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DETLEF GAUDYN

GAUSS: PROGRAM DO ROZKLADU KRZYWEJ DOSWIADCZALNEJ
NA FUNKCJE GAUSSA

Nazwa programu: GAUSS

Komputer: SM-4, Instalacja: WSP Czestochowa

Jezyk programowania: FORTRAN

Pamie¢ operacyjna: 56 kB

Problem fizyczny:

Rozklad krzywej doswiadczalnej na funkcje Gaussa.

Metoda rozwigzania:

Gaussiany dopasowywane sg metoda najmniejszych kwadratéw typu
Marquardt’a.

Ogolne ograniczenia programu:

Mozliwo$¢ wpisania 7 gaussianéw o nieznanych parametrach i 5 gaussia-
noéw o statych parametrach w widmo skiladajgce sie maksimum z 200 punk-
tow pomiarowych.

W wielu dziedzinach fizyki doswiadczalnej otrzymujemy krzywe po-
miarowe, ktére sg sumg réznych funkeji sktadowych. Najczescie] intere-
suje nas problem roziozenia takiej krzywej na funkcje Gaussa.

Program GAUSS rozwigzuje to zagadnienie przez zastosowanie meto-
dy najmniejszych kwadratéw z wykorzystaniem techniki iteracyjnej Mar-
quardt’a [1]. Program napisany jest w jezyku FORTRAN i przetestowany
na minikomputerze SM-4.

1. Metoda matematyczna
1.1. Model

W przyjetym modelu zaklada sie, ze krzywa pomiarowa jest suma:
(a) Ng gaussianéw o nieznanych parametrach
(b) Ngsix gaussianéw o znanych parametrach
(c) tia opisanego funkejg liniowa yy=ay+by
oraz, ze
(d) wyniki pomiaréw y; podlegaja rozkladowi normalnemu N(y;, S;).
Teoretyczna wartos¢ F; dla zmiennej niezaleznej x; jest réwna
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Ng Xy — x0T
(1) = YAj-exp l__.l_ u]l
= 2 O3
j=1
Ngtix 1§ x—x5) ]
+ 2 AfF-exp ‘?[LsF—j)] l +a5-%;+Dy
i=1 3
gdzie:

Ny — ilo$¢ gaussianéw o nieznanych parametrach
Nysix — ilos¢ gaussiandéw o znanych parametrach
A;, Ajf — maksima funkcji Gaussa odpowiednio o nieznanych i statych
parametrach
33, 8;F — odchylenia standardowe gaussianéw nieznanych i statych
%%, x;F¥ — wspoirzedne polozen maksimoéw nieznanych i stalych gaussia-
now ,
ag, by —— wspoélczynniki réwnania tla.
Poniewaz estymowaé bedziemy tylko parametry nieznanych wielkosci,
wiec interesujaca nas funkcja bedzie opisana réwnaniem

1 (xi—xF) 7"
i

Aby otrzyma¢ ostateczng postaé¢ funkeji f; (2) nalezy odjaé¢ od niej, jezeli
znane sg wartosci parametrow a, lub by, odpowiednio czion agx; lub b,.

Ngrix
(@) fi=Fi— > Af-exp

=1

Dysponujac teoretyczng wartoscia funkeji f; oraz wartosciami zmierzo-
nymi y; mozemy zastosowa¢ metode najmniejszych kwadratéw w celu wy-
znaczenia estymatoréw nieznanych parametrow funkeji (2).

1.2. Pélliniowa metoda najmniejszych kwadratow

Niech n bedzie iloscig punktéw pomiarowych y;, ktérych polozenie
jest okreslone zmienng niezalezna x;. Stosujgc wazong metode najmniej-
szych kwadratéw, zgdamy aby dla wektora nieznanych parametrow

3) b=(Ay, Ay, ..., Ay_ > a0, bo, 10, %o, .., ngg e LoE )T

(T — transpozycja)
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funkeja

i=1
(4) 2= > wi[y1— f(b)]* = min

n
osiggnela warto$¢ minimalng.
fi(b) jest teoretyczng wartoscig zmiennej zaleinej y; w punkcie x; dla usta-
lonych parametréw wektora b, a w; sg wagami statystycznymi punktéw
pomiarowych.

Przedstawiony model (2) jest liniowy w parametrach okreslajgcych
maksima gaussianéw i w parametrach tla, a nieliniowy w polozeniach
maksimoéw gaussianéw oraz ich odchyleniach standardowych.

W programie GAUSS do rozwiazania powyzszego problemu (4) wyko-
rzystana jest technika Marquardt’a [1]. Zastosowanie tej techniki pozwala
stosowaé model tylko czesciowo nieliniowy.

Rozkladajac wektor b na liniowe i nieliniowe sktadniki otrzymujemy

- Ja
(5) b_[ﬂ]

gdzie:

(6) o= (A, Ag, ..., Any, &0, D)™

i

()% B= ("% ..., X 0 01 0y ey aNg )z

Z (6) i (7) wynika, ze prezentowany model jest liniowy w o i nieliniowy
w B parametrach. Wektor liniowy parametréw ma wymiar k, = Ng + 2 —

— IAFIX — IBFIX, gdzie IAFIX = 1, gdy warto$¢ a, jest stala i IBFIX =
=1, gdy warto$¢ b, jest stala. Wymiar wektora f jest réwny ks — 2Ng.

Jezeli zdefiniujemy

. B ) ( . )
8 Wy=—exp —f —— 32" <N
®) 3 p ( Y ISNg
©) U =X , O Ngr1=2 (G=Ng+1 i IAFIX=0)

(10) Uy =1, Gk, =b, (j=ka i IBFIX = 0)
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wowezas funkcje (2) mozemy zapisa¢ w postaci

(1)

Xa
= JZ:UJ‘ Uj;
=1

Postaé (11) funkcji f; wykorzystuje sie do estymacji parametrow wektora b.

Zastosowanie metody najmniejszych kwadratéw w celu wyznaczenia
liniowych parametréw prowadzi do rozwigzania liniowego ukladu réw-

nan [2]
kd
(12) k, [C][a] =[]
Macierz C ma elementy réwne c j; — 3 Wiljjuij;, a wektor skladowe réwne

V5= Wiyily
i

Do obliczenia estymowanych, nieliniowych parametrow bedg potrzebne

pochodne 9f;/3fy
Kk

of; N Sa.,
13 e -
L By Z[ By

=1

s

ta,

3y

Poniewaz w naszym przypadku Sa; /OBy =0 wiec

(14) Py =35,

Ng a
I ]

=1

(15) Pif =0y o

(xi—=x] )

“Uyj

(% —x§ )2

283

(<Ng,

du. . y
u ] (j

)

1,9, K50
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(% —=4")?

S ISNg, Ne<i<k
d

(16) Pijp = 0y
Stosujac technike Marquardt’a [1, 2] dla wektora

p= (,Xlo’ X0, ey Ky » O B2y s Dy, )T
minimalizujemy funkcje

@ = Zwi[yi — (x1, «, B)12

Metoda ta wywodzi sie z metod iteracyjnych Gaussa-Newtona, ktére spro-
wadzaja si¢ do rozwigzania ukladu réwnan

(17) A-d=g
Macierz A jest symetryczna i dodatnio okreslona i réwna sie iloczynowi
PTWP. P, W, g maja elementy odpowiednio réwno p;;==01;/3f;,
Wi = Ojp* Wi
of;
3B;

(3i jest delta Kroneckera). Wektor d jest wektorem poprawek do wekto-
ra f. Modyfikacja Marquardt’a ukladu (17) prowadzi do nowego ukladu
rownan

(18) (A*+kDd*=g*

i<k )

g5= E wi(yi — £i)
o

I jest macierzg jednostkowa, macierz A* otrzymuje sie przez skalowanie
macierzy A

(19) A*:(a*jj-):(ﬁf
Vayyyag
a wektor g* przez skalowanie wektora g

{ g3
(20) g*=(81*)=( ——)
V aj,

Wektor poprawek d wyraza sie wzorem

21) dy=dy"/\/ ays
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Parametr k jest parametrem interpolacyjnym pomiedzy metoda Gaussa-
Newtona (k=0) a metodg gradientu (k==00). Pierwsza z metod jest szyb-
ka, ale moze by¢ rozbiezna, druga jest bezpieczniejsza ale duzo wolniejsza.

Marquardt [1] poleca nastepujgca strategie doboru parametru k. Niech v
bedzie liczbg > 1 (tutaj v=10). Niech k@™ bedzie k-tg wartoscig r-tej ite-
racji (tutaj k®=0,01). k*+1 bedzie determinowane wartoscig sumy naj-
mniejszych kwadratow @, przed i po iteracji. Jezeli ®(k®/) <K PM), to
kEHD=k® (iteracja zwana iteracja ,typu A”). Przy niespelnieniu tego
warunku za k+1 podstawiamy k®uvm? (m=0, 1, 2, ...), ktéra dla najmniej-
szych warto$ci m spelia nier6wnosé @(k@vm) < @) (iteracja zwana ite-
racja ,,typu B”). Iteracje sg prowadzone do momentu, gdy ®® i $®) sg
stale przy wzroscie r.

1.3. Analiza statystyczna

Analiza statystyczna obejmuje:
(i) model idealny
(ii) malte fluktuacje danych pomlarowych wokét ich wartosci §redaich
(iii) ,,wagi statystyczne”.
Z uwzglednieniem (i) — (iii) mozliwe jest obliczenie macierzy kowarian-
cji Q estymowanych parametréw wektora b (3),

(22) Q=(PTWP)~! , py=20f;/3hby

oraz zalozenie, ze ®min (minimalna wartos¢ ®) podlega rozkladowi y2
0 g =n— Kiree Stopniach swobody. Keee jest iloscig estymowanych para-
metréw wektora b,

(23) Kiree=ko T kg
Wielkosé
124) S?=®min/q

jako warto$¢ y2 na stopien swobody, jest miarg dopasowania. Wartos¢ S?
znacznie wigksza od 1 wskazuje, ze model teoretyczny nie jest dobrg re-
prezentacjq zmierzonych wielko$ci.

1.4. Rozwigzanie rownan linjowych

Podstawowg czescig przedstawionej metody najmniejszych kwadratow
jest rozwigzanie symetrycznego ukladu réwnan liniowych (12, 18)
(25) A-x=b
kiad ten ze wzgledu na symetryczno$¢ macierzy A daje sie w prosty
sposéb rozwigzaé przez zastosowanie rozkladu Cholesky’ego [5, 6]. Jezeli
symetryczna macierz A jest dodatnio okreslona stosuje sig rozklad Cho-
lesky’ego w postaci
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(26) A=G-GT

G jest macierzg dolng tréjkatna. W przypadkach, gdy macierz A nie jest
dodatnio okreslona, stosuje sie rozktad Cholesky’ego w postaci

(27) A=G-J-GT

gdzie G jest identyczna jak w (26), a J jest macierzg diagonalng z elemen-
tami *1.

W tej pracy zastosowano rozklad w postaci (27).

2. Charakterystyka programu
2.1. Struktura

Program GAUSS sklada sie¢: z segmentu gléwnego oraz podprogramoéw:
MARQAR, STATIS, COLDEC, COLSOL, DRUK. Segment gléwny zawie-
ra instrukcje czytania danych oraz wywoluje i realizuje poszczegdine pod-
programy.

Podprogram MARQAR wykonuje estymacje nieznanych parametréw me-
todg najmniejszych kwadratow.

STATIS przeprowadza analize statystyczna.

COLDEC i COLSOL sluzg do rozwigzywania symetrycznego ukiadu réw-
nan liniowych. COLDEC dokonuje rozkladu Cholesky’ego, a COLSOL na
bazie tego rozkladu rozwigzuje dany uklad réwnan. Te dwa podprogramy
sg wykorzystane w podprogramie analizy statystycznej STATIS i w pod-
programie MARQAR.

Podprogram DRUK wyprowadza wyniki na drukarke.

2.2. Wejscie

Dane wejéciowe podzielone zostaly na cztery bloki. W przedstawionej

wersji czytane sg one ze zbioru o nazwie INGAUS, umieszczonego na
dysku.
BLOK 1 jest pojedynczym rekordem, format 613, zawierajagcym nastepu-
jace dane: N, NG, NGFIX, IAFIX, IBFIX, IPRINT. N — jest iloscig punk-
téw pomiarowych; NG — iloscig gaussianéw o estymowanych parame-
trach; NGFIX — iloscig gaussianow statych; IAFIX i IBFIX sa parame-
trami sterujgcymi tta, a IPRINT jest parametrem sterujgcym wyprowa-
dzaniem iteracji Marquardt’a. Jezeli IPRINT=0 iteracje nie sg drukowa-
ne, natomiast IPRINT=1 wyprowadza iteracje.

BLOK 2 zawiera kolejno rekordy z danymi:

a) (B(J),J=1,KBET), format 6E12.5; B(J) jest wektorem przyblizonych
wartoéci nieliniowych parametréw zgodnie z (7), z tym ze, odchylenia
standardowe zastapione zostaja odpowiadajacymi im szeroko$ciami po-
lowkowymi FWHM. Pomiedzy szerokosciami poléwkowymi a odchyle-
niami standardowymi istnieje zaleznos¢ FWHM=2-(2-1n2)!2-§
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b) (X(I),I=1,N), format 6E12.5; X(I) jest wektorem wartosci zmiennych
niezaleznych
c) (Y(I),I=1,N), format 6E12.5; Y(I) jest wektorem wartosci punktéw po-
miarowych "
d) (W(I),I=1,N), format 6E12.5; W(I) jest wektorem wag statystycznych
punktéw pomiarowych.
BLOK 3 jest blokiem niepustym, jezeli NGFIXe40. Zawiera on parametry
gaussianow statych (AF(J),XF(J),FFWHM(J),J=1,NGFIX), format 6E12.5;
AF(J) — sa wartosciami maksimow, XF(J) — wartosciami ich polozen,
a FFWHM(J) — szeroko$ciami poléwkowymi.
Istnienie BLOKU 4 jest uzaleznione od warto$ci parametréw sterujacych
IAFIX i IBFIX. Jezeli IAFIX=1, to pierwszy rekord BLOKU 4, format
E12.5, zawiera wartos¢ a, wspolczynnika rownania tla (1) natomiast, gdy
IAFIX=0 obliczany bedzie jako estymator. Analogicznie drugi rekord, for-
mat E12.5, zawiera warto$¢ wspolezynnika by, jezeli IBFIX=1 lub, gdy
IBFIX=0 wspotczynnik bedzie estymowany.

3. Test

Program zostal przetestowany na danych generowanych zgodnie z (1)

oraz na danych pochodzacych z eksperymentu. W kazdym z przypadkéow
uzyskano zgodno$é modelu rzeczywistego z teoretycznym.
Dwa przedstawione testy dotycza tej samej krzywej i obrazuja dzialanie
programu. Pierwszy przebieg pozwala ustali¢ jako stale parametry tla
i wybra¢ ,lepsze” wartosci poczatkowe parametréw nieliniowych dla tes-
w2

3.1. Wyjscie

Program wyprowadza wezytane (przyblizone) wartosci polozen maksi-
moéw oraz wartosci szerokosci poléwkowych FWHM i odpowiadajace im §.
Jezeli parametr sterujagcy IPRINT=1 zostajg wyprowadzone wartosci cha-
rakterystyczne iteracji: wspoiczynniki nieliniowe (x,°, x,9, ..., X%, 81, 32, -y
dng), wspblezynniki liniowe (Ay, Ay, ..., Ang, ag — jezeli IAFIX=0, by — je-
zeli IBFIX=0), warto$¢ sumy najmniejszych kwadratéow ®, k — Mar-
quardt’a oraz typ iteracji (A lub B).

Po informacji, po ilu iteracjach uzyskano dopasowanie, wyprowadzane
sg estymatory wszystkich parametréow i ich odchylenia standardowe. Po-
dawany jest réwniez procentowy udzial kazdego gaussianu w analizowanej
krzywej oraz warto$¢ funkceji y® na stopien swobody. Jezeli NGFIX=40 za-
stajg wyprowadzone wartosci parametrow gaussianéw statych. Ostatnig
wyprowadzang informacja jest pole pod krzywa teoretyczng oraz pole pod
krzywa doswiadczalna.



Gauss: Program do rozkladu...

13

90 2 1
0.11000E
0.00000E
0.60000E
0.12000E
C.18000E
0.24000E
0.30000E
G.36000E
G.42000E
©.48009E

C.46365E G

0.53125E
0.11800E

0.13730E ¢

0.17758E
0.88000!
€.200

C€.10000E
C.10200E
0.10000E
0.10000E
0.10000E
0.10CO0E
0.100G0E
G.100008

]
02 0.3
00 0.
01 0
02
02
02
0z

0.14458E
0.10607E
¢.118C0E
0.10000E
0.10000E
0.10000E
0.10000E
0.10000E
0.10000E
2.10000E
0.10000E
0.10000E
03 0.1C000E

Q4
01
01
01
01
1
01
01
o1

= 0
B0

50000
0.20000E
0.80000E

0.38000E
0.44000E

0.10594E

3 0.11720E

0.54725E

3 0.837459E

3 0.4010%9E
3 0.72459E

©.11835E
0.10801E

0.16000E
0.10000E
0.1000CE
0.16000E
0.10000E
0.10000E
0.100C0E
0.10000E

2 0.94193E

WPROWALZOHE FARAMETRY
FOLOZ. HAXIN=
FUHM =
SIGHA=

11.000
6.000

2.543

01
01
01
02
02

= 02

02
02

0z

03
04
03
02
03

03

03
03

01
01
01
01
01
01
01
01

01

0.50000E
0.30000E
0.90000E
0.15000E
0.21000E
0.27000E
0.33000E
0.39000E
0.450008

0.15795E
0.15020E
0.34864E
0.84564E
0.55930E
0.57122E
0.10468%E
0.11000E

0.10000E
0.10000E
0.10000E
0.10000E
0.10000E
0.10000E
0.10000E
0.100065F

31.000

£.000
3.397

01
01
01
02
02
02
02
02
02

03
04
03
02
03
03
03
03

01
01
01
01
01
01
01
01

0.40000E
0.10000E
0.16000E
0.220008
0.28000E
0.34000E
0.40000E
0.44000E

0.23390E
0.146400E
0.25792E
0.93518E
0.71661E
0.41489E
0.10309E
0.11200E

0.10000E
0.10000E
0.10000E
0.10000E
0.10000E
0.100002
0.10000E
0.1000CE

31
02
02
02
02
02
02
02

03
04
03
02
03
03
03
03

01
01
01
01
01
01
01
01

0.50000E
0.11000E
0.17000E
0.23000F
0.29000E
0.35000E
0.41000E
0.47000%

0.34844E
0.15060E
0.18401F
0.12163E
0.53478E
0.28948E
0.10296E
0.11400E

0.10000E
0.10000E
0.10000E
0.10000F
0.10000E
0.10000€
0.10000E
0.10000E

BB RSS2 e SRR TR St Ry T P T T P T TS T T T T

UOFASDUANTE FD 25 ITERACJACH

ROUNANIE TLA Y= 0.200E 01 % X +

QDCH. STAND. 0.117E-01
FIN= 999.972
ODCH. STAND. 0.682
FOLOZ. HAXIH= 10.000
ODCH. STAND. 0.002
S1GHA= 2.000
BICH. STAND. 0.002
FUHM = 4.710
UNCH. STAND. C.004

0.200E 02

0.382E G0

800.001

0.591



14

Detlef Gaudyn

UZGLEDNE NATEZENIA W % 29.411
ODCH. STAND. 0.032
CHI=  0.00005 NA STOFIEN SWORQDY

0.0

35.294

39

EEFERR

ARAAREREXREATAAREAKF L XA RARENRTRT

FARAMETRY GAUSSIANOW S1ALYCH

FIk= 600.000
FOLOZ. MAXIM= 10.000
SIGHA= 4.000
FUHM = 7419
Wi HE NATEZENLIA W % 35.294

POLE FOD KRZYWA - WG MODELU

FOLE FOD' KRZYWA - RZECZYWISTE

0.2046939E 05

0.2046938E 05

P = FLEHEA S BBE a3 b =
UFROUADZONE F HETRY

FOLDZ. HAXIi= 16.000 30.000

FUHM = 4.710 7.064

SIGHA= 2.000 3.000

ITERACJA ND 1
WSFOLCZYNNIKI NIELININWE:
0.1000000E 02 0.3200000E
WEPOLCZYNNIKI LINIOUE:
0.9999333E 03 0.2000254E
0.19122621E-01
0.2000E-01

02

ITERACJA NO

USPOLCZYNNIKI NIELTNTOUE:
0.1000000E 02 0.3000000E 63

WSFOLCZYNNIKI LINIOUE:
0.9999595E 03

FHI =

KAPFA =

A

2

0.G000091E
0.38428947E-02
0.2000E-02

ITERACJA NO 3
USFDLCZYMNIKT NIELT
0.1000000E ¢
USPOLCZYNNIKI LT
0.9999682E 03
0.

HITWE
]

300G0000E

0.8000023E
21573356E-02
0.2000E-03

PHI
KAPFA =
A

0.2000153E 01 0.2999805E 01

0.2000050E 01 0.2999929E 01

0.2000015E 01 0.2999971E 01
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ITERACJA NO 4
WUSFOLCZYNNIKI NIELTNIOUE:
0.1000000E 02 0.2000000E 02
USFOLCZYNNINI LINIOWE:
0.9999710E 03 0.3000018E 03
FHI = 0.19709293E-02
KAFFA = 0.2000E-04
A

<

.2000004E 01 0.2999924E 01

ITERACJA NO 5
WSFOLCZYNNIKT NIELINIOWE:
0.1000000E 02 0.3000000E Q2
WSFOLCZYNNIKT LIMIQWE:
0.999971%E 03 0.8000012E 03
FHI = 0.19525952E-02

>

.2060000E 01 0.2999939€ 01

ITERAC.IA MDA
USFOLCZYNNIKT NIELINIOUE:
0.1000000E G2 0.200090CE €2
WUSFOLCZYNNIRT LINIOWE:
0.9999722E 03 0.80000G%E 03
FHI = 0.1 AOLE-02
ERFFE = 0.2000E-04

a

(=]

-1999999E 01

0.2999991E 01

ITERAC.JA W0 7

USPOLCZYNNINT NIELINIOWE:
0.1000000E 02 0.3000000E 02

(T LINIOWE:

(=4

<1999999€ 01 Q2999991 0

0.5000007E 03

1 ]'HIELINIHUE= . -
Q0CE G2 0.3000000E 02 0.1979999€ 01 0.2999971E €1

JIKI LINTIOUE:

0.9999724E 03 0.3000007E 03
FRI = 0.19387770E-07
KAFFA = 0.2000E 07
R

A
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ITERACJA N0 ¥
USFOLCZYNNIKI NIELINIOWEZ:

0.1000000E 02 0.3000000E 02 0.1999999E 01
WSPOLCZYNNIKI LINIDUE:
0.9995724E 03 0.8000007E 03

PRI = 0.19387770E-02
RAFFA = 0.2000F 02

B

A

0.2999991E 01

*%5(*}**************%*****%***%4%*?*l*&*!****x. FREHEERE

TOFASOWANIE FO 9 ITERACJACH

ROWNANIE TLA Y= 0.200E 01 # X + 0.200E 02

ODCH. STAND. FIX FIX
999.972  200.001
. STARD. G.450 0.531
FOLDZ. MAXIM= 10.000 30.000
ODCH. STANID. 0.002 0.002
SIGHMA= 2.000 3.000
ONCH. STAND. 0.002 0.002
FUHM = 4.710 7.064%
NICH. STARD. 0.0u4 0.005
WZGLEDNNE HATEZENTIA U 7 35294
OUCH. STAND. 0.034

CHI= 0.0000% NA STOPIEN SWORODY

ERRENE

{w*ki*!kf!K¥i(iﬂ****Ki*i*ii{i¥{¥3i¥¥*¥¥**§*¥§¥%¥4*!****!!*****!!****&*

FARAMETRY GAUSSTANDY STALYCH

FIR= 400,000

FOLNZ. MAXIM= 10.000

S1GMA= 4,900

FURM = G.419

WZGLEDNE NATEZENTA U 7 35.294

PALE POD KRZYWA - UG MODELU = 0.2046939E 05

FOLE POD KRZYUA - RZECZYWISTE = 0.2044938E 05
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FrORIRAN V0044 1

FDnﬁDN ’r‘.,
COMMON/

1SGN {23) yRHS ¢ 3z 2
0003 FDMMDN/ﬁﬁU/Bl(l&;ySEALEflq)qu(la)rF(“OO)vY(“OO)
0004 COMHON/DRU/NGF L5 X2 5 60+ BO 5 AREAT » AREAF » FFOLE (5) 1 AF (5) » FFWHM (5) 5
1STF (5) 1 XF (5)

0005 COMMON/CHASI/Ny NG 7 MEF L » KisLF r KEE Y » Ky TAF 1Ky TRFIX,FHI IC
0606 BYTE UICK(2)
0007 INTEGER DI
0008 ERUIVALENCE (UICK (1) »ULE 4
0009 DATA UICK/“27+727/
0010 CALL SETFIL (1,7 INGAUS? »1DT, DK? »1,UIC

C BLOK 1 i
0011 READN(17300) Ny
0012 Ki #NG
0013
0014

[
0015
0016 REAT (1305) (X (1) y =18
0017 REAII(1,305) (Y{I)yI=1,N)
0018 READ (1305) (W (1) yI=1,N)
0019 URITE (5,400)
0020 URITE (55 405)
0021 WRITE (57410 (R (J) yJ=1+NG)
0022 WRITE (51420) (B(.1) y J=NGF1,KEEY)
0023 DO 5 J=NGRLKBET
0024 5 B (=R /X2
0025 WRITE (55 415) (B(J) » J=NGF 1, KEET
0026
0027
6028
0029 10

C BLOK 3 cexgs 00 0 0 o o R
0030 IF (NGFIX.ER.0)G0 T0 30
0031 REALD (1 5305) (AF (J) # XF (1) s FFUHM () 5 J=1,HEFTX)
0032 D0 15 J=1yNBFIX
0033 15 SIF (J) =FFUHM (J) /X2
0034 D0 25 J=15HBFIX
0035 00 25 I=1:¥
0036 X3== ((X (1) =XF (1)) ¥%2/ (2, %SIF (J) #%2) )
0037 . IF (X3.6E.-83.6)60 T0 20
0038 X3=-91
0037 20 X1=AF (J) ¥EXF (X3)
0040 AREAF=AREAF+X1
0041 25 Y(I)=Y (D) -X1

4 BLOK 4 sosidenssessnsis o]
0042 30 IF (IAFIX.ER.0)GO TO 33
0043 READ (17305) A0
0044 IF (A0.ER.0.) GO TO 35
0045 DO 40 I=1,N
0046 X1=A0%X (I}
0047 AREAF=AREAF +X1

0043 40 Y(I)=Y(I)-X1
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FORTRAN V004A 00:00:00 06-MAY-RBG  FAGE 2
0047 35 IF (IBFIX.EQ.0)G0 TO 45
0050 READ (15305) O
0051 IF(BO.EQ.0.)GO 10 45
0052 D0 50 I=1s
0053 AREAF=AREAF+EO
0054 50 Y(I)=Y(I)-E0
0055 45 RALF=NG+2-TAFIX-IBFIX
0054 CALL MARRAR(ISINGs IFRINT)
0057 IF (ISING.EQ.1)STOF
0053 CALL STATIS(ISING)
0059 IF (ISING.ER. 1) STOF
0060 CALL DRUK
(] # : EHARRARANARKHR
0061, 300 FORMAT (613)
0042 305 FORMAT (SE12.5
(] # X ¥ KER EEE I SRS
0063 400 FORMAT (1Xy 130 (1Hx%) /)
0064 405 FORMAT (1Xy *UFRDWADZONE FARANETRY?)
0065 410 FORMAT (10X "FOLOZ. MAXINM='s8F10.3)
0064 415 FORMAY (10Xs *SIGHA=" y 7Xs8F10.3)
0067 420 FORMAT (10Xy *FLHM = y7Xy8F10.3)
0063 END!
FORTRAN V0044 00:00:00 04-MAY-34  FABE 1
C o
0001 SUBROUTINE MARGAR (ISINGy IFRINT)
0002 COMNON/MMSTI/A (9) 1B (14) s PHIR(25)
0003 COFMON/MMD/BL (14) » SCALE (14) 155 (14) 5F (200 5 ¥ (200)
0004 COMHON/HME/X (200) 1 W (200) 11(2005 9) yF (200 14) y AA (235237 15 (23,73 »
1SGN(23) yRHS (23) y DEL (23) yAAL (235 23)
0005 B COHMON/CHMSD/ Ny NGy NGF 15 KALF s KBET 1Ky TAFIXs TRFIX s FHI» IC
s £X
0006 DATA EFSsRK Y/1.E-6y2.E-291.E1/
0007 LIFHIF=0
0003 IRMAX=25
0009 OEFS=1.4EFS
0010 IF(IAFIX.EQR.1)60 10 5
0011 N
0012 i =X (1)
0013 S IX.ER.1)GO 10 10
0014 =1sN
0015 4 UCIsRALF) =1,
G014 10 D0 15 I=1sN
¢o17 00 15 J=1,NG
0018 XK1= (X (D) -BCD ) %22/ (2 %A (J+NG) %275
X1=-X1
IF(X1.6E.~-88.6)00 T0 -:
X1=-91
15 B(Is )=
ng 30 J
Do 20 Ji=JsKALF
H1=0.
[0 25 I=isN
25 Hi=HI+W (D) ¥ (Ty.0) #U¢Ts 1)
20 AAL (1)) =H1

Hi=0.
DO 35 I=1,WN
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GO31
0032
0033
G034
0035
0036
0037
0038
0039
0040
0041
0042
G043
0044
0045
00464
0047
0048
0049
¢050
0051
0052

FORTRAN

0053
0054
0055
2056

0057
0058
0059
0060
0061
0042
Qo463
0044
QO6S
0066
Q047

G069
070
071
0077
0073
GO74
QO75
QG745
0677
Q076
¢o79
0080

35 HL=H1+U (1) %1 (I, ) %Y (I)
20 RHS () =H1
CALL COLDEC (KALF»AAL G SGNy ISING)
IF (ISTHG.E0. 1) RETURN
CALL COLSOL (KALF y 51 RHS s A7 S6N)
FHI=0.
DO 45 I=1si
H1=0.
UG 40 J=1;KALF
40 Hi=HI+A (1) #U(I, )
F(Iy=H1
45 FHI=PHI+W (1) % ((Y (1) -H1) %%2)
IF (LIFHIF) 50550595
50 LIFKIF=1
RKAP=RKAFO
IR=0
TF (KPET.BT.C) GOTOS5
1C=0
RETURN
IR=IR+1
PHIR (IR} =FHI
IF CIPRINT.EQ.03GO TO 40

VG04A 00:00:00 04-AY-84  FAGE 2

wn
& |

URITE (S52300) IR
WRITE(S¢330) (R() » =1 KBET)
WRITE(G2309) (A s J=1yKALP)
WRITE(5:310) FHIR(IR)
URITE (51 315) RKAF
&0 DG 45 I=1sN
DO 70 J=15KG
X1=X (1) ~E ()
70 PCIsD=ACD #X1/BING) %4235 (Tv))
B0 75 JSHGPL,KEET
X1=X(D) = (J-NG)
75 P(Iy D=8 (U-NGYEIRXL /R (D) #% 5= (T y J-NG)
¢S CONTINUE
50 80 J=1sKEET
Bl{l)=B{D
BC 80 Ji=JdsKBET
Hi=C.
D0 €5 I=i.0
3 HI=HI+U(D) #P (T H =P (T 11)
50 @ {I1sd)=H1
B0 90 J=1,KBET
€ SCALE () =SART (AA (Jy J))
00 100 J=1,KBET
Ki=0.
o0 105 I=1,N
105 §=HL+ (Y (D) - F(L)‘*k(l)*?(le)
100 GBI =HI/SCALE (DY 7
D0 110 J=1,KBET
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00 110 J1=JsKREY

110 AA Ly D =AACIL, 1) /STALE (L)) /SCALE (J1)
REAF=RKAF/RNY

120 no 125 J=1sKRE]

125 AA(Jy J) =1 +RKAF

CALL COLDED (KBEY s A » [ 561N, ISTNG)
IF(ISING.EQ.1)RETURN
CALL COLEDL (KRET 15+ G5 RHS»SHN)
s KBET
HE ¢J) /SCALE .}
21 () +DEL ¢
3T 06070 130
&

)
E(D=R1{J /2.
130 CONTINUE
G670 10
o9 IF(FHI.LE.FHIR(IR) #0EFS) GOTO 135
RRAF=RRKAF*RNY
0099 IF (IFRINT.ERQ. 1) WRITE(5,325)
0100 GOTO 120
0101 135 IF (IFRINT.EQ. L)WRITE(5+320)
0102 IF (IR.LT.2)G0T0 55
0103 ZARGU HIR(IR)-FHIR(IR-1)

0104 .- ZARGU2=FHIR (IR-1) ~FHIR (IR-2)

0105 DELYA=ARS (ZARGU1) +ABS (ZARGU)

0106 DELTA=TELTA/FHIR (IR) /8.

0107 IF (DELTA.GT.EFS) 60T 140

01089 IC=IR

FORTRAN V0044 00300200  04-MAY-84  PAGE
0109 RETURN

0110 140 IF (IR.LT.IRMAX) GOTO 55

0111 IC=-1

0112 RETURN

0113 300 FORMAT (LHO, * ITERAGJA NO? 5 13)

0114 305 FORMAY (1X ?USPOLCZYNNIKI LINIOMEZ */(5E18.7))
0115 310 FORIAT (4H FHI =/E15.8)

0116 315 FORMAT (BH KAFF& =rE14.4)

0117 320 FORMAY (2H &)

o118 325 FORMAY (2H ) :
0119 330 FORMAT (1Xy 7WSPOLCZYNNIKI NIELINIOWE: */(SE18.73)
0120 335 FORMAT (15H SIGN EXCURSION)

0121 END
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FORTRAN VOOG4A

0001
00072
0003

0004
0505

15

10

i)
0034
0035 40
0036 30
0037
G035 45
0040
G041

FORTREN VOU4A
Gl
600z
0003
0004

0007
05038

00:00:0C 04-tAY-84  FAGE i

COMMUN/MMSD/A () s B{L4) s VAR (D)
OHAON/HMS /X (200) 51 (200) sUC
(23) sRHS(23) y DEL (23) 5Q(

CHMED/ Ny NGy NGFLs KALF s KBET v Ky TAF IXs IRFIXsFHI, IT
NG+IAFIX+IEFIY

200514) 1AA(23,23) 1 G(23522) ¢

F(Ie ) =A()-HB)
CONTIRUE
DD 20 J=1sK

K

IF(JL.LE.RALF)
IF (J1.6T.KALF)
Hi=Hi+Uixl22W (1)

ARGl Iy =HL

ALl COLDEC(K:AAyGySGN; ISING)
IF(ISING.ER. 1) RETURH

03 30 J=1,K

0 3% Ji=1,K

RHS (J1)=0.

RHS (=1,

CALL COLSOL (KyGsRHSsDIEL » SGN)
D0 40 JMi=1,K

Q{31 D =DEL (D)

CONTINUE

D0 45 J=15K

Hi= [N}
VAR (J) =SRRT(ABZ 141},
RETHRN
ERD
Q0zd0:0d CO-HAY-85  FaGE 1
SURROUTING DRUK
EYTE ABY1(10)8BYZ(10)
COMMON/HIMST/A(9) »7 (14) s VAR (ZS)
COMMON/iHHD/F {14) yPOLE (14) » SFWHNM {14) » SPOLE (200) 1Y (200

HON/DRU/ZNGFIX» X2 A0S B0y AREAT » AREAF » FFOLE (5) » AF (5) s FFUHK (5) »
1SIF (D) 2 XF (D) @
N/CHMSE /s ({Ga NG Ly KALF  KBET o Ky IAF IXS IBF IXo FHI IC
f RALPHNG
FRP1=KALF+1

NG+
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10

15

20

a5

40

U0 4 J=is10
ARYL (D)= ?
ABYZ()=7 ¢

AREAF=AREAT +SFOLE (1)

IF (IC.GT.C
URITE(S9470)

60 10 15
WRITE(S:455) 10
IF(IAFIX.EQR.Q2BD T2
ALNGP1) =A0
ABYL(4)="F7
ABY1(E5)="1"
ARY1S X
GO TO 25
ENCGRE(10,425

0 10

SYVAR(RALT
430).5!(?40(:1 »ALHDED)
335)ARY1.ARY2

(55 409) (A{J) s =1y}
{5y 440) (WAR(D) »
WRITE(5,41C) (B(J) yJ=
WRITE (55 440) (VAR(D)
URITE (S55415) (BN y
URITE(“1143)\JAR())7

=0.

#VAR (JHRAFNG)
FOLE( = 066233#K (J+NG) *A (D)
Hi=H1+FOLE ()Y

SFOLE (J) =2.5064283%50RT (A (J) %25 VAR (L HKAFNG) ¥#24+R L HNE) x4 2%

1VAR (J) ¥%2)

IF (NGFIX.EQ.C}GO TO S5

DO 45 J=1»NGFIX

FFOLE (J)=2.5066283#AF () ¥EIF (D)
H1=H1+FPOLE (J)
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FORTRAN VOO4A 00200300 08-MAY-85  FAGE 2
0054 00 50 J=1isNGFIX

0055 50 FFOLE (J)=FFOLE (J) /H1%100.

0056 )

0057 LE () /H1%100.

0058 &0 SPOLE (5 /H1%100.

0059 ‘) (FUHH (J) vJ 1

0060

;J =1y HEFIA,
) ed= 1;NGF X
(3 5 J=1aNGFTX)

*5E10.357 % X + *,E10.3)
1041 7%, 1041)

0.3

STOFIEN SWOERODY® /)
MDY STALYUH? /)

*yI29* ITERACJACH? /)

TLA Y=

4% 98F10.3)
ITERACJACH? /)

G083 HJF\MAI .J.;(y I

0089 475 FORMAT (1HO ?X WG rMODELL =7,E18.7)
0020 480 FORMAT (1HO» 9Xs TFOLE FOD - RZECZYWISTE =",E18.7)
[olera RETURN

0092 EnD

FURTRAY Yotaa 00:00:00 04-ttAY-B4  FAGE 1

0001 SURROLTINE COLDEC (Ny A7 Gy SGNy ISING)

[elolo)y NIMENSION A(23923) #15(23,23) ySGN(23)

0003

GO04

Q005 15}

0004 Hi=A(1,1)

0007 IF (HL)Y 10,5515

0003 10 SN =-1.

Q007 i) 15(1 1) =80RT (ARS (H1))

GULO IF (N.EQ. L RETURN
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0011

00O1E 20 (1#AI«1) /G 12

0014

&

H1=A (s .d) M
1F¢H1>‘50. 5553

"bﬁWFN('\)*h\T;l\)*I:(_x K
DA T 1 =50 AT D)

CONTINUE
URITE (54

FORMAY (37H )]
ISTNG=1
RETURN
BT
Yun4an 00200300 Q4-MAY - 54 Pt

0004

0010 10 3‘(1) (RCI)-5UM) /G(T-T)
0011 1N

EENSE P S b
[)=(X{I)-5UM) /G4{Is1)
RETURMN
H(L)=SONI1Y#R (1) /7 005 (T 1)) %%2)
RETURN

ERNIl
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DETLEF GAUDYN

GAUSS: PROGRAM FCR THE EXPERIMENTAL CURVE DISTRIBUTION ON
GAUSS FUNCTIONS

SUMMARY

In the article, the introduces a mathematic method of the experimental curve
resolution into Gauss functions (which can be solved by FORTRAN lanquage descri-
bing a computer programme) and a computer programme in FORTRAN lanquage
solving the question by means of a computer.

The static analysis as well as the estimators of unknown parameters are counted
on the basis of theoretical half-linear method of the smallest squares of Marquardt’s
type.
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