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PROGRAM DO ANALIZY CZASOW ZYCIA POZYTONOW

1. Problem fizyczny

Jedng z metod badan struktur elektronowych ciat stalych jest metoda
pomiaru czaséw zycia pozytonéw w badanych prébkach. Analiza mierzo-
nego widma czasow zycia pozytondéw pozwala okreslié charakter zjawisk
elektronowych, oraz wystepowanie ewentualnych luk miedzyatomowych
poprzez mozliwos¢ wykrycia zjawiska tworzenia pozytu [1, 2, 3, 4].

2. Metoda rozwigzania

Model matematyczny [5, 6, 7] zaklada, Ze mierzone widmo czaséow zy-
cia pozytonéw jest sumg ekspotencjalnych funkcji statych rozpadu, funkeji
czasowe] zdolnosci rozdzielezej oraz statego tia.

Widmo analizowane jest poiliniowa metodg najmniejszych kwadratow
typu Marguardt’a [5]. Estymowanymi parametrami sa: czasy zycia pozyto-
noéw, ich wzgledne natezenia, tlo oraz kanal zerowy, dla ktérego czas = 0.
Model uwzglednia réwniez wiezy, ktére mogg by¢ narzucone na czasy zy-
cia i ich wzgledne natezenia poprzez:

(a) ustalenie dowolnej ilosci czaséw zycia
(b) ustalenie M wzglednych natezen czaséw zycia
(c) wprowadzenie M liniowych kombinacji wzglednych natezen czasow
zycia ;=0
KO0

D)y ej=0 1=1,.,M)
=1 M <<KO0
Pozytony anihilujg réwniez w zrédle, dlatego uwzglednia sie korekcje dla
tego typu anihilacji. Przeprowadzona analiza statystyczna pozwala wyzna-
czyé wariancje i macierz kowariancji estymowanych parametrow.
2.1. Zakres dzialania programu
Opisany program zostal przygotowany na mikrokomputer SM-4 w ar-
chitekturze podstawowej, tzn. z pamiecig operacyjng 56 kB i pod syste-
mem operacyjnym DOS. Ograniczenie takie zaweza ilo$¢ analizowanych
kanatéw do 300.
W przypadku pracy mikrokomputera SM-4 pod systemem operacyj-
nym DOS RW zakres analizowanego widma czaséw zycia pozytonow moz-
na latwo poszerzy¢ do pelnych mozliwosci 512-kanatowego analizatora.
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Ponadto w programie przyjeto, ze funkcja czasowej zdolnosci rozdziel-
czej moze byé sumg dwoch gaussianow. Wynika to z powszechnosci sto-
sowania izotopu ®Co do zdejmowania krzywej czasowej zdolnosci rozdziel-
czej.

3. Opis programu

Program napisany jest w formie zadania pakietowego BA (batch), ktére
realizuje siedem kolejno nastepujgcych po sobie programoéow (TRJB, T1,
T2, T3, T4, T5, WYDRUK), korzystajacych Igcznie z siedmiu procedur (D2,
E2, D5, E5, C, F, G). Najobszerniejszy program T2 zajmuje w pamiegci kom-
putera 24886 siow. Wszystkie obliczenia prowadzone sg w podwojnej pre-
cyzji. Pomiedzy programami i podprogramami przesylane sa wyniki po-
$rednie zapisane w postaci zbiorow na dysku (patrz: schemat blokowy).

W programie TRIB wezytywane sg dane wejSciowe ze zbioru o nazwie
JOBGD oraz dokonywany jest podzial na dwa zbiory DT1 i DT3, ktére
wykorzystywane sg odpowiednio w podprogramach T1 i T3.

Program T1 wezytuje analizowane widmo ze zbioru TABGD i oblicza
poczatkowe wagi statystyczne oraz pole pod krzyws pochodzgcg z anali-
zatora wielokanatowego (Aiapm = calkowita ilos¢ zliczen w widmie).

Program T2 wylicza estymowane parametry (state rozpadu };, kanat ze-
rowy T, tto B) metoda najmniejszych kwadratow typu Marquardt’a. Ko-
rzysta on z trzech procedur: G, D2, E2. Podprogram G stuzy do obliczania
funkeji bledu (erf x) dla liczb typu DOUBLE PRECISION. Podprogramy
D2, E2 stuza do rozwiagzania symetrycznego, dodatnio okre§lonego ukladu
réwnan liniowych Ax=Db. D2 rozklada macierz A na iloczyn macierzy tréj-
katnych A=LLT metodg Choleskiego, natomiast E2 na bazie tego rozkiadu
rozwigzuje uklad réwnan liniowych. 2

Program T3 dokonuje korekeji analizowanego widma poprzez uwzgled-
nienie anihilacji pozytonéw w zrédle. Korzysta z procedur: C, ktora ob-
licza poprawki do korekeji zrodia oraz z procedury G.

Program T4 jest identyczny pod wzgledem strukturalnym z T2. Anali-
zuje jednak widmo z uwzgledniong korekcjg zrodta.

W programie T5 nastepuje ostateczne opracowanie estymowanych pa-
rametréw oraz przeprowadzona jest analiza statystyczna. Program korzys-
ta z podprogramoéow Eb5, D5, F, z ktorych E5 i D5 majg takie samo zadanie
jak E2 i D2, roznig sie tylko obszarem zajmowanej pamieci komputera, na-
tomiast F jest odpowiednikiem procedury G dla liczb typu REAL.

Program WYDRUK stuzy do wyprowadzenia wynikéw na drukarke.
4. Wejscie

Dane wprowadzone sg z dysku w postaci dwoch oddzielnych zbioréow
o nazwach JOBGD i TABGD.

Pierwszy rekord zbioru JOBGD zawiera dwie liczby typu calkowite-
go — format 2I4: IJOB — okresla numer jobu, IPRINT — pozwala wy-
prowadzi¢ iteracje z cyklu dopasowania (IPRINT =% 0).

W nastepnym rekordzie formatem 78A1 zapisana jest mazwa analizo-
wanej probki.

Rekord trzeci zawiera nastepujace dane: MP — ilos¢ sktadowych gaus-
sianéw krzywej czasowej zdolnosci rozdzielezej: (FWHM (IP), IP = 1, MP)
— szeroko$¢ w polowie wysokosci maksimum skladowych krzywej czaso-
we]j zdolno$ci rozdzielezej w [nsek] : (OMEGA (IP), IP =1, MP) — pro-
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centowy udzial poszezegélnych skiladowych krzywej czasowej zdolnosci
rozdzielezej: (DT (IP), IP = 1, MP) — dopuszczalne odchylenie pikéw skla-
dowych gaussianéw krzywej zdolno$ci rozdzielezej od ich stacjonarnego
polozenia (dopuszczalne ,plyniecie” piku) w [nsek]. Format zapisu tego
rekordu 12, 9¥6.4.

W rekordzie czwartym formatem 2E10.5, 2I4 zapisane sg TOGUES,
CHATIM, ICHMIN, ICHMAX. TOGUES odpowiada numerowi kanatu, dla
ktorego czas = 0 i moze by¢ on parametrem lub posiadaé wartosé usta-
long. Jezeli jest parametrem podaje si¢ jako dang warto§é przyblizong ka-
natu zerowego. CHATIM jest przedzialem czasu w [nsek] przypadajgcym
na kanat. ICHMIN jest numerem kanatu, od ktérego rozpoczyna sie ana-
liza widma, natomiast ICHMAX numerem ostatniego analizowanego ka-
natu.

Rekord pigty stanowig stale typy catkowitego K0, KF, M, KB, KTO0,
zapisane formatem 7I4. KO podaje ilo$¢ czaséow zycia w widmie, a KF
okresla liczbe ustalonych czaséw zycia. | M| jest liczbha wiezéw narzuco-
nych na wzgledne natezenia czaséow zycia. KB podaje, czy tio jest para-
metrem (KB=0) lub wielko$cig ustalong (KB==1). Analogicznie KT0 po-
daje, czy kanal zerowy jest parametrem (KT0=0) lub wielkos$cig ustalo-
ng (KT0=1).

Sz6sty rekord zawiera przyblizone (ustalone) czasy zycia (TAO (J),
J=1, K0), format 7E10.5.

Jezeli M > 0, M wzglednych natezen jest stalych, wéwczas w si6dmym
rekordzie formatem 714 umieszczone sg dane (JL (L), L=1, M) a w 6smym
formatem 7E10.5, (RINTF (L), L=1, M). JL(L) jest liczbg podajgca, ktéry
kolejny czas zycia (umieszczony na liScie wejScia) ma ustalone wzgledne
natezenie RINITF (L) podane w procentach.

Jezeli M <0, IM/ liniowych kombinacji wzglednych natezen czaséow
zycia jest réwnych zero

S
Z ki 0j=0 1=1,.,M)
i=1

i 1 kolejnych rekordéw zawiera wspodlczynniki k ; zapisane jako (COMB
i

J, L), J=1, ..., K0), formatem 7E10.5.
Jezeli KB=1, w kolejnym rekordzie zapisane jest stale tlo BACKGR
formatem E10.5.

Kolejny rekord stanowi liczba catkowita KCOR, format I4, podajgca
ilo$é czasow zycia w widmie zréodia. KCOR=0 powoduje przebieg progra-
mu bez korekeji zrédia i wowczas rekord ten jest ostatnim w zbiorze
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JOBGD. Jezeli KCOR =0 wowczas kolejno nastepujace po sobie rekordy
zawierajg ((TACOR (J), J=1, KCOR), (RINTCR (J), J=1, KCOR)), for-
mat 7E10.5, ALPHA, format E10.5, ISOUR, format I4. TACOR s3 czasami
zycia w nsek pozytonéw w zrédle a RINTCR sg ich procentowymi nate-
zeniami. ALPHA jest procentowym udzialem anihilacji pozytonéw w zréd-
le. ISOUR jest liczbg catkowits, ktéra moze przyjmowaé wartosé zero lub
jeden. ISOUR=0 oznacza ,normalng kontynuacje” tzn., ze obliczanie cza-
sow zycia z uwzglednieniem zrédia, startuje od wartosci obliczonych
w programie T2, natomiast ISOUR=1 oznacza kontynuacje dla specjal-
nych czaséw zycia (TASOUR (J), J=1, KV) zapisanych formatem 7E10.5.

W pierwszym rekordzie zbioru TABGD zapisane sg, format 214, dwie
liczby catkowite IDENT, NFULL, z ktorych pierwsza oznacza numer iden-
tyfikacyjny programu a druga liczbe kanaléw wprowadzanego widma
(maksimum 512). Kolejne rekordy zawierajg analizowane widmo, format
10F7.0.

5. Wyjscie

Wydruk rozpoczyna si¢ od wyprowadzenia analizowanego widma. Na-
stepnie drukowane jest slowo JOB z numerem, numer identyfikacyjny
parametréow oraz dane ze zbioru JOBGD: K0, KF, M, KB, KT0 oraz naz-
wa probki.

Jezeli IPRINT &= 0, wowczas drukowane sg iteracje Marquardt’a. Przy
kazdej z nich podane sg wartosci stalych rozpadu A;, kanatu zerowego TO0,
wspotezynnikow Io/21y, tla, sumy kwadratow btedéw @, wspotczynnika Mar-
quardt’a k oraz typu iteracji (A lub B). Po iteracjach nastepuje wydruk
dalszych danych ze zbioru JOBGD z komentarzami. Pojawia sie miedzy
tymi danymi informacja o ilo$ci iteracji, po ktérych nastepuje zhieznosé
lub informacja o braku takiej zbieznosci, o ile nie nastgpita ona po 25 cyk-
lach iteracyjnych.

Po wyczerpaniu danych ze zbioru JOBGD nastepuje wydruk obliczo-
nych parametréw. Wariancja dopasowania S? (VARIANCE OF THE FIT)
jest parametrem rozkladu y? informujgcym o poprawnosci przyjetego mo-
delu (warto$¢ S2 okolo 1, $wiadczy o poprawnosci przyjetego modelu).
,Excess probability” jest prawdopodobienstwem otrzymania wariancji do-
pasowania S?. Nastepnie drukowane sg czasy zycia, ich wzgledne nateze-
nia, warto$¢ tla oraz kanatu zerowego. Pod kazdym obliczonym parame-
trem podane jest odchylenie standardowe. Drukowane jest réwniez pole
pod krzywa do$wiadczalng ,area from table” oraz pole obliczone w opar-
ciu o otrzymane parametry ,area from fit”. Przeprowadzona analiza sta-
tystyczna pozwala wyprowadzi¢ macierz kowariancji estymowanych pa-
rametréw. Jezeli liczony jest JOB 2, czyli model uwzgledniajgcy popraw-
ke na wplyw zrédia, drukowane sg réwniez parametry bez uwzglednienia
poprawki zrédia. IPRINT = 0 powoduje wyprowadzenie takze iteracji ty-
pu Marquardt’a po korekeji zrodia.

6. Test programu

Program zostal przetestowany na danych pochodzacych z prac [6, 7].
Uzyskano catkowita zgodno$¢ wynikow.
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A PROGRAM FOR ANALYSING POSITRON LIFETIME

SUMMARY

Description of the computer program in FORTRAN lanquage, useful in ana-
lysing positron lifetime, is presented. The program calculates estimated parameters:
lifetimes, relative intensities, background and zero channel by an iterative last-
-squares technique of the Marquardt type with possibility of considering additional
conditions for life times and their intensities. Statistical analysis allows to compute
the resulting variances and the covariance matrix of the estimated parameters.
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