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BEVEZETÉS 

A JATE Radíokémiaí Tanszékén elkészült egy berendezés, mély 
gamma és röntgen spektrumok felvételére alkalmas. A spektrumok 
értékelése szükségessé tette egy olyan programcsalád kidolgozását, 
mely lehetővé teszi a spektrumok feldolgozását, ugyanis ezt a 
feladatot számítógép nélkül elvégezni kilátástalan lenne. A rönt-
gen spektrumok elsősorban elemanalitikai célokat szolgálnak, a 
gamma spektrumokat pedig különböző nyomjelzési eljárásoknál le-
het hasznosítani (pl. radiometrikus titrálások, elválasztások 
ellenőrzése, különböző izotóphigítási analízisek stb.» mindeze-
ket esetleg . 15-20 komponensre egyidejűleg). A spektrumértékelés 
során tehát pontos mennyiségi adatokat kell kapnunk. A mérendő 
minták tartalmazhatnak ismert-és ismeretlen komponenseket is. 
Mindezeket figyelembe kellett venni a programcsalád elkészíté-
sekor. 

A RÖNTGEN- ÉS GAMMASUGÁRZÁS MÉRÉSE 

A radioaktív bomlást gyakran kíséri gamma sugárzás, mely-
nek energiája jellemző a kibocsájtó magra. Az energiatartomány 
0,1-0,2 MeV-tól 4-6 MeV-ig terjed. A röntgen spektrumok létre-
hozásához izotópos gerjesztést alkalmaznak. Maga a mérőrendszer 
a következő: a mintából a foton a detektorba jut, ahol elektro-
mos jelet vált ki. Pillanatnyilag legkorszerűbbek a félvezető 
detektorok. Gamma sugárzás mérésére germánium, röntgenre szili-
cium félvezetőt alkalmaznak. Hatékony térfogatukat és ezzel ér-
zékenységüket litium szennyezéssel növelik meg, ezt driftelésnek 
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hívják. A detektálás azon alapul, hogy a becsapódó foton a szi-
lárd félvezetőben ionpárt (elektront és töltéshiányt) hoz lét-
re, az energiájának megfelelő mértékben, s ez a töltés eljutva 
a detektorra kapcsolt elektródokra, elektromos jelet vált ki. 
A jel az előerősítőn és az erősítőn áthaladva az analóg-digitá-
lis konverterbe jut. Itt á jel a nagyságával arányos csatorna-
címmé lesz, s a sokcsatornás analizátor ezen csatornájának tar-
talma eggyel megnő. Az analizátor 4096 csatornás, így egy adott 
energiatartományt ennyi részre tud bontani. Azaz minden csator-
nának megfelel egy kis energia-intervallum. Nagyobb analizátor 
finomabb felbontásra képes. Az analizátor csatornatartalmait 
kirajzolva rendre az egyes csatornaindexek függvényében kap-
juk a spektrumot. (Azt, hogy az egyes csatornák illetve a 4096 
csatorna mekkora energiaintervallumot fog át, az erősítéssel 
lehet változtatni.) A spektrum ún. fotocsúcsokat tartalmaz, 
melyek GAUSS-görbék. A sokcsatornás analizátorból az adatokat 
a mérés végeztével kisszámítógép segítségével mágnesszalagos 
kazettára lehet átíratni. Erről a kazettáról a spektrum az R-
55-ös számítógépre továbbítható, ahol az elemző programokkal 
feldolgoztatható. Egy tipikus gamma spektrum látható az 1. áb-
rán. 

A SPEKTRUMOK LEÍRÁSÁRA ALKALMAS MATEMATIKAI APPARÁTUS 

Az önálló kiértékelő számítógépi programok általában ko-
moly matematikai apparátust használnak. A következőkben leír-
juk, hogy milyen eljárásokat szokás alkalmazni. 

A simítás 

A mért spektrumok a fotocsúcsok mellett több-kevesebb 
statisztikai ingadozást tartalmaznak. Létezik olyan eljárás, 
amely elég nagy biztonsággal ki tudja szűrni ezeket az inga-
dozásokat. Ez a simítás, amely különböző, súlyozott átlagok-
kal dolgozik. A csatornatartalraakat a környezetükből vett át-
lagokkal helyettesítjük. Az általános képlet: 

i+k 
Z C.y . 

• * 3 = i-k 3 3 
v .=" n 
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ahol y^=simltatlan csatornatartalom 
£^.=súly faktor 
y|=sim£tott érték az i-edik csatornában 
n ^normalizáló ¡faktor, a C. értékek algebrai összege 

3 
i =csatornaszám 
k =a simításban résztvevő csatornák száma. 

Egy, a gyakorlatban jól bevált formula: 

A simí.tóformulák elemzése [l]-ben és [2]-ben található. A simí-
tott értéket kiszámítva az összes csatornára, megkapjuk a simí-
tott spektrumot. Az eljárás többször ismételhető. 

CeúaskereséB, intervallum kijelölés 

Egy teljesen ismeretlen spektrum elemzéséhez szükség van 
egy olyan eljárásra,.amely lehetőleg[ minél kevesebb előzetes 
információ alapján el tudja dönteni egy jelről, hogy az szig-
nifikáns, avagy sem. Azaz megadja, legalábbis hozzávetőlegesen, 
a spektrumban található csúcsok helyét. Egy ilyen módszer, az 
általánosított második deriváltak módszer [3], [4]. Mivel a sok-
csatornás analizátor működésének velejárója, hogy a spektrumok 
diszkrét adatokként állnak rendelkezésre, a deriváltak előállí-
tása csatornatartalom különbségekkel elvégezhető. A második de-
rivált ilymódon: 

1 0 
3 ~ ̂  

ahol n.=azi-edik csatorna tartalma i . 
C?=értékei rendre -1; 2j -1 
. j 

A helyi fluktuációk miatt a derivált számítására általánosabb 
képletet alkalmazunk: 

Ezt hívják általánosított második deriváltnak. Ennek standard 
deviációja: 
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sd.= x 
* 2' Z C.n. 

1 / 2 

A Ĉ . értékek a következő módon számítódnak: 

CJ.= í(p2-72)/p4]exp(-|j2/p2) 

ahol j='0} +1» ±2 ... ±k 
p=félértékszélesség/2,355 

k értékét úgy kapjuk meg, hogy meghatározzuk C értékét, majd 
3 u 

kiszámítjuk a C. értékeket; ezt addig ismételjük, amíg 
<0,01 C Q bé nem következik. Láthatjuk, hogy mindeddig csak a 
félérték szélességet (fwhm) használtuk fel, mint külső para-
métert. A csúcskeresés algoritmusa ezek után a következő: min-
den csatornára kiszámítjuk dd^ és ad^ értékét, majd képezzük 
ezek hányadosát: 

dd. x j = ss. sd. x x 
Ahol az ss^ meghalad egy előre megadott küszöbértéket, csúcsot 
tételezünk fel, ss^ értéke zérustól elvileg csak szignifikáns . 
jel esetén tér el (2. ábra). A csúcsokat ílymódon megtalálva, 
intervallumot kell kijelölnünk köréjük az illesztéshez. Ugyanis 
a csúcshelyet pontosítani, illetve a többi csúcsparamétert meg-
határozni az illesztés fogja. Ennek az intervallumnak lehető-
ség szerint minél nagyobbnak kell lennie, mert annál több pon-
tot tartalmaz, s annál pontosabb eredményt várhatunk. Viszont 
csak a csúcsú pontjait szabad tartalmaznia. Az eljárás a követ-
kező: kijelölünk a csúcs környezetében a szélessége háromszoro-
sának megfelelő intervallumot, majd ezt bővítjük tovább. Ha a 
szórás a többi csatornában (a képzelt háttérhez képest, melyet 
az eddigi intervallum talppontjai képviselnek) kisebb, mint a 
csúcs pontjai szórásának 3-szorosa, az intervallumot kiterjeszt-
jük ezekre a pontokra is. így még max. 2* fwhm-et nyújthatunk 
az intervallumon [4]. 

Az illesztés 

A spektrumértékelés leglényegesebb része az illesztés. En-
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nek során kerül sor a csúcsok pontos helyének megállapítására, 
a többszörösen összetett csúcsok szétválasztására, a csúcspa-
raméterek: amplitúdó, csúcsszélesség, csúcsterület számítására, 
s mindezen paraméterek hibájának 'megállapítására. 

A hátteret exponenciális függvénnyel írjuk le: 

/ (k,kQ, p)=exp(p1+p2(k-k(J)+p3(k-k0) 2+p 4(k-k 0) 3) 

ahol p •paramétervektor 
kg»az intervallum kezdd csatornája 
k =futó csatornaszám, a tulajdonképpeni független változó 
f =a k-adik csatornatartalom háttér része 

Routti és Prussin 14] méréseik során szignifikáns eltérést 
találtak a GAUSS függvénytől. Ez az ún. farok (tail), mely a 
csúcsok bal oldalán, azaz a kisebb energia felöl található el-
sősorban (3. ábra ). Oka a detektorban keresendő. Általában szeny-
nyeződés, nem kompenzált töltéskészlet okozza. Csak nagy pontos-
ságú méréseknél okoz zavart, de az illesztő függvényt érdemes 
kiegészíteni egy további pataméterrel, mely ezt az eltérést fi-
gyelembe veszi. A függvény, melyet a spektrum előző módon kije-
lölt tartományaira illesztünk, a következő: 

*. V  pa , pl' pe ' p t ' p b  ) = e x p  l pb \ " V  +  

+ P i (k-k0)2
+Pfc (k-k0)3) + 

3 4 . 

m k'pl. 
Z p *exp(-0,5((k-p. ) (p ) 2) h a -

¿=1 i i i 

• m . k'Pl. 
Z p *exp(p (p /•2+(fc-p1 )/p8 )) h a - — ± < p t 

t=l i , i i 

ahol pa =az i-edik csúcs amplitúdója 

P3 =az i-edik csúcs helye 
i 

pa =az i-edik csúcs szórása 
i 

Pt =farok paraméter 
i 

p^ =háttér paraméter vekto,r 

m =az illesztési tartományban lévő csúcsok száma 
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kq =az illesztési tartományt kezdő csatorna 
k =futó csatorna szám 

A függvény első rész a hátteret, a további tagok az egyes csú-
csokat írják le. 

A kétféle tag a farok figyelembevételével tér el egymás-
tól. Az adatelőkészítés során kezdőértékeket kell generálni az 
illesztéshez. Ugyanis az illesztendő függvény szemmel látható-
an nem lineáris a paraméterekben, így az illesztés csak iterá-
ciós úton lehetséges. A kezdőértékeket különböző lineáris köze-
lítések alapján képezzük. A konkrét illesztési eljárás a 
LEVENBERG-MARQUARD által módosított GAUSS-NEWTON módszer. Az 
illesztett paraméterek hibáját az utolsó iterációban kapott 
inverz HESS-mátrix diagonális elemeinek négyzetgyökei adják. 

A MÉRT SPEKTRUMOK SPECIÁLIS TULAJDONSÁGAI 

Az energia hitelesítés 

A Ge(Li)-detektorok energia-csatornaszám összefüggése nem 
lineáris. Ehhez járul még az elektromos rendszer okozta elté- • 
rés is (4. ábra). így ha az egész spektrumra egzakt energiaér-
tékekre van szükségünk, energiahitelesítést kell végeznünk. 
Mivel az eltérés nem nagy, polinomokkal való közelítés megfe-
lelő. Ismert energiájú csúcsok segítségével energia-csatorna-
szám értékpárokat állapítunk meg, ezekre polinomot illesztünk. 
Erre alkalmas a DEMING [5] által, leírt optimális fokszámú poli-
nom módszer melynek lényege a következő: speciálisan súlyozott 
pontokkal végzi az illesztést, a fokszámot 2-től 4-ig változ-

» 2 
tatja, közben megőrzi azt a fokszámot, amelyre az S =S/(m-n) 
empirikus szórásnégyzet érték az eddig optimálisnak elfogadott 
fokszámhoz tartozó S érték 95 %-ánál kisebb. A tényleges hi-
telesítést ezzel a fokszámmal végezzük. 

Hatásfok korrekció 

A Ge(Li)-detektorok hatásfoka sajátosan függ a foton ener-
giájától (5̂  ábra ). A számba jöhető mérési tartományban az ösz-
szefüggés leírható a következő formulával [6]: 
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Energia-hatásfok diagram Ge-Li detektorra 
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2 £=exp (űq+ c^lnr+a^ln x ) ha xíEg 
és 

2 £=exp (1>q+ bjlnss+ibjln ® ) ha xiEg 

ahol E =hatásfok 
a,b»paramétervektor 
x =energia 
Eg =energiahatár 

Amennyibén a spektrumanalízis során abszolút aktivitást 
akarunk mérni, előbb meg kell állapítani a hatásfok függvény 
paramétereit. Ismert energiájú és abszolút aktivitású izotó-
pok birtokában ez viszonylag egyszerű, mert az egyenletet•lo-
garitmizálva az a paraméterekben lineárissá válik, s így az 
illesztés a lineáris legkisebb négyzetek módszerével elvégez-
hető. Az ílymódon megkapott függvénnyel az adott energiájú 
csúcsokra hatásfok számítható. 

A spektrumfelépitő eljárás 

Amennyiben tudjuk, hogy milyen komponensekből áll a spekt-
rum, s csak a mennyiségi viszonyokra vagyunk klvácsiak, akkor 
az eljárás leegyszerűsödik a következőképpen: a számba jöhető 
komponensek spektrumait felvesszük, elhelyezzük egy spektrum-
könyvtárban, s a mért spektrumot megkíséreljük azokból felépí-
teni. A megadott tiszta komponensek energiáiból és a mért spekt-
rum energiahitelesítésére szolgáló pontjaiból az eltolódást, a 
csatornátartalmakból pedig - a LLNM-nek felhasználásával a mény-
nyiségi viszonyokat állapíthatjuk meg. 

SZÁMÍTÓGÉPI PROGRAMOK 

A feladatok megoldására készült egy elemző, s ennek kiszol-
gálásához több kisebb program. A.nagy program lényegében az 
előbb leírt matematikai eljárásokat valósítja meg. Négyféle fu-
tásmódja létezik: ismert-ismeretlen, gamma-röntgen. Külön prog-
ram számítja a hatásfok függvény paramétereit. Létezik még két-
rajzoló program, melyek sornyomtatón illetve számítógépi plot-
teren rajzolják ki a spektrumokat, megkönnyítve a feldolgozást. 
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A programok tartalmaznak saját fejlesztésű és könyvtári része-
ket is. Tesztelésüket a Radiokémia! Tanszéken rendelkezésre ál-
ló spektrumokkal végeztem. Az elemzések során a következő tapasz-
talatok gyűltek össze. 

Tapasztalatok a futtatással kapcsolatban 

Egyszeri simítás általában javít a spektrumon. Eltűnteti 
az egyenetlenségeket. Többször alkalmazva a nagyon egyenetlen 
spektrumokat is kisimítja. De tíz fölötti simításnál szemmel 
látható torzulások lépnek fel. A csűcskeresés szignifikancia 
szintje az az érték, amely tulajdonképpen meghatározza, hogy 
mit talál csúcsnak a program, s mit nem. Fizikai értelme zérus-
tól legfeljebb 60-70-ig van. Érdekes módon a lényeges csúcsok 
megtalálása alig függ ettől az értéktől. Tehát ezeket megtalál-
ja az eljárás már 3-5-nél, de még 9-10-nél is. Az 5-ös érték 
az esetek 90 %-ában megfelelő, s viszonylag objektív értéke-
lést tesz lehetővé. Szintén a csúcskeresé eljáráshoz szükséges 
a priori paraméter a várható félártők szélesség. Azonban ez 
is hordozhat 20-30 %-os hibát anélkül, hogy a csúcskeresés en-
nek kárát látná. Az eljárás csak az egészen nyilvánvaló ese-
tekben állapltja meg a z t , hogy a csúcs ö s s z e t e t t , E z t sokszo r 

a f e l h a s z ná l ó na k k e l l e l ő r e v a l ó s z í n ű s í t e n i e . Az e l j á r á s a 6. 

ábrán l ő vö esúss k e t t ő s s é g é t f e l f e d e z t e , a 7. ábra esúesá t a 

esúeskeresés nem t u ő t a s z é t b o n t a n i . 

Az i l l e s z t ő e l j á r á s esak a j e l l e g z e t e s e n S A U i i t í p u s ú függ-

vények re k o n v e r g á l . P é l d á u l az e r ő s í t ő b ő l származó, nem QAUBg 

t í p u s ú , de az összes esúesná l nagyobb (8. ábrán K - a l megkülön-

b ö z t e t e t t ) j e l e t a ke r eső osúosnak néz i ugyan, de az i l l e s z -

tő e l j á r á s a 20. s i k e r t e l e n i t e r á c i ó u t á n t ö r l i a esúesek se ré-

b ő l . 

Ezek a programok bár sok s pee i f i k umo t t a r t a l m a z n a k , egyes 

r é s z e i mégis j ó l f e l h a s z n á l h a t ó k l e he t ne k más, nagyműszeres 

mé rés i eredmények é r t é k e l é s é b e n . 
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6. ábra 

7. ábra 
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8. ábra 
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