У0 P- - (Propr./ Aoadeaor

of Soiencee of Ukraine. Institute for Buoleer Reseeroh; КБГО-93-

28).

The FORTRAN text PIK oode ie desorlbad. i*loh nay be used

fop the definition of effioienoy gaaak-speotrometai« nil воме

othep problems oonoerned with gama-rar epeotra. «nUjrele. fhe

precise method for the definition of peak «pea is proposed, fhe

full text of the oode is presented.

2 figs., 1 table, 3 appe., 7 refs.

Утверждено к печати ученым советом
Института ядерных исследований АН Украшш

Ю.А.Цуртов, А.В.Цурз«н, 1993



Введение

Современные метода обработки спектров у-лучей используют
модельную форму линяй пика полного поглощения либо заданную
аналитически с жспользоввнием простейших математических функций
[1], либо заданную таблично, используя заведомо одиночные у-пики,
трансформируя их в обрабатываемый участок спектра, с учетом
зависимости полуширины пика от номера канала спектра [2]. В обоих
случаях необходимо с высокой точностью определять площадь модель-
ного пика. В первом случае на точность определения параметров
пика, в том числе и площади, существенное влияние оказывают каче-
ство аппроксимации, говорящее об адекватности модели пика, корре-
ляция варьируемых параметров, их количество и т. д. При аппрокси-
мации пиков, набранных с хорошей статистической достоверностью
(амплитудой выше 10000), возможно большое систематическое расхож-
дение участков экспериментального и модельного спектров. Во
втором случае может быть существенная систематическая погрешность
определения площади пика, связанная о субъективностью выбора
границ обрабатываемого участка спектра, с вводом априорной зави-
симости фона от номера канала спектра. Зачастую в этом методе не
учитывается подставка под пиком, связанная с неполным собиранием
носителей зарядов в полупроводниковом детекторе.

В настоящей работе описана FORTRAN-nporpsuus FIK, предназна-
ченная для обработки простейших у-спектров, в которой сочетаются
положительные качества обоих вариантов модельной обработки
7-пика, особенно при получении его площади. Программа использова-
лась для прецизионного определения эффективности у-епектрометров
и обряботки спектров у-лучей, получаемых в вкспериментвх по
определению печения активации золота.
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Модель формы линии пике полного поглощения

Для моделирования аппаратурной формы линии пика полного
поглощения попользованы простейшие математические функции,
скорость вычисления которых на ЭВМ достаточно высока. Обрабатыва-
емый участок спектра, содержащий пик в канале x

Q
, разбивается на

три отрезка. Считая, что у(х) - число отсчетов в канале х,
модельная форма ланий рассчитывается как

у(х)= Р+ y
t
+ y

a
+ y

t
, воли xs x

o
-t0-«u;

у(х)= F+ у + у + у_, если х-tO-oU <x« х„+20; (1)

у(х)= Р+ y
l f
 если х> х

о
+20,

где функции y
t
, У

а
, У

3
, У

4
 и Р приняты следующими:;

у = H.'expi г*- I - большой гаусс, описывает пик полного
1 о 2о

я

поглощения в ПДЦ;

у = -5=-
а
'[1+-г- (х-х )] arootgj(х-х+k<J)4-\ - подставка

3 Л V П О v

' под пиком, связанная, в основном, с неполным собиранием носителей
зарядов в ПОД, п

3
- амплитуда полки (в единицах H

Q
) , b- ее наклон;

аt
 ( х - х + « ) ,

у s н Ь. 'ехр[ =- ] - малый гаусс, расположенный

слева от большого, описывает затяжку левого склона пика полного
поглощения; b

}
- амплитуда малого гаусса (в единицах H

Q
) ;

У.
= н
„

 h
.
 e x

Pl-Щ- <
х
~

х
п

+
 tfl+'-y* )1 - вкопонента, пришивае-

мая к левому склону малого гаусса в точке x=x
o
-W-aU. Параметр a

аналогичен описанному в работе (51;
Р=А+В (х-х ) - фон под пиком. А и В - параметры фона, х

п
 -

начальный канал обработки участка спектре.
Константы m, k, t я Ъ выбирались равными т=--о, к=Э.5, t=2,

Ъ^О. Считалось, что эти параметры не зависят от детектора.
Величине и=2.3548 о - полная ширина пика на полувысоте

(ГШЮВ).
К преимуществам модели пика (1) следует отнести то, что для

качественного описания аппаратурной формы линии пика необходимо
найти, кроме обычных для пикообразной формы параметров х

с
, Н

п
, л,

и'щт, три дополнительных параметра h , h
g
, «. Шголе»ные



параметров h
f
, b

a >
 « i n анергетичеокая зависимость навлекались

путем предварительного исследования формы линии t-шпеов из кшг
лейте ОСТИ для конкретного ПОД и лекал?, как правило, в пределах-
h

t
-t0.01...0.2jj Ь

а
-[р.ООЗ...О.О21} «-tO.1...0.7J.

Для аппроксимации пика по модели (1) использовался велгаек-
нни метод наименьших квадратов (ИНК). На рис. 1 представлен
Зпмсток у-спектра от источника ОСГИ

 1 Э 7
0в в соотавлящие модель-

Hot форм» лшии. илластрирущие (1), после иЛК-аппроксимвции .

1500-

о
о

I
;iooo

500-

Рис.

6tO 620
[опер канале

. Метод нахождения площади пика

При нахоадвнш площади пика использовались параметры,
наиденчые в результате аппроксимации пика по модем (1). для
втого из спектра вычиталась фоновая компонента Р*1+В(х-х ), а
площадь вычислялась суммированием в пределах х

о
-30 * х * x

R
? где

х
и
- правая граница обрабатываемого участка спектра, обычно

^ ^ о
4
"

5 0
'
 П р и в т о м л в в а я

 граница x
L
*x

0
-3<J для удобства оуммирова-

ния корректировалась таким образом, чтобы x
L
 попадала точно

посредине между соответствущими каналами. Далее к случайной
площади добавляются площади хвостов малого и оольвого гауооов,.



лежащие слева от x
L
, и вычитается площадь . ступени от арккотан-

генса, лежащая справа от x
L
:

r V
20
 \

(У
Г
А-В (х

г
х

п
)) - Jy

a
(x)dx + J(y

t
(i)+y

9
(x))dx, (2)

L X, X

L n

где х
п
=х

о
-в0-

Рис 2 иллюстрирует описанный метод наховдения площади пика.
В погрешность определения площади наибольший вклад вносят статис-
тические погрешности экспериментальных данных и погрешности
определения параметров фона (ДА и АВ) из. аппроксимации МНК.
Вклада погрешностей определения остальных параметров (H

Q
, x

Q
, h

t
,

h
a
 и а) в полную величину погрешности площади, пропорциональные

величинам соответствующих интегралов в (2), также учитывались, но
из-за малости втих интегралов были незначительны.

1500

.1000

500

Рис. 2.

Для тестирования описанного метода нахождения площади пика
были измерены следующие варианты спектров (по три спектра каждого
варианта без перестановка образцов):

спектр
 1 Э 7

0в с Ш П В пика 9.0 каналов на малом фоне;
спектр*

37
Св с Ш П В пика 4.5 канала (усиление уменьшено в два

раза) на малом фоне;

спектр
 1 3 7

Св с Ш П В пика 9.0 каналов на фоне источника *°г->.
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Результаты тестирования приведены в таблице. В ней пред-
ставлены положения, ПШПВ и площади пиков, определенные методом
нашеньшвх квадратов и ошсаннш методой. Из таблицы видно, что
по площади результаты согласуются в пределах приводимой погрешно-
сти. Погревности площади пика на фоне и определенные МНК, как и
следовало ожидать, несколько больше погрешности остальных

x
o

1789.85

1789.80

1789.91

891.20

891.54

891.35

1789.74

1790.09

1789.92

±

±

t

±

±

±

±

±

Ax

0.04

0.04

0.04

0.03

0.03

0.03

0.05

0.05

0.05

TWHM

9.03

9.12

9.07

4.52

4.50

4.57

9.05

9.14

9.11

±

±

±

±

±

±

±

±

±

ЛЯ1НЫ

0.03

0.04

0.05

0.05

0.05

0.05

0.04

0.04

0.04

S

91840

91948

91621

91574

91757

91797

91357

91509

91297

±

±

±

±

±

±

±

±

±

±

AS

304

304

305

320

326

321

353
352

353

S
MHT

91697

91749

91535

91501

91715

91782

91385
91452

91316

±

±

*

±

±

±

±

±

AS

Ь22

640

611

632

528

614

590

535

573

Примечание. При расчете площади пиков сделаны коррекции

период полураспада источника и на "мертвое время" аппаратуры.

Краткое описание программы PIK

на

ВПолный текст программы PIK приведен в приложении 1.
комплект программы Р Ж входят следующие файлы и подпрограммы:

1. PIK.70R - основная программа, ооуществлянцая связь под-
программ, описанных ниже. Программа считывает начальные данные из
файла P.PIK и записывает результаты обработки у-спектра :
P.LST в виде, удобном для анализа и архивирования.

2. CALL TOR(ITIP) - подпрограмма, осуцеотвлящая
файла, содержащего спектр ?-лучей (в дальнейшем - спектр).

OOMVON/DER/NS,SP(4096)

ОСЯиТОЫ/га/М.ШЩ 17)
IFILE - имя файла, содержащего спектр
1Ф1Р- тип спектре: 1 - целый, 2 - вещественный

вызов



MS - число каналов в спектре IFILE (не Оолее 4096)
SP - массив данных спектра (до 4096 каналов)
3. ОАЫ. POISK(IP) - подпрограмма поиска пикообрвзнов компо-

ненты в спектре. Дня поиока пиков используется метод даЮеренци-
ования спектра с использованием функции типа числового фиырв
Ы). Вычисляются сглаженные первая и вторая производные спектра и
отмечаются места перехода первой производной о

 н
+

и
 не "-" как

возможные положения пиков. При етом вторая проиаводдая долша
быть отрицательна не менее чем в трех точках и превышать по
модулю свою погрешность более чем в два раза. Далее пик проверя-
ется по площади на отатиотичеекуш значимость. Подпрограмма POISK-
модврнизированвыи вариант подпрограмм из [6,7].

00ММШ/РШОТ,КЙК,Р01.(б0) ,S2O(6O),S3O(6O)
C0MM0N/DBR/N6,SP(4O96)
POL(IP) - положение пика
S20(IP) г площадь пика
S3CKIP) - погрешность площади пика
IP - число найденных пиков
4. ОАЫ. UMNK(HK,M,M1,NN,N,B,D,DDD,ZI,i) - подпрограмме,

реализующая нелинейны* метод наименьших квадратов [3) при аппрок-
симации участка спектра.

О О Ю Ш / У Ж 1 5 0 ) ,Y3!( 150) ,¥Е( 150) ,ШВ< 150)
К - число варьируемых параметров, Н1=Ы+1
В(К) - массив начальных значений параметров щ и входе в

подпрограмму и массив результирующих значении параметров при
выходе из подпрограмммы

А(М,Н1) - информационная матрица на входе и корреляционная
матрица на выходе подпрограммы

Ш>(М) - матрице погрешностей массива В на выходе
X(N) - массив номеров каналов
YE{N) - массив вксперименталышх данных
YT(N) - массив теоретических значений данных
DYB(N) - массив квадратов погрешностей экспериментальных

данных YB(N)
. N - число вкоперимеиталышх точек

5. ОАЫ. R0BS(N,W1,X,A) - подпрограмма ревлизувдая решение
онотемн линейных уравнений методом Гауоое О ) .

A(H,N1) - яо»#|шцтв«ы сиотемн лввейных уревнений
Х(М) - найдено значение



6. CALL F(U,B,X,Y,DY-) - подпрограмма, реализующая описание
участка спектра по модельной форме линии {1) для нелинейного
метода наименьших квадратов. Содержит производные выражений (1)
по искомым параметрам пика б

0
. о, z

Q
 и параметрам фоне А и В. При

начальной настройке программы на новый спектрометр возможно
нахождение параметров h , h и «. Соответствующие производные
выражений (1) также реализованы в этой подпрограмме.

GCWM0H/ai/H1,H2,AL,BB,0K,G!P,Gll.NH,NC0M
Обозначения параметров: В(1)*о$ B(2)=X

Q
; B(3)=H

Q
; B(4)=A;

t a
 B(8)«AL*a. GK=k, GT=t,

При настройке программы имеется возможность найти начальные
значения параметров h , h и a.

7. OALL SGS(B,D,1K,SSS,DSSS) - подпрограмма гистограмного
нахождения площади пика с учетом параметризации (1). Подробное
описание этого метода приводилось выше.

В(М) - параметры пика, полученные в результате аппроксимации
D(M) - погрешности параметров В{М)
N1 - число каналов аппроксимируемого опектра
SSS - плоцвдь пика
DSSS - погрешность площади пика SSS
8. P.PIK -файл данных, содержащий начальную информацию о

параметрах модельного пика h
t
, h

2
, a, b, k, t, m, размере спектра

и параметрах энергетической калибровки. Файл данных P.PIK описан
в приложении 2.

В приложении 3 показан результат работы программы PIK на
тестовом примере.

ПРИЛОЖВШЕ 1
Полный текст программы Р Щ .'

PROGRAM РШ
0С1ВЮН/У/Х( 150) ,YB( 150) ,YT( 150) ,DYB( 150)
DIUKSIO» B(8) ,D(8) .A(8,9) ,DD{8),Zl7) ,

*BZ(7),AZ(7).PM(6O),HO(6O),By(6Oi(,O(3)
BYCT Cb(4)
C0HH0N/PIK/DT.RR.P0L(60) ,SW(60) , M ( 6 0 )
COHION/XH/H1,H2,A1,BB,GK,GT,GM,L1,NOOM,N1.N6M
СОЮЮК/ШШ/NS, SP( 4096)

отюнтп/кз1П1()сотюн/тп/кз,1П1л(17)
BQUIYAIXNOE (AZ(1),B1)
DATA 0L/27,1HH,27,1HJ/



0054 FORMAT(X4A1,3X,1O(1ff*),' PIK 7.',14,' 28.04.90 ',10(1H*),
*//,4X,'результаты обработки вудут записаны в файл DKtP.LST'
*,//4Х,25(1Н*),//)

GALL ASSIGN(11,'DK:P.PIK',8,'0IiD')
BEAD(11,113)IQ,IPI1E

KEAD(11,111HZ(I).1=1,7)
READ(1i!i12)ITIP,NS,NSM,MK,NBZ,DT,RR
IJ4NBZ.NE.0)G0!P0 9511
TYPE 9510

95Ю FORMAT(1X,' номер калибровки. ...'$)
АООЕРГ *,WBZ

9511 DO 121 J=1,NBZ
0121 READ(11,110)(0(I),1=1,3)

CALL CL0SE(11)
0110 F0RMAT(/1X,P9.3,2X,P6.4,2X,B13.6)
0111 PORMA0!(/1X,7{P5.3,1X))
0112 PORMA5)(/,5(1X,I4),1X,P2.O,1X,P4.1)

1993 CALL WDRTlTIP)
TYPE 54.0L.JSP
CALL POISK(IP)'
IP(IA.NE.8)0ALL ASSIG»<17,'DKrP.LST',8)

WRITE(17,44)IQ,IPnB
0044 PORMATdX.'imq fa j la : ' Q,17A2)

WRI!EE( 17.31) *
0033 PORMATdX,' N* XO E(KEV) SIG HO

* S D S ' )
DO 2 0 0 1 = 1 , I P
NM=POL(I)
EL=P0b(I)
IP(SP(NM+1) .С!Р.6Р(И11))ИЫ=1Я1+1
AP=SP(HM)
S=3
J=4*S
DPON=(SP(NM+J)+SP(HM-J)-(AP-SP(1W-J))*Z(2))/2.
G=SP(NM+1)-SP(HM-1)
BO=AP
HO(I)=BO-DPO»
S=SN(I)/HO(I)/(1;+Z(1))/2.5O6628
PH(I)=9
IP(H0(I).LE.10.)PN(I)=PM(I-1)
IP(HO(I).LE.10.)H0(I)=ar(I)/PN(I)/(1.+Z(1))/2.506628

0034 POMUTdX,' H 1 1 - 1 2 XO DXO L DL HO
«Ш0 S DS HI IT' )

0199 0ОЮРШЯ
DO 217 1=1,IP

IP I.BQ.21.OR.I.BQ.42.OH.I.BQ.63)PAUSE
IP I.BQ.1.OR.I-.BQ.21.OR.I.BQ.42.OR.I.BQ.63)I13=1
IP b13.BQ.DTYPl 3111,01
IPb13.BQ.1)WPB 33
IP L13.BQ.1)TYPB 31

0217 ГУРЕ 119,I,P0L(I) ,By(I) .PN(I) ,H0(I) ,SK(I) ,M(I)
3111 P0RMAT(X4A1,7O(1H.))
0119 P0RMATdX,I4,P8.2,2X,P7.2,2X,P6.3,2X,P7.0,2X,P8.O,

В



(,F6.0.))
ФУРЕ 116

0116 FORMAT/1X,'просмотр таблицы еще раз~0',/
*1Х,'какой пик обработать?'!)
ACCEPT *,К
IP(K.EQ.O)GO!PO 199
ОТИВ 98,01

0098 РОИШ?(Х4А1,4Х,'варианты обработки пика ? ',/,
*1Х,50(1Н-),/,
*5Х,'автомат, обработка выбранного пика О',/,
*5Х,' ручная обработка, границы автомат.—1',/,
*5Х,' ручная обработка, границы вручную.—2',/,
*5Х,'обработка всех пиков автомат 3',/,
*5Х,'обработка борного пика 4',/,
*5Х,' ручная обработка, границы автомат.—5',/,
*5Х,' ручная обработка, границы вручную.—6',/,
*5Х, 'нахождение параметров Н1.Н2 i ALFA 7',/,
*5Х,'другой спектр 8',/,
*5Х,'ЙГ0Р ; 9')
ACCEPT *,IA
IF<lA.BQ.a)GOTO 1993
IP(IA.BQ.9)G0T0 193
Ш Ш 17,32)

i ,34)
17,32)
EQ3)KK1(

N0011=0
If(IA.M.7)H00H"1

0189 OOWPINUE
IF(IA.BCJ.3)K=K+1
IF(K.GT.IP)GOTO 193
M=5

DO 9401 11=1,7
9401 AZ(II)=Z(II)

B(1)=PH(K)
B(2)=P0b(K)+B(1)*Z(1)*0.85
B(3)=H0(K)

. GOTO(195,195,195,195,196,196,196.195,193)ДА-И
0196 DO 9402 11=1.7
9402 AZ(II)=B2(II)

B(iT=B(1)*0.606531
B(2)=P0b(K)+B(1)
B(3)=HO(K)/1.2131

0195 CONTINUE
L1=B(2)-10.*B(1)
L2=B(2)+8.*B(1)
Q1=P0L(K-1)
Q2=P0L(K)
Q3*P0L(K+1)
IF(K.SQ.IP)Q3=NS
IF(L1.LE.Q1+3.»B(1))L1=Q1+(Q2-<31)*0.5+1
IF(L2.GB.q3-3.*B< 1) )L2=K32+(Q3-Q2)*0.5+1
GOTO(172.1172,1172,172,172,176,176,172).IA+1

1172 TOPE 174
0174 FOR1UT(1X,'ввести SIG,H1,F2,ALPA —У5.Э')

KBAD(5,99)B(D.H1,H2,AL

9



GOTO 177
0176 TYPE 175
0175 PORHATdX, 'ввести SIG,H2,AbPA —P5.3')

READ(5,99)B(1),H2,AL
0099 P0RHAT(P5.3)
0177 IF(IA.EQ.1.0R.IA.!Q.5)00!DO 172

TYPE 202
0202 F0RMAT(1X, 'ввести нач. канал и кон. канал—14')

КЕАВ(5,20Э)Ы,Ь2
0203 Р0ЮШГ(14)
0172 NT=L2-L1+1

1,3=11-1
DO 320 1=1,NT

I3
YE(I)=SP(b)
X ( ) 1()
DYE(I)=YE(I)
IP(DYE(D.S3.O.O)DY1!(I)=1.

0320 CONTINUE
B(4
B(5
B(6

(

HB(6 „.
GOTO(333,333,333,191,333,333,333,334,193),IA+1

0334 M=8
H1=M+1 с-7T
B(8)=A1

0333 OOUTtSUE
8 (

OOUTtSUE
TYPE 28,(B(I),I=1,6)
IP(IA.BQ.7)TYPB 28,(B(I), 1=7,8),BB,GK,GT,C»
IP IA.HE.7)TYPB 2e,H2,AI.,BB,GR,G!F,GM
I?(№i.XQ.O)GO!EO 191
ИЬ1
GOTO 1200

0191 ООНФПШИ
CALL tMMK(MR,«,M1.HH,HT,B,D,DD,XI.A)

0031 Р0ЮШ?МХ,70МН.))
0032 PCBMA3!(1X,79(1H=))

SP=2.5O6628*BM)«B(3)»(1.+B(6))
QP=2.506628*B(1)*B(3)
WIA.KB,7)DD(6)=O.
DB=SORI( (Sf*M)(3)/BO) )**2+(SP«DD( 1 )/B( 1) )**2+

*(QP*DD(6))**2)
CAlb SGS(B,DD,IW,SSS,D6SS)
DD1=DD(1)*2.3548
B1*B(1)«2.3548
TYPE 22,K,L1,b2,B(2),DD(2),B1,DD1,B(3),DD(3),SP,DS,XI,NN
IP(Ii.BQ.3)fRITl(17i!22)K,b1,L2,B(2),DD(2),B1,DD1,

*B(3),DD(3),SSS,DSSS,XI.NN
IP(Iu.HE.3)WRHB(17,22)K.b1,b2,B(2),DD(2),B1,DD1,

*B(3)DD(3)SPD6ZI10r
0022

IP(Iu.HE.3)WRHB(7,22)K.b1,b2,B(2),DD(2),B1,DD,
*B(3),DD(3),SP,D6.ZI,10r •
M M A 9 ( 1 Z . I 2 ( ' ( M 4 . < - f . I 4 . ' ) l . V 7 . 2 , ' ( ' , K . 2 , ' ) ' ,

* P 5 2 ' ( ' ? b 2 ' ) ' ? 7 1 ' C I 5 1 ' ) ' P 8 ' ('
5 . ) , 5 , )

IP(IA.KB.3)PA0SB
I?(IA.BQ.3)G0T0 189
WRITEv17,31)

10



WRITER 17.28НВШ. 1*1,6)
WRITS 17.29МГО(1), 1=1.6)
IJ4IA.BQ.7)HRIfB( 17,28HB(I), 1*7,8). BB.QK.QT.C»
I? IA.BQ.7)lRIf8<17.29)(DD(I),1*7,8)
IP(IA.NB.7)WRITS(17,2e)H2,AL,BB,QK,0!P,GM
1RI!PE( 17.31)
DP=D6SS/SS6*100.
№I!P£( 17,10)SSS,D6SS,DP

0010 P0RMAT(1X,'S=',Il9.0,1X,'(Ml8.0,') ' .2X.F7.2.'(*)')
IP(NSM.BQ.O)GOTO199
NL=2

1200. OONTDTOE *
IP(}Jb.lQ.2.AND.NSI(.BQ. 1)CAU, ASSIOH( 1, ' M L J T . I S T ' , 8 . 'NEW')

DO 12 b=1,KT
0АЫ. P(M,B,X(b),Yf(b),D)

SRT(DYB(L)T
()

SJbSS/Q
ГХЗВ 30,X(L),YB(L),Yf{L),SS

f
S!D,Q

0012 IP(NL.Nl!.1)WRIM5(17,3O)X(b),YB(L),YT(b),SS,Sf,Q
IP(Nb.BQ.2.A№).»SM.lCJ.1)CAIiL ObOSE(1)

0028 P0RMAT(1X,'PAR*',6P11.3)
0029 KMi«P(1X,'DPAR',6*11.3)
0030 P0MU!D(1X,P5.O,1X,5(F1O.2,1X)) .

00 TO(191,199),KL
0193 COOTIHUB

«RI!CE( 17,32)
OJLLL 0LOSE(17)
STOP
END
SUBROOTINKF(M.B,X,Y,DY)
DIMENSION B(M),DY(M)
COMMON AH/H1.EI2,Ab,BB,GR,GT,GM,llH,N0Olt,NL,llBM
PI*3.1415926
B=B(2)+2.*B(1)
X1=X-B(2)
XA*EP(I1/B(1)«X1/B(1)/(-2 .))
0=B(1)*B(1)
D*0*B(1)
W=B(1)*2.3548
X0=CM*(X1+GK*B(1))/B(1)
TC=1.57O796-ATAK(X0T
D B ( X H H ) / B ( 1 )

U=XC«XC+1

mru)=i.
BY(5)=X-№
IP(»COM.HE.O)GOTO 111
R=B(2)-G!P*B(1)-Ab*W
IP(X.GT.E)G0!roi3
rP(X.bB.R)G0T03
XB=EXP((11+B(1)*GT)*(X1+B(1)*0Т)/(-2.
YY=H1*XE*X1*(X1+GT*B(1))/D
YX=H1*XB*(X1+0T*B(1))/0
G0T04

0003 XB=SXP( A.L«W*(X1+01!«B(1 )+AL*W/2.
У У Н 3 8 Ь * ( Х )YX=-R1*.U,*W*:CB/0

11



0004 /T
Y=(Xi+H1*XB+H2*X!)*B(3)+B(4HB(5)*(X-NH)
IJ(Nb.BQ.2.AND.NSM.BQ.1)

«WlI!EI(1,99)X.y,B(3)*XA,B(3)*H1*XB.B(3)»H2*XF!.B(4) +
*B(5)*(X-ffi)

0099 KWIA«7?5.0,1X,5(P1O.4,1X))
DY{1)»(X1*Xi/D*Xk+H2*BB/PI*(NH-X)*T0/C+

*H2*XD/U*GH/O*X1/H+YY) *B( 3)
Dy{2)=(X1/0*XA+Eg/PI*0M/B(1)*XD/U+YX)*B{3)
BY(3)*XA+H1*XB+H2*XB
Q0T07

0013 Y=B{4)+B(5)*(X-HH)+B(3)*XA
I P ( h f l l Q 2 A № H 8 M a Q 1 )

*Ш«В(1,99)ХД,В(Э)*ХА,0.,О.,В(4)+В(5)*(Х-НН)
DY{1 *B(3)*X1*X1/D*XA

DY(3 =XA
0007 НЙОТШ
0111 R*B(2)-GI*B(1)-B(8)*W

XF<X.QV.1)GU1D133
»(X.n.R)QOK>33
XB*EO'((X1+B(1)*G!P)*(X1+B(1)*GT)/(-2.)/0)

YX*B(S)*XB*(X1+GT*B(1))/C
00Ю44

0033 XB»lXP(ABS(B(8))«»*(X1+G!P*B(1)+ABS(B(e))*W/2)/0)
YY«B(6)»2.3548*B(8)/0*(-XB)*X1
YX=-B(6)*B(8)*W*XB/0

0044 XK«Xi)/PI*I0
Ys(XA+B?6)*XB+B{7)*X8)*B(3HB(4)+B(5)*<X-Iffl)
PY( 1 )=(X1*X1/D*XAi-B(7)/PI*BB*(HH-X)*!P0/C+

*B(7 )/PI*XDAl*GM/C*Xi+YY)*B(3)
DY(2 =(X1/0*XA.+B(7>/PI*GM/B( 1)*XD/U+YX)*B(3)
" (3 =X1+B(6)*XB+B(7)*XE

=B(3)«XE
=0.

ЩХ.П' -)DY(8)=B{3)*B(6)»W/C*(X1+GT*B(1)+B(8)*W)*XB
GOT077

0133 Y*BU)+B(5)»(X-NH)+B(3)*XA
DY(1)=BO)*X1*X1/D«XA

Y(7
QY(8

DY
m
m
m

2)iB(3)*X1/O*XA
3)=XA
6)=0.
7)=0.
8 ) ЮШ .

0077 ERPORN
END
SUBROUIINE SGS(B,D,NT,SSS,DSSS)
DIVa*SIONB(8),D(8)

• 0010ION/Y/X(150),YB(150),YT(150),DYE(150)
COMMON/XH/Bi,H2,AL,BB.GK,Ga>,GH,NH,N0OH
nf{Z)»1.57O796-A0!AK(Z)
PI«3.1415926
Z»B(2>-3.«B(1)
Ш 2 I«1,HT
IF(X(I).GE.Z)G0K)3

12



0002 CONTINUE
0003 IN=I

11=1-1
Z=?<X(IHX(I1))/2.
S1=0.
S12=0.
S3=0.
DO 4 I=IN,NT
S3=S3+YE(I) .
S1=S1+YB(I)-B(4)-B<5)*(X(I)-NH)

0004 S12=S12+DU)**2+(X(I)-NK)**2*D(5)**2
B13=S3+S3-S1+SI2
0=(B(2)-Z)/B(1)
X1=G/SQHT(2.)
X2*(G-GT)/SQR!P(2.)
SG=B(3)*B(1)*1.2533U*(1.-EffiP(X1))
SMQ=B(3)*H1*B(1)*1.253314*(1-ERJ'(X2))
DS=(SG**2+aiG**2)*((D(1)/B(1))**2+(D{3)/B(3))**2)
Z2=QM*(GK+2.)
Z1=GM*(GK-G)
T1=Z2*TN(Z2)+ALOG(1.+Z2*Z2)/2.-Z1*5W(Z1)-AXOG(1+Z1*Z1)/2.
T2*-(1+Z2**2)*!HJ(Z2)/2.+Z2/2.-(1+Z1**2)*!EN(Z1)/2.-Z1/2.
SA1=B(1)*B(3)*Н2/СЯ1/Р1*(1+BB/B(1)*(B(2)-NH-GK*B(1)))*T1
SA2=B{1)*B(3)*H2*BB/0M/GM/PI*T2
DS2=(SA1**2+SA2**2)*((D(1)/B(1))**2+(D(3)/B(3))**2) <.«
SA=SA1+SA2
SSS=S1+SG+SMG-SA
DSSS=SQR3?(S13+DS+DS2)
RETDRN
Ш0
KINCTION ERP(Z)
DIMSKSION A(5)
DATA A,P/O.254829592,-0.2844-96736,1.421413741,-1.453152027,

•1.061405429,0.3275911/
/(1P*Z)

BU=O.
DO 1 1=1,5 .

0001 BU=BU+A(I)*T**I
ERP=1.-BU*EXP(-Z*Z)
RETURN
END
SUBROOTIME POISK(IP)
COiOION/PIK/DT,RHH,P0L(60),S2O(6O),S3O(6O)
COIIMON/DER/NS, SP( 4096)
NN=7
NK=»S-NN

S1=1.
IP=O
DO 20 J=NN,NK
S2=O.O724«(SP(J-4)-SP(J+4))-O.12*(SP(J-3)-SP(J+3))
S2=S2-0.i62*(SP(J-2)-SP(J+2))-O.1O6*(SP(J-1)-SP(J+1))
IP(S1.bT.0.)G0 fO 20
IP(S2.GT.0-)G0 TO 20

11=0

13

DO 10 JJ^J-1,J
A4=SP(J,T-4)+KP(JJ+4)



A3=»SP
A2=SP
A1«SP
AO*SP

JJ-3)+SP(JJ+3)
JJ-2J+SP JJ+2
JJ-1)+SP(JJ+1)
JJ)

R1=0.0123*A4+O.0548»A3+0.0827*A2-0.0544*A1-0.1934 лО
Ш1=1.51-4*14+3.I-3*A3+6.83*-2*A2+2.96B-3*A1+3.74E-2*AO
1?(Ш1.Ю.0.)СО ТО 20
I?(R1.GB.0.)00T0 10
RR=R1/8CSff(DR1)
UP(RRI/PR)R^»( )

10 OOWDIWH
iy(R.GT.HRR)GO TO 20
R*J-1

SPIR-O.
S!POT=SP(R)+SP(L)
DO 74 11=1,30
HK№(S(K)HK)№(SP(K1)+SP(K2)+gP(K3)SP
I?({SKW-fU'ON).LE.SPIK)GO TO 704
SPIK=STO*-RK)1J
HZ-RMH
K=K-1

gP(K-3)+SP(L+1)+SP(L+2)+SP(L+3))/3.*H
)GO TO 704

74 CONTINUE
704 STOSMRZ-fSPIK

I 7 < R O )
DDIK/gqRV()
iy(DD.I/E.M)OO TO 20
IP(SPIK.Ifi.10)G0M 20
IPIP

DSQRT(RZS
B20(IP)=SPIK
IJ4SPrK.H1.0)S30(IP)=SDE
P0L(IP)«a-1+S1/(S1-S2)

20 S1«S2
RBTQRN
BID

SUBROOTD» OMHK(1K,M.M1,NW,K,B.D,DD,XI,A)
ССЮЮЯ/У/Х( 150) , И ( 150) .Yft 150) ,DYB( 150)
OIMBiSION B(«),A(M,M1),DD(M),D(H)
12*1000.
NN«0

37 DO 4 J*1,«
DO 4 1-1,11

4 A(J»D»O.
l O

61>Ю.
S1«0.
DO 1 Ъ»1,Н
CALL F(M,B,X<I.),W(I.),D)
XIXlCXlTlTYWL) )**2

W(I),
) )**2
))

TYWL) ) 2
( ( ) - " M (Ь)) **2/ТЯ!(Ь)

DO 1 J*1.H
DO 105 1=1,M

105 A(J,I)*A{J,I)+D(J)*D(I)/DWI)
A(JM1)A(JM1)(YS(I)YT(L))

14



1 СОШЛО!
1Р(М.ЬЕ.1)КВТШШ
CALL BOBG(1,11,0,1)
DO 28 J=1,M

28 DD(J)«B(J)+D(J)
DO 23 L=1,N
OAIL P(M,DD.X(L),Y,D)

23 S1«61+(Yl(b)-y)»*2/DyB(L)
ИЕШТ(В1/ИДАТ(Ы))

2 КЩМШ1Х,'РАЙ«\1Х,5Я13.6)
IP(MK.EQ.1)TYPS 2,(DD(K).K*1.M)
IF(MK.BQ.1>!0YPE *. 'И=',Х1
N№NN+1

(иоз.хгхаэ*
IP(iBS(XI-X1).1Д.О.ОО1)GOTO34
DO 36 J=1,M

36 B(J)=DD(J)
X2X1GO TO 37

34 IP(N-M)25,25,26
26 SI=SI/?X0A5(H-M)
25 DO 18 J=1.M
18 D(J)«SQRT(ABS(i(J,J))*6I)

DO 27 1=1,M

DO 27 J=1,M
rr(D(I)»D(J))5O,51.5O

51 A(I,J)=O.
00 TO 27

50 A(I.J)=A(I,J)*SI/(D(I)*D(J))
27 00НТ1Ш2 •

BI=SQRT(SI)
DO 31 J=1,M

31 DD(J)=D(J)
RRTORN
BID
SUBROUTINE R0BC(N,N1,X,A)
DIKBISIOM A(N,N1),V(10),X(N)
MNDO 4 R=1,N

/(
DO 5 I=2,N
11=1-1
7(II)=A(1.I)
DO 6 1*1,H1
Y=-V(I)«P
A(IH)YA ( , )
DO 6 J=I,M1

6 ATI,J>*A{I+
4 1(1.1)*-»

DO 7 1=1.»
DO 7 J«I,K
A(IJ)*-A(I,J)

2M

D 7 ,
A(I

t
J)*-A(I

DO 9 K*2,M
K1«*-1
DO 9 J*1,I1
( ) < J

15



DO 10 K=1,N
X(K)*O.
DO Ш J-1.B

10 X(K)*X(K)+i(KtJ)*A(JtN+1)

вжплш
»D
SUBROOTIKI WDR(ITIP)

BYTJ CL(4)
ООШЮМ/m/IQ, ШЬВ( 17)
ociaiai/iaR/Ns,sp( 4096)

Di l l CL/27.1HH,27,1HJ/
fYHS 10.CL

0010 J0BMAT(X4A1,'********
*Ш» V.2 23.04.1990 ********'//)

0044 TYPE 1171
ACCEPT 17.IQ.1KLS
I»(MIP.1IE.O)QOTO 111
ТУРЕ 1172
ACCEPT * , Ш Р

0111 OOHMHUE
If(NS.S1.0)QOT0 112
тага 1173
iOOXPf «,№

0112 OOOTHfUl
01LL ASSI0M(3,IPILB,IQ)
DKPINB TUX 3(WS.ITIP,U,NC)
DO 1 J=1,NS
00 TO (3t1,322).IMP

0311 RIiD(3'J,B{R«67)JSP
SP(J)=J10AT(JSP)
IP(SP(J).M».O.)SP(J)=SP(J)+65536.
GO TO 1

0322 READ(3'J,1RR=67)SP(J)
0001 Qcmmm

CALL CIOSBO)
0017 КЖМАТ
0027 КЖМАТ
1171 КЙШАФ
1172 РОНМАЮ

Q.17A2)
И.'имя фаяле: ',Q,17A2)
1Х.'имя файла ? '%)
12,.' цели* - <1>, веществ.

j <2> »)
1173 КЯШАТ(1Х.' число каналов? '$)

КРОВ 27,IQ.»IIS
нитош

0067 TYPE »,'файла нет, повторите ввод'
САШ, ciosEO)
GOTO 44

11 K8TUBN
ВТО

ПРИЛОЖЕНИЕ 2
Файл начальных параметров P.PIK

time
Н1 Н2 AL BB OR GT СИ - (одиночный mtr.)

0.115 0.016 0.237 0.000 3.500 2.000 2.600
Н1 Н2 АЬ BB OK GT СМ - (вше 477

1.000 0.065 0.700 0.000 3.500 2.000 2.600
ITIP NS NSH ПК НКАЫВ ОТ RRR - ШптвхвШ аяяв)



0001 0700 0001 0000 0001 3. -1.9
а В 0 - энергетическая калибровка Б=а+Ь*х+о*х

оооо.ооо 1.000 -о.ООООООЕ-04 - первая калибровка

+0000.569 0.391 -О.0О000ОЕ-О5 - вторая калибровка

-1000.000 1.ооо -О.1О000ОЗЗ-О6 - третья калибровка

2 строка - название вводимых параметров

3 строка - числовые значения параметров h ,Ъ , а, Ъ, k, t. m

4 строка - названия вводимых параметров для у-пика из реакции
1О
В(п,а

1
)+477 КВВ

5 строка - числовые значения параметров hj.h, a, b, k
r
 t, m

6 строка - название вводимых параметров

7 строка - значения параметров 1TIP, NS, N91. MR

ITIP - 1 - спектр целый (канал-слово)

2 - спектр вещественны! (каиал-два олова)

NS - вводимое число каналов спектре до 4096

N8M - 1 просмотр содержимого каналов експериментайьного и

модельного спектров,

О - работа без щюмотра;

МК - 1 - просмотр значений варьируемых параметров при каждой

итерации,

О - работа без просмотра

NOALIB - номер энергетической калибровки спектре

М? - параметр отсеивания пиков по статистической значимости

(превышение площади пика над своей погрешностью), обычно равен 3

RHR - параметр превышения второй производной своей

погрешности, обычно равен -1.9

9, 11, 13 строки - параметры А, В, С внергетичеокой калибровки

спектра по выражению Е=А+В*х+Сх
3
.

ПРИЛОЖЕНИЕ 3

Результат обработки тестового спектре

N Ы - L2 ХО DXO L DL НО Ш О S DS
1(571-614) 595.61(0.01) 5.53(0.02) 9817-1 (55.8) 64478.1 (452.5)
PAR» 2.350 595.610 9817.130 24.249 -0.558 0.115
DPAR 0.010 0.012 55.814 4.465 0.112 0.000
PAR* 0.016 0.237 0.000 3.500 2.000 2.600
S= 64569. ( 255.) О.39(«)

 ь

571. 166.00 190.23 -22.23 -1.72 12.96
572. 143.00 192.62 0.38 0.03 13.89
573. 203.00 195-82 7.18 0.50 14.25
574. 194.00 200.06 -6.06 -0.44 13-93
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575.
576.
577.
578.
579.
580.
581.
582.
583.
584.
585.
586.
587.
588.
589.
590.
591.
592.
593.
594.
595.
596.
597.
598.
599.
600.
601.
602.
603.
604.
605.
606.
607.
608.
609.
610.
611.
612.
613.
614.

189.00
215.00
250.00
238.00
287.00
275.00
313.00
349.00
362.00
404.00
473.00
510.00
609.00
804.00
1118.00
1648.00
2565.00
4163.00
5984.00
8120.00
9810.00
9811.00
8433.00
5871.00
3453.00
1688.00
729.00
243.00
75.00
27-00
11.00
4.00
3.00
6.00
6.00
1.00
5.00
2.00
0.00
1.00 .

205.60
212.81
222.12
234.10
249.46
269.08
294.09
325.85
366.ОТ
416.71
479.93
557.40
647.18
776.27
1065.81
1645.94
2586.89
4053.06
6078.60
8257.62

. 9757.04
9806.41
8295.03
5877.97
3483^9
1726 715
714.73
250.35
76.28
22.57
8.61
5.26
4.23
3.60
3.03
2.47
1.91 .
1.36
0.80
0.24

-16
2
27
3
37
5
18
23
-4
-12
-6
-47
-38

27
52
2

-21
109
-94
-137.
52,
4.

137,
-6,

-30.
-38.
14.
-7.
-1.
4.
2.
-1,
-1-
2.
2.
-1.
3.
0.
-0.
0.

.60

.19

.88

.90

.54

.92

.91

.15

.07

.71

.93

.40

.18

.73

.19

.06

.89

.94

.60

.62

.96

.59

.97

.97

.39

.75

.27

.35

.28

.43
39
,26
23
40
97
47
09
64
80
76

-1.21
0.15
1.76
0.25
2.22
0.36
1.07
1.24

-0.21
-0.63
-0.32
-2.10
-1.55
0.98
1.56
0.05
-0.4Э
1.70

-1.22
-1.53
0.53
0.05
1.50

-0.09
-0.52
-0.94
0.53
-0.47
-0.15
0.85
0.72
-0.63
-0.71
0.98
1.21

-1.47
1.38
0.46
-0.80
0.76

13.75
14.66
15.81
15.43
16.94
16.58
17.69
18.68
19.03
20.10
21.75
22.58
24.68
28.35
33.44
40.60
50.65
64.52
77.36
90.11
99.05
99.05
91.83
76.62
58.76
41.09
27.00
15.59
8.66
5.20
3.32
2.00
1.73
2.45
2.45
1.00
2.24
1.41
1.00
1.00
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