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1. Problemstellung
Die folgende Arbeit beschreibt numerische Metheden, komplexe
Gamma~Spektren, wie sie mit Vielkanalanalysatoren oder meflwert-

erfassenden Computern aufgenommen werden, zu analysieren, Das
Hauptgewicht der Analyse soll auf der Korrektur der Spektren
auf Einfliisse der MeRapparatur liegen.

physikalische
Information

MefBvorgang -—= EinfluB der MeBumgebung

Korrektur
(eliminjert den
Einflufl der
MeBumgebung)

Auswertung

Fig, 1 : Ablauf von Messung, Korrektur und Auswertung

Bei den gemessenen Werten handelt es sich um vom Detektor ange-
zeigte und vom Analog-Digital-Umsetzer (ADC) digitalisierte Im-
pulshBhen, Daraus wird nach der Akkumulierung im Rechner ein Spek-
trum: Hiufigkeit der Ereignisse je Impulshdhenkanal.

Die Korrektur hat in erster Linie folgende Aufgaben:

Unrechnen der Impulshdhen in eine Energieskala, Beriicksichtigung
der statistischen Schwankungen der Kanalinhalte in geeigneter Wei-
se und Bestimmung der Intensitit der Linien (Peaks), deren analy-
tische Gestalt infolge verschiedener Wechselwirkungen in der MeB~
apparatur sehr unterschiedlich sein kann, Bei Mehrparametermessun-

gen kommen Verkniipfungen zwischen den einzelnen Mefwerten in Frage.

Bei Messungen, die mit li-gedrifteten Ge-Detektoren durch-
gefiihrt werden, konnen Linienbreiten in der GridBenord-
nung von 1 keV (ohne Beriicksichtigung des Rauschens im
Verstidrker) erreicht werden, Die gegeniiber NaJ(T1)-Szin-
tillationszdhlern stark verbesserte Genauigkeit verlangt
eine genaue Korrektur von Nichtlinearitdten und macht
weiter die Analyse schwacher oder iiberlappter ?g.kg aus=
sichtsreicher.,



Wir sehen von KorrekturmGglichkeiten, die durch Hardware durchge-
fiihrt werden konnen, ab und ziehen auch die Moglichkeit einer Riick-
kopplung von der Auswertung in den Melvagang nicht in Betracht., Dann
werden Korrekturen an drei Stellen durchgefiihrt: am einzelnen, vom
ADC gelieferten Melwert, am akkumulierten Spektrum und nach der Re-
duktion auf physikalisch interessante GrioBen (z.B.Linienintensititen).

Physikalischer
Vorgang

Detektdr

Korrektur 1
(am MeBwert)

Digitalisierung
= |

v
Korrektur 2 Aufsuﬁmierung

(am Spektrum)
Berechnung von (z,.B.)

Korrektur 3 Linieninﬁensitaten
(am Rohergebnis) > v
Theoretische
SchluBfolgerungen

Fig, 2 : Die drei Phasen der Korrektur von MeBdaten

Die 1. Korrektur ist dann mSglich und sinnvoll, wenn die Ursachen
der Modifikation des Mefiwertes analytisch angegeben werden konnen
(z.B. ImpulshShe - Energie - Beziehung).

Auf Korrektur 2, die statistisch beschreibbare Prozesse erfafit,

scll hier in erster Linie eingegangen werden, da hier im allgemei-
nen das Verhdltnis des Erfolges zum Aufwand der Rechnung am giinstig-
sten ist. Sie umfaBt Skalentransformationen und Analysen der Spek-
tren nach Methoden, die die Fehlerquadratsumme minimieren (ILeast
Squares Verfahren), Wichtig ist die Wahl der Anpassungsfunktionen;
diese werden niher untersucht werden /5,11,13,16/.

Die 3.Korrektur wird fiir Verfiélschungen des MeBSergebnisses angewen-
det, die durch den ganzen Rechenprozel verfolgbar weifergereicht
werden (z.B, Peak/Total-Verhiltnis - Kerrektur) /15/.




2, Einzelwort-Korrekturen

Die vom datensammelnden Gerit aufgenommene Information (z,B.Impuls-
hhe) hat die Gestalt

A A
(1) xw;" X(E4,Elr"‘/ P",P‘I-:"'/W‘)
A
Dabei sind: E&_ die mit statistischen Fehlern behafteten Energie-
werte (aus verschiedenen Detektoren)
Px Detektorparameter, die zu nicht statistischen Feh-
lern von E bzw, X filhren, und
W: detektorunabhingige Parameter (z.B, ridumliche Stel-

i
lung, Zeit).

An d}gser Stelle kann der Einflufl der Py beseitigt und Verkniipfungen

der £} berechnet werden (z.B. Summen oder Differenzen).

A A
(2) T(Pe\ Xw; (Ew 1P€§ - Yw-. ( E\J
1€ 2<n
Die Transformation T ist eindeutig. Sie kann z,B. angewendet
werden, wenn die Energie nicht linear von der Impulshdhe abhingt und
das iiber die Energieskala aufgetragene Spektrum wiéhrend der Messung
auf einem Bildschirmgerédt beobachtet werden soll.
YR
3y Ey=a+bX+ cX;

ZeBe

Des ofteren treten Zhnliche Probleme bei Teilchenspek=
tren auf (die z.B, in Koinzidenz zu Gammaguanten gemes-
sen werden).

Bei der Messung von Gamma-~Strahlung bei Kernspaltung
miissen z.B., aus den Energien der Spaltbruchstiicke die
Massen berechnet werden, um das koinzidente Gammaquant
richtig zuzuordnen, - Eine andere Anwendung ist die
Bestimmung der Teilchenart bei (n,x) Reaktionen auf
Grund einer AE/ﬁ\x Beziehung /6,7/.



Vom Standpunkt der automatischen Datenverarbeitung her gesehen
sind dies typische On-Line-Rechnungen, die schritthaltend mit der
Messung durchgefiihrt werden. Die fiir eine Umwandlung zur Verfiigung
stehende Rechenzeit ist umgekehrt proportional zur Zdhlrate der
Messung. Bei Mehrfachkoinzidenzmessungen sind im allgemeinen die
Zédhlraten so gering, daB diese Rechnungen auch mit kleinen Rech-
nern on line durchgefiihrt werden konnen. Abbildung 1 zeigt den
Ablauf der Berechnung der Massenverteilung bei einem Kernspaltungs-
experiment als Beispiel.

3, Korrekturen am Spektrum (Unscrambling)

501s Allgemeines

Linienspektren werden bei der Messung mit der Aufldsungsfunktion
des Detektors gefaltet, Die Aufldsungsfunktion ist bestimmt durch
die Art der Wechselwirkungen, die das gemessenen Quant mitmacht
und dureh Binfliisse der Elektronik der MeBapparatur.

Néher soll hier auf die Entfaltung von Spektren eingegangen werden,
die mit

a) HaJ(Tl) - Szintillations- und
b) Li-gedrifteten Ge-Detektoren

genmessen werden,

Mathematisch formuliert lautet das Problem:
+0
w N =[Y(E) A(E,[])dE
— <0

wobei N(k) die gemessenen Kanalinhalte,
Y(E) die zu berechnende "wahre" ILinienintensitdit und
A(E,//) die AuflSsungsfunktion (response funstion)

ist. Sie gibt an, wie sich eine Intensitidt der GriB8e Eins bei Enere
gie E auf die diskreten Kanile k verteilt (/k/ = griéBtes Ganzes).




Unterteilt man auch die Energieskala in diskrete Stufen, so kommt

man zur Gleichung ¢

(5) Nk = 5,—\(| Ak
1{K€n

Zur Losung dieses Gleichungssystems ist die Kenntnis von A notwen-
dig. Bei den genannten Detektortypen muB A fiir bestimmte k aus
Eichmessungen mit monochromatischen Iinien bestimmt werden, die
fehlenden Werte sind zu interpolieren.

Die statistischen Schwankungen der Kanalinhalte konnen analytisch
nicht beschrieben werden.

Abb, 2 zeigt eine typische response function eines
NaJ(T1)-Detektors bei 2230 keV, Die Auflésungsfunk-
tion von Halbleiterdetektoren besteht aus schmalen
Iinien der in Abb, 3 (in vergréfSertem MaBstab) ge-
zeigten Form iiber einem ebenfalls stark strukturier-
ten "Untergrund", Mit einer Anti-Compton-Anordnung
kann er jedoch fast ganz unterdriickt werden /17/.
Die ILinienbreite setzt sich aus einem elektronik-
abhéngigen und aus einem detektorabhéngigen Term
zusammen, dieser ist etwa der Quadratwurzel aus der

Energie proportional /12/,
\

(sa) h = (hige+ c»t)-i

Die Verbreiterung an der niederenergetischen Seite
ist unter anderem auf sekundédre Teilchen zuriickzu-

fiihren, die aus dem Detektor entweichen.

Fiir den Fall beliebiger Linienspektren sind.dem Autor keine Entfal-
tungsverfahren bekannt, die Gleichung (4) nach Y(E) zu 1l8sen, Dies
liegt am unstetigen Kern der Integralgleichung und an den statisti-
schen Schwankungen, die zu Oszillationen der Ldsungsfunktion fiihren,



Algorithmen, die Gleichung (5) 1lSsen, treffen auf die Schwierigkeit,
sehr groBe (Ordnungszahl = Anzahl der MaBSkanile) und schlecht kondi-
tionierte Hatrizen zu verarbeiten.,

3.2, Leagt-Squares-Verfahren

In der Praxis greift man deshaldb auf Approximationsverfahren zuriick,
die im Prinzip immer auf die Minimierung der Summe der Abweichungs-
quadrate der angentherten Werte von den Meflwerten hinauslaunfen,

Man geht folgendermafen vor:

Aufstellen der response function fiir eine Idnie

- )\_(E Eo)L
(6) Z+Be E) A

Probeweiser Ansatz des Spektrnms als Summe von Ausdriicken (6)

B Y (€)= Z p; e hiE” Eoi)”

|=1
Variation der Parameter A{,EQQ,A4, so daB

o X S ale) (Yowee (8) ~Ye (8)) F s pnie
ME

g(E) sind Gewichtsfaktoren, die der Genauigkeit der entspreéhenden
Mefkanéle proportional sind. Die Minimierung des Ausdrucks (8) mu8
iterativ erfolgen, wenn wie etwa in (6) und (7) die Funktionswerte
nicht linear von den Parametern abhingen.

Der gesamte Least=Squares-Fit kann auch iterativ durch-
gefiihrt werden, indem im Spektrum zundchst signifikante
Iinien gefittet und abgezogen werden und das Restspek-
trum in #Zhnlicher Weilse weliterbearbeitet wird, Da die
linienform bei E D E, leicht zu approximieren ist und
die Ordinatenwerte zudem stark abnehmam, wird dieses
Verfahren meist am hochenergetischen Ende des Spektrums
beginnend durchgefiihrt,




3¢50 Anwendggg

Alle diese Verfahren, deren Ziel es ist, das Spekirum auf eine
Tabelle zu reduzieren, die Energiewerte und Intensitédten der
Linien enthdlt, sind in 2 Phasen zu unterteilen,

3.301s Vorbereitung und Bestimmung der Ausgangsparameter

Fiir das Least-~-Squares Verfahren werden fiir alle zu berechnenden
Parameter Startgrifen benotigt. Je niher dlese am spiteren Ergeb-
nis liegen, umso schneller konvergiert die Rechnung., Auch die

GroRe der Fehler kann von dem Ausgangswerten abh&ngen. Vor allem
die nicht linear eingehenden Parameter (besonders‘Eo in (6) ) soll-
ten gut geschitst werden. (fiir das Folgende vergleiche Abb.4 :
FluBdiagramm des Karlsruher Spektrenanalyseprogrammes).

Die Bestimmung der Ausgangswerte kann durch Rechnung per Hand oder
durch Algorithmen geschehen. Die erste Methode ist miihsamer, liefert
aber bei komplizierten Spektren (Abstand der Linien<<’Breite der
Linien) und schlechter Statistik (die Peaks vortduscht) bessere
Werte als automatische Verfahren., Gemade dieser Punkt fiihrt logisch
oft auf Zeichenerkennungsprobleme, bei denen eine gewisse Fehler-
rate nicht vermeidbar ist. Alle praktisch erprobten algorithmischen
Verfahren sind Methoden mit 70 bis 90 % Treffsicherheit /1/.

3e3s2¢. Least-Squares~-Fit

Sind die Anpassungsfunktion und die Anfangswerte fiir die Parameter
bestimmt, so kann mit dem Verfahren der kleinsten Fehlerquadratsum-
me ein (lokales) Minimum von (8) und damit ein Satz verbesserter
Parameter ausgerechnet werden, Eine Entscheidung, ob das gefundene
Minimum das absolute im gesamten Parameterraum ist, ist nicht mit
Sicherheit mdglich. Ebenso kann man den Fehler der gefitteten Wer-
te nur unter der Voraussetzung angeben, daB die errechneten Werte
fiir die Parameter in der Umgebung des gesuchten Minimums liegen /3%/.



Das Beispiel in Abb. 5 zelgt, wie ein Spektrum unter
verschiedenen Voraussetzungen gefittet werden kann,

Es gibt mehrere Losungen, beli schlechter Statistik ist
die "richtige" oft nicht festzustellen. Die berechneten
Fehler beziehen sich auf das gefundene lokale Minimum,

34ls Praktische Durchfithrung

Die folgenden vier Fragen sind vor Beginn der Rechnung zu Kliren, Sie
betreffen beide Arten von GammaeDetektoren.

3.4,1, Welche Funktionen werden zur Anpassung verwendet ?

Hier kommen entweder analytische Funktionen oder punktweise (aus Eich-
‘messungen) gegebene Kurven in Frage. Fiir die numerische Behandlung
sind beide Angaben gleichwertig, es ist nur maBgebend, daB die Werte
von Parametern abhéngen, deren Anzahl insgesamt kleiner ist als die
Anzahl der Kandle im Spektrum. Analytisch gegebene Funktionen gestal-
ten die Programmierung einfacher. |

Je kleiner die Anzahl der Parameter ist, desto giinstiger sind Rechen-
zeit, Speicherbedarf und Konvergenzverhalten. Giinstig ist es, Parame-
ter wie Untergrund oder Linienbreite, die sich wenig &ndern, global
(fiir mehr als nur eine Linie geltend) anzunehmen. (Die Anzahl der
Parameter ist gleich der Anzahl der globalen Grofen plus Iinienan-
zahl mal Anzahl der Parameter pro Linie.)

3elte2. Welche Eingabegrifen miissen vorgegeben werden ?

Die Startwerte fiir die Parameter kénnen entweder vorgegeben, durch

besondere Algorithmen aus dem Spektrum bestimmt oder aus anderen
Parametern berechnet werden (z.,B., Linienbreite als Funktion der Ener-

gie) ®

Fiir praktisch vorkommende Spektren sind Algorithmen zur Bestimmung
von ungefihren Peaklagen (damit auch der Anzahl der Peaks) und Halb-
wertsbreiten sehr umstédndlich und nicht sicher bei iiberlappten Ii-
nien oder schlechter Statistik. Ungefihre Pealagen sdisn bei den verfiig-




baren Verfahren vorgegeben werden, Halbwertsbreiten kdnnen berechnet,
Amplituden per Programm geschédtzt werden, Dies ist gleichbedeutend
mit einer rein quantitativen Analyse des Spektrums.

3,4,3, Welche Gewichte werden den MefBwerten gegeben 2

Das Gewicht jedes Meflwertes, das angibt, wie gut der Fit an dieser
Stelle sein soll, ist nach statistischer Theorie 1 / \/ Kanalinhalt
(Poissonverteilung). Zum statistischen Fehler kommt jedoch einer

hinzu, der darauf zuriickzufilhren ist, daf die zur Anpassung verwen-
deten Funktionen (vor allem was die Aussage iiber den Verlauf des
Untergrundes betrifft) nicht voll mit den physikalischen Gegebenheiten
iibereinstimmen, Ein Ansatz mit konstanten Gewichten gibt gute Ergeb-
nisse und ist bei Spektren mit starkem Untergrund vorzuziehen. Mar-
kante Peskstrukturen werden auf die

reiche mit geringen Kanalinhalten,

sser angepafBt an Be-

Der Fehler des Ausdruckes (Ymess (‘E) - Y,— (E)) aus Gleichung (8)
. A
ist

z
80)  AYeee + AT, 25 Yipees + Const

wobei iiber die GrofRe des zweiten Terms wenig gesagt werden kann, im
allgemeinen ist er aber nicht kleiner als der statistische Fehler,

3.4ty In welche Teilprozesse soll die Anpassung zerlegt werden ?

Da die Energie -~ Impulshdhe - Beziehung nie ganz linear ist, mufl
sie fiir Prédzisionsanalysen gesondert berechnet werden, Linien be-
kannter Energie miissen im Spektrum vorhanden sein oder eingeblen-
det werden kdnnen. Im gleichen Durchlauf ("Eichphase') ist es giin~
stig, auch die Linienbreiten und sonstige, die Iinienform bestim-
mende Grofen als Funktionen der Energie zu berechnen,

Bei der eigentlichen Fitphase sollen Moglichkeiten, das Spektrum
in voneinander unabhingige Teile (in einem Teil diirfen keine Im=-
pulse liegen, die zu einer auBerhalb liegenden Linie gehdren) zu
zerlegen, immer ausgeniitzt werden. Die Anzahl der freien Parameter

pro Rechengang wird so vermindert, was zu besserer Konvergenz der



LeasteSquares~Fit Programme und zu Ersparnis an Rechenzeit und Kern-
speicherbedarf fihrt, Hlerzu sind zwel Methoden zu empfehlen:

a) Abschilen des Spektrums vom Ende hoher Energie her und
b) Zerlegen in Gruppen, die eine beschriinkte Anzahl Peaks ent-
halten,

Das erste Verfahren ist nur fiir Spekiren mit sehr guter Statistik
geeignet, da sich der Fit immer nur iiber wenige Kandle ( = eine
Peakflanke) erstreckt. In diesem Bereich diirfen auch keine schwa-
chen, iiberlappten Limien liegen., Vor allem fiir Halbleiterspektren,
die meist gut getrennte Linien bzw, Liniengruppen haben, ist die
Zerteilung in mehrere Teilspektren giinstiger (siehe Abbe 7 ).

3459 Nad(Tl)-Detektoren

Spektren, die mit NaJ(%Tl)-Detektoren aufgenommen wurden, bieten in-
folge der grofen Linienbreiten und des starken Untergrundes ein sehr

komplexea Bild. Die Analyse des Spektrums als Summe von GauBkurven
ist nicht immer mSglich. Genaue Ergebnisse kénnen nur dann erreicht
werden, wenn die ILinien gut getrennt sind und einzeln unter Annahme
eines exponentiell abfallenden Untergrundes gefittet werden konnen.
Unter diesen Vorausgetzungen und bel guter Statistik sind die Fehler
in der Peakf{liéche unter 5 % zu halten, die in der Energieangabe unter
1 % der Linienbreite.

Kigsen in einem NaJ(Tl)-Spekirum anch sshwache und nahe benachbarte
lLinien analysiert werden, so kann awvch mit gleichzeitiger Anaiyse
nehrerer Peeks gesarbelitet werden, Die sekundiiren Linien (Eggaps-Peaks
ete.) werden ohne Zusammenhang mit dem Photopeak analysiert., Der An-
tedl der Compionstreuung liegt im Untergrund, Im Mittel wurden hier
bei einem Peak-Unterpgrund-Yerhdlinis ven 1 ¢ 1 Genaulgkediten veon

5 bis 10 % der Lindenbreite fiir die Energie und von 5 bis 20 % fiir

die P@akfiéehe errelsht,

Avbildung 8 zeigt ein mit einem NaJ(Tl)-Detektor aufgenommenes Spek-
trum der Resktion Fe57(ﬁ?5»)Fe58 und die Ergebnisse der Intensitits~
analyee. ' '
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B.6o Li-gedriftete Ge=Detektoren

Die Aufldsungsfunktion von Ge(Ili)=-Detektoren zeigt getrennte Linien
(Photopeak, Single-, Double-Egcapepeak), der Untergrund 1l&8t sich
bei Verwendung einer Anti-Compton-Anordnung iiber weite Bereiche als
Gerade darstellen, Die Iinienform ist eine auf der Seite niedriger
Energie etwas verbreiterte GauBkurve (siehe Abb.3) /2,147 .

Fiir diese Iinienform multe eine Funktion gefunden werdem, die gut
an alle Linien des MeBbereiches angepaBt werden konnte und nicht

zu viele freie Parameter aufweisen durfte, Eine Reihe von Funktio-
nen wurde an monochromatischen Gammalinien im Bereich 100 bis 3000
keV erprobt; unter anderen GauBkurven, die mit Korrekturtermen mul-
tipliziert wurden, sowie solche, die additive Terme (Polynomausdriil
ke bzw, Ausdriicke der Art O (4-+anh RA(E-E,)) )
enthielten, Der nie&erenergetiéche Auslaufer lieB sich am besten
jedoch mit einem exponentiell abfallenden additiven Term anpassen,
dessen Amplitude sich mit zunehmender Energie Zndert.

Der Ansatz fiir die Iinienform eines Halbleiterpeaks lautet (siehe
Abb, 6) :

n2 2 . )
(9 Y=Y, exp(- (6% ) + 0o Xt €X (- X )
2
Xo Lage des Maximums
Yo Amplitude des Maximums
R Halbwertsbreite
> 0 fir xm< 0
'l

= O fiir xm>o

Die Linienverbreiterung hat die Gestalt =z . exp (~z) , wobei z
in Einheiten der Halbwertsbreite gemessen wird. Alpha liegt im
allgemeinen zwischen 0,06 (bei 100 keV) und 0,30 (bei 3 MeV) und
ist eine monoton steigende Funktion der Energie., Andere Modifika~

tionen werden nicht vorgenommen., Arbeitet man auf diese



Weise,sind fiir jede Linie 4 Parameter zu bestimmen: Energie, Ampli-
tude, Linienbreite und "Unsymmetrie" (X ).

Erprobt wurde ein Programm fiir den IBM 7074 Computer (10 k Worter
Kernspeicher). Die Energieskale wird auf Grund von bekannten Eich-
linien als Polynom 4,Grades in den Impulshdhen bestimmt., Linien-
breiten (nach Gleichung 5a) und Unsymmetriefaktoren (als Polynom
2.Grades in der Energie) werden ebenfalls als Funktionen der Ener-
gie berechmnet, so daB beim Least-SquaresiFit nur noch Energien und
‘Amplituden der Peakmaxima und die Hohe des Untergrundes an zwei
Punkten im Spektrum (zwischen denen linear interpoliert wird) als

freie Parameter auftreten.

Der Fit selbst kann in einem Rechengang bis zu 6 Iinien anpassen,
Eine wesentlich groBere Anzahl wiirde die Rechenzeit stark erhshen
und die Genauigkeit ungiinstig beeinflussen, Die Gewichte werden
fiir alle MeBkandle gleich eins gesetzt. Berechnet werden Energie
und Flidche jedes angegebenen Peaks mit ihren mittleren Fehlern.
Ist die Ansprechwahrscheinlichkeit dés'Detéktofs’als Funktion der
Energie bekannt, kann sie autcmatisch beriicksichtigt werden.

Der Gesamtfehler der Energieangabe setzt sich aus dem Fehler in

der Eichung und dem Fehler des Fits zusammen., Zum Eichfehler tra-
gen bei die Unsicherheit in der Energieangabe der Eichlinien und
die Differenz zwischen der angegebenen Energie fiir die Eichlinien
und der ausrder Energie-Impulshchenbeziehung errechneten. Fiir den

Fit muB der angegebene statistische Fehler mit der sogenannten

Fehlerquadratsumme des Fits
Summe der statistischen Schwankungsquadrate

"Giiteziffer" =

multipliziert werden, die im groflen und ganzen angibt, ob die an-
gepalten Kanalinhalte innerhalb der statistischen Schwankung der
‘MefBwerte liegen. Giiteziffern, die sehr viel grdfer als 1 sind,
deuten auf Fehler in der Annahme iiber die Anzahl der ILinien in die-
sem Spektrenabschnitt hin.
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Erprobt wurde das Verfahren an den Gamma-Spekiren von
%168(n,3\) Yb169 ,- Er165(n,8-) Er167 und F957(n,X)F958’
Die erreichte Genauigkeit war besser als 100 eV im Ener-
glebereich unter 1 MeV und besser als 1 keV im Bereich
bis 10 MeV /4,107 (siehe Abb,7 - Gesamtspektrum, Abb.10

- Ergebnisse der Anpapsung von zwei Liniengruppén aus

dem Spektrum und Abb.,9 - Plot der gefitteten Werte der
ersten Gruppe) .

Wichtig fiir die Bestimmung der Energie-Impulsh&hen-Bezie-
hung und die der ILinienparameter (Halbwertsbreite, Un-
symmetrie) ist es, isolierte Eichlinien zur Verfiigung

zu haben, da Fehler, die auf falsch geelchte globale
Spektrenparameter zuriickgehen, sp&teé nicht mehr korrie
giert werden konnen.

Bei stark iiberlappten linien liefert das Programm Ergebnisse, die von
der Wahl der Startwerte abhingen. Zudem ist das Minimum von X oft
nicht mehr dem physikalisch sinnvollen Parametersatz zuzuordnen, In
solchen Fillen muf man die Liniengruppe mehrmals mit verschiedenen
Anfangswerten rechnen oder von der Moglichkeit Gebrauch machen,; die
GroBe des Spielraumes fiir die Variation der Parameter einzuschriinken,

Insgesamt ist das Verfahren der kleinsten Fehlerquadrate zuverlédssig
und einfach zu handhaben, wenn es unter genauer Kontrolle der Zwischen-
ergebnisse - dies geschieht hier teilweise algorithmisch, indem die
Einhaltung von Plausibilitétsgrenzen iiberwacht wird, und teilweise
durch den Benutzer - durchgefiihrt wird.

4, Korrekturen nach der Intensititsberechnung

Wenn interessierende GrdBen nur aus der Messung mehrerer Spekiren
unter verschiedenen Bedingungen (rd#umlich, zeitlich, Probe/Unter-
grund) errechnet werden konnen, sind Korrekturen zu diesem Zeit-
punkt durchzufiihren, Man mufl hierzu den Einflull von Meflparametern
(z¢B, DetektorgriBe, Kollimierung) auf die Intensitét der Linien
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berechnen kdnnen, was vielfach weniger miihsam ist als die Korrektur
der Spektren, da die Da@en bereits komprimiert sind, Allerdings berei-
tet die Verfolgung der Fehiereinflﬁsse durch den gesamten Auswertepro-
zel oft grofe Schwierigkeiten. '

Beispiel: Winkelkorrelationsanalysen - fiir jeden unter-

suchten Ubergang liegen Intensititswerte (die mit Least-
Squares Verfahren berechnet wurden) in Abhingigkeit vem

Winkel, den die Detektoren .einschlieflen, vor., Diese Wer-
te werden durch Kugelfunktionen angendhert:

(o) I, .= I +%- 3(505‘9;) + 0ty - Py (cos ‘91?)
41& K € Amiall d.Winkel
Da Detektoren und Probe rédumlich ausgedehnt sind, miissen
die mit (10) errechneten X; korrigiert werden. Hier ist
der EinfluB der Probe-Detektor Anordnung analytisch bis
zu den X; verfolgbar. Wichtig ist, dal an dieser Stelle
auch alle anderen Beeinflussungen des Ergebnisses, wie
Untergrundschwankungen, Zentrierungsfehler (die den Off-
nungswinkel des Detektors beeinflussen) und Abserptien
der Strahlung in Probe und Detektor beriicksichtigt wer-
den (siehe Abb,11) /9/7,

5s SchluBfolgerungen

Zur Korrektur und quantitativen Auswertung von Gamma-Spekiren stehen
eine Reihe guter numerischer Verfahren zur Verfiigung. Die Entschei-
dung, welche Methoden einzusetzen sind, kann jedoch kaum automatiisch
getroffen werden, Man mud ein genaues Bild iiber die einzelnen Stor-
faktoren haben und die GrdSe ihres Einflusses abschidtzen konnen (kei-
ne Fehler 2,0rdnung wegkorrigieren, wenn grifere nicht beriicksichtigt
sind). In der Praxis bietet ein gutes least-Squares~Fit Programm zu-
sammen mit Routinen, die die Datenverarbeitung erleichtern (z,B,Plot-
ten), eine in sehr vielen Fillen ausreichende Moglichkeit zur Analyse
von Gamma-Spekiren., Spezielle Routinen werden es in bestimmten Fdllen,
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besonders bei Mehrparametermessungen, erginzen miissen.

Auf dem Gebiet der qualitativen Analyse von Spektren (Erkennen von
Peaks) ist dariiber hinaus noch viel Arbeit zu leisten, Allerdings
erscheint mit der Entwicklung dialogfiédhiger Datenverarbeitungssyste-
me der vollautomatische Algorithmus weniger effektiv als Analysen,

die unter laufender Wechselwirkung zwischen Mensch und Maschine statt-
finden, Hier kann eine wirksame Arbeitsteilung durchgefiihrt werden,

in der der Physiker qualitativ analysierende Funktionen iibernimmt,
Eine Erweiterung der beschriebenen Programme in dieser Richtung ist
geplant.
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Anhang

Beschreibung des Fortran-Programmes GSFI?
(siehe Abbildung & und die Programmliato in AnschluB an die Be-
schreibung)

1e Allggmaines

GSFIT ist ein Programm, das szuwr Analyse von Gammaspektrea dieamt,
die mit Natriumjodid oder Halbleiterdetektoren gemessen wurden.

Es kann jedoch auch zur Auswertung beliebiger Spektren verwendet
werden, wenn die Peaks durch Gaul' sche Normalverteilungea dar-

gestellt werden kénnen,

2o Arbeitsweise

Das Programm ist in drei Phasen (Eingabe, Bestimmung allgemeiner
GrBen im Spektrum, Anpassung der Peaks) unterteilt, die beliebig
miteinander kombiniert und zyklisech wiederholt werden kénnen, Au-
Berdem sind zwei Modi (Normal- und Spezialmodus) vorhanden, die die
Auswahl ermdglichen, entweder mit geringer Eingabe auszukommen oder
detailliert in den Programmablauf einzugreifen.

2¢1e Steuerroutine

Sie verarbeitet den Programmanweisungsindikator (IND), der die aus-
gufithrenden Phasen angibt; und steuert den Ablauf des Programms.
IND ist eine Ziffernfolge, die sich zusammensetzt aus +1 fiir Loch-
karteneingabe oder -1 fiir Bandeingabe, aus 2 wenn Eichung verlangt
wird, aus 3 fiir Fit von Halbleiter- bzw. & von Natriumjedidspektren
und aus 5, wenn eine neue Analyse angeschlossen werden soll, Null
am Ende von IND ruft déa Spezialmodus auf.

2.2, Phagse 1 - Datenaufbereitung

Die MeBdaten (Kanalinhalte) werden von lochkartsn oder Magnetband
eingelesen und auf Hintergrundspeicher abgelegt, wo sie fiir den

weiteren Programmablauf zur Verfiigung stehen, Ein so gespeichertes
Spektrum kann von mehreren Programmdurchléufen verarbeitet werden.




2¢3, Phase 2 - Eichung

In dieser Phase werden die Energie-Impulshéhen-Beziehung sowie die
Iinienform ermittelt, Dies geschieht durch Anpassung von Iindien
bekannter Energie (von denen Energie und ungefihre Kanallage ange-
geben werden miissen) oder durch Angabe von zusammengehdrenden Werten
von Energie, Impulshiche, Halbwertsbreite und Unsymmetriekorrektur-
faktor. Als Ergebnis stehen Keeffizienten fiir die Funktionen zur
Verfiigung, die es gestatten, zu jeder Kanalnummer die Energie, Halb-
wertsbreite und Unsymmetrie zu berechnen,

2.4, Phage 3 - Fit

Linien des Spektrums, deren ungefiihre Kanallage angegeben werden
mufl, werden angepaft und die genaue Kanallage, Energie und Peak-
fliche (mit den Standardfehlern) ermittelt, Ist die Ansprechwahr-
scheinlichkeit in Abhéingigkeit von der Energie bekannt, kann sie

als Funktion eingegeben werden; es wird dann auch ein Intensitéits=-
wert berechnet. Auf einmal k&nnen Spektrenteile mit bis zu 200
Kandilen und 6 Peaks gefittet werden., Der Untergrund wird fiir NaJ(Tl)-

Spektren nach exp(-\ x), fiir Ge(li)-Spektren linear interpoliert.

3 Eingabegaten

3,1, Normalmodus (keine O im IND)
imﬁer_ IED ;
NTEXT KMAY

wenn
1 in IND {- Spektrum

wenn NBD

=1 in IND NBD mel : K1 K2 .... K6 KSUCH
wenn NE

2 in IND E1 XK1 E2 XK2 .... (NE Paare)
wenn A1 A2 A3 Ak A5

3 oder k& , _

aber nicht B1 B2

2 in IND ‘i C1 G2 C3

wenn ~ D1 D2 D3

3 oder & NSCH
in IND ) .
i NSCH mal : EAEF NEND NPK NK1 NK2 .e0o (NPK mal)



wenn
5 in IND neue Eingabefolge ab IND

Spezial- und Normalmodus kénnen abwechselnd vorkommen. Die Eingabe-
daten hédngen in beiden Féllem in gleiche: Weise vomr "Programmindi-
kater" ab. ' '

342+ Spezialmodus ( O am Ende von IND)

immer 1
NTEXT KMAX
wenn
1 in IND Spektrum
NBD
wenn
«1 in IND NBD mal : K1 K2 ... K6 KSUCH
, J’ NE
wenn
2 in IND WenRn
FED> O E1 XK1 +eee (NE Paare)
I1 I2 I3 I4 1I5
wenn
I1=1 ! - NBER1 NBR2 ceee (NE ml)
wenn
I1= =1 : NBR1 NV1 NBR2 NV2 +..o (NE Paare)
wenn ‘
I2 =1 : 1881, 1BG2, IBG1, IBG2, «. (NE Paare)
wenn
13 =1 : GE1 GH1 GU1 GE2 GH2 GU2 eeee.
wenn ( NE Tripel )
I3= =1 : NZ
| NZ mal : JK Ei XKi Hi UNi
\ GE1 GH1 GU1 +eee (soviele Tripel
| als Eichlinien insgesamt)
wenn I4 1I5
3 oder &4 , J A1 A2 A3 AL A5
aber nicht
2 in IND B1 B2
L ©1C2C3
: " D1 D2 D3
wenn
3 oder 4 < NSCH
in IND NSCH mal :{ NANF NEND NPK NK1 NK2 e.o. (NPK mal)
wenn

I4 = 1 NPX1 NPX2



wenn
5 in IND

neus Eingabefolge ab IND

3.3, Erklérung

IND

NsCH
HANF
NEND
NPK

I1

I2

I3

Programmanweisung, geschrieben als eine Festkommazahl, die
sich aus +1 oder -1, 2, 3 oder &, 5 und O zusammensetzen
kann. ’

60 Zeichen Text zur Beschriftung

Anzahl MeBkanile ( £ 4096)

Anzahl der Bandsitze, die auf ein Spekirum emtfallean
die 6 Kennziffern eines Bandsatzes

+1 fiir Suchrichtung am Band: vorwirts, -1 fir riickwirts
Anzahl der Eichlinien (< 50)

Energie .

Kanalnummer } der Eichlinien

5 Koeffizienten zur Berechnung der Energie aus der Impuls-
hche nach 4
3
E = a, + aa.XK + aB.XK2 + ah.XK + aS.XK
2 Koeffizienten zur Berechnung der Halbwertsbreite aus
der Impulshdhe nach 1

H = (b1+b2.XK)z

3 Koeffizienten zur Berechnung der Unsymmeitrie der Idinie
aus der Impulshdhe nach

UN = o, * cz.XK + cB.XK2
3 Koeffizienten zur Berechnung der "Efficieney" aus der
Energie nach d

BFF = (4,8 ) / (a5 + EO)
Anzahl der zu fittenden Spektrenabschnitte
Anfangskanal des SPektrenabschnitts
Endkanal des Spektrenabschnitts ( NEND - NANF € 199 )
Anzahl der Peaks in diesem Anschaitt (& 6 )
Ungefihre ( fiir I5 = 1 genaue) Kanallagen der Peaks

Indikator: O, 1 oder =1, steuert Eingabe des Bereiches,
iiber den sich der Fit der Eichlinien erstreckt

Indikator: O oder 1, bei O variabler, bei 1 fester Unter-
grund der Eichlinien

Indikator: O, 1 oder ~1, steuert Einlesen der Gewichte
und zusdtzlicher Eichangaben fir die Bestimmung der Ai .
B, und C, .

i i



I4

15

Indikater: 0 oder 1, bed O variabler, bei 1 fester
Untergrund in der Fitphase

Indikator: O oder 1, bei O variable, bei 1 fest vorge-
gebene Kanallagen in der Fitphase

Anzahl der Kanidle, iiber die ein Eichpeak gefittet wird
(Normal = 30)

Verschiebung der Mitte des Eichbereiches zZur Peakmitte
( + nach rechts, - nach links, normal = O )

Untergrund links vom Peak

Untergrund rechts vom Peak

Gewicht der ILinie fiir Energieceichung
® fiir Eichung der Balbwertsbreite
" fiir Eichung der Unsymmetrie

Anzahl zusitzlicher Eichangaben, die zusammengehdrende
Werte von Impulshdhe, Energie, Breite und Unsymmetrie
enthalten

Nummer der Eichlinie, in aufsteigender Energie gezihlt
Halbwertsbreite in Kaniilen

Unsymme trie

Untergrund im Kanal NANF (links von der Liniengruppe)
Untergrund im Kanal NEND (rechts von der Idiniengruppe)




HAN (od

GSFIT HAUPTPROGRAMM

"CALL INPUT(I1O0)

G0 7O 5

CALL PROC{I110)

GO TO (1525254),110
CALL EXIY

ENLC



R

W N

SUBROUTINE PROCI(I10)

PRCC CALL EXECUTION RDUTINES CALIBRATIBN AND FITTING
GO 70 (3314293),110

CALL EICHNG({I1D)

GO 10 4

CALL FIT{(I10)

GO T0 4

RETURN

END




SUBROUTINE INPUT(I14)
~ INPUT ROUTINE FOR GSFIT, ANALYZES PHASECARD, READS SPECTRUM
DIMENSION NTEXT(12),KFLD{4100),ZFLD{41G0)
COMMON D{1588), IPH,NTEXTy IUG, INDH, IBAS, IFX,1PE
EQUIVALENCE(KFLD(1),ZFLD(1))
7UC REWIND 1
READ(8,40) IND
200 READ(8,50) NTEXT,KMAX
WRITE(9,4)NTEXT,KMAX
WRITE(9,6) IND
IEXIT=G
IPH=0
13AS=1
IWDH=1
IWK=1
IF{IND)}155,155,156
155 IwWK=2
INC==~IND
156 IF{IND=1:*{IND/1Z))157 ,151,15¢
151 IBAS=2
IND=IND/18
150 IF({IND-10%(IND/13:)-5)154,153,154
153 IWLH=2
IND=IND/10
154 IF (IND=14%(IND/18)=-3) E1,83,84
63 JUC=1
60 TO 81
84 1UG=2
INC=IND~-1
81 IF(IND=2)1,2,91
91 IF(IND-23)92,23,123
92 IF{IND-12)3,12,13
1 IEXIT=1
GO TO 123
I1PH=0 EICHG/FIT(RECHHNG), IPH=1 NUR EICHUNG, IPH=2 NUR FIT(LESEN}
2 IPk=1 '
23 11¢=2
RETURN
3 IPk=2
11¢=3
RETURN
12 IPH=1
GO TO 123
13 1EXIT=-1
123 CONTINUE
GO TO (130,14C),51IKK
132 WRITE(9,T)
READ{8y60) (KFLD(I),1=1,KMAX)
GO TO 145
147 CALL TAPE(KFLD;KMAX,I1()



145
392
343
381

12
32

4%
50
67

IF(I15-4) 145.30,145

7374 ABFRAGE, OB GLEITKOFMMA
IF(KFLD(KMAX) =200 5000000 ) 30 19362,3C2
DO 363 I=2,KMAX
KFLD(I-1)=ZFLD(I-1)*ZFLO(KMAX)
DO 10 L=1,17

LA=256%L-255

LE=256%L

WRITE(L1)(KFLD(LL) ,LL=LA,LE)
CONTINUE

DO 5 L=1,4096

KFLD(L) =t

IF(IEXIT)3,23,34

I1$=4

RETURN

FORMAT(1H1,12A5//1H ,14,E8H KANAELE//)
FORMAT(1H" y 11HPHASENFOLGE,17/)
FORMAT{18HCLOCHKARTENEINGARE/)
FORMAT(16)
FORMAT(1X312A541X,15)
FORMAT(811%)

END




SUBROUTINE TAPE

BANDEINGABEROUTINE IST MASCHINENABHAENGIG
RE TURN '
END



701
702
700

74

40
73

12

SUBROUTINE EICHNG{(I1()

FITS FOR SELECTED CALIBRATION LINES ARE MADE
DIMENSION NBR(50}),IBG1{50):1BG2(50),FLD{200),BM1{50)sNV{(50)
COMMON ND»Y{200):P{200) - NX - NXG2X{15),FF,A{115) NB,NBC NF_ Q;PF,FV{(15
$) s FFVI{5) 4NT,PARL(200) yALIST{50,4),ZLIST{5,3)3IBF{512),NE,FL{50,4)
COMMON IEX,NTEXT{12),1UG,IWDH,IBAS,IFX,IPB
EQUIVALENCE(FLD({1),FLI1,1))

EXTERNAL SUPER1

CALL OVERFL{J)

IF{J-1) 700,701,700

WRITE(9,702)

FORMAT(20H ACHTUNG UEBERLAUF /)

CONTINUE

REWIND 1

READ{8,1)NE

IFINE) 73,73,74

READ( 8,6} {ALIST{I 1) ,ALIST{I,2)41=1,NE)

DO 40 I=1,NE

NV(I)=D

NBR{1)=30

11=0

12=0

13=0

14=0

15=0

GO TO (30,20),1BAS

IF{IEX)1205,128,130
READ(841)11,12,1I3,IFX,IPE
WRITE{(9:44)11,12,13,1IFX,1PB

GO TO 140

READ(B,1)11,12,13

WRITE{9;45)11,12,13

1IF{I1)22,21,2100

READ{8,1){NBR{I)sI=1,NE)

GO T0 21

READ{8s1)INBRI{I)sNV{I),I=1;NE)
IF(12)23,23,24
READ(8,1)1IBGL{1),IBG2({I),1=1,NE)

CONTINUE

IFINE}T70,70,71

1F{13)72,99,99

HRITE{9,4)INE

DO 10 J=1,NE

JJ=J

REWIND 1

NVI=NV({I1)

ND=NBR{J}
NSF={ALIST(J,2)-FLOATI{ND/2~NV1}))/256.
IF{NSP)99,11,12

DO 13 K=]1,NSP




13 READ(1)Y{IBF{KKj 3 KK=1,256)
11 READ{1){IBFIKK};KK=1;256)}
READ{1)({IBF{KK) sKK=257,512)
15 KANF=ALIST(Js2)-FLOAT{ND/2-NVI)-256.%FLOAT{NSP}
DO 17 K=1,ND
KALT=KANF+K
Y{K)=IBF{(KALT)
PARL{K)=K
17 P{K)=1.
NX=6-2%12
NXG=NX-4&
ND2=ND/2
FY1{51=0
FVYi6}=0
X{13)=Y{ND2}
X{2¥=.01
X{3)=ND/2-NVI
X{4)=.01
IF{12335, 35,36
35 X{5)=v{1)
X{6)=Y(ND)
GO0 Y0 37
36 X{5)=IBGL(J}
X{6}=18G2tJ}
37 CONTINUE
CALL SQUFT4{1,0+0,SUPER])
YMAX=0.
DO 260 K=1:ND
IF{Y{K)-YMAX}2605260,262

262 YMAX=Y{K)

260 PARLIKI=PARL{K}+AINT{ALIST{Js2))~-FLOAT(ND2-NV1}
CALL PLOTAIPARL,;YsNDy1495s1s0:0:,1+PARLIND);PARLI{1)».125,AINT{YMAX/

$ 225,416 )%25009050:8:3Js 1o AINT {PAR1{1)4+1.)3510.,PARLIND . },4HF9.2,
$1s~151:1:0:0)

YSUM=0

DO 110 K=1,ND

YSUM=YSUM+Y{K}

CALL SUPER1{K)}

110 Y{K)=FF .
CALL PLOTA‘PAR].QY,ND.Z,G' 1,2,‘3,0,010.9:0,9:0179:0:0:0:0)
Q=Q/YSUM
X{3)=AINT{ALISTIJ»2) )-FLOATIND2=-NVI)+X{(3)
BM=SQRT{2.77/X{2}) )
FV{2)=BM%FV{2)%.5/X12)}

WRITE(9s2)X{1)sBM IX{K}gK=3,56),Q
HRITE(9,3){FVIK)} K=1;6}
X{2)=SQRT{2.77/X{2}}

IF{Q-50.) 300,301,301

301 FLiJ,2)=0
FL{Js3)=0
FLi{Je42=0
GO 7O 302

300 FL{J.2)=FVi3i=qQ
FLiJ3)=FV(2)%Q
FLEJ4)=FVi&4)%Q



302 CONTINUE
ALIST{4,2)=X{3)
ALIST{J,3)=X{2)
10 ALISTUJ,4)=X{4)
T2 IF{13)27425,26
ZUSAETZLICHE FIXE EICHLINIEN
27 READ{841)NZ
DO 28 J=1,NZ
READ{8,5)JK, (ALIST{JK,JL) sJL=1,4)
IF(JK-NE)28,28,29
29 NE=NE+]
28 CONTINUE
GEWICHTE WERDEN EINGELESEN
26 READIS86)(FL{J,2)yFL{Js3),FLIJ+4),sJ=1,NE)
DO115 K=1,200
IF(FLD(K))115,115,112
112 FLE(K)=1./FLD(K)
115 CONTINUE

25 IF{NE-3) 250,2514251
250 WRITE{9,252)
252 FORMAT {15H KEINE EICHUNG /)
403 110-=1
RETURN
251 CALL EICHG2
IF{IEX)450,400,401
400 110=3
RETURN
401 GO TO (99,403),IWDH
99 116=4
RETURN
FORMAT(518)
FORMAT(4HOX= 36G15.6,10H GUETEZ.= ;G15.6)
FORMAT(4H F= ,6G15.6/7)
FORMAT(1HO,14,11H EICHLINIEN,18H AMPLITUDE HHWBRTE ,60H KANALNUMM
$MER UNSYMMETRIE UNTERGRUND(L) UNTERGRUND(R))
5 FORMAT{18,(5G12.8)})
6 FORMAT({8G13.8)
44 FORMAT(15HOEICHBEREICHE =,12,20H {0=AUTOM, 1=MANUELL)/15H EICHUNTRG

HWN -

$RD. =9412/15H GEWICHTE =912/15H FITUNTERGRD. =,12/15H PEAKLAGEN
$ =412/}

45 FORMAT(1S5HOEICHBEREICHE =,12,20H (U=AUTOM, 1=MANUELL)/15H EICHUNTRG
$RD. =912/15H GEWICHTE =4127)

ENC
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SUBROUTINE SUPER1(I)

COMMON ND,YI(20L) s PL200) s NXoNXGs X(15) FF4,A(15)
XI=1

Al S)=FLOAT(ND-1)/FLOAT(ND-1)

A{6)=1.—-A(5)

X{2)=AMAX1(X(2):.0005)

CALL EICH{XIsFaX,A)

FF=F+X{5)%A[(S)+X{6)*A(6)

RETURN

END



SUBROUTINE EICH{X,Y,P,A)
DIFENSION P{15);A(15)
XPP={X=P{3) )% {X~-P(3))
XK=EXP{~P{2)%XPP)
XB=SQRT(.693/P{2))
XM={X-P{3)}+XB)/XB
XN={=X+P{3)+XB}/XB
IF(XM)252+43
IF{P(4))20,20,10
IF{XN)434,20
IF{P(4))30,20+20
All)=XK
Y=A(1)}%*P{1)
Al 2)=-Y*XPP
Al{3)=YX2.%P{2)%{(X~-P(3))
A{4)=0
RETURN
10 EXPIXM=EXP{XM}
AL1)=XK-P{4)*XMXEXPIXM
A(4)==P({1)EXMEEXPIXM
Y=P{1 1&XK+P{4)%A({ 4}
A{2)==XK*P{1)* XPP ~P{4)*EXPIXM *{1.+XM)EXB®(X~P(3))/1.386%
$P(1)
Al3)=XK2P(1)%2.%¥P(2)*{X=-P(3))+P{4)*EXPIXM *{1.+XM)/XB*P(1)
RE TURN
30 EXPIXN=EXP(XN)
A(1)=XK+P{4)=XNX*EXPIXN
Al4)=PL1)EXN*EXPIXN
Y=P{1)%XN+P{4)*A(4)
Al Z)==XK2P{1) *XPP-P{&)*EXPIXN*{1.+XN)*{X-P(3))%XB*P(1)/1.386
Al{3)=XK¥P{1)%2. %P (2} X-P{3) )+P{4)2EXPIXN*{1.+XN)/XB*P(1)
RETURN
END

Qpun
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SUBROUTINE SQUFT4{NTEST,NREG,LIN,ANGFKT,BEDFKT,FEHFKT)
DIMENSION Y{200),P(20C)sX(15)5A(15)4FV{15),FFVI5),5N{15,15),5N1(15

~1,15),VN(15),VN1{15),VN2{15),X1(15)

127

68
69

[

N

o

7

10

COMMON iMAX,Y.P,NX'NXG,X,FF,A,NB,NBG,NF,Q:PF,FV:FFV;NAUS
LEAST-SQUARES-FIT (MIT NESENBEDINGUNGEN)

DO 127 K=14NX
X1{K)=0 "
VERB={
NX1=NX+1

ND IM=NX+ND
RUND=2,E~T7#SQRT (FLOAT (NX%NDIM*IMAX]))
ETA=,5
DIAG=1.55000C1
NUN=0

NALS=1

NSTEU=1
Q1=1.E38
IF{LIN)68,1,68
DO 69 K=1,NX
X{K)=C,

NEUER SCHRITT

NUM=NUM+1

IDAMAX=2¢
IDA=0

NEUE PARAMETE

Q=C. :
QOB=Q1%*(1.+RUND)~VERS
QUN=Q1%*{1.—-RUND)-VERE
DO 3 K=1,NDIM
VYN(K)=0.

DO 3 J=1,NDIM
SN{J,K)={

NEBENBEDINGUNGEN
IFINB)Y1D,1056

DO 9 J=NX1,NDIM
CALL BEDFKT{J~-NX}
IF(Q)145;7414
VN{J)=FF

DO 9 K=1sNX
SN{JsK)==A(K)
SNI{K,J)=-A(K)

AUFRUF DER ANGLEISFUNKTIONEN
DO 12 I=1, IMAX
CALL ANGFKT{I,1)



FF=Y{1)-FF
Q=C+P{ I ) *FF¥%2
IF{Q-QOB)11l,14,14
11 DO 76 K=1,NX -
76 VNIK)=VN{K)+FF*P{I)*AlK)
78 DO 12 K=14NX
AP=P(I)*A(K)
DO 12 J=1,NX
12 SN{JsK)I=SN{JK)+AP*A(J)
IF{IQ-QUN}17,413,13

VERKLEINERUNG DER AENDERUNG
13 IDAMAX= MIND (IDAMAX,IDA+2)
14 IF{IDA-IDAMAX)1554G,40
15 1D2A=1DA+l1
DO 16 K=1,NX
16 X{K)={X{K)+1.5%X1(K))/2.5
VERB=VERB/2.5
GO TO 2

17 Q1=Q
IF(NSTEU-5)2{418,2%
18 WRITE(9,19)
19 FORMAT(68H TEST DEUTET AUF PATHOLOGISCHEN FALL ODER FEHLER IN DEN
1 ABLEITUNGEN)
NAUS=6
NSTEU=1
25 IF{NAUS-2)21,71,21
21 TF{NUM-LIN)28:43,28
28 TF{NUM-20)22429,29
29 NALS=4
NSTEU=3
GO YO 45

BERECHNUNG NEUER PARAMETER

22 DO 23 K=1,NDIM
YN1{K)=-X{K)
VN2{K)=VNIK)
DO 23 J=1,NDIM

23 SNU{JyK)={SN(JsK}+SN(K,J))/2.
DO 24 K=1,NX
IF{SNI{KyK))24,3(,24

24 SNI({K,;K)=DIAG*SN(K,K)
IF{NTEST-2)25,25445

25 CALL BIPLX4 (SN1,VN,VN1,NTEST)
IFINAUS=3)2643G,26

26 VERB={.
DO 27 K=1,NX
VERB=VERB+VN1{K)*VNZ(K)
X1 {KY=X{K}

27 X{K}=X{K)+VN1(K)
VERB=AMAX1(ETA%*VERB,S.)
GO 10 1

SONDERAUSGAENGE




38
83

39

492
42
43

45
46
47
49
85
84

86
88

52

53

54
55
6l
63
64
65
99

WRITE(9,31) N o
FORMAT{26H NORMALMATRIX {SINGULAER) /1X}
DO 33 K=1,NDIM

WRITE{9,34) (SN{JsK)sJ=1,NDIM)

FORMAT(1H , 1{E13.5)

NAUS=3

NSTEU=6

GO TO 45 .

IF (NB+NXG) 83,83,51

NSTEU=5

DO 39 K=1,NX

X{K)=X1{K)=VN1(K)

GO TO 1

NORMALER AUSGANG

DO 42 K=1,NX

X{K)=X1(K)

NSTEU= MAXC (NTEST,NSTEU)
GO TO (51,45545:45:51)4NSTEU

WRITE(9;85)NUMs IDA,Q1
WRITE{9; 841 {X(K),K=1,NX)

IF{NBY4 7947146
WRITE{9,;86) {VN2{K) 4K=NX1,NDIM)
IFINTEST-4)4G,48,45

WRITE(9:88) (VN2{K),K=14NX}

GO TO(25,51551,38551,99)sNSTEU
FORMAT {1H 16, 10H. SCHRITT 14,19H * GEDAEMPFT
FORMAT{6H X = BE15.7/{6Xs8E15.7))
FORMAT(6H BED 8E15.7)

FORMAT(G6H ABL SE15.7/(6Xy8E15.7))

FEHLERRECHNUNG

Q=¢1

PF=SQRT (Q/FLCAT {IMAX+NB-NX))
DO 52 K=1,NX
IFISN1{K,K})56,52,52
FV{K)=PF*SQRT (SN1{K;K}}
IFINF)61461,53

DO 55 I=1,NF

CALL FEHFKT(I)

AP=0.

DO 54 K=1,NX

DO 54 J=1,NX

AP=AP+A{J) *¥SN1{J,K)*A({K}
IF (AP)5643 55,455
FFVII)=PF*SQRT {AP)

IF{NTEST-4)99,62,62

WRITE(G9s65)

DO 64 K=1yNX

WRITE{9,34){SNL{J,K)J=1,NX)

FORMAT(27H INVERSE DER NORMALMATRIX /1H )}
RE TURN

Q

El4.7)



56
57

71
72
73

WRITE(9:57)
FORMAT(41H
NAUS=3

GO TO 63

INVERSE DER NORMALMATRIX IST INDEFINIT /1X)

IF INTEST-1199,99; 72

WRITE(9,73)
FORMATI(37H
GO TO 74
ENE

SQUFIT WIRD AUF WUNSCH ABGEBROCHEN)




OO0

e NaNel

OO0

12

114
14

16

122

- 20 -

SUBRDUTINE BIPLX&{Cy;RS, Xy NTEST)

DIFENSION Y{235),P{200)5U(15)5A(15)sFVIL15),FFV{5),C{15,15}),RS5{15]),
IX{15}5G116532) s XUNT{15),XNORMI{15)},KZU{32),;INDI{16),INDK(32)

COMMON IMAX;Y P NUNUG,U;FF;A,NB,NBG,;NF;Q,PF;FVY;FFV;NAUS
MINIMIERUNG EINER KONVEXEN QUADRATISCHEN FUNKTION

VERFAHREN NACH WOLFE

NUR=NU-NUG
NBR=NB-NBG
NR=NUR+NBR
NG=NUG+NBG
NU1=NU+1
NG1=NG+1l
MR1=NR+1

ND IM=NU+NB
MDIM=NDIM+1
KO=NDIM+NG
KOG=NR+NUG
KPLS=2%MDIM
KPGS1=KP0S-1

AUSGANGSTABLEAU

CO 12 K=1,KP0OS
INCK{K) =
KZUtK)I=5
DO 12 I=1,MDIM
G(IgK):{io

NORMIERUNG

DO 14 K=1,NU

1=K

XNORM{K) =SQRT (C{I;K))
IF (XNORM(K) ) 14,114,514
XNCRM{K) =1.

CONTINUE

DO 16 K=NU1,NDIM
XNCRM(K) =55,

DO 16 I=1,NU _
XNORM{K) =AMAX1 (XNORM{K) s ABS  {C(I,K))}/XNDRMII})

EINBEU DER Cl1I,K)

* NUR #* NBR % NUG * NBEG # NUG ¥ NBG * NR * 1 * ] *
* NR % NU O *  NU  ENR KX 2 %
DO 28 I=1,NDIM

G{I+1,KPOS1}=RS{1)}/XNORM(I)

IFINR) 1225245122

DO 22 K=1,NR

KC=K



102
101

22
24
128

124
103

156
26

28

OO

32

132

134

136

34

36

137

(N e Ne

" 140

IF{K-NUR)1{1,4101,102

KC=KC+NUG

KK=K0O+K

G{KC+1,KK)=-1,

GIlI+1,K)=ClI KC)/{XNORM{II*XNORM{KC)})
IF(NG)128,28,128

DO 26 K=1,NG

KK=NDIM+K

KG=NR+K

KC=NUR+K

IF(K-NUG)1(0351033,104

KC=KC+NBR

KZUIKG) =KK

KZU{KK)=KG

XUNT(KG)=X{KC)*XNORM(KC)
GIKC+1,4KK)=~1,

IF{K-NUG) 26,426,106

G{KC+1,KK)=1.
GUI+L;KG)=ClI;KC}/{XNDRM{I)}*XNCRM{KC]})

CONTINUE
ELIMINATION DER UNBESCHRAENKTEN VARIABLEN

ITRAU=2

ITRAO=MDIM

KU=1

ASSIGN 32 TO KONTRA
NN=MDIM

GMIN=1,E-15
IF(NN-NG1)4L,40,4132
GMAX=GMIN

DO 36 K=1,3NR
IF{INDK{(K))134,134,36
DO 34 I=2,NN

IFLABS (G(I,K))=-GMAX)34,5,34,136
IP=1

KP=K

GMAX=ABS (G(I,4KY))
CONTINUE

CONTINUE

IF {(GMAX-GMIN)93,93,137
DO 38 K=1,KPOS1
ZW=G({IP,K)}
G(IP:K)=G(NN:K’
G{NN,K)=ZH

IP=NN

NN=NN-1

G0 70 70
SIMPLEX

MNART=0

IF{NG) 14(:564,14C
ITRAU=1
ITRAO=NG1




OO0

143

42
43

145

144
44

5%

158

52
53
54

156

i35
147

56
170
171
189

58

159

59

- 60

KU=NR1
ASSIGN 5% TO KONTRA

ZIELFUNKTION

DO 44 1=24NG1
INCI{I)=KPOS
IFINUG)143,43,143
G{IsKPOS)=G{I,KP0OS1)

DO 42 K=KU,K0OG
GlIsKPOS)=G{IKPOS)=XUNT{K)*G{1I,K)
00 44 K=KU,KPQS
IF{GL{IKPOS)) 144,145,444
NART=1

Gl IyK)==G{1I,K)
Gi{l,K)=G{1,K)+G{I,4K)

NEUE BASISLOESUNG
V=5,
[0 59 MODSCH=1,2
DO 58 K=KU¢KD
IF{G(1,K})58,58,158
INCEX=KZU(K)
INCEX=INDK (TNDEX)
G0 TO(52;532) sMDDSCH
IF{INDEX})58554,58
IF{INDEX)}S545;58,54
XMIN=ZV/G{1lsK)
XX=1.E38
11=3
DO 56 1=24NG1
IF{G{IK)=GMIN)56456;156
XNEU=G{I KPOS)/G{IsK}
TF(XNEU-XMIN)S58,58,1L5
IFIXNEU=-XX)1L 74564506
XX=XNEU

11=1
CONTINUE

IF{IT) 179,58,170
IF{MODSCH~2)18i 4,171,187
IF{ITI-INDEX)58,180;58
IP=11
KP=K
IV =XX*¥G(1,K)
CONTINUE
IF{ZV)159,459,159
INCEX=INDILIP)
INCK{INDEX) =.
INDI{IP}=KP
GO 70 7¢C
CONTINUE

ELIMINATION DER PUOSITIVEN VARIABLEN

ITRAU=NG+2
ITRAC=MDIM



OO0

OO

162

187

64

66

155

158

168
165

163
63
65

111
118

113
112
67
6¢&

165
69

173

172

72
73

ASSIGN 62 TO KONTRA
IP =1 TRAU

1P=1P-1 A
IF(IP-1)162,644162
KP=INDI(IP)

IF (KP-KPOS)187,9%,187
IF(NR)TG262,7C

EINSETZEN DER ERGEBNISSE

DO 68 I=1,NU

DO 66 K=14NU

ClIK)=0.

KG=1

IF (I-NUR)108,128,109

KG=KG+NBR

INDEX=INDK(KG)

IF(INDEX)168,68,168

IFINUG) 169,654,169

DO 63 K=KU,K06G

IF(INDKI{K) 63,163,463 _
G{ INDEXsKPOS1)=G(INDEXsKPCS1)-G{INDEX,K)®XUNT (K)
COMTINUE

XX=G({INDEX,KPOS1)/XNGRMI(I)
IF{I-NUR)119,11C,111

XX=AMAX1(XXeX(1))

X{I)=XX

DO 67 K=1,NU

KG=KO+K

IF(K-NUR)112,112,113

KG=K+NDIM=NUR
ClI,K)==G{INDEX;KG)/{XNORM(T )*XNORM(K))
CUNTINUE

CONTINUE

SYMMETRISIERUNG DER NULLEN (RUNDUNGSFEHLER)
L 69 I=1,NU

D0 69 K=1,NU

IFIC(I4K)I695,165,668

CONTINUE

RETURN

TRANSFORMATION

7 INDK{KP)=1IP

ZW=G(IP4KP)

DO 73 K=KU,KPOS

IF (K=KP)173,73,173
GUIPsK)=G{IP,K)/ZH

DO 72 I=ITRAU,ITRAO
IF(I-1P}172,72,172
GIIsK)=G(I,K)~G(TI,KP)*G{IP,K)
CONTINUE

CONTINUE




OO0

T4

G
g1
92
23

34

935
99

81
82
83
84
85

D8 74 I=1TRAU,ITRAD
G{ngp)=€’.

G{IPyKP)=1.

GO TO KONTRAS{32450;62)

FEFLERAUSGAENGE

IF(NART)21,92,91
WRITE(9,81)
WRITE(9,82)
WRITE(9,483)

NALS=3
IF(NTEST-1)94,99,%94

WRITE(9,84 ) INDK(K) ,KZU{K) sK=1,K0)

CO 95 I=1,MDIM

WRITE(9385)INDI(I){G{I,K),K=1,KPOS)

RETURN

FORMAT({17H ENTARTUNG ODER)

FORMAT (4i:H UNVERTRAEGLICHE NEBENBEDINGUNGEN ODER)
FORMAT{25H NORMALKATRI X
FORMAT{1H 11(18,13)/1X,11(18,13))
FORMAT{1H 12,11E11.3/3X3;11E11.3)

END

SINGULAER)



SUBROUTINE PLOTA
PLLTROUTINE IST MASCHINENABHAENGIG

RETURN
END




SUBROUTINE EICHG2
BERECHNET POLYNOME FUER E(KAN),HWBR{E) UND UNSYMM{E)
DIMENSION KTEXT{12),Y5{53),YT(50) .
COMMON NDsY{(225) 3 PL24C) s NX s NXGy X{15) ,FFAL15) s NByNBGyNF, Q,PF,FV{15
$) s FFV(S);NT,PARI{(2CC ) ;ALTISTI(5G,4),2 {54319 IBF{512)sNE,FLI5E,4)
COMMON TEX,NTEXT{12),1UG, IWDH
EXTERNAL PASS
EXTERNAL PAST
CALL OVERFL(J)}
IFLJ-1) T70C, 741,700
701 WRITE(9,702)
742 FORMAT(28H ACHTUNG UEBERLAUF /)
706G CONTINUE
74574 PLOT-PROGRAMM BRAUCHT AN DIESER STELLE ZEICHENKETTE KTEXT
DO 201 I=1,6
261 KTEXT({I}=NTEXT(I)
KTEXT(7)=5H
KTEXT{8)=5HEICHK
KTEXT19) =5HURVE
KTEXT{103)=5H AB¥W
KTEXT{11)=5HG V G
KTEXT{12)=5HERADE
YMAX=-999,
YMIN=G699.

DO 45 I=1,NE
IF{FLII,;2))40,40,41
40 CONTINUE
41 CONTINUE
DIVv=FL (1,2)
DC 10 I=1,NE
Y{I)=ALIST(I,1)
PARI{I}=ALIST{I,2)
IF{FL{I;2)) B58,9
8 P(I)=0
60 TO 1¢
3 P{I)=DIV/FL{I,2)
16 CONTINUE
DO 699 1=1,5
699 X[ 1)=0
© NX=MINO{NE-1,5}
NXG=0
CALL SQUFT4{1,0:%.PASS)
DO 12 I=1,5
12 Z41,13=X{1)
WRITE(9,100){PARY(I),1=1,NE)
WRITE(9,101M(Y(I),1=1,NF)
WRITE(9,110)M{P{1},1I=1,5NE)
WRITE(9, 1021 {4 1), =1,
PA=PAR1{1) :



44
45

507

50 8
509
28

29
39

637

32

33

150
121
1352
143
144
135
1356
147
1718
139
115

IFIFL(I,4))44,44445
CONTINMNUE

CONTINUE

DIV =FL (I44)

DC 30 I=1,NE
IF{ALIST(I4))547,508,5068
Y(I)=0
GO TO 559

Y{I)=ALIST{I,4)

IFIFL{1I,4))28:28,29

P(I1)=0

GO0 TO 3&

P(I)=DIV/FL{I,4)

CONTINUE
DO 697 1=1,5
X{1)=r;

NX=MINL(NE~-1+3)
NXC=0
CALL SQUFT4(1,5,2,PASS)

DO 32 I=1,NE

2{I43)=X(1)
WRITE(9,127)(Y(1)},1I=1,NE)
WRITE(G,110){PLI),1=14NE)
WRITEL9,178)(X{I),I=1,NX)

DC 331I=1,NE

CALL PASSL(I)

Y({I}=FF
WRITE{9317G)(Y(I),I=1,NE)
RETURN
FORMAT{LSHAEKANALNUMMER=
FORMAT{15H ENERGIE=
FORMAT(L15H =%k A{l)=
FORMAT(154 EMERG.{GEF)=
FORMAT(1Zll HWBREITE=
FORMAT(15H %%% B{I)=
FORMAT{15H HWBRT.(GEF)=
FOBMAT{15H UNSYMMETRIC=
FORMAT({L15H *%%¥ C([)=
FORMAT(15H UNSYMM.(GEF)=
FORMAT{15H GEWICHTE=

END

1861l4,6/{15X,8G14.67))
98G1l4.6/115X48614.6/))
18G14.6/(15X,8G14.6/7))
18Gl4.6/{15X,8Gl4.6/))
18G1l4,6/(15X,8G14.67))
18614.6/(15X,8G1l4.6/))
218G14.6/{15X,8Gl4.6/))
18G1l4.6/(15X,8G14.6/))
18G1l4.6/(15X48G1l4.6/))
218614.6/(15X,8Gl4.67/1))
28614.6/(15X,8G14.6/))




15
14
16
13

17

42
43

18

19
20

698

22

23

PE=PAR1(NE)
YA=Y({1)}
YE=Y{NE)
DO 13 I=1sNE
YS{I)=Y(I1)-YA-{YE-YA)*{PAR1{I)~-PARL{1))/{PARL{NE)~-PARLI(1))
CALL PASStI) ‘
Y{1}=FF

IF{YS{I)-YMAX)14,14,15
YMAX=YS{I)

IF{YS{I)-YMIN)16,13,:13
YMIN=YSI(T)
CONTINUE
WRITE(94103)(Y{I)I=1,4NE)
YMAX=AINT( 4. ¥AMAX1{2.%YMAX . 5¥YMAX,.25) +1.)/4.
YMIN=AINT{ 4. AMINLI{2.%¥YMINy « 5%XYMINs—e25)-1.) /4.
XMAX=AINT{PE/25L . )%250.425( . .
CALLPLOTA(PARLsYSyNE 2133513191923 XMAX 3G 3s YMAXsYMIN9OoKTEXTp1l0,00
$3)

DO 17 1=1,50

PARI{1)=XMAX/50.%FLOATI{IL]
CALL PASSI(I)
Y{IV=FF
YT{I)=Y{(I)-YA~-{YE=-YA)*{PAR1{1)-PA)/{PE-PA)
CALL PLOTA{PAR1 ;Y Te5:u9297 912291452725 13959090 9C91352000)
DO 42 1=1,NE

IF{FL{153)) 42,42,43
CONTINUE
CONTINUE
DIv=FL (I:3}

DC 26 I=1:NE
Y{I)=ALIST(I,3)}
PARL{I}=ALIST({I,2)

IF{FL{T1,3))185,18,19

PLI}=0

GO TO 24

P{I)=DIV/FL{I,3)

CONTINUE
DO 698 I=1,5

X{1)=0
NX =2
MXG=2
X{1)=Yi{li)-1. .
X{2)=(Y{2)%%x2-Y{1)%%2) /{PAR1{2)-PAR1{1})
X1 2)=AMAX1{Ce4X(2))
CALL SQUFT4(1,0,0,PAST)

DO 22 I=1:4

Z{142)=X{1}

WRITE(9,104){Y{1},1=1,NE)
WRITE{9,110)(P{I)I=1,;NE)
WRITE(9:105)(X(1),I=1,NX}

DO 231=1,NE
CALL PAST(I}

Y{1}=FF

WRITE(9,106)(Y{I),1=1,NE)
DO 44 1=1,NE



SUBROUTINE PASS{I)
COMMON ND3Y{250) ,P{20C) ¢ NXsNXGs X{15) yFFA(15) sNBsNBGsNF,Q,PFFV{15
$ ) FFVI5)4NT,PARL{200) AL IST(50454)+2(593),1BF1512) 4NE,FL{50,4)
Afl)=1. ’
FF=X{1)
DC 10 'L=2,NX
AfL)=A{L~-1)*PAR1(1I}
10 FE=FF+A(L)=X(L)
RETURN
END




SUBROUTINE PAST(1} .

COPMON ND,Y{200): P{20D)oNX s NXGsX{15),FFsA{15);NB,NBG, NFsQsPFsFV
* {15} ,FFVI5),NT,PARL(2CGC)

F1=sSQRTIX{1)+X{2)*PAR1I(I})

FF=F1

A{l)=,5/F1

A{2)=.5%PARI{I}/FL

RETURN

END



(2]

SUBROUTINE FIT(I10} .
1.EINGANG = EINLESEN VON POLYNOMEN 2, 2.EINGANG = FIT
DIMENSION AB{4),AC{4) NX{1G),FCH(6)
COMMON IMAX,Y(200)+Q(200) 2NXsNXGsX{15) sFFsA{15) ¢sNBsNBGyNFRePFoFV({
$15),FFV{5) 4NUsPARII200),ALISTI50,4),Z (593),IBF(512) oNPK,P{644)
COMMON PS{6)sDMY{1T70) yTEX NTEXT{12),IUG,IWDH,IBAS,IFX,IPB
EXTERNAL SUPER2
EXTERNAL SUPER3
CALL OVERFL{J)
IF{J=1)70,71,70
71 WRITE{9,702)
T0 CONTINUE
IFUIEX)40540,80
80 1FX=0
1PB=0
GO TO 160:;50),1BAS
50 READ{891)IFX,1IPB
WRITE{9,20)1IFX, IPB
60 CONTINUE :
READ(8By 6)(Z{I31)91=135),0Z211:2)31=132)31(Z(1,3)41=1,3)
WRITE(9210)(Z{141)51=155),(Z(1,2)91=152),(Z211,43),1=1,43)
40 REWIND 1 _
READ(836) POT37{493):2(5,3)
READ{84s1) NSCH
SCHLEIFE UEBER DIE GRUPPEN, DIE ANALYSIERT WERDEN
DO 1000 L=1,NSCH
LL=L
READ{8,1) NANF,NEND;NPK;{NK{I),;I=1,NPK)
NSP={NANF~-1)/256
IF{NSP) 99;11,12
EINLESEN VON 512 KANAELEN, DIE DIE GRUPPE ENTHALTEN
12 DO 13 K=1,NSP
13 READI1M{IBF{KK),KK=1,256)
11 READ{1){IBF{KK),KK=1,256)
READ{1)({IBF{KK} KK=257,512}
15 IMAX=NEND-NANF+1
REWIND 1
BERECHNUNG VON KANALINHALTEN UND ENERGIESKALA
DO 17 K=1,; IMAX
KYN=NANF-256%NSP+K -1
XN=NANF+K-1
YBF=1BF{KYN)
Y{K)=YBF
Q‘K)=1.
17 PARL{K)=NANF+K~-1
PRUEFEN, OB UNTERGRUND FIX
IF{IFX)20C,200,201
200 NX=2+2%NPK
X{NX-1)=Y1{1)
X{NX)=Y{IMAX)




GO YO 2052
201 NX=2%*NPK
READ{8, 1 }NPX1,NPX2
XN =NANF
X{NX+1)=NPX1
XN=NEND
X{NX+2I=NPX2
202 NXE=NX
STARTPARAMETER FUER LINIEN
DO 18 K=1,NPK
NLG=NK{K)-NANF+1
X{2#K-1)=PAR1{NLG)
PSIK}=X{2%K-1)
18 X{2%K)=Y{NLG)-AMINLIY{1),Y{IHAX]})
WRITE(9:5)L
YSUM=0
FV{2%NPK+1)=C
FV {2%NPK+2)=0
1UG=1 - LINEARER UG. JUG=2 - EXPONENTIELLER UG.
GD TO{6D0:601),1UG
600 CALL SQUFT4{1,0,0.SUPER2)
GO YO 602
601 CALL SQUFT4{1,0,0,SUPER3]
602 CONTINUE
YKR = GUETEZIFFER DES FITS (CHI#**2 / STAT.SCHWANKUNG)
DO 789 1I=1,IMAX
789 YSUM=YSUM+Y{I)
YKR=SQRT{R/YSUM)
WR ITE{9,790) YKR
790 FORMAT{11lH GUETEZ. =,F10.3/)
WRITE{(9, 2) NANF s NENDs X{ 2%NPK+1) y FV{ 2%NPK+1)} s X{ 2#¥NPK+2) o FV ( 2%XNPK+2)
WRITE{9,3) NPK
80 25 K=13NPK
FOH{K)=X{2%K)*P{K,2) *{1.06+P(K;4)*. 5)
PD=P{K,2)
IF{FCHIK))23,23424
23 FV{2#%K)=0
GO 7O 26
24 FVI2%K)=FV{2%K}*FCHI{K}/X{2%K)
26 WRITE(9:,4)X{2%K~-1)sFVI2%K=1) yFCH(K)} s FV{2%K],PD,P (K. 4)
P1=X{2%K-1)
P2=7{1,1)+72(2,1}%P1+Z13, 1)*PI*P1+Z(411)*Pl*?l*?l+l(5s1)*P1**4
Pl=FV{2%K-1)
P3~Z(2g1)+25*ll331)*P1+3.*Z(4:1}*P1*P1+4.*Z(5,1)*PI*PI*PI
P5=P3%FV (2#K-1)
P4=P3%PD
P6=FCHIK}/Z{4,3) /P2%¥ POTR(Z(5,2}+P2%%6)
PT=FV{2EK)%P6/FCH{K)
WRITE{9;7TIP2sP5:P6,PT, P4
FV{2%K-1}=0
25 FV{2#K)=0
YHAX=0
DO 610 I=1,IMAX
IF{Y(I)-YMAX)610,610,609
609 YMAX=Y{I}



610 CONTINUE
YMAX=AINTIYMAX/225.+1.)%25C,
PLOTTEN DER URSPRUENGLICHEN DATEN; DANN FITKURVEN
SCX=AINT{(1.+PD/4.)/30.
CALLPLOTA(PARL,Y,IMAX3139215191s 3sPAR1I(IMAX},PAR1{1),SCX,YMAX,0,
$ OgNTEXT,LL,l,AINT(PARl(1))+1.,8b.*SCX,PAR1(IHAX):4HF9.2 1ls~121,1
$:0,0}
DO 405 M1=1,NPK
DO 404 M2=1,IMAX
GO 70 (401,402),1U6G
401 Y{M2)=X{2%NPK+1)*(PARI{IMAX)-PARL1(M2))/{PARL(IMAX)~PAR1(1))+X{2%NP
$K+2) X (PARI{M2)-PARI{1)}/{PARI{IMAX)-PARLI (1]}
GO TO 403
402 Y{M2)=X{2%*NPK+1)*EXP( {PAR1(M2)~PAR1(1))/{PARL{IMAX)-PAR1 (1) )*ALOG
S{X{2ANPK+2)J/X{2%NPK+1)) }
403 AB(1)=P{Ml,1)}
ABL12)=(1.665/PIM1,2))%(1.665/P({M1,2))
AB(3)=P{M1,3)
AB{4)=P(Ml,4)
CALL EICH({PAR1{M2)},F,AB,AC)
404 Y{(M2)=Y{M2)+F
405 CALL PLOTA(PARI)Y’IHAX,Z,ggl)2,213)0,&gO,G:Qiﬁtl:LLgOigfﬁ)
DO 300 I=1,IMAX
GO TO{(700,701),1UG
700 CALL SUPER2{1)
GO T0 300
701 CALL SUPER3{1}.
300 Y{1)=FF
1000 CAEL PEOTA{PAR] ;Y 2IMAX229921922250:0350:090350+0219LL9G40:0)
99 GO TO{110:,120);IWDH
110 I1C=4 -
RETURN
120 I11¢=1
RETURN
1 FORMAT{918)
2 FORMAT {11HOKANAELE 219211X,3HB81S,19/11H UNTERGRUND
$:FF.251HI s F9e251HY3XsF9.251H{3F9.251H)7)
3 FORMAT(I2,6H PEAKS:IBX:7HENERGIE:14Xg11HINTEN51TAET:9X:6HBREITE94X
$: 1 ITHUNSYMMETRIEYZY .
4 FORMAT{B8XyF9.331H{,F9.3 ng) 5X3F9.051H{FO.0,1H} 26X9F9.5,6X3F9.5)
5 FORMAT{ THOGRUPPE; 14//)
6 FORMAT{6Gl2.8)
T FORMATIBXsFO.3931HI3F9.351H) 55X sF9.0,1H{sF9.0,1H)86XeF9.5)

10 FORMAT{15HO*** A(I)= 205614.6/715H **¥ B{l)= 12G14.6/15H *%%
$ CliIs= #3614.6/)

20 FORMAT(15HOFITUNTERGRD. =12,20H (0=AUTOM,1=MANUELL)/15H PEAKLAGEN
$ =,12/7)

702 FORMAT{20H ACHTUNG UEBERLAUF /)
END




SUBROUTINE SUPERZ2(1}
DIMENSION Bi{%)
DIMENSION AB{4}
COMMON IMAXY{2001,Q{200) ;NXNXG,X{15) oFF,AL15)yNBsNBGyNF 3R, PFFV{
$15), FFVI51sNUsPARLI200),ALISTI(S50:s4)sZ (5:31IBFI512),NPKsP{6,4)
COMMON PS{6),DY{187},1PB
IF{IPBI50,50,51
50 ,FK=1 ®
GO TO 52
51 FK=.6/P{1,2}
52 X1=PAR1{I}
DELTA=PARL{ IMAX}—~PAR1(1)
NY =NX o
NX=2#NPK+2
AINX-1)={PARI{IMAX)}-XI3/DELTA
A{NX)}=1.-A{NX-1]}
FF=XINX—1)%A{NX-1)+X{NXI*AINX)
NX=NY
DO 19 L=1,NPK
IF{I-1) 12,13,12
13 CONTINUE
IFIX{2%L-1)-PSIL)+P{L,21%FK)14,15,15
15 IF{X{2%L-1)-PS{L}-P{L2}%FK}11,11,14
14 X{2%L-1)={ AMAXI{P{L3)PSILI=-P(L,2)*FK)+AMINLIIP{Ls3)4PSIL)+P{L,2)*
$ FK)Y/2.
11 PiLsli=X{2%L})
PiLs3)=X{2%L~1}
XJ=Pi{L,3}
P{L,2)=SQRTIZ{1,2)+4Z2{2,2)%XJ)
Plle2)}=21(123)+Z12,3)%XJ +Z1353)%XJ *&2
12 AB1l)i=P{L,1}
AB{2)=11.665/P(L32))1%(1.665/P(L,s2))
AB13)=P{L,3)
AB{4}=P{L;4)
CALL EICH{XI;F,AB;B}
FF=FF+F
AL2%L) =BL1)
IF§{B{33)100;101,100
100 Al2%L-1)=B(3)
GO 10O 10
101 A{2%L-1}=.1E-5
10 CONTINUE
RETURN
END
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51
52
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15
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100

101
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SUBROUTINE SUPER3(I)

DIMENSIDN B(4]

DIMENSION AB{4)

COMMON IMAX.Y(200},Q{200) ;NX . NXGsX(15) ;FF;A(15) NB,NBG,NFRsPFsFV{
$15)sFFV{5) ¢NUPARL(20GC) s ALIST(50+4),2 (513"IBF(512,tNPK:P(6,4)
COMMON PS{6),DY(187},1IPB

IF{IPB}50,50:51

FK=1.

60 TO 52

FK=.6/P{1,2)

XI1=PARL{I)

DELTA=PAR1{IMAX)~PAR1{1)

NY=NX

NX=2#NPK+2

X{NX—~1)=AMAX1({X{NX-1)p.1}

X{NX )=AMAX1{X(NX J}y.1})

FF=X{NX-1)%* EXP{ (XI-PARI(I))/DELTA*ALOG(X(NX)/X(NX-I)) )
A{NX=1)= FF/XINX—-1)*{PARL{IMAX)~XI)/DELTA
A{NX) =FF/X{NX)*{X1-PAR1{1))/DELTA

NX=NY

DO 10 L=1,NPK

IF{I-1) 12,13,12 ,
TFIX(2%L=-1)=-PSIL)}+P{L,2)#FK)14,15.,15
IF{X{2%L-1)-PSIL)-PIL,2)*FK)11,11,14
X(2¥L-1)=(AMAX1(P(Ls3) 4PS(L)-PIL 2} *FK)+AMINL(P[L.3).PS
$ FKI)/72.

PiLs1)=X{(2%L)

PilLs3)=X{2%L~1)

XJ=PiL,3)

PUL,2)=SQRT(Z(1,2}+Z(2,2)%XJ)
PlLs4)=2(143)42(2,3)%XJ +2{3,3)%XJ *¥2
AB(1)=P{L,.1)
AB{2)={1.665/P(L32))¥(1.665/P(L,2))

- AB(3)=P{L,3)

AB(4)=P{Ls4)

CALL EICH{XI,F,AB,8)

FF=FF+F

A(2%L)=B(1)

IF(8(3))100,101,100

A{2*%L-1)=B(3)

GO0 10 10

A{2%L-13)=.1E-5

CONTINUE

RETURN

END

L1+P{

™~
~N
[
*




Derichtigungen

Anhang, S. 12, Zeile 31:
260  PARM(K)=PART(K)+AINT(ALIST(J,2))-FLOAT(D2-IVI)-1.

Zeile 42:
X(3Z)=AINT(ALIST(J,2) ) -FLOAT(WD2-NVI)+X(3)-1.

S. 32, Zeile L7 ff:

P6=FCH(K)/Z(k,3) /P2xxP0Tx(2(5,3) +P2xx6)
Ir(FCH(X)) 210,210,211

210 P7=0
GO TO 212
211 P7=FV(2 K)xPG/FCH(K)
212  URITE(9,7)P2,P5,P6,P7,Ph

51 ' BK=.6/S0RT(Z(1,2)+5(2,2)5X(1))

S. 35, Zeile 1o:
51  FK=,6/S0RT(Z(1,2)+Z(2,2)=X(1))
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