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Kurzfassung

Mit Hilfe der Methode der kleinsten Quadrate kOnnen in einfacher Weise fur
die Praxis hinreichend genaue Losungen des Faltungsintegrals durch
Iteration erhalten werden. Bei Kontinuum-Strahlung beriicksichtigt das
Verfahren die Forderung, dal die Strahlungsintensitaten nicht negativ
sein dirfen. Im Falle einer Linien~Strahlung bekannter Struktur erhilt man
die die Linienstruktur charakterisierenden Parameter. Die BSumme der
Quadrate der Residuen ist ein MaB fir die Genauigkeit des Entfaltungsprao-
zesses. Die beschriebenen Verfahren konnen platzsparend programmiert und

auch auf kleinen Prozessrechnern implementiert werden.

Abstract

Using Least Sguare Methods on easily may get solutions of the convelutien
integral by iteration, satisfactory for practical purposes. For continuum
radiation the method takes into account the condition that the radiation
intensities must be nonnegative. For a line radiation of known structure
the parameters characterising that structure are determined. The sum of
the sguares of the residuals gives the accuracy of the deconvelution
procedure. The programs for the described methods need little space; they

may be implemented even in small computers.
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1. Einleitung

In der Spektroskopie spielen Integralgleichungen der Form

oo

glx) = f Rix'-x) * f(x') * dx' {1y
eine fundamentale Rolle. Es bedeuten f{x') die Intensitidtsverteilung der
{wahren) Strahlung eines Systems, g(x) die gemessene spektrale Verteilung
dieser Strahlung. Der Kern R{x'-x) des Integraloperators wird Apparate-
Funktion (in der optischen Spektroskopie) cder Response-Funktion (in der
Spektroskopie dey Kernstrahlungen) genannt; er beschreibt, wie durch die
Wechselwirkung der Strahlung f(x') mit der MeB-Apparatur die becbachtete

Verteilung g{x) erzeugt wird, -~ d. h. er beschreibt die Abbildung ven
F{x"') in g(x).

Die Apparate-Funktion (oder das Apparate-Profil) kann experimentell be-
stimmt werden, wenn geeignete Strahler existieren mit einem sehr schmalen
Strahlungsprofil, d. h., mit sehr schmaler Linienstrahlung. Kann man diese

Linienstrahlung durch eine §-Funktion beschreiben

f(x") (X‘“xo) (23

dann erhdalt man mittels GI (1}

#

g(x) = R(x_-x) (3)

d. k. die Apparate-Funktion in der Umgebung von X,

In der Spektroskopie besteht die Aufgabe, bei bekannter Apparate- oder
Response-Funktion R(x'-x) aus der gemessenen Verteilung g(x) die wahre
Strahlungsverteilung f(x') zu berechnen. Wie gut, d. h. mit welcher Ge~-

nauigkeit das gelingt, hangt ab von

- der Giite der Messung beziiglich g(x),
- der Genauigkeit der Kenntnis von R{x'-x} und

- der mathematischen Behandlung der G1 (1.

In der optischen Spektroskopie sind die x und x' in Gl (1) gleichartige
physikalische GréBen. Die x' sind Energien, die x sind entweder Wellenlan-
gen oder Frequenzen, die iiber E = h.v = h.c/}k unmittelbar mit der Energie

verknipft sind.




In der Spektroskopie von Kernstrahlungen (Neutromen, Protonen, harten
¥-Strahlungen usw.) sind die Zusammenhinge erheblich komplizierter. Hier
beschreibt f{x')} die Energie-Verteilung der Primdr-Strahlung, d. h. x'
ist eine Energie; g(x) ist (hdufig) die ImpulshShenverteilung in einem
Viel- Kanalanalysator, der die unterschiedlich hcohen Impulse eines
"Proportional-Zihlers” (im allgemeinsten Sinne verstanden) registriert.
Es ist dann g(x) keine stetige Funktion; x reprasentiert die Nummer eines
Kanals des Analysators (z. B. die Zahl i), dem durch eine geeignete

Eichung eine bestimmte Energie zugeordnet wird; g(x)} oder z(i) ist die

Zahlrate, d. h. die Anzahl der Impulse im Kanal 1.

In der Spektroskopie veon Kernstrahlungen ist auch der Kern R(x'-x) des
Integraloperators in Gl (1) (die "Response"-Funktion) begrifflich umfas-
sender als die "Apparate'-Funktion der optischen Spektroskopie. Wdhrend
die Apparate-Funktion allein die Wechselwirkung zwischen Strahlung und
Meffapparatur (Spekirometer) beschreibt, was im wesentlichen nur eine
"Verzerrung' des Profils der emittierten Strahlung bedeutet (UNSOLD [1]),

enthélt die Response-Funkiion

- die Wechselwirkung der Kernstrahlung mit anderer Materie, im wesent-
lichen alsc Ionisationseffekte (Neutronen erzeugen in einem
Hzmgefﬁllten Proportionaizihler durch Stol} Protonen wmit einem
breiten Energiespektrum},

- die Wechselwirkung der Tonen und Elektronen mit dem Zihler,

- die Wirkungsweise des Impulshthen-Analysators.

Damit entsteht meBtechnisch ein zusdtzliches Problem. Die mit dem
Impulshohen-Analysator gemessene spektrale Verteilung g(x) bzw. z{i)} ist
die "Abbildung" der Strahlungs- bzw. Energieverteilung f(x'), wie sie im
Bereich des Zdhlers vorliegt. Nur dann, wenn die Strahlung zwischen dem
Ort der Emission {dem Strabler) und dem Ort der Messung (des Zdhlers)
keine qualitative Anderung durch Wechselwirkung mit anderer Materie er-
fahren hat, kann auf die wahre Verteilung der Strahlung am Ort der
Emission geschlossen werden. Man kann aber im allgemeinen allein aus den
MeBwerten, also aus den ZBhlraten z(i}, nicht beurteilen, ob diese Voraus-
setzung erfillt ist. Das trifft in wvollem Umfange auf die Neutronen-
Spektroskopie zu und spielt insbesondere bei der Untersuchung des Linien-
profils von Neutronenstrahlen eine erhebliche Rolle. Ein Auswerteprogramm

mufl diesem Sachverhalt Rechnung tragen.




Apparate-Profile lassen sich meist durch relativ einfache Funktionen hin-
reichend gut approximieren {etwa durch Gaull-, Dispersions- oder Voigt-
Profile); das ist bei Response-~Funktionen praktisch nie der Fall. Es sind
deshalb die gut asusgearbeiteten Methoden der optischen Spektroskopie auf

die Spektroskopie von Kernstrahlungen kaum anwendbar.

Im folgenden wird gezeigt, wie man mit der Methode der kleinsten (Quadrate
{(im Falle der Linienstrahlung) beziehungsweise mittels guadratischer Op-
timierung (im Falle der Kontinuvumstrahlung) die Spektren von Kernstrah-
lungen entfalten, also die Funktion f(x') aus 61 (1) hinreichend genau be-
rechnen kann. Dabel sollen die folgenden Punkte beriicksichtigt werden; es

soll moglich sein:

a) Kontinuum- und Linien-Strahlung zu untersuchen und bei Vorliegen
von Linienstrahlung die oben genannte Voraussetzung zu prifen, dafl
diese auf dem Wege zwischen ihrer Emission und der Messung in ihrer
Struktur nicht verdndert wurde,

b} eine Aussage iiber die Giite der Messung zu machen,

c) das Programm auf einem kleineren Prozefrechuner zu installieren, der
zusammen mit der MeBapparatur einen selbstdndigen, mobilen Mefiplatz

bildet,

2. Entfaltung von Spektren nach der Methode der kieinsten Quadrate

2.1 Die Ausgangsgleichung

Die Integralgleichung G1 (1) kann bekanntlich folgendermaBen approximiert
werden: Man denkt sich den Bereich x' der Strahlung zerlegt in NR Inter-
valle mit den Mittelpunkten xr(k), ¥ = 1, ..., NR. Jedem xr(k) ordnet man
eine Strahlungsstidrke s(k) zu, die die Intensitédt der Strahlung in dem be-
treffenden Intervall repridsentiert. Diese Zerlegung ist so vorzunehmen,
dalB durch xr(1}, ..., xr(NR) das gesamte Intervall abgedeckt wird, in dem
die Strahlung von Null verschieden ist. Fiir jedes x' auBerhalb des Be-
reichs [xr(1}, xr(NR)] ist die Strahlungsstirke Null. Bei Equidistanten
"Referenz -Linien xr{k}) ist die Lidnge Ax = xr(k) - xr{k-1) fir alle Inter-

valle gleich, und fur

xr{k} - Ax/2 € x' £ xr{k)} + Ax/2 (L&)

gilt ndherungsweise

F(x'Y = Ax » s(k) (53




Die Gute dieser Naherung ist natiirlich umso besser, je gréfier NR oder je
kleiner Ax ist. Da Ax eine Konstante ist, kann sie in die s{k) hineinge-
zogen werden, was von hier ab auch geschehen soll. Das hat man dann aber

am Ende der Auswertung zu beriicksichtigen.

Jede dieser Referenzlinien xr(k)} hat einen Anteil zk{i} an den gemessenen

Zdhlraten z{i}y:
z, (1} = R(i,k) ¢ sk} (63

Es folgt damit fir Gl (1):

z{i)y = L zk(i} = L R{i,k) = s{k) (73
ko i

wobeli der Index i die Werte 1 bis IE durchlduft. Die IEeNR -~ Matrix R(i,k),
die sogenannte 'Response-Matrix", entspricht dem Kern R(x-x') des
Integraloperators in Gl (1). Fir sehr groflie NR und IE geht Gl (7} in
Gl (1) uber. Bei gegebenen z(i) und R(i,k) besteht nun die Aufgabe, aus
den Gln (7) die s(k) zu bestimmen. Dabei ist zu beriicksichtigen, daf die
z{i} mit Fehlern oder statistischen Schwankungen behaftete, diskrete

MelBwerte sind.

Es ist deshall nicht angebracht, NR = IE zu widhlen, alsc die Anzahl der
Referenzlinien so grof zu nehmen, dafl jede Referenzlinie xr(k) einer
Kanalnummer i entspricht. Dann bilden zwar die Gln (7) ein vollstidndiges
System von NR Gleichungen mit ebensovielen Unbekannten, doch schligt
hierbei jede Schwankung in jeder der Zdhlraten z(i) unmittelbar auf die

Losung durch, was zu nicht mehr dberschaubaren Resultaten fithrt.

Bei den Auswerteprogrammen, die teilweise zwei bis drei Jahrzehnte alt
sind oder doch zu einer Zeit konzipiert wurden, als noch nicht auf so lei-
stungsstarke Rechner zurickgegriffen werden konnte, wird wesentlich der
folgende, umgekehrte Weg gegangen: Es werden jeweils mehrere Kanidle zu
Gruppen so zusanmengefalt, daB ihre Anzahl gleich ist der Anzahl NR der
Referenzlinien. Diese Gruppenbildung wird nicht willkirlich durchgefihrt.
Jeder Zahler hat ein gewisses Auflbsungsvermdgen (“Resolution™), - in der
Grofenordnung 2 ~ 5 % der Energie. Es ist dann naheliegend, die Auswertung
auf 20 bis 50 Gruppen zu beschridnken, - und jedenfalls nicht Genauigkeiten
vorzugeben, die durch das begrenzte AuflSsungsvermdgen nicht mehr

begriindbar sind. Damit findet zugleich die Wahl fir die Anzahl KR der




Gruppen ihre Rechtfertigung. Das so erzeugte vollstidndige System von li-
nearen Gleichungen ist relativ stabil gegeniiber Schwankungen der ein-
zelnen Zdhlraten, wobei fiir die L&sung dieser Gleichungen haufig noch spe-
zifische Verfahren entwickelt wurden, die den Besonderheiten dieser
Gleichungssysteme Rechnung tragen. Hierauf soll nicht ndher eingegangen

werden, doch erscheinen einige Bemerkungen angebracht:

- Boweit Strahlungsfelder mit hoher zeitlicher Konstanz auszumessen
sind, ist die Anwendung solcher Auswerteverfahren problemlos. Durch
hinreichend lange MeBzeiten lassen sich die statistischen Schwan-
kungen in den Zdhlraten fast beliebig reduzieren; diesse Art der Aus-
wertung fihrt dann zu guten Ergebnissen. Allerdings treten mitunter
auch negative Strahlungsstidrken auf.

- Die Genauigkeitsanforderungen an solche Messungen sind nicht extrem
hoch; in vielen Fdllen reicht es aus, die GroBenordung der FluBidichte
zu kennen.

~ Genauigkeitsaussagen sind nur bedingt cder indirekt mit Hilfe wvon
Eichungen oder geeigneten Vergleichsmessungen miglich.

- Zur Ausmessung ven Linienprofilen wurden solche ZHhler bisher an-

scheinend nicht verwendet; -~ sie waren dafiir auch nicht konzipiert.

Die Anwendung solcher Zdhler in der Plasmaphysik zur Ausmessung des durch
den Doppler-Effekt wverbreiteten Linienprofils von Neutronenstrahlen,
d. h. zur Bestimmung der Plasmatemperatur im keV-Bereich, erhocht die Ge-
nauigkeitsanforderungen an die Messungen und an die Auswertung ganz er-

heblich, denn

- die MeBzeit ist hierbei mit nur ca. 1 Sekunde extrem kurz, die stati~
stischen Schwankungen in den Zdhlraten sind deshalb sehr groff, und
- die Linienverbreiterung liegt in der Grdfenordnung des Aufldsungs-

vermidgens des Zidhlers.

Es erscheint deshalb sinnvoll, die s(k} aus der Forderung

IE NR
L { z(iy - ¥ R(i,k)y . s(k) }* = % = Minimum! (8
i=1 k=1
zu bestimmen, wobei NR zwar kleiner als IE ist, aber nicht notwendig durch
das Auflosungsvermdgen festgelegt wird. Dieses Verfahren erlaubt ec ipso

eine Genauigkeitsaussage iliber die Ergebnisse, also auch eine Entscheidung




dariber, ob Messungen brauchbar sind und ob das MeBverfahren der Aufgaben-
stellung - gedacht wird hier speziell an die Bestimmung der
Plasmatemperatur aus der Doppler-Verbreiterung des Linienprofils der 2,45

MeV Neutronenstrahlung - angemessen ist.

Mit Gl {8} ist das Problem noch nicht wvollstdndig beschrieben. Fiir die

Kontinuumstrahlung mufl zusdtzlich gefordert werden, dald fiir alle k gilt:

s{ky 2 0 (9)
im Falle der Linienstrahlung missen die s{k} das Linienprofil beschreiben,
das hier die Form siner GauB-Kurve haben soll:

L") Cxr(o - q(3) )?

sk} = q(1) (10}

mit q(3}) = 2,45 MeV. Diese spezielle Form fur die s(k) wird allerdings im
weiteren nicht benotigt. Es reicht die Aussage, daf die s(k) in vorgege~
bener Weise von einem Satz von Parametern beziehungsweise von einem Vektor
g = qlly, ..., g{M) mit M < NR abhédngen:

s(k) = s(k;q) (11

Diese Forderungen (%) und (11) gestatten es nicht, die iibliche Methode zur
Berechnung der s{k) anzuwenden, die bekanntlich darin besteht, in dexr
Gi €8) ¢ partiell nach den unbekannten, hier variablen s{(k) zu differen-
zieren und so ein vollstédndiges System linearer Gleichungen fiir die s(k)
zu erzeugen. Dieses Verfahren wirde wesentlich nur auf die oben bereits
als unzureichend erkannten Wege filhren und beispielsweise negative Strah-

iungsstarken s{k) nicht zwangsldufig verhindern.

Im nachsten Abschnitt 2.2 wird gezeigt, wie das Spektrum einer Linien-
strahlung entfaltet werden kann; im Abschnitt 2.3 wird die Xontinuwum-~

strahlung behandelt.

Vorher soll die Problematik anhand von zwei sehr unterschiedlichen Mes-
sungen kurz dargestellt werden. Die folgenden Bilder enthalten oben je-
weils die Darstellung der gemessenen ZBhlraten iiber den Kanal-Nummern des

Impulshthen-Analysators.’ In den Fig. 1 und Fig. 2 erkennt man bei der

Die Kurven sind auf 1 normiert. Die Maximalwerte sind auf den Bildern

angegeben.
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{Langzeit-Messung)
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Kanal-Nr., 100 einen Eich-Peak, der von einer 4,65 MeV g-Quelle stammt und
die Zuordnung Ksnal-Nr. <==> Energie gestattet (diese Zordnung wird bej~
spielsweise bei der Konstruktion der Response-Matrix R(i,k) bendtigt).
Bei den Fig. 3 und 4 verschwindet dieser Peak in den statistischen Schwan-
kungen der Zihlraten. Fir die Auswertung kénnen - aus hier nicht abzuhan-
delnden Griinden - nur die Kandle coberhalb dieses Peaks, also ab etwa 110
cder 120 verwendet werden, - in Fig. 1 und 2 bis etwa Kanal-Nr. 280, in
Fig. 3 und 4 bis etwa Kanal-Nr. 370. Die unteren Bilder stellen jeweils
das zugehorige, nach BENJAMIN, KEMSHALL wund BRISTOCK {3] entfaltete

1

Neutronen-Spektrum dar;' es bedeutet

FLUX / MEV = Anzahl der Neutronen / { cm2 * sec * MeV )

Das Spektrum in Fig. 1 zeigt im Bereich von 0,85 bis 1,7 MeV einen sehr
unrubhigen Verlauf und einige, wenn auch auBevordentlich kleine, negative

Werte.

In Fig. 2 wurden die ZEhlraten vor der Entfaltung gegldttet ("Counts after
smoothing”). Der Unterschied zwischen den gemessenen und den geglidtteten
Zahlraten ist hier sehr gering; er ist auf dem Bild praktisch nicht zu se-
hen. Dadurch bekommt das Spektrum sinen ruhigeren, glatteven Verlauf, der
vom physikalischen Standpunkt mehr befriedigt. Ub und wie weit eine solche
Manipulation der Zahlraten zu rechtfertigen ist, soll und kann hier nicht
diskutiert werden. Es ist aber bemerkenswert, wie stark eine so geringe
-~ wenn auch systematische und alle Zdhlraten betreffende ~ Manipulation
der Zdhiraten das Ergebnis beeinflulit. Der Unterschied zwischen den Maxi-
malwerten der Flisse (2099 in Fig. 1 und 1886 in Fig. 2} ist Ffir die Pra-
xis ertraglich. - Die Beobachtungsdauer betrug hierbei 2500 sec, die ma-

ximale Zahlrate lag bei etwa 86000,

Vollig anders waren die Meflbedingungen fiir die Fig. 3 und 4. Pie MeRzeit
betrug nur 1 sec, die maximale Zdhlrate lag bei 440. Die Streuung der aus-
zuwertenden Zdhlraten fiir die Kandle 120 bis 330 ist auBsrordentlich grof
(Fig. 3), die Gldttung hat einen erheblichen Einfluf (Fig. 4). Das Spek~
trum in Fig. 3 ist schlicht unbrauchbar; auch das von Fig. 4 hat noch be-
achtliche negative Werte, deutet aber - wie es sein muf - ein Maximum zwi-
schen 2,4 und 2,5 MeV an. Interessanter Weise unterscheiden sich auch hier
die Maximalwerte der Flisse (20259 in Fig. 3 und 21588 in Fig. 4} relativ

wenig.
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Der Unterschied zwischen diesen beiden Messungen, also zwischen den
Fig. 1 und 2 sinerseits und Fig. 3 und 4 andererseits, kann in sehr grober
Weise guantitativ dargestellt werden. So betrBgt beispielsweise das aus
den groBten Zahlraten 86000 und 440 gebildete Verhdlitnis 195. Man kann
auch das Produkt aus Meflzeit und maximalem NeutronenfluB zur Charakteri-
sierung heranziehen; es ist im ersten Falle um etwa den Faktor 250 griBer,
also ginstiger, als im zweiten Falle. Welche VergleichsgrdBe man auch
nimmt, - man kann nicht erwarten, die Verhdltnisse durch die Verldngerung

der MeBzeit um einige Sekunden wesentlich zu verbessern.

An  eine Bestimmung der Halbwertsbreite des Profils der 2,45 MeV
Neutronenstrahlung ist hierbei natirlich nicht =zu denken. Diese Aufgabe
ist - wenn uberhaupt - nur mit krdftigeren mathematischen Hilfsmitteln zu

losen. Dazu sollen die nachsten Abschnitte einen Beitrag liefern.

2.2 Linienstrahlung

Von einer Linienstrahlung wird im Rahmen dieser Darlegungen dann gespro-
chen, wenn die nach Gl (1) gesuchte Funktion £{x') bereits gualitativ be~-
kannt, also ihre Strukrur vorgegeben ist und die Lisung von Gl (1) nur
noch darin besteht, die Werte der in f{x') eingehenden Konstanten oder Pa-
rameter zu bestimmen. Im Falle der Gl (10) sind das die GroBen g(l), g(2)
und q{3}. In diesem Sinne liegt auch dann eine Linienstrahlung vor, wenn

sich die Funktion f{x') durch Addition oder Gberlagerung von mehreren

solcher, in ihrer Struktur bekannter Funktionen darstellt.

Bei der Linienstrahlung sind zwei Fdalle zu unterscheiden:

(1} Es kann sein, daB sich in 61 (1) das Integral iiber x' ausrechnen
und geschlossen darstellen 138t, - etwa als F{x;a,B,%¥...) mit den
Parametern o, B, ¥...

(2) Das Integral in GI (1) 148t sich nicht ausrechnen, nicht in ge~

schlossener Form darstellen.

Der zweite Fall ist offensichtlich von allgemeinerer Art; er soll hier be-
handelt werden. Der erste Fall ist, wie man aus den folgenden Ableitungen
unpmittelbar ersieht, der Spezialfall mit nur siner Referenzlinie. Er ist

bei der Entfaltung von Spektren einfacher zu handhaben und fihrt selbst
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bei erheblichen statistischen Schwankungen in den Zdhliraten noch =zu
brauchbaren Ergebnissen. Hierauf wird in Abschnitt 3.4.3 noch einge-

gangen.

Zur Vereinfachung der Schreibweise soll gelten:

(a) Die Summe Uber 1 wird durch eine eckige Klammer dargestellt
- {12a)
i

(b)Y Uker Indizes, die in einem Produkt zweimal auftreten, wird summiert

{(EINSTEIN-Konvention}; es ist beispielsweise

R{i,k} » s(k) = I R(i,k} = s(k) {1Zb)
k

{c) Die partielle Ableitung einer Funktion (etwa F) nach einer ihrer

L LI I R
LLer

T

rgumente {etwa x(k}) wird durch
21

I

gt
Fx(k} E o3 F /8 x(k) (12c)
{(d} Ein Vektor wird durch Fettdruck dargestellt, z. B. g, und
es ist die Differenz zweiler Vektoren (1), «{2}

Ag = q(2) - q(1) (124d)

Damit kann man fir G1 (8) schreiben

i

[ (2(i) - R(i,K) * s(&))% | = & = Minimum! (13)

cder, wenn man die IE (Hilfs-) Funktionen ¥ = F{i}
F = R(0i,k) = s(k) {143
einfihrt,

[ (z(1y - F}z ] = & = Minimum! {153

Im Falle der Linienstrahlung hingen die s(k) und damit auch die F in vor-
gegebener, inshesondere nicht-Iinesarer Weise mit den Parametern g(m) zu-
sammen, die das Linienprofil charakterisieren, - G1 (10} oder, allge-
meiner, Gl (11). Andererseits miissen sie der Forderung der 81 (13)

geniigen.

Die Berechnung der g(m)} ist ein Problem der nicht-linearen, hier der qua-
dratischen Optimierung [2]; sie wird iterativ durchgefithrt. Bei vorgege-~

benen {Anfangs-} Werten fiir die g(m) werden die s(k) und infolge dessen
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auch die F = F(qg) zu Konstanten, und ¢ = ${¢) bekommt einen Wert, der im
allgemeinen nicht minimal ist, also der Forderung der 51 (13) oder G1 (13}

nicht gentgt.

Hinreichend kleinen Anderungen der g(m) um Agq{m) beziehungsweise des

Vektors g um AQ entspricht eine kleine Anderung der F

Filg + Agq) = Flgq) + F *bgim} (16}
q(m)

= F + Fs{k}’s(k}q(m)‘éq(m} {16a)

= B o4 R{i,k}“s(k}q(m)“ﬁQ({m} {16b)

Die Ableitungen von ¥ nach den g(m) beziehungsweise nach den s({k) und die
Ableitungen der s({k} nach den qf{m) sind fir die Anfangswerte q zu bhilden;
es ist fernmer F = F(g). Alle diese Gr8Ben haben feste Werte, - lediglich

iiber die Ag(m) kann noch verfigt werden.

Geht man mit GI (16b) in GI (13) ein, dann erhidlt man

g + sg) = [ {=2(iy - F - R(i,k)'s{k)q{m}*ﬁq(m))z io= Mindmumi  (17)

Die Funktion ¢ enthdlt nur noch die Agim) als Variable. Im Minimum ver-
schwinden die partiellen Ableitungen von ¢ nach den Ag{m). Indem man diese
Funktion nach allen Aq{m} differenziert, erhdlt man also ein System von M

linearen Gleichungen fir die M unbekannten Ag{m).

Bevor diese Prozedur durchgefiihrt wird, muB darauf hingewiesen werden, dal’
mit der Berechnung der Aq{m} das Problem noch nicht geldst ist. Die
Gln {16-16bY und (17) haben, wie oben bereits vermerk:t, “hinreichend
kleine Anderungen' der Ag{m) zur Voraussetzung. Das bedeutet, daB fiir vor-

gegebene, sehr kleine positive £ und £' gelten mufl

| oagqmy | s e ¢ | qlm) | (18)
und
P #(q) - #(g + Aq) | &' ¢ d(q) (1)
AuBerdem ist natiirlich zv fordern
#(q + Aq) = #(q) (20)

Diese Voraussetzungen sind im allgemeinen nicht erfiilit; inshesondere ist
die Bedingung {18} fast immer verletzt, die Betridge der berechneten Ag(m)

sind zu grof, - jedenfalls zu Beginn des Iterationsprozesses. Man kann die
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Erfullung der Bedingung (18) dadurch erzwingen, daB man den grofiten auf-

tretenden Wert von |Ag{(m)/q{m)] bestimmt
C=max (| Aq(m)/gq(m) | ) (21)
und, falls C > g, alle Ag(m) mit /0 mulipliziert.

Analog ist zu verfahren, wenn Bedingung (19} verletzt ist. Auch in diesem

Falle sind die Ag{m) entsprechend zu verkleinern.

Wenn die Bedingung (20} verletzt, wenn alse ¥(g + 4Ag) > %{(g) ist, dann

sind die Vorzeichen aller Aqg(m) umzudrehen.

Die partiellen Ableitungen von ¢ in Gl (173 nach den Agim) sind im Minimum
von ¢ alle gleich Null. Die Ableitung von ¢ nach den Aq(m) fur alle m von 1
bis M ergibt deshalb ein System von M inhomogenen Gleichungen zur Bestim~

mung der M unbekannten Ag{m):

] =0 (22)

[ (2() = F = RGLK)s () (o ohalm)) ¢ RO, DS ()

mit n von 1 bis M.

Hierzu sind vielleicht zwei Hinwedise niitzlich:

- Die Summen iiber k und j sind miteinander zu multiplizieren; durch die
unterschiedlichen Indizes k und j werden MiBverstdndnisse bei der

Multiplikation vermieden.

- Die Ableitung erfolgte formal nach den Aq(n), nicht nach den Aq{m);
beide Indizes durchlaufen die Werte von 1 bis M. Diese Unterscheidung
ist jedoch wesentlich, denn m ist in jeder der M Gleichungen
Lanfindex, aber es wird in der 1. Gleichung nach Aq{1}, in der 2.

Gleichung nach Ag(2) usw. differenziert.

Zur Berechnung der Ag(m) wird das Gleichungssystem (22) auf die Form ge-

bracht
A Ag=Db (233

wo A die Matrix des Gleichungssystems, b der (Spalten-) Vektor der rech-
ten Seite mit den Elementen b{n) und Ag der {Spalten-) Vektor der unbe-
kannten Ag(m) bedeuten. Dabei wird eine Darstellung der A und b ange-
strebt, die auf zeitsparende Weise eine hidufige Wiederholung der
Berechnung der Ag(m) gestattet, was - wie oben bereits erldutert - wegen

des iterativen Charakters dieses Losungsverfahrens zweckmalig ist.




Fir die b{n) folgt aus G1L (22)

b(n) = [ (2(2) - F) ¢ R(i,3) ® s{i) ] (24

q(n)

Bedenkt man, dafl fiir eine Messung die z(i) und die R(i,k) feste Werte be-
sitzen, die sich wdhrend des Iterationsprozesses nicht veridndern, dann ist
es sinnvoll, einen Vektor oder ein Array P(i) der folgenden Form zu defi-

nieren

PCiy = [ 2(i) « R(i,1) ] (25)

Aus demselben Grunde wird eine Matrix G{k,3j) definiert

Glk,3) = [ R{UL,k) = R(L,3) | (263
Hier gilt offensichtlich
Glk,J) = G{j,k) (273

Diese Matrix ist symmetrisch. {(Das erlaubt eine Speicherplatz sparende
Programmierung, wenn nur die untere beziehungsweise obere Drejecksmatrix

verwendet wird., Darauf soll hier nicht weiter eingegangen werden.)

Es folgt damit aus 61 (24) firn=1, ..., M
bny = (P{jy - G(k,j)y = s(k) ) * S{j}q(n} (28}
Analog erhdlt man aus G (22) fiir die Matrixelemente A{n,m)
Atmym) = [ RCELK) © 80O e ROLD) © 50Dy ]
= S0GD) syt s g (29)

Die Rechnung kann bei Verwendung der Matrix- bzw. Vektor-Schreibweise in

Kirze wie folgt zusammengefalt werden:

Sei R die IEsNR-dimensicnale Response-Matrix, & der NR-dimensionale
Spaitenvektor der Strahlungsstidrken, Z der lE-dimensionale Spaltenvektor

der Zzhlraten, dann soll gelten

R+ s =z (303
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Mit der zu R transponierten Matrix R* folgt daraus

t t

R+ R e g =R ¢z (30a)

Unter Verwendung der NReNR-Matrix G nach Gl (26}, also

G =R *R {30b)

Pp=R"¢e z (30¢)
gilt fur Gl {30s8)
Ge=5=F (30d)

Der Losungsvektor & soll einerseits der Forderung Gl (8) geniigen, an-
dererseits von einem Vektor ¢ mit gq{m}, m=1,...,M abhdngen. Fir beliebig
vorgegebene Anfangswerte von g erfiillt $ die erste Forderung sicher nicht.
Mit der sus den partiellen Ableitungen der s(k) nach den g(m) gebildeten
NRe#M-Matrix

$=1skm |=1 sk ] (30e)

q(m)
erhdlt man einen Vektor $', der sich nur wenig von 8 unterscheidet (die
Bifferenz zwischen beiden Vektoren soll so klein sein, dafl die Taylor~
Entwicklung mit dem in Ag(m) linearen Term abgebrochen werden kann):

'

5 = 8 + 5 = Aqg {305)
Geht man damit fir $ in Gl (30d4) ein, so folgt

Ge (s+5¢hpg)=P (30g)
cder, da G*s nach Vergabe von & bekannt ist,
G+« 5 e Ag=PFP -G * s {30h)

Fiir M < NR ist Ge*§ eine NReM~Matrix; Gl (30h) beschreibt ein iiberbe-
stimmtes System aus NR Gleichungen fiir die M Unbekannten Ag(m). Die links~
seitige Multiplikation mit St macht daraus ein System sus M Gleichungen
fiir die M Unbekannten in der Form der Gl (23) mit

t

A =87« (G=*S5) (301)




und

b = st

s (P -G e g ) (30k)
Schreibt man hier die Elemente der Matrizen G und S und der Vektoren P und
s explizit an, dann ergeben sich unmittelbar die Elemente von A und b ge-

maf3 G1 (2%) and G} (28).

Die Aq(m) missen den Bedingungen (18) bis (20) geniigen; sie miissen gegebe-
nenfalls verkleinert werden, und es sind - da ein Minimum von % angestrebt
wird - gegebenenfalls die Vorzeichen 2zu korrigieren. Ein weiterer

Iteraticnsschritt beginnt dann wieder mit G1 (30f).
Die Entfaltung eines Linienspektrums liuft in folgender Weise ab:

Schritt 1: Es wird das Raster der Referenzlinien xr(k) festgelegt. Dazu
ist die Kenntnis der ungefidhren Lage der Linienstrahlung er-
forderlich. (Gegebenenfalls ist die Strahlung zunidchst als
Kontinuumstrahlung zu behandeln; dann zeigt sich, fir welchen
Energiebereich die NR Referenzlinien xr{k) zu wahlen sind.} Es

werden die R(i,k) und damit gemdB Gl (26) die G(k,j) berechnet.

Schritt 2: Fur die Berechnung der s(k;q) und der Ableitungen S(k)q(m} ist

ein geeignetes Funktions-Unterprogramm bhereitzustellen.

Schritt 3: Die Zahliraten z(i) einlesen und auf ! normieren; also den grofk-
ten Wert zmax = max (2(i)) bestimmen und alle z(i) durch zmax
dividieren. OVERFLOWs treten dann bei der Rechnung nicht auf,
UNDERFLOWs konnen leicht unterdriickt werden.

Schritt 4: Die P(k) nach Gl (25) berechnen.

Schritt 5: Die Anfangswerte fir die g(m) festlegen. Hat die zu bestimmende
Linie ein Gaul-Profil gem&l G1 (10), dann kann man folgender-

malen vorgehen:

- Man setzt q{3) = {(xr(1) + xr(NR))/2
-~ Fir q(2) wdhlt man einen solchen Wert, daBl die Halbwerts~
breite des GauB~Profils etwa gleich ist dem halben

Energiewert gq(3).




- Hat man fir g(l1) keinen Anhaltspunkt, dann setzt man
g1y = 1, bildet damit die s(k} nach G1 (10} und berech-
net gemdl 51 (14) die F = F(i) und die Summen uber i von
F{i} und z{i), also [F{i)] und [z(i}]. Ein brauchbarer
Anfangswert fir q(1) ist q(l) = [z2(i)] / [F{i¥].

Schritt 6: Damit lassen sich die b{n) nach Gl (2Z8) und die Aln,m) nach
Gl (29) bestimmen, und aus dem Gleichungssystem (23) kann man

die Ag{m)} berechnen.

Schritt 7: Sorgt man nun dafir, daB die Aqi{m) den Bedingungen {18) geniigen
und mit den Werten g(m)+Ag{m) auch die Forderungen (1%} und
{20} erfiillt sind, dann kann man die q{m) durch die g(m}+Ag(m)
ersetzen und mit Schritt 6 zu einem neuen I[terationsschritt

itbergehen.

Schritt 8: Dieser ProzeBl wird beendet entweder nach einer vorgegebenen
Anzahl von Iterationen oder wenn sich nach einer Iteration das
nene ¢ (sein Wert sei $') nicht oder fast nicht mehr gedndert
hat, wenn also {& - &')}/% kleiner ist als ein vorgegebener

kKleiner Wert.

2.3 Kontinuum-Strahlung

Die Kontinuum-Strahlung unterscheidet sich ihrem Wesen nach erheblich von
der Linien-Strahlung. Das findet auch in der mathematischen Behandlung des

Faltungsintegrals 61 (1) seinen Niederschlag.

Es muf zundchst vorausgesetzt werden, dafl der Zshler den gesamten Bereich
erfaft, in dem die Zdhlraten z(i) > 0 sind. (Die in den Fig. 1 bis 4 dar-
gestellten Zdhlraten widren nicht auszuwerten, wenn der Zdhler die
ZAhlraten z{(i)} mit beispielsweise i > 250 nicht erfaBt hatte). Da iiber
eine geeignete Eichung die Zuordmung zwischen Kanalnummer und Energie be~
kannt ist (in Fig. 1 und 2 dient dazu der bei Kanalnummer 100 auftretende
Peak der 0,65 MeV a-Strahlung), kann man die Referenzlinie xr(NR}, die der
groBten Energie entspricht, festlegen. Diese Referenzlinie xr{NR} ent~

spricht jedenfalls der Nummer eines Kanals, in dem die Z#hlrate gleich
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Null ist. Diese Kanalnummer heifie IE. In den Fig. 1 und 2 ist IE = 306, in
Fig. 3 und & ist IE = 382.%

Bei der Wahl der unteren Referenzlinie xr{1) hat man die Eigenschaften des
Zdhlers zu bertcksichtigen (z. B. sein Diskriminierungsvermdgen gegeniiber
anderen Strahlungsarten, die zusammen mit der zu messenden Strahlung auf-
treten} und auch den Giltigkeitsbereich {ir die Response-Funktion zu be-
achten. Natiirlich ist auch der Eich-Peak ein StSrsignal, das nicht mit
ausgewertet werden darf. So definiert die Referenzlinie xr{l} eine
Kanalnummer I[A, und nur die Zdhlraten z{i) mit TA £ i £ IE werden fiir die
Auswertung verwendet. In diesem Sinne ist auch die Summenbildung nach

Gl (1Za) zw verstehen.

Der Bereich zwischen diesen beiden Referenzlinien wird in Hquidistante
Abschnitte unterteilt. NR hat etwa den Wert 50; die Anzahl der
auswertbaren Kandle ist, eine angemessene elektrische und elektronische
Einstellung der Melapparatur vorausgesetzt, etwa 200 oder graBer, - wie

das die Fig. 1 bis 4 zeigen.

Fiir die Kandle i und die Referenzlinien xr(k)} kann man die Elemente der
Response-Matrix R(i,k} und damit P{k} und G(k,3}) gemdd G1 (25) und (26)
oder gemald Gl {3Cc) und {(30b) berechnen. Sei ferner

22 = [ 2% ) (31)

die Summe der Quadrate der Zdhlraten fiir die Kandle IA bis IE. Fdr einen
vorgegebenen Satz von Anfangswerten 8 = s(1),..., s(NR)} ergibt sich dann

§(s) nach G1 (8) oder GI {13} zu

$(s) = 22 - 29P(kyes(k) + Gk, es(k)*s(]) (32

2 In der Praxis wihlt man natirlich nicht die Zahl IE. Man mufl chnehin
eine grcobe Vorstellung vom Spektrum haben, alsc auch von der gréfiten
auftretenden Energie E_max. Die Kanalnummer 1E entspricht einer Eper-
gie, die um etwa 5 oder 10 oder 15% grofer ist als E_max. So sind auch
die cben angefiihrten Werte fiir IE entstanden. Der Wert IE ist nicht
kritisch; er darf naturlich nicht dem ersten Kanal mit z{i} = 0 ent-~

sprechen, ar mul} etwas grbfer sein.




2

Bieser Wert ist im allgemeinen nicht minimal. Um ihn zuv minimieren, miissen
die s{k) geeignet verdndert werden. Dazu wird untersucht, wie sich &(8§)

dndert, wenn man eine beliebige Komponente s(m') ersetzt durch?®
s'(m') = s(m') + As(m') £33)
uniter Beriicksichtigung der Bedingung
s (m')y 20 {343
die man mit £ £ 1 auch in der Form schreiben kann

[As(m'y} € gos{m’) (34&a)

Die Losung, das Minimum von ¢, wird also durch Tteration gewonnen. Dazu
ist es zweckmidBig, den &-Wert vor und nach der lteration zu kennen; =~ man
kann dann den Tterationsvorgang beenden, wenn sich diese Werte praktisch

nicht mehr voneinander unterscheiden.

Ersetzt man im Yektor & die Komponente s(m) durch s (m') gemdB G1 {(33),
dann ergibt die TAYLOR-Entwicklung von ¢ nach dieser Komponente, bezie-

hungsweise nach As{m'), einen neuen Wert flir $(s), der §(s") heiBen soll:

E(s'y = $(8) - 2oP{m" )eAs{m’)
+ 22G(m’,3)*s(i)*As(m ) (35
+ G(m' ,m" )*As(m' )eAs(m")

oder, wenn man die stets positive Grofle
H(m') = G(m",j)*s (D) (36)

einfihrt,
$(s') = 3(s) -~ As(m')*(2¢(P(xa")-H{n')}) - Glu' ,m Yeds{m’}]} (373

Es s0ll (s} < &(s) sein.* Wann das der Fall ist, hdngt von As{m')} ab.

3 Die Bezeichnung m' (anstatt m) soll darauf hinweisen, daB m' eine Kon-
stante ist, also kein Index, der der EINSTEINschen Summenkonvention

unterliagt.

“ Formal richtiger ist §(s') £ $(s). Wenn (8) bereits minimal ist, dann
kann $(s') natiirlich nicht kleiner werden. Widhrend des Itera-

tionsprozesses gilt das Gleichheitszeichen nicht.
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Drei Fdlle sind zu diskutieren.

1. Fall
2. Fall:
3. Falil:

P(m") = H(m") (38)
PDann ist
¥ -~ ¥ v, ¥ 2
(s’ ) = $(s)y + Glw ,m Y*(As(m )} {38a)
Wegen G(m’ ,m') = 0 kann $(e') nicht kleiner als %{s) werden

Wenn also Gl (38) fiir allem' gilt, dann ist $(s) minimal und
die s{k} sind die Losung der durch G1 (8) oder {13) gegebenen
Aufgabe. Es mull also das Ziel des Iterationsprozesses sein,

die Gleichheit von P(m') und H(m') fiir alle m" 2zu erreichen.

P(m') > H(m") {39

Es ist dann der Wert von
Co= 2¢(P(m')-H(m")) / Glm',m") (403
positiv, und es gilt
$(s') = &(s) - As(m")eG(m" ,m e (C ~ As(m")) (41)

Die Forderung $(s') < #($) wird nur erfiillt fiir ein positives
As(m'), das kleiner als C ist, oder - im Hinblick auf die Be-

dingung (34a) - fir

0 < As(m') < min ( C, g*s(m'} ) (41a)

P{m") < H(m') (423}

Dann ist € nach G1 (40) negativ. Aus Gl (41) folgt, daB As(m')
negativ, aber dem Betrage nach kieiner als |{C]| sein muf. Es

gilt die Bedingung

0 < JAs(m')} < min ( IC|, ges(m') ) (42a)

In beiden Fillen, das heiBt im Falle (&1a) und (42a) ist die
Anderung von s{m') so, daB der Wert von H{m') nach P(m")

strebt.
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Eine weitere Bedingung, auf die hier noch nicht eingegangen wurde, ist,

daf natirlich 3(s') > 0 bleiben muf.*

Zu dieser Prozedur sind einige Anmerkungen erforderlich:

(a)

(b}

(e}

Wenn man m' alle Werte von 1 bis NR durchlaufen 1d8t, dann erhdlt
man den Vektor AS mit As(1),...,As(NR}. Jede der Komponenten As(m')
ist dem Vorzeichen nach so bestimmt, daB sie - ware sie die einzige
Variable = #(8) vermindert.

Die GroBe As{m') ist wegen der willkiirlichen Wahl von & ebenfalls
noch weitgehend willkiriich. Bei dem Wunsch, mit mbgliichst wenigen
Tterationen auszukommen, wahlt man & nicht =zu klein. Das kann
leicht dazu filhren, daB nach Substitution aller s(m') gem&B G1 (33)
der neue Wert von $(s'), der nach Gl (32} berechnet wird, gréfer
ist als der vorherige Wert mit den urspriinglichen s(k). In diesem
Falle wird angenommen, dal} das allein am Betrag der As{m') liegt.
Es werden dann alle As{m') mit £'¢ $(53/3{s') (&' etwa 0,5) multi-
pliziert, das heiBt verkleinert. Dieses Verfahren garantiert eine
quasi gleiche Behandlung alle Variablen s{k}.

Es unzweckm#Big, nach jeder Berechnung eines As{m’) das entspre-
chende s(m') sofort zu andern. Das hdtte direkten Finflull auf die
B(m') fiir die nachfolgenden m'. AuBerdem miiRte man nach jeder
Substitution der s{m') das $(8) in Gl (37) durch das neue, kleinere
E(s™) ersetzen. Diesse Verkleinerung kdme aber bei jedem
Iterationsprozel {der iber alle m' von 1 bis NR lHuft) vorwiegend
durch die erstem Variablen mit kleinem m' zustande. Da jeder neue
IterationsprozeB mit der Berechnung von $($) nach Gl (32) beginnt
und, wie oben unter (b} ausgefihrt, gegebenenfalls eine Verkleine-
rung aller berechneten As{m') erfordert, werden hierbei die ersten
As(m') bevorzugt; sie dndern sich schneller. Es hat sich gezeigt,
dall in diesem Falle mehr Iterationen ndtig sind, um eine gute

Naherungsliosung zu erreichen.

3

Es muf sogar #(s') groBer als das Minimum von % sein; diese Bedingung

ist allerdings nicht hilfreich, da dieses Minimum nicht bekannt ist.




3. Anwendungen

3.7 Vorbemerkungen

(a)

(b}

e in Abschnitt 2 skizzierten Losungsverfahren sollen auf die beiden
in den Fig. 1 bis 4 dargestellten Beispiele angewendet werden. Diese
Messungen wurden unter auBercrdentlich verschiedenen Bedingungen
durchgefithrt, - sehr lange MeBlBreit einerseits, sehr kurze Mefzeit an-

dererseits,

Die bangzeit-Messung (Fig. 1 und 2) ergab nach der Auswertung physi-
kalisch befriedigende Ergebnisse. Das gilt sowohl fir die Auswertung
der gemessenen Zdhraten ('Counts from analyser'), als auch der "Counts
after smoothing’. Das hier beschriebene Verfahren sollte deshalb in
diesen Fallen zu sehr Zhnlichen Ergebnissen fihren und die eingangs
gemachte Bemerkung stitzen, daB diese relativ alten Programme unter

geeigneten MebBbedingungen durchaus gute Ergebnisse liefern.

Dagegen sollten sich fiir die Kurzzeit-Messung (Fig. 3 und 4) sehr er-

hebliche "Verbesserungen' ergeben, - will heiBen:

-~ negative Strahlungsintensititen oder Flisse diirfen nicht auftre-
ten,

- das entfaltete Spektrum soll das bei 2,45 MeV gelegene Maximum
der Strahlungsintensitdt so deutlich herverheben, daf

- eine Aussage iiber die Breite des Strahlungsprofils mdglich ist.

Natiiriich ist es allein Sache des Experimentators, die Ergebnisse
solcher Rechnungen von seinem Standpunkt aus zu interpretieren und zu
wirdigen. Das hier vorgeschlagene Auswerteverfahren stellt in diesem

Sinne lediglich ein weiteres Hilfsmittel oder Handwerkszeug dar.

Tm Abschnitt 2 wurde davon ausgegangen, dafl die Zihlraten gemessen und
die Response-Funktionen bekannt sind. Fur letztere ist das - jeden-
falls in dem hier behandelten Fall der Neutronenspektroskopie mit
Hilfe ﬁ2~gefﬁ11ter Proportionalzdhler - nicht ganz richtig; der Be-
griff Response-Funktion ist =nicht v8llig eindeutig. Bei BENJAMIN,
KEMSHALL und BRISTOCK {3] enthdlt die Response-Funktion beispiels-

weise nicht das AufiUsungsvermogen des Zdhlers; das wird bei dem von




diesen Autoren entwickelten Auswerteverfahren auf andere, sehr spezi-

elle Weise berlcksichtigt.

Die Bestimmung der Response-Funktion ist natirlich ein Problem der
Physik. Im Falle der Neutronenspektroskopie ist die Ermittlung der
Response-Funktion aubBerordentlich schwierig, weil ihre Richtigkeit
beziehungsweise Genauigkeit und ihr Siltigkeitsbereich nur indirekt
bestimmt und getestet werden konnen. Ihr Naherungscharakter steht au-
Ber Frage. Andererseits ist diese Ndherung doch so gut, daB sie bei
den verwendeten Auswerteverfahren =zu gut brauchbaren Ergebnissen
fihrt. Wenn jedoch die Genaunigkeitsanforderungen an die Auswertung
erheblich gesteigert werden, dann erhebt sich zwangsldufig die Frage,
ob die Response-Funktion in der bisher verwendeten Form dem Problem
noch angemessen ist. - Diese Problematik soll anhand der Beispiele

diskutiert werden.

{¢) Das Faltungsintegral G1 (1} stellt eine Abbildung des auf Energie-
einheiten bezogenen Strahlungsprofils f(x') auf die ZBhlraten eines
Impulshthenanalysators dar, alsc auf gi(x) = z{i}. Die Zuordnung von
Enegiewerten (etwa in MeV) zu Kanalnummern wird als linsar vorausge-
setzt, kann also durch einen Eich~ oder Kalibrierungsfaktor CAL be-
schrieben werden. Das reicht aber fir die Abbildung nicht aus; es mufl
auch garantiert sein, dafl der Fnergie E = 0 auch die Kanalnummer 1 = 0§
entspricht. Senst gibt es einen positiven oder negativen 'Uberhang"
(engl.: BIAS) an Kanalnummern.® Die dadurch notwendige Korrektur,

BACK BIAS genannt, ist bei praktisch allen solchen Abbildungen zu ha-

achten. Auf diese Frage mufl also sbenfalls eingegangen werden.

3.2 Response-Funktion und Aufldsungsvermdgen

Die Response-Funktion, wie sie in [3] verwendet wird, beschreibt aus-

schiieBlich die Energieverteilung der durch Stofl mit monocenergetischen

€ Das fuhrt bei Linienstrahlung natiiriich dazu, dafl die berechnete und

die wahre Lage des Maximums nicht ibereinstimmen.




Neutronen erzeugten Protonen. Fir Kugelzihler kapnn sie aach SNIDOW

analytisch berechrnet werden.
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Fig. 5b: Response-Funktionen fur RES = 5 %, berechnet
g

nach den Gln (&L4Y und (453

L

Fig. Einfluft des Aufldsungsvermogens des Zihlers (RES) auf

die Form der Response - Funktionen

Fig. 3a: Response-Funktionen fur RES = 0 nach SNIDOW [3,4].

In Fig. 5a sind solche Funktionen R({i,k) fiir cinige Energieen (Referenz-

linien) in normierter Form aufgetragen. Da sie das Auflésungsvermdgen des

75hlers nicht enthalten, fallen sie bel der entsprechenden Referenzlinie
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auf Null ab; fiir Energieen, die grdfer als die der Referenzlinie sind, ist

R(i,k} = 0. Fiir kleinere Energieen lassen sie sich darstellen in der Form

R{i,k) RH{Z ,k})eDX + RH{1,k} {433

mit

H

DX xr{k) - »(i) (43a)
Dabei ist x(i) der Energiewert, der der Kanalnummer 3 entspricht; xrik)
ist der Energiewert der k-ten Referenzlinie; EROT ist die untere Grenze
des auszuwertenden Energieintervalls, EBOT entspricht der Energie des Ka-
nals IA. Fir x(i) = xr(k) ist R(k,k) = RH(1,k), fir =(i) = EBOT ist
R(1,k) = RH(Z,k).(xr(k)-EBOT) + RH(1,k). Die RH(1,k) und RH(2,k) wurden
mit Hilfe des SNIDOW-Programms [3,4] bestimmt.

Fig. 5b zeigt Response-Funktionen, die das Aufldsungsvermégen RES des
Zdhlers enthalten. Dabei wurde angenommen, daB das Apparate-Profil die
Form einer Gaufi-Kurve’ hat und das Aufldsungsvermdgen RES = 5% betrdgt,
Diese Response-Funktionen, sie scllen mit R'{i,k) bezeichnet werden, hidn-

gen mit den obigen R{i k) in folgender Weise zusammen

R'(i,k) = 0,5*R(i,k)*( 1 + erf( a*{xr(k)-x(i)) } (44)

fur xr(k} 2 x(i), beziehungsweise

R'(i,k) = 0,5¢RH(1,k)*{ 1 ~ erf( a*(x(i)-xr(k)) ) (4ba)
fir xrik) < (i),

Diese Beziehungen erhdlt man aus Gl {1}, wenn man dort fiir R{x'-x) die

Response~Funktion nach Gl (43)
R(x"-x) = R(i,k) = R(x'-x(i)) (45}
und fir f{x') die GauB~Funktion

fx'y = 0 M2 g o0 X RE () (46)

? Das ist - jedenfalls fir die Untersuchung der Linienstrahlung - eine
auferordentlich schwerwiegende Annahme. In Abschnitt 3.4 wird darauf

naher eingegangen.
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einsetzt und in G (1) als untere Integratiomsgrenze x(i} widhlt {(die
Response-Funktion ist fir x' < x(i) gleich Null). Die Halbwertsbreite HWB
der Gaufi-Kurve ist einerseits durch das experimentell bestimmte Auflo-

sungsvermégen {sein Wert sei RES in %) gegeben

HWB = xr{k}) * RES / 160 {473

o [ . -] § Do Lt X B i e v Oy ey e
LS nangt andererselis mit o odGel s aliifein gt‘:m:‘:ﬁ

a? = & s In 2 / (HWB)? (48)

? sehr groB, das Profil der

Mit RES von der Groflencrdnung 2 - 5 % wird «o
Gaull-Kurve nach Gl (463 also sehr schmal, und es ist f(x"') nur in der Um-
gebung von xx(k) wesentlich wvon Null werschieden., Dort dndert sich die
Response-Funktion wenig; sie wird mit %' = xr(k) vor das Integral gezogen.
£5 verbleibt das Integral iber die Gaul-Funktion, durch die die erf-
Funktion definiert ist [5]. Dieser so erhaltene Ausdruck ist die Response-
Funktion R'¢i,k). Ihr Naherungscharakter ist offenkundig, - und zwar we-
niger wegen der hier nur kurz skizzierten mathematischen Manipulationen,?®
als vielmehr durch die in Gl (483 gemachte Annahme. GI (46) entspricht dex
Apparate-Funktion der optischen Spektroskopie. Sie ist mithin keine a
priori vorgegebene Funktion, sondern mufl auf experimentellem Wege oder
theoretisch ermittelt werden. Wie HOENEN [6] gezeigt hat, handelt es sich
im vorliegenden Falle um eine Funktion mit stark ausgeprigter Asymmetrie.

Tm Rahmen dieser Ausfilhrungen soll hierauf aber nicht nidher eingegangen

warden .

In Fig. 5b ist jeweils die Lage der Referenz-Energie xr(k} durch eine
gestrichelte Linie gekennzeichnet. Die Funktionen sind nach rechts so weit
gezeichnet, wie der Einfiufll der erf-Funktiom in Gl (44a) noch merklich
ist, ihr Wert also unter 0,99 liegt. Fir RES » 0, alsc a * «, gehen die

Kurven von Fig. 5b in die von Fig. 5a ilber,

Fiir eine korrekte Behandlung hat man R(x'-x) in Gl.(45) in aligemeiner
Form darzustellen. Die (Hilfs-) Grofien RH({1,k) ond RH(2,k) in GL.(43)
sind nur fiir eine vorgegebene Referenzlinie xr(k) konstant, - sie hin-
gen von diesen xr(k) ab. Das muB bei der Berechnung des Integrals in

51.(1) bericksichtigt werden.




3.3 Entfaltung

3.3.1 Langzerr
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6b: Berechnetes Neutronenspektrum

Neutronen-Spektrum als Kontinuum-Strahlung entfalter.

Langzeit - Messung

ie Entfaltung des Spektrums der Langzeit-Messung; die Daten

ten, den Zihler und das Protonenspektrum entsprechen demen

von Fig. 1 oder - wenn man von der Glittung der Zdhlraten absieht - von
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Fig. 2. Nach der Entfaltung wurden mit den erhaltenen Werten fir die s(k)
gemdB Gl (7) diejenigen Zdhlraten berechnet, die dem entfalteten oder
fwahren' Strahlungsspektrum entsprechen, - es wurde also die Probe ge-
macht, ob sich aus dem Ergebnis der Entfaltung auf die gemessenen Zahlra-
ten zurickrechnen 1308t. Diese Kurve ist in Fig. 6a als durchgezogene Linie
dargestellt und wird dort "RESPONSE-FUNCTION" genannt. (Sie stimmt so gut
mit den gemessenen Zahlraten iiberein, dafi sie sich von ihnen kaum abhebt].

Das Neutronen-$Spektrum in Fig. 6b ist praktisch dasselbe wie in Fig. 2b.
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Fig. 7: Einfluff des Auflbsungsvermdgens des Zahlexs
auf die Entfaltung des Neutronen-Spektrums.

Langzeit - Messung

Fig. 7 zeigt, wie sich das AuflBsungsvermbgen des Zahlers auf die Epntfal~-
tung auswirkt. Der Wert RES = 0 ist sicher zu klein, der Wert RES = 10 %
vermutlich zu grof gewdhlt. Die maximalen FluBdichten sind auf dem Bild in
der Spalte "MAX =" angegeben. Sie unterscheiden sich wenig voneinander und
liegen zwischen den Werten in Fig. 1b und Fig. 2Zb. Sie sind grofer als im
Falle der Fig. 6. Dort wurde mit RES = 2,5 % gerechnet, es wurden aber nur
400 Iterationen durchgefithrt; im Falle der Fig. 7 waren es 800

Iterationen.
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Fir die Praxis ist die Frage von Bedeutung, wann der an sich unendliche
Iterationsprozel3 abgebrochen werden soll. Eine Mdglichkeit, auf die oben
{(Abschnitt 2) bereits hingewiesen wurde, besteht darin, eine kleine posi-
tive Zahl ¢ vorzugeben und den Prozefl dann zu beenden, wenn sich die Sum-
men der Quadrate $ beziehungsweise $' vor und nach einer Iteration so we-
nig voneinander unterscheiden, daf gilt ($-%')/% < . Das kann, wenn ¢
sehr klein gewdhlt ist, zu ungewcllt vielen Iterationen fihren {ein
realistischer Wert fir £ ist kaum begrindbar). Deshalb ist es zweckmifiig,
neben einem solchen Abbruchkriterium eine maximale Anzahl von Iterationen
(IT™) vorzugeben und den Iterationsprozef spidtestens nach ITH Tterationen
abzubrechen. Eine Darstellung ¢ = &(ITM), wie sie in Fig. 8 gegeben ist,
kann fir die Wahl eines geeigneten Wertes fiir ITM niitzlich sein. Der in
Fig. 8 nicht eingetragene Wert fir $ vor Beginn der Iterationen betrug
2,955, -~ Fir RES = 5 % und ITM = 1600 erhdlt man flir die maximale FluB-
dichte den Wert 2171, also einen Wert, der merklich grofler ist als derje-

nige in den Fig. 6 und 7.
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Fig. 8&: Abnahme der Summe der Quadrate

mit der Anzahl der Iterationen.
Solche Rechnungen wund Parameterstudien lassen den SchluB zu, daf bei

Langzeit-Messungen von dieser Qualitdt der mit der Methode der nicht-

linearen OUptimierung verbundene grofere Aufwand nicht erforderlich ist.

3.3.2 Kurzzeit-Hessung

Die Auswertung der Kurzzeit-Messung ist in Fig. 9 dargestellt. Fig. 9a

zeigt die gemessenen Zdhlraten, die bei der Entfaltung verwendet wurden,




und die unter Verwendung der so erhaltenen s(k} zurickgerechneten
Zéhlraten ("RESPONSE FUNCTION") fur RES = 2.5%. Die Zihiraten sind sehr
klein, ihr grofiter Wert betridgt 56; ihre SBtreuung ist aullerordentlich
grof. Das fuhrt zu entsprechenden Schwankungen bei den Flufldichten, die in
Fig. 9b dargestellt sind. Es wurden 800 Iterationen durchgefuhrt, was eine

gute Anndherung an das Minimum von ¢ bedeutet.
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Fig. 9a: Fitr die Auswertung verwendete Zahlraten,

sufgetragen iber den Kanal-Nummern,
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Fig. 9b: Berechnetes Neutronenspektren. RES = 2,5 %.

Fig. 9: Neutronen-Spektrum als Kontinuum-Strahlung entfaltet.

Rurzzeit - Messung
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Der Unterschied zwischen Fig. 9b und Fig. 4b ist cffenkundig; ein Ver-
gleich mit Fig. 3b, was angemessener wire, ist npatiriich nicht mdglich.
Die groflen Schwankungen bei den Neutronenfliissen in Fig. 9b sind wver-
stdndlich. Bei 56 Referenzlinien?® und etwa 200 relevanten Kanidlen {von 165
bis 365) bestimmen durchschnittiich etwa 4 Kanile beziehungswelse deren
Zéhlraten die Response-Funktion einer Referenzlinic oder das ihr entspre-
chende s(k). Damit hat jede Zihlrate ein hohes Gewicht, ihre Abweichung

vom "richtigen" oder "Mittel"-Wert schligt weitgeliend auf die s(k) durch.

Das Aufldsungsvermdgen des Zihlers hat hier einen grofen EinfluB auf die
Form des entfalteten Spektrums, insbesondere im Bereich des Intensitdts-
maximums zwischen 2,2 und 2,6 MeV. Das zeigt der Vergleich von Fig. 9b,
hier betrug das Auflcsungsvermogen RES = 2,5%, und Fig. 10, wo mit
RES = 5% gerechnet wurde. Allerdings - und das mufl ausdriicklich vermerkt
werden - liegt das weniger daran, daf es sich um eine Kurzzeit-Messung mit
groBler Streuung der Zdhlraten handelt. Der Grund ist vielmehr die Tatsa-
che, dafl das Spektrum von einer Linienstrahlung stammt, deren Entfaltung
sehr sensibel vom AuflBsungsvermSgen des Zihlers abhingt. In diesem Sinne
ist die Gegeniberstellung von Langzeit-Messung und Kurzzeit-Messung dem

Sachverhalt nicht ganz angemessen.
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Fig. 10: Entfaltung der Kurzzeit-Messung mit RES = 5 %.

b Es ist Zufall, dafl die Zahl der Referenzlinien und die grofite Zahlrate

denselben Wert 56 haben.




3.4 Entfaitung von Linien-Spekiren

Linien-Spektren werden untersucht, um
{1} die Energie und

(2) die Form der Linien zu ermitteln.

Auf die Bestimmung der Energie soll hier nicht eingegangen werden; die da-
mit verbundenen Fragen ergeben sich aus den Darlegungen im ndchsten Ab-

schnitt 3.5.

Die Bestimmung der Linienform beziehungsweise des Linienprofils reduziert
sich in dem hier betrachteten Fall auf die Bestimmung der Halbwertshreite
der Linis, denn die Doppler-Verbreiterung ergibt ein GauB-Profil gemdD
51 {10y, wobei dort der Wert von q(2) zu ermitteln ist. Dabei spielen zwei
Faktoren eine wichtige Rolle: (a) die Streuvung der MeBwerte und (b) die
Response-Funktion, insbesondere ihr durch das Apparate-Profil gegebener

Anteil. Diese beiden Punkte sollen ndher untersucht werden.

3.4.1 Vorbereitende Intersuchungen

Damit ein Spektrum als Linien-Spektrum entfaltet, also mit dem Verfahren
nach Abschnitt 2.2 behandelt werden kann, muf3 es im Bereich des Zahlers
- und allein darsuf kommt es an - tatsdchlich als Linien-Spektrum vorlie-
gen. Diese Aussage ist aus zwel CGrinden nicht trivial. Es 1afit sich im
aligemeinen allein aus den Zahlraten auch nicht andeutungsweise ablesen,
ob es sich um das Spektrum einer Linien- oder einer Kontinuum-Strahlung
handelt. Zum anderen setzt die Entfaltung von Linien-Spektren die Kenntnis
des qualitativen Verlaufs des Strahlungsprofils gemdB Gl (10) oder
Gl (11) voraus, also eine gewisse Korrespondenz, einen Zusammenhang zwi-

schen Strahlungsprofil und dem Spektrum der Zdhlraten.

Wenn man das Spektrum zundchst als ein Kontinuum-Spektrum behandelt, er-
hilt man Hinweise darauf, ob man diese Voraussetzung als erfiillt ansehen
kann, oder ob man gegebenenfalls die Nebenbedingung G1 (11) geeignet wah-
ten oder modifizieren muld. - Das in den Fig. 1b, 2b oder éb dargestellte
Spektrum ist vielleicht ein typisches Beispiel. Hier muf sich der
Experimentator entscheiden, ob er diese Strahlung noch als gauB-dhnlich

ansehen und die Strahlung im Bereich von 0,9 bis 1,7 MeV ignorieren oder
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als Mebfehler abtun will, oder ob er fir Gl (10) eine andere Form fiir das

Profil widhlen soll.

Im Falle der Kurzzeit-Messung (Fig. 9 und 10) sprechen zwei wichtige Fak~-

ten dafiir, dafl es sich um eine Linienstrahlung handelt:

= es gibt im Bereich bis 2 MeV keine kontinuierliche FluBdichte wie man
sie bei der lLangzeit-Messung im Energiebereich von 0,9 bis 1,7 MeV
bei allen Entfaltungen mit einem Auflosungsvermdgen zwischen 0 und

10% erkennt;

- die Entfaltung mit RES = 7,5 und 10% 148t die "Nebenlinien" bei 1.2,
1.5, 1.7 und 2.8 MeV mehr und mehr zurlicktreten beziehungsweise ganz
verschwinden. Ursache fiir diese ""Nebenlinien'" sind offensichtlich

die sehr grofien $treuungen dey Zzhlraten,

Fir die Halbwertsbreite der Linie wiirde man aus Fig. 10 einen Wert um 0.2

MeV annehmen, also etwa 8% der Energie der 2.45 MeV-Strahlung.
3.4.2 Das Apparate-Profil

UNSOLD ([1], p. 258) hat sehr deutlich darauf hingewiesen, "daB es bei der
Zusammensetzung der Breite eines gemessenen Linienprofils aus wahrem und
Apparateprofil ganz wesentlich auf deren Form ankommt'. Diese im Rahmen
der optischen Spektroskopie gemachte Aussage gilt in vollem Umfange auch
fur die Spektroskopie von Kernstrahlungen. Um das zu demonstrieren, wird
als Apparateprofil neben der GsuB-Funktion nach Gl (46) - alse den
Response-Funktionen nach Gl (44) und (44a) - auch die Pispersions-Funk-
tion verwendet. Die Ergebnisse der Entfaltungen mit diesen beiden Funk-

tionen werden miteinander verglichen.

Die Dispersions-Funktion ist gegeben durch

£E(x") = (B/my / [ B* + ( x" - xr(k) )} ] {49]

Zwischen dem Parameter B, der Halbwertsbreite HWB und dem Aufldsungsver-

mégen RES des Zdhlers bestehen die Beziehungen

B= HWB / 2 = xr(k) ® RES / 200 (50}




Wenn man die Dispersions-Funktion wie oben die Gaub-Funktien in die
Response-Funktion einarbeitet, dann erhdlt man in Analogie zu den Gin (44)

und (44a) die neuen Response-Funkticnen R'(i,k) fir xr{k) 2 x(i):
R'(i,k)} = 0,5*R(i,k)*{ 1 + (2/n)y*arctan( Be*(xr(k)-x{i)) } (51)
beziehungsweise fiir xr(k) < x{i):

R'(i,k) = 0.5°RH(1,k)*( 1 + (2/m)*arctan( Be{(xr(k)-x(i})) } (51a}
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Form der Response-Funktion.

Es ist niitzlich, sich den Unterschied zwischen diesen beiden Apparate- be-

ziehungsweise Response-Funktionen klarzumachen. In Fig. lla sind Gaub-

und Dispersions-Funktion fir RES = 2.5% um xr = 2,45 in normierter Form

aufgetragen. Man sieht, daB sie im Bereich des Maximums praktisch zusam-
menfallen; merkliche Unterschiede =zeigen sich nur auf den Flanken fur
Funktionswerte, die kleiner sind als etwa 25 % des Maximums. Den Anteil an
der Response-Funktion, der von diesen Apparate-Profilen herrithrt (das ist

im Falle des GauB-Profils wesentlich die erf-Funktion, im Falle des
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Dispersions-Profils die arctan-Funktion) zeigt Fig. 1lb. Der Unterschied

ist erheblich.

3.4 .3 Best immung der Linienbreite

Es wird die in Fig. 3a dargestellte Kurzzeit-Messung ausgewertet, wobei
die Zdhlraten veon etwsa Kanal 160 bis Kanal 400 verwendet werden, - das
sind die Zdhlraten in Fig. 9a. Die Energie der Linie betrdgt 2,45 MeV, das

entspricht dem Kanal 337.

Man erwartet, dafl die berechnete Halbwertsbreite der Linie von einer Reihe

von Fakteren abhingt:

(a} Von der Form des Apparate-Profils, - es wird hierfiir ein Gaufi- und ein

Dispersions-Profil angenommen.

(b} Von der Breite des Apparate-Profils, also vom Aufldsungsvermigen des

Zéhlers.

Da man aus Fig. 10 eine Linienbreite von etwa 200 keV, alsoc von etws
0,8 % der Energie der Linie annehmen kann, muB die Breite des
Apparate-Profils kleiner sein. Fir das gsauB~formige Apparate-Profil
wird RES = 2,5 %, 5 % und 7.5 % gewdhit; im Falle des Dispersions~

Profils erhdlt man mit RES = 2,5 und 3 % vergleichbare Werte,

() Von den verwendeten Zidhlraten.

Die Aunswertung dieser Messung als Kontinuvum-8trahlung (Fig. 9b und
10} zeigt neben der ausgepridgten (Haupt~) Linie um 2,45 HeV eine Reihe
schwidcherer "Neben-Linien". Hier stellt sich die Frage, wie es sich
auf die Linienbreite auswirkt, wenn man nicht den gesamten oben ange-
gebenen Bereich der Zadhlraten zur Auswertung heranzieht. Es sollte
hinreichen, diejenigen Zshlraten zu berlicksichtigen, die in unmittel-
barer Umgebung der Energie von 2,45 MeV, also in der Umgebung von Ka-

nal 337 liegen.

In der Parameterstudie wurde deshalb die untere Energilegrenze, also

der Wert EBOT, jeweils um 0,1 MeV vergrdBert. Das bedeutet, dal die




kleinste Kanalnummer von 160 jeweils um 14 erhdht wird. Diese so defi-
nierte kleinste Kanalnummer wird NEBOT genannt. Das geht natiirlich nur
solange, bis EBOT mit der Energie der 1. Referenzlinie zusammenfdallt,

-~ 5. den ndchsten Punkt.

(d} Von der Wahl der Referenzlinien, das heiBBt von der Anzahl KR und dem
Abstand benachbarter Referenzlinien. Es wurde zunidchst NR = 51 ge-
wahlt, wobei die Linie 26 der Fnergie 2,45 MeV bezishungsweise dem Xa-
nal 337 entsprach. Der Abstand zwischen den Referenzlinien betrug 1

Kanalnummer.

Wenn der Bereich der Zzhlraten von unten her dadurch immer mehr einge-
schridnkt wird, daB der Wert EBOT jeweils um 0,1 MeV vergrofert wird,
dann ergibt sich der Fall, wo EBOT mit der ersten Referenzlinie zusam-
menfidllt oder sogar grofer wird. Das darf nicht geschehen; nach den
Gin (43) und {(43a) mull DX 2 0 sein. Sobald dieser Fall eintrat, wurde
deshalb wie folgt verfahren: Es wurde jeweils die Anzahl NR der Refe-
renzlinien um 2 erniedrigt, wobei die jeweils mittlere Referenzlinie
dem Kanal 337 zugeordnet wurde; EBOT wurde so gewdhlt, dal die ent-
spraechende Kanalnummer NEBOT gerade um 2 Kandle kleiner war als die

Kanalnummer der kleinsten Referenzlinie.

Das hat zwel beachtliche Konseguenzen:

- In der Umgebung von Kanalnummer 337 sind die relativen Streuungen
der Zzhlraten besonders grof3. Wenn dann die Anzahl der zur Auswer-
tung verwendeten ZZhlraten noch reduziert wird, dann bekommt jede
Zdhlrate beziehungsweise deren Streuung ein noch groBleres Gewicht;
das muld sich auf die Auswertung unmittelbar auswirken.

- Wenn die Anzahl NR der Referenzlinien (insbesondere bei einem Ab-
stand von nur 1 Kanalnummer) immer weiter verkleinert wird, dann
liegen schlieBlich alle Referenzlinien nur noch in unmittelbarer
Ungebung des Linienmaximums. Damit 135t sich die Linienbreite aber

nicht mehr bestimmen.

Unter diesen Gesichtspunkten wurden Parameterstudien durchgefihrt, die
auf den folgenden Bildern dargestellt sind. Aufgetragen sind jewsils die
berechneten Halbwertsbreiten (HWB) der Linie in Abhingigkeit von dem Be-

reich der verwendeten Zdhlraten. Zur Auswertung herangezogen wurden die
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Zahlraten der Kandle von NEBOT an aufwdrts, wobei NEBOT diejenige

Kanalnummer ist, die dem unteren Energiewert EROT entspricht.

Auf Fig. 12 nimmt im Bereich von NEBOT = 160 ... 310 der Wart von HWE mehr
oder weniger kontinuierlich ab. Das ist im Hinblick auf die Fig. 8b und 10
verstdndlich. Es ist hierbei nnerheblich und kann dahingestellt bleiben,
ob es sich dort tatsdchlich um echte "Nebenlinien' handelt; - wenn man
durch das Auswerteverfahren ein solches Spektrum in eine gaul-formige Li-
nienstyuktur zwingt, kann das nur zu einer gréBeren Halbwertsbreite fiir
die Linie filhren. Nimmt man diese Zihlraten aus der Aduswertung heraus und
beschriankt sich mehr und mehr auf diejenigen Zdhlraten, die dem eigent~
lichen Linienprofil entsprechen, dann sollte die berechnete Halbwerts-

breite kleiner werden und sich dem "wahren' Wert anndhern.

Auch der EinflvB des Apparateprofils ist verstidndlich; je breiter das Ap~-
parateprofil, umso kleiner muB die berechnete Linjenbreite sein. In diesem
Sinne verlaufen die drei ocheren Kurven (GauB~Profil) und die beiden
unteren Kurven (Dispersions-Profil), jeweils fir sich genommen, erwar-
tungsgemdll. Vergleicht man dagegen die Kurven, die zu gleich breiten, aber
unterschiedlichen Apparateprofilen geh&ren, also GauB-Profil und
Dispersions~Profil mit jeweils RES = 2.5 %, dann wird klar, wie sehr es
bei der Apparatefunktion nicht nur auf deren Bresfe, sondern auch und ins-

hesondere auf deren Form ankommt.

Fir NEBOT > 310, alsoc in unmittelbarer Umgebung der Linie, funktioniert
das Auswerteverfahren mit den hier verwendeten Parametern nicht mehr (im
Falle des GauB-Profils) oder filhrt zu erheblichen Schwankungen in den Er-
gebnissen (im Falle des Dispersions-Profils). Hierzu ist anzumerken: Die
Anzahl NR der Refenzlinien wurde laufend um 2 erniedrigt, damit die am
weitesten links liegende Referenzlinie immer um 2 grofer war als NEBOT.
Andererseits betrug der Abstand ND zwischen den Referenzlinien nur 1 Ka-
nalweite. Es gibt dort also fast ebensc viele Referenzlinien wie Kandle;
jede Schwankung in der ZsBhlrate eines Kanals beeinfluBt deshalb die Aus-
wertung sehr unmittelbar. Die Verhdltnisse werden in diesem Bereich gin-
stiger, wenn man statt mit NR = 51 und ND = 1 mit NR = 17 und ND = 3 ar-
beitet, wodurch die Referenzlinien denselben Energie- beziehungsweise
Zihlratenbereich abdecken. Aber dann stiitzt sich auch in diesem kritischen
Bereich im Mittel jede Referenzlinie auf wenigstens drei Kandle bezie-

hungsweise deren Zihlraten. Das fihrt zu stabileren Verhdltnissen. Auf die
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i. Parameterstudie

e - R

Daten: - Counts from Analyser {s. Fig. 9%9a)
NEBOT = Kanal-Nummey fir EBOT
- Anzashl der Referenzlinien
Bis NEBOT = 31{: NR = 51
Dann: NE = NRE - 2 bis NR = 15

i

Abstand der Referenzlinien: ND = 1
« Apparate-Funktion
= GauBl-Prefil
RES = 2.5 5.0 7.5 %
= Dispersions-Frofil

RES = 2.5 3.0 %

im Falle des Gauli-Profils versagt das Losungsverfahren

fiir NEBOT > 310. Die viel zu grofien Halbwertsbreiten

wurden dann gleich 0,4 MeV gesetz.




- 41 -

Exrgebnisse im Gebiet NEBOT = 160 ... 310 hat das keinen erwdhnenswerten

Einfluf.

liese Tatsache, daB die Auswertung gerade in einem Gebiet versagt oder zu
aufergewdhnlichen Schwankungen fihrt, wo man gute Ergebnisse erwartet
oder zumindest erhofft, ist natiirlich vollig unbefriedigend. Insbesondere
laBt sich aus den Daten von Fig. 12 und aus vergleichbaren Rechnungen
nicht ableiten, ob das vorwiegend an den groBen Streuvungen der Zihlraten
liegt, oder ob die eigentliche Ursache hierfiir im Auswerteverfahren selbst

begrindet ist.

Deshalb wurde der schon im Abschnitt 2.2 angedeutete Weg beschritten: es
wurde das Faltungsintegral geschlessen dargestellt, - und zwar in einer
Ndherung, die in etwa der Ndherung der Gln {44) und (44a) fir die
Apparate-Funktion entspricht. Faltet man die GauB-Funktion, die das
Apparate-Profil beschreibt:

. _ B2
Fx"y = o 2 g o7t (XX (52)

mit der GauB-Funktion, die die Dopplerverbreiterung der. Neutronenlinie

beschreibt:

- nZ LI @
h(x"y = 7 /% g o B (xTx) (53)

dann erhidlt man wieder eine GauB-Funktion

F(x') = ﬁ_I/Z,A.emAQ’(X?“Xo>2 (54)

mit

st =gty 1 ar? (55)

Dabei ist o durch das Aufldsungsvermdgen des Zahlers gemdB Gl (47) und

{483y gegeben,'® wihrend B iiber

B =2 ey In 2 / HWB {56)

mit der zu bestimmenden Halbwertsbreite HWB der Neutronenlinie zusammen-

hangt.

' In den Gln (47) und (48) bedeutet die dort verwendete BRezeichnung
"HWB" also die Halbwertsbreite des Apparate-Profils; in Gl (56} ist
HWB die Halbwertsbreite des durch Doppler-Effekt verbreiterten

Linfen-Profils.
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Geht man statt mit f(x') nach G1 {46) nun mit F{x') nach Gl (54) in die
Gl (1) ein und berechnet dieses Integral auf dieselbe Art, wie das in Ab-

schnitt 3.2 skizziert wurde, dann erhdlt man

g(x(iy) = 0,5¢8°R(i,k)*( 1 + erf( A*(x_-x(i}) ) (57}

zieht sich auf die einzige Referenzlinie X, Die Werte fir 3 und B sind so
zu bestimmen, daf Gl (57) die Zdhlraten im Sinne der Methede der kleinsten
Quadrate approximiert. Da B nicht-linear in Gl (57) enthalten ist, mud auf
die sogenannte 'Non Linear Least Square” - Methode zurlickgegriffen wer-
den, die in Abschnitt 2.2 bereits abgehandelt wurde. Hier handelt es sich
um den Spezialfall mit nur einer Referenzlinie, die mit der Linie bei

X, = 2,45 MeV iddentisch ist.
Hierzu sind einige Anmerkungen erforderlich:

- 31 (57) stellt in zweifacher Hinsicht eine Ndherung dar: Der durch
die SNIDOW-Gerade gegebene Anteil an der Respense-Funktion wurde
ignoriert sowohl bei der Faltung der Funktionen f£(x') und h(x'"), als
auch bei der Integration dber die Funktion F(x').

- Es ist deshalb die bisher angewandte Methode mit den NR Referenzli-
nien und den entsprechenden Response-Funktionen nach Gl (44) und
(453 fir jede dieser Linien nicht identisch und nur bedingt ver-
gleichbar mit der durch G1 (57) reprdsentierten Methode.

-~ ¥ine korrekte mathematische Behandlung des Faltungsintegrals setzt
eine allgemeinere Darstellung der SNIDOW-Gerade voraus und verlangt
die Einbeziehung auch dieses Teils des Integranden in die Faltung.
Das ist mit einem auBerordentlichen Aufwand verbunden, der im Rahmen
dieser Ausfilhrungen nicht gerechtfertigt erscheint. llas gilt in noch
starkeren MaBe, wenn man filr £(x"), also fiir das Apparate-Profil,
eine Dispersions-~Funktion annimmt.

- Die maschinelle Auswertung eines Spektrums gemdl G1 (537) ist erheb-

lich schneller.
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2. Parameterstudie

Die Auswertung erfolgte gemdfl Gl (57)
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Daten: =~ Counts from Analyser (s. Fig. 9a)
NEBOT = Kanal-Nummer fiir EBOT
- Apparate-Funktion
= Gaub-Profil mit
REE = 2.5 5.0 7.5 %

In einer zweiten Parameterstudie (Fig. 13} wurden ebenfalls die Zihlraten
der Fig. %a, jetzt sber unter Verwendung der Gl (57) susgewertet und die
Halbwertsbreite der 2,45 Mev - Linie bestimmt. Diese Kurven sind -~ jeden-
falls was ihren qualitativen Verlauf angeht - mit den drei oberen Kurwven

der Fig. 12  vergleichbar. Bemerkenswert  erscheint der Bereich




NEBOT 2 310. Die Schwankungen dort dirften allein auf die Streuvungen in
den Zihlraten in unmittelbarer Umgebung der Linie zurickzufihren sein. Es
wurden in diesem Gebiet nur die Zdhlraten derjenigen Kandale ausgewertet,
die symmetrisch zur Kanalnummer der Linie (das ist die Kanalnummer 337)
tiegen. Die Anzahl der jeweils verwendeten Analysator-Kandle betrdgt dort
2.(337-KEBOT)+1, im Falle NEBOT = 330 sind es also 15 Kanazle, Im Prinzip
kann man natiirlich die Anzahl der Kandle, die fir die Bestimmung der Li-
nienbreite herangezogen werden, noch weiter verringern. Has wurde hier
nicht getan: es ist auch fraglich, ob das wegen der Streuung der ZdZhlraten
nech sinnvoll ist. Bemerkenswert bleibt die Tatsache, dall die Breite des
Apparate-Profils einen auBerordentlich groflien Einfliufl auf die berechnete

Linienbreite hat.

Der Einfluf der Zsahlratenschwankungen auf die Entfaltung wurde noch in
einer 3. Parameterstudie untersucht, bei der - im Untervschied zur 2. Para-
meterstudie, Fig. 13 - die geglitteten LZahlraten ausgewertet wurden. Dafl
die Glittung der Zdhlraten zu "'besseren” Ergebnissen fihrt, hat sich schon
anfangs bei den Fig. 1 bis & gezeigt. Fig. l4a enthdlt neben den Zdhliraten
der Fig. %a ("COUNTS FROM ANALYSER") auch die geglitteten IZdhlraten
{"COUNTS AFTER SMOOTHING'™Y, die - jedenfalls in dem interessierenden Be-
reich zwischen den Kanalnummern 310 bis 360 - einen sehr glatten Verlauf
zeigen, Bei der Gldttung wurde das von BENJAMIN, KEMSHALL und BRISTOCK [3]
angegebene Programm benutzt, das das AuflosungsvermOgen des Zihlers ver-
wendet; es wurde RES = 2,5 % angenommen. Die Kurven der Fig. 14b entspre-
chen denen von Fig. 13, sie zeigen erwartungsgemad einen glatteren Ver-
tauf. Allerdings sind die berechneten Halbwertsbreiten grober als
diejenigen, die man aus den ungegldtteten Zdhlvaten erhalt. Das ist ver-
standlich. Die Glittung bewirkt eine gewisse Abflachung im Verlauf der
Zdahlraten. Damit wird der Faktor A im Argument der erf-Funktion in G1 (57)
kieiner, ebenfalls der Wert B in G1 (55). Wegen G1 (56) mufl dann die Halb-
wertsbreite HWB grofer werden. = Auf eine Inkonsequenz bei den beiden
unteren Kurven fur RES = 5 und 7,5 % muB hingewiesen werden. Auch sie wur-
den berechnet aus den mit RES = 2,5 % gegldttetern Zahlraten. Glattet man
aber zuvor die Zihlraten mit den entsprechenden Werten fir RES (also 5 %

fiir die zweite und 7,5 % fiur die dritte Kurve), dann erhdlt man unreali-

stisch groBe Halbwertsbreiten.
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3.5 Back Bias

G1 (1) beschreibt die Abbildung einer Funktion £{x'), die iber einer
Punktmenge {x'} definiert ist, in eine Funktion g(x), die uber einer
Punktmenge {x} definiert ist. Die Entfaltung von Spektren, also die Be-
stimmung von f(x') aus den MeBwerten g{x), besteht dann darin, diese Ab-

dung umzukehren. Das setzt voraus, dall man die Abbildung von {x'} in
{x} kennt.'! In diesem Sinne gehdrte dieser Abschnitt eigentliich an den
Anfang des Berichtes. Bei den Fig. 1 - 4 wurde zwar schon auf den Eich-
Peak in den Zshlraten hingewiesen, der filr die Zuordnung der Energie zu
den Eanalnummern verwendet wird. Das reicht fir eine korrekte Beschreibung
dieser Abbildung natiirlich auch dann nicht aus, wenn man sich vorher durch
sorgfaltige Lich-Messungen davon iiberzeugt hat, dafl die Melapparatur eine
lineare Kennlinie besitzt, also eine lineare Abbildung vermittelt. Eine
lineare Abbildung ist erst durch eine Zwei-Punkte-Eichung festgelegt. Das
macht also zwei Lich-Peaks erforderlich, die sich mnatiirlich im ZZhlra-
tenspektrum niederschlagen und gegebenenfalls zu meBitechnischen Schwie-
rigkeiten fithren. (Dieses Verfahren wird deshalb in der Praxis anscheinend

nicht angewendet).

Hat man zwei {Eich-) Strahler mit genau bestimmten Energieen El und E2 und
hinreichend schmalen Linienprofilen, die jeweils ein so schmales Zdhi-
ratenspektrum liefern, dafl den Energieen E1 und,EZ die Kanalnummern il und
iz gut zuzuordnen sind, dann gilt (wenn die Abbildung linear ist) fiur den
Umrechnungs- oder Kalibrierungs-Faktor CAL

CAL = (El - EZ) / (11 - 12) {58)
und fiir die Zuordnung einer beliebigen Energie E zu einer Kanalnummer i

E = El - CAL"J’,1 + CAL=i (59)

' pie Abbildung muf natiirlich umkehrbar und eindeutig, und sie sollite
linear sein. Beispielsweise kann man mit einem Geiger-Miller~Zahler
keine Spektroskopie betreiben, - das Energiespektrum {x'} wird in nur
einen einzigen 'Kanal” abgebildet, die Menge {x} besteht nur aus einem

Punkt. Die Abbildung {x} ==> {x'} ist dann eo ipso unmoglich.




..,5‘_7._
Fir £ = 0 erhdlt man daraus den "Uberhang” (BIAS) an Kanalnummern

i = JBIAS = i, ~ EZ/CAL {60}

1

und fiir i = 0 den Uberhang in Energie-Einheiten

E = BRIAS = B, -~ CAL®i, (613
Der Ausdruck fir BBIAS wird auch "BACK BIAS" genannt. Es ist
BBIAS = -~ (AL * IBIAS (62)
Fiir die Umrechnung von Energie-Einheiten in Kanalnummern gilt also
E = i = CAL + BBIAS {63)
beziehungsweise
i = E / CAL + IBIAS (64)

Ein Beispiel mag die Bedeutung einer solchen Nullpunktsverschiebung ver-
deutlichen. Sei El w= (0,765 MeV und die zugehorige, gemessene Kanalnummer
i, = 100. Ohne einen weiteren Eichpeak wirde man die Kalibrierung =zu

CzL m Elfil = ,00765 und (wegenn fehlender weiterer Information)
IBIAS = (O ansetzen. Der 2,45 MeV-Linie entspridche dann die Kanalnummer
320. Die Entfaltung fihrt aber =zu einem Strahlungsmaximum bei etwa
Kanalnummer 337 (mit einer Unsicherheit von abgerundet * 1 XKanal), was
einer Energie von 2,58 MeV entspricht. Geht man mit diesen zusdtzlichen
Informationen {E2 = 2,45 MeV, i_ = 337) in die obigen Gleichungen ein,

2
dann erhdlt man CAL = 0,00711 wnd IBIAS = -8.

Solche Korrekturen an der Kalibrierung sind natirlich nur moglich, wenn
zwei Eichpeaks zur Verfiigung stehen oder die auszumessende Linie selbst

zur Eichung verwendet werden kann.

DBie Gln (60}, (62) und (64) geben einen Hinweils auf die Genauigkeit der
Abbildung, denn die Kanalnummern sind ganze (INTEGER-)} Zahlen, die sich

aus den genannten Gleichungen nur durch Abrundung darstellen lassen.
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In der Praxis sind die Zusammenhidnge etwas komplexer. Nicht nur die be-
rechnete Halbwertsbreite der Linie, sondern auch die berechnete Lage des
Linienmaximums hdngt von den Zdhlraten und deren Streuungen ab. Die in dem
Zahlenbeispiel angegebene Zuordnung der Energie 2,45 MeV zum Kanal 337
gilt nur fur einen bestimmten Bereich von Zahlraten (dann allerdings mit
groffer Genauigkeit). Man erkennt das, wenn man fir die Lage des Linienma-
ximums shnliche Parameterstudien durchfithrt, wie fiir die Halbwertsbreite
der Linie. Setzt man in Gl (57) 8§ = g(i), die iber Gl (55) in A enthal-
tene, unbekannte Grofe B = q(2) und die Energie der Linie Xo = g(3}), dann
erhilt man mit der Methode der kleinsten (Quadrate solche Werte fur diese
q{1), q(2) und g(3), dad sich die durch Gl (57) gegebene Funktion optimal
an die Zdblraten anpaBt. In Fig. 15 ist das Ergebnis sclcher Rechnungen
dargestellt. Die fir die wverschiedenen Zdhlratenbereiche berechneten
Werte fir die Lage des Linienmaximums, das ist dort die Kurve fir Q(3),
variieren zwischen 2,43 und 2,485 MeV. Sie liegen also bis zu 20 keV (das
entspricht etwa 3 Kandlen) unter beziehungsweise bis zu 35 keV (das ent-
spricht etwa 5 Kandlen) iiber dem Sollwert von 2,45 MeV. Dem entsprechen

die oben genannten Werte fur CAL und IBIAS; die Unsicherheit hierfur ist

aber jedenfalls gr8Ber als oben angegeben,
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Fig. 15: Berechnete Lage des Linienmaximums Q(3) = X

in Abhingigkeit vom Bereich der verwendeten

Zdhlraten




4. Zusammenfassung
Zur Methode der kleinsten Quadrate:

-~ Die Methode der kieinsten (Quadrate ist ein sehr allgemein anwendhares
Hilfsmittel zur Losung zahlreicher Ausgleichsprobleme. Das gilt ohne
Einschrankung auch fir den hier betrachteten Fall, daBl die zu
bestimmenden Koeffizienten in nicht-linearer Weise in die gesuchte

Funktion eingehen, fir die Non Linesr Least Square - Methode.

~ Fir die maschinelle Berachnung gibt es gut ausgearbeitete Routinen. Fir
kleinere Rechmner lassen sie sich leicht in platzsparender Weise pro-

grammieren.

- Die Summe der Quadrate (der Abweichungen der MeBwerte vom "Mittelwert",
zum Beispiel von einer vorgegebenen Funktion} gibt in jedem Falle eine

Aussage iiber die Genauigkeit der Auswertung.
Zur Entfaltung von Kontinuvum-Strahlung:

- Fir die Entfaltung einer Kontinuum-Strahiung muB gefordert werden, dall
die berechneten Strahlungsstidrken s(k) nicht negativ sind, daB also
s(k) 2 0 fiir alle k gilt. Das in Abschnitt 2.3 beschriebene Verfahren

garantiert, dafl diese Forderung erfillt ist.

~ Das Verfahren kann verwendet werden, um die Frage zu entscheiden, ob sa

Bereich des Zdhlers eine Linienstrahlung vorliegt oder nicht.
Zur Entfaltung ven Linien-Strahlung:

- Bei der Entfaltung einer Linienstrahlung muf die Form dieser Linie vor-
gegeben sein; es muB eine Funktion s(x;q) existieren mit den Parametern
g = cql""’qn)’ durch die die Strablungsstdrken beschrieben werden.
Die 9, sind zu bestimmen. Die Funktion f{x') im Faltungsintegral 61 (1}

ist dann gegeben in der Form £f(x',s{9)}.
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- Hier sind zwei Fdlle zu unterschediden:

{8} Das Faltungsintegral G1 (1) 148t sich nicht geschlessen integrie-
ren, und es gelingt auch nicht, einen analytischen Aunsdruck als

hinreichend gute Approximation fir dieses Integral anzugeben.

Dieser Fall ist in Abschnitt 2.2 abgshandelt. Er ist relativ auf-
wendig, AuBerdem erfordert ar - und darauf muf besonders hinge-
wiesen werden - eine passende Wahl der Referenzlinien fir das Li-
nienprofil. Wenn sich auch dieses System der Referenzlinien in
einfacher Weise konstruieren 14Bt, so sind doch zusdtzliche Uber-

legungen und mitunter auch vergleichende Rechnungen unumgdnglich.

{b) Das Faltungsintegral Gl (1) 14Bt sich formal geschlossen integrie-

ren und ergibt einen Ausdruck der Form F{x,s(q}}.

Das ist der unbedingt anzustrebende Fall;, er ist einfach in der
Handhabung und schnell in der maschinellen Ausfithrung. Insbeson-
dere erhdlt man bei grdBeren Streuungen der Melwerte auch schnell
aine Ubersicht iiber die dadurch bedingten Schwankungen der berech-
neten Parameter wie Linienbreite, Amplitude und Lage des Strah-

tungsmaximums.

Die in diesem Bericht (Abschnitt 3.4) verwendete Funktion
Fi{x,s(a)) stellt sicher nur eine grobe Niherung dar. Aunf diese
Vereinfachungen wurde hingewiesen. Man kann aber, wie aus den dor-
tigen Darlegungen zu ersehen ist, diese Approximation Schritt fiir
Schritt verbessern und so -~ wenn geeignete Messungen zum Vergleich
vorliegen - zu einer fir die Praxis hinreichenden Darstellung kom-

men .
Zum Problem der Apparate- oder Response-Funktion:

- Bei der Entfaltung von Spektren spielt die Response- oder Apparate-
Funktion, also die Fumktion R{x'-%) in Gl (1), eine zentrale Rolle,
- und zwar unabhdngig davon, welches Verfahren zur Entfaltung verven-
det wird. Es wurde in der Einleitung (5. 1) darauf hingewiesen, dal man

unter Verwendung einer sehr schmalen Linienstrahliung der Energie X
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diese Apparate-Funktion in der Umgebung von X experimentell bestimmen

kann (wie das in der optischen Spektroskopie bekanntlich getan wird).

In der Spekiroskopie von Kernstrahlungen verfigt man nur bedingt iiber
so hinreichend schmale Linienprofile, wie sie fir solche Eichungen er-
forderlich sind. Da die Funkticnen R(x'-x) und f(x') in G1 (1) "gleich-
berechtigt” sind (man erkennt das unmittelbar, wenn man dort die
Substitution t = x' = x durchfithrt), kann man statt der Funktion fix")
die Apparate-Funktion bestimmen. Das setzt natirlich eine genaue
Kenntnis des Strahlungsprofils f(x') und hinreichend gute Messungen
der g(x) voraus. Die Methode der kieinsten Quadrate gestattet dann eine
Aussage ilber die Genauigkeit, mit der die Apparate-Tunktion 7n ernem

gewissen Energiebereich approximiert wurde.

Wie stark neben der Breite der Apparate-Funktion auch ihre Form das Er-
gebnis der Entfaltung beeinfluBt, zeigt sich bei den Parameterstudien

tiher die Bestimmung der Linienbreite (Abschnitt 3.4.33.
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