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Введение 

Создание nрограммы, ориентированной на Оыструю авто~атическую 

обработку большого объема спектрометрической информации, требовало 

разработки простых в математическом отношении алгоритмов, даюwих 

вместе с тем достаточную для эксnериментатора точность результатов. 

В основу nрограммы был положен предложенный Г.Элером метод стати

стической подгонки/!/, Алгоритм, реализуюwий этот метод, при 

хорошей точности результатов nозволяет существенно сократи7ь время 

обработки спектров и, не требуя большого об)ема памяти ЭВМ, может 

быть nрименен в измерительных центрах, оснащенных малыми машинами. 

Существенное повышение скорости, с которой извлекается физическая 

информация в ходе эксперимента, должно быть достигнуто за счет 

максимальнQй автоматизации процесса обработки данных, что означает 

минимум входной информации, не требующей предварительного nро~мот-

ра спектров, 

Ниже дано описание основных алгоритмов программы ЭПОС, удов-

летворяющей этим требованиям, Вариант nрограммы ~а языке АЛГОЛ 

отлажен на ЭВМ БЭСМ-6 и оnробован на r -спектрах от полуnроеод

никовых детекторов, снятых на аnпаратуре отдела ядер~ой спектра-

скоnии и радиохимии Лаборатории ядерных nроблем. 

2.1, Автоматический поиск nиков 

Сnектр является последовательностью дискретных отсчетов в от-

дельных каналах анализатора, nодверженных статистическим флюктуа-
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циям. Представ~енный графически спектрэрите~ьно воспринимается 

как некоторое ко~ичество пиков над Фоновой линией. В местах распо-

ложения пиков число отсчетов превышает по величине среднее значение 

такого же числа отсчетов в соседних с пиком участках. Этот Факт 

можно использовать для организации простого алгоритма поиска пиков. 

Участок поиска берется приблизительно равным ширине пика у его 

основания /или некоторой ее части, но не меньше nоловины этой шири-

ны/. Функцию поиска 1 1 определим как площадь nика /или некото-

рую ее часть/и будем вычислять как разность суммы 1 S { значений 

отсчетов /ek s 1 в каналах, принадлежащих области поиска /211 nj 

каналов' и площади Фоновой части /t/ , которую будем вычис~ять 

как п~ошадь трапеции, ограниченной значениями отсчетов крайних ка-

налое участка поиска и соединяющей их прямой /см. рис. I/. 

Значения такой функции поиска, вычисленной nри последовате~ь

ном движении по спектр~ как функции номера канала tk 1 

t(k\=S(k)-t ik 1 , где 

k•nj 
S(kl=~ eksj 

j =k-nj 
/I/ 

t!k):l2nj•1l(eks .+eks .) 
2 k-nJ k+nJ 

будут иметь характер колебаний окuло некоторого среднего значения, 

величина которого обусловлена стат~стическими флюктуациями отсче-

то в ~ k 5 j . В области nик а значение f 1 k t будет резко возрас-

тать и будет иметь максимальное значение в к~нале, соответствую

щем максимуму пика, nосле чего, быстро убывая, оnять начнет 

колебаться око~о среднего значения. Коридор колебаний функции по-

иска можно вычислить, оценив ошибку f ( k 1 
что значения eks имеют ошибку ~ 

4 

с учетом того, 

Тогда 
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/2/ 

1!. f (k)= vs•f2nj;11-4 

В программе при вычислении функции ( k J проверяются еле-

дующие условия: 

f ( k J о 

f ( k' .. f 1 k-1 J • 

f 1 k J 
... f ( k + 1 1 • 

выполнение которых ук~зывает на возможное обнаружение пика и ведет 

к тесту 

f{k) ... c2•1!.flk 1. 
13/ 

Если и это условие выполнено, то данный участок спектра идентифи

цируется как пик и вычисляется положение максимума nика. С 2 яв-

ляется фактором, задающим величину доверительной вероятности 

1 k ) при оценке верхнего nредела возможных оwибок. С nомощью 

с2 можно регулировать величину порога чувствительности программы 

к выявл2нию пиков, Выбирая с 2 со г лас но требованиям эt:сnеримен

та, надо , однако, учитывать, что больwая величина С 2 ведет к 

проnуску малых nиков, ухудwая тем самым точность обработки сосед-

них с ними nиков. При малом с 2 , хотя и будет обнаружено знач~ 

тельное число ложных nиков, точность обработки будет лучwе, а лож-

ные nики будут no различным критериям отброwены, 

2.2. Деление спектра на независимые участки /интервалы/ 

Деление сnектра на интервалы nроисходит nосле оnределения 

nрограммой приближенных значений nолушири н 1 Ь i,/ всех найденных 

nик о в и выч~сления средней для сnектра nолуширины 1 Ь о 1, Соответ

ветствующий алгоритм оnисан в работе/З/ и остался в данном вариан

те эnос без изменений. 
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Считается, что если расстояние между соседними пиками превыwа-

ет 3* ss * Ь О /где SS:1 /, то влиянием друг на друга 

соседних пиков можно пренебречь и в данном месте спектр можно раз

депить на независимые участки. Т.к. значение nопуширины по спектру 

меняется иногда очень заметно 1 например, от 2,5 до б каналов/, то 

для более точной оценки независимости участков тест расстояния 

между пиками проводится с учетом некоторой средней для данного 

участка попуwирины, вычисленной по соответствующим Ь~ . Границы 

соседних участков вычисляются на расстоянии I,S средней на ~анном 

участке nопуширины от крайних на участке nиков. 

Обработка участков с большим числом nиков ввиду сложности 

nроведения фоновой линии на таких участках и снижения в резупьта-

те этого точности, а также ввиду увеличения времени обработки бопьwих 

участков нежепатепьна. Поэтому, если на участке оказалось более 

б nиков, то величина s s nолагается равной 0 1 9,затем 0,8 и 

0,7 и процесс разбиения на участки для этих nиков nовторяется. В 

этом случае в качестве границ соседних участков выбирается канал 

с минимапьн~м значением r•тсчета между крайними nиками участков. 

Границы соседних участков выбира~тся неnерекрывающимися, т.к. 

дал~нейшая их обработка nредnолагает вычитание фона. По мере вы-

читания Фона для nоследовательно расположенных участков эксnери-

~ентальные значения для них будут изменены ~ не смогут служить для 

определения фоновой линии последующих участков. 

Оnисанный алгоритм деления сnектра на интервалы, как видно из 

nримера обработки /ч.I настоящей работы/В//, аает в общем удовлет

ворительные результаты. Однако, когаа деление nро"сходит с умень-

11енным фактором S S для получения числа пиков на инtервапе мень-

we б бывают случаи неуаачного разбиения. Очевиано, 

при анализе ситуации на сложных участках необхоаимо выбрать 

другой критерий разбиения на интервалы. 
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2.3. Вычитание Фоновой части спектра 

Регистрация ~ -лучей с помощью полупроводниковых детекторов 

происхо~ит за счет Фотоэффекта, комптонавекого рассеяния и образа-

вания электронных пар, В ~ппаратурном спектре существенную роль 

играют также эффекты суммирования импульсов как в самом детекторе, 

так и в аналоговой аппаратуре, В результате аппаратурный спектр 

можно рассматривать как суперпозиц~ю непрерывно спадающего Фона 

с приподнятыми краями комптоновских распределений /комптоновских 

ступенек/ и резко выделяющимися пиками r -лучей, Обычно при об

работке спектра заранее неизвестны энергии всех r -линий, и поэто

му рассчитать положение комптоновских ступенек нельзя. Описание 

же обрабатываемых участков некоторой математической моделью без 

учета характера комптонавекого распределения приводит к оwибкам в 

обработке. 

В nрограмме ЭПОС для проведения фоновой линии 6ыли использова

ны идеи, изложенные в работе J,C,Philippot/ 7/. ПустьS-площадь оди-

ночного пика, расположенного на некотаром фоне, которую мы вычис-

лим каким-либо образом. Участку пика nоинадлежат точки, которым 

, пробегающий знацение от до n 

И пусть S L-часть п~ощади nика, вычисленная по тому же способу, 

как и S , но для сnектра на участке от nервой до L.. -ой 

точки. Предположим, что краевые точки участка лежат в области Фона 

и им соответствуют значения спектра fon 1 1 1 и fon(nJ 
Фон в L -ой тnчке участка определим как 

fonli..l= fonl11- ~i,. [fon[1J-tonlnll. 141 

Изменение значений фона на участке вазможно в пределах от fon [1 J 
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до fon(n). Вычисляя по формуле /4/ фон итерационным способом и 

беря в качестве начальных при6ли~ений значения S и s ~ для 

случая линейной зависимости фона на участке, получаем фон под ли

ком, который учитывает характер формы лика наилучw~м образом. 

В случае наличия комптонавекой ступеньки под ликом такой фон 

будет повторять ее Форму, а в случае постоянного Фона под ликом 

сту~енька исчезает. Для перекрывающихся ликов на участке ступень

ка 6удет аозник~ть под ка~дым ликом и будет лропорциональна вкладу 

этих ликов в сумму их площадей. Как дол~ен пройти фон на сло~-

ном участке, 6ез введения дополнительной информации о наличии на 

нем комnтоновских стуnенек определить невозможно. Но тогда опи

сание егq с помощью итерац~онной формулы /4/ внесет меньшие иска

~ения, чем описание линейной зависимостью. 

Исходя из этих соображений, за основу алгоритма определения 

фоновой линии в программе 6ыла взята формула /4/. Есть случаи,ког

да итерационный nроцесс /4/ не ведет к сходимости решения, тогда 

фон на участке описывается линейной зависимостью. /Примеры работы 

алгоритма вычитания фона см. в ч,/ ра1оты/В//. 

Выбор граничных точек интервала, определяющих fon ( 1) и fon(n) 

в /4~ происходит по следующему алгоритму. Анализируются зкспери-

ментальные значения на краях интервала в пределах расстояния,рав

ного r,s * Ьо , и находится минимальное значение суммы трех со

седних отс4етов.Средняя величина этих отсчетов принима~тся в каче

стве значения фона на границе интервала, а соответствующая гранич

ная точка фона берется в точке минимального отсчета. 

Не допускаются случаи, когда под фоновой линией может ока

заться 6олее трех подряд расположенных экспериментальных значений. 

Описание ответственной за это части алгоритма здесь 11е приводит-

ся, чтобы не загромождать текст. 
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nосле определения фоновой линии на обрабатываемых участках 

спектра фон вычитается. Тем самым сокращается число по1лежащих 

определению параметро~ спектра при подгонке. Вопрос об ошибках, 

вносимых при таком подходе к обрdботке спектра, является дискусси

онным. no результатам обработки /с;4, ч. I настояшей работь/ 8 / 1 

видно, что площади для больwогс· числа пикое 1 ,....· 90%/, вычислен-

ные при двух различных подхода~ - вычитании фона перед подгонкой 

пиков /ЭПОС/ и при подгонкепиков вместе с фоном /КАТОК/~совпа-

дают в nределах их оwибок. 

Этот факт дает основание считать, что при предварительном вы-

читан~и Фона в большинстве случаев вносимые эт~м погрешности лежат в 

nределах ошибок, присущих самим экспериментальным значениям. С 

другой стороны, та часть информации о спектре /до IO%/, в которой 

ошибки, вносимые вычитанием фона, ведут к неудовлетворительным 

результатам, очевидно, может оказаться сравнимой с такой же частью 

информании при другом подходе. 

2. ~. Метод статистической подгонки 

За~дча определения параметров спектра на обрабатываемом участ

ке Формулируется следу10111ИМ образом. Для n 11ар экспериментальных 

значений Х j,, У L надо оnределить 1" nараметров р i.. теорети-

ческоii. модели спектра, заданной некоторой функциейF(х~,Р1 ••• р L. J 

которая наилучшим образом аnпроксимирует эксперимеuтальные зна~е

ния. Такой набор параметров р 1 .•. р \, находят при выполнении 

требования сведения к минимуму суммы взвешенных квадратов отклоне-

ний теоретическик значений от экспериментальных: 

n 
Т=~ vj,2 - min 

~=1 
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V~:(FIXj,.,p, .•• pl,l-y~)/~Yi.. 
что, в сво: очереяь, требует обра~ения в но~~ частных nроизволных 

функци~ <f no исконым паранетран и ве.ает к системе t. урав-

нений аля t. неизвестных. Т.к. форма линий спектра не nозволяет 

в качестве теоретической МОАеnи взять полином, требование /5/ при-

во.аит к системе не~~нейных уравнений. Эти уравнени~кроме того, 

неточны, т.к. эксnериментальные эначени~ nоавер*ены статистическим 

оwибкам, оцениеаенын как~ • Обычно теоретической нолепь~, 
постаточно хоро~о оnисыва~wей nик сnектра, счита~т Функuи~ Гаусса, 

а фон noa nикон оnисыва~т nолиномом невысокой степени: 

Flx· Ах Ь аО boi=A*•·clx·xk1
2 +oO•bo•xL,Iб/ 

"' . • . , ь2 
г де Д , х ь - соответственно амnпиту.аа, nопо*ение и попу-

ширина пика,аО , Ь О- коэффициенты nолинома фона, конста11та 

с ~ - 2,772567. При реwении непинейно~ системы урав"е"мй за

дачи /5/ no нето.ау наиненьwих квнратов функцию Flx~,p1 ... Pt.l 
разлага~т в ря.а Тейлора в окрестности точки р 1°,, , pL начального 

nриближения, ограничиваясь линейными членами. Т.к. попу~енная 

система ур~вненмй выnопняР.тся только приближе~но, то нередки случ~и 

расхо.аимости ре•ения, попучаемого итерационным сnособом. Поэта >У 

да*е ~ри различных моаиФикациях итерационного процесса требуется 

ловольно точное за1ание начальных при~~ижений, а также точное за-

дание числа nиков на обрабатываемом участке. 

Оnисанный ниже метал статистической апnроксимации JЛЯ реwения 

за.аачи /5/ лает хорошие результаты так*е в том случае, коrла nри-

бли*енные значения параметров известны не очень 

точно. Расхо.аимость в этом мето.ае nринциnиа~ь~о невоэмо*на, а при 

наличии nобочных минимумов функции 4? 
возможен выхо1 из них. 
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Запишем задачу в векторной форме. Качальный набор параметров 

, а решение-вектором Р 

/Знак вектора для удобства будем опускать/. Метод статистической 

аппроксимаци~ позволяет итерационным сnособом найти Р при 

задании р(о) На практике нулевое приближение оnределяется не
точно, начальное значение ~(о) может на несколько порядков nре

восходить минимальное. В окрестности чулевого приближения /точ

ка plo) на рис.2/ рассмотрим ~ -мерную область пространства, 

задан11ую вектором В 1°1 с положительными комnонентами. Назовем 

ее областью поиска решения. С nомощью генератора случайных чисел 

вь1бираются W ~ 

вектором Р 

точек в этой области, которые могут быть оnисаны 

, лежащим в пределах 

171 

Величина nбласти поиска g(o) задается тем больwе, чем 6ольwе на-
чальное значение ф(о), т. е. чем дальше лежит решение Р от 
начального p(oJ 

g(o) = l.f (ер (о)) /В! 

точек Р выбираются две, соответствующие наименьшему 

наибо.~ьшему Pm(1l значениям ер Образуется вектор 
Rl11 = p~l1)- Pml11 

который имеет nреобладающую комnоненту в наnравлении grad ф в 

рассматриваемом меLте ~-мерной области. Шаг наибольшего при-

ближения к решению в области поиска можно охарактеризовать векто-

ром 

ol11 = pil11- plo) , 

который также обладает значительной компонентой в направлении 

grad ф Из векторов Rl11 и ol1) образуем вектор 

асимметрии А (1) • определяющий направление сдвига области поиска 
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Рис. 2 
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на следующем wаге итерации, а также выбор средней точки этой 

области. 

Итерационный процесс статистической подгонки представлен на 

рис. 2. nоясним его далее на примере дnух wагов итерации: k -ого 

и ( k + 1) -ого. nоиск (k+ 1)-ого приблиw.ения происходит в области 

поиска, задаваемой точкойРL(k)+ A(klи вектором в!kl: 

при случайном выборе точек W i. Тем самым новая область поиска 

выбирается асимметрично относительно лучwего из найденных nрибли

жений Р j, (k 1 • Вектор А 1 k 1 является комбинацией АВУХ векторов • 
D!kl и R(kl 

( .1(k))2 
A(kl•n1 '1' R(kl•g2 

- 1J фl 0 1фmlkl 
2 ф(k) (k) 
фlkl.фlk-1) D /10/ 

Весовые факторы этой комбинации явля111тся функциями от ф 

Факторы g 1 и g 2 в простейwем случае могут являться числами. 

За4ав их как некоторые nростые аналитические функции, можно при 

выбо)е новой области поиска усилить /или ослабить/ вкла4 асиммет

рии А (kl для кажаого следу111щего шага итерации, облегчая тrм са-
МЫМ ВЫХ~Д ИЗ ПОАОбНЫХ МИНИМУМОВ. 

Фактор пере А вектором R(k 1 vменьuает асимметри10 А (k 1 , если 

на текущем wаге итерации достигнуто значительное улуч•ение вектора 

р (фlkl с с ф(оJ) /улучuение понимается з4есь и 4альwе 

в смысле ф- ф min 
1 
Р (о 1 - Р 1 или если в k -ой области 

величина g r а d ф оказал<>сь 6ольwой 1 фlkl с • cf m 1 k l1. Коэффициент 
nepe4 вектором D(k) зависит только от уменьшения величины ф на 

npeдЫA.YIIteM wаге итерации, его вклаА в асимметри111 тем меньuе, чем 

больwее улучшение Аостигнуто. Сле4овательно,суммарное назначение 
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вектора асимметрии Д lk J со роит в слеАующем: 
а/ ограничить сдвиг области поиска BlkJ , когда возможен крут1й 

спуск по гиперповерхности функции ~ или когда достигнуто xo-

powee приближение Р относительно р 1°1 
б/ увеличить сдв~г области поиска ~(k)по отношению к пре-

дыдущему шагу итерации тем больwе, чем на более пологом участке 

гиперповерхности ф мы нахоАимся и чем незнач~тельнее достигнутое 

улучшение. 

Область поиска вfk)на каждом шаге итерации сужается в зависи-
мости от точности приближения, достигнутого на предыдущем шаге. 

Чтобы исключить сильную зависимость от каждогQ отдельного шага, 

вводи м вектор инерции: k 
wlkl = .1. :Е oiH 

k j:1 
Новая область выбирается как 

/1 [ 1 

вlkl=v( 9 з вfol• 9 .r.lwlkll• 9 slдlkll). nгt 
Весовые факторы g З , g 4 g 5 позволяют изменять влияние отдель-

ных слагаемых и выбираются оптимальным образом при отладке метода. 

Первое слагаемое представляет нсрмировку на начальную область по

иска и ПDе :-~ятствует слишком быстрому уменьшению компонент В lk 1 

Второе слагаемое действует в направлени~ уже достигнутого улучше

ния. Т. к. общий об"tем 1, -мер;, ой области на к!lждом шаге итерации 

уменьшается, последнее слагаемое позволяет, уменьшая одни компо

ненты В (k), значительно увеличивать другие. Тем самым досн,гает

ся при выборе компонент В 1 k 1 учет формы гиперповерхности ф 
Фактор "i1 выбирается из условия относительного изменения 

oбьeмoвG(kJ/G(oJ, соответству10щих областям поиска B(k) и В(о) 
G(k)/Gfo),. (~fkljp(o))Q51. , 

/[ 3/ 
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Итак, сходимость в оnисанном алгоритме статистической nолгон

ки nри решении задачи ф(k)- Фmin и p(k)_ Р достиг а-

ется благодаря следующим nриемам. 

а/ ~-мерная область nоиска в окрестност.и k -го nриближе-

ния р (k) строится асимметрично точке pfX) , симметрично 
точке Pi (k) ... А (k) При этом вектор ас111мметрии выоирает-
ся с nреобладаюшей компонентой в наnравлении grad ф , а егп 

величина зависит от достигнутого улучшения значения фун"ции ф 11 

nроnорциональна величине g га d ф 

6/ 06оем ~-мерной ооласти nоиска В ( k) уменьшается, есл~ 

при случайном выборе w~ точек в о6ласти glk) найдена такdя, 
ф(k) < ф(k- 1 ). БЛJГОЛ•lРЯ умень-для которой выполняется условие 

шению объема, а также одновременному учету nри выооре компонент 

в (k) структуры , иnерnоверхности ф , повышается вероятность 

дальнейшего улучшения приближения p(l<) к решению. 

Описанный алгоритм ведет к хорошей сход;;мости решения также и о слу-

чае, когда нулевое nриближение найдено далеко от решения Р 

Тогда для достижения заданной точности требуется 6ольшее 

число итераций, а также задание оольшей начальной области по•1ска 

Начальнь1ми nараметрами подгонки являются результат" предвари-

Tt'Лt)Ho(1 оnраr'lотки ЭПОС-I. Начальная оdласть поиска оыоираt~тся 
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в зависимости от значений подгоняемых параметров и начального 

tf.(ol ф ~ специальным алгоритмом, Функция оnределена в алгоритме 

поиска 

.. )2/ .2 у~, Ау~ ' 

Процесс подгонки заканчивается после заданного числа итерационных 

шагов или обрывается раньше, по достиже1оми некоторого, наперед за-

данного, значения ф , называемоr·о ф er it , которое выбирается 

в зависимости от условий задачи и от желаемой точности результатов. 

nостигнутое в процессе подгонки значение ~~ приводитсq в 
таблице результатов в колонке chi /см.рис.З,ч. I настоящей рабо
ть/81t. Отрицательный знак перед chi является указанием экспери-

ментатору на неудаелетворительный результат подгонки. 

Заключение 

В данной части сообщения описаны те алгоритмы программы ЭПОС, 

которые изменились за период после выхода работ 
II -б/ 

Не опи-

саны алгоритмы, носящие вспомогательный или организующий характер, 

Алгоритмы nредварительного определения полуwирин пиков,опре-

деления зависимости полуширины пиков от номера канала и поиска 

соответствия вводимых в программу энергий найденным пикам, исполь

/5/ 
зуемые для режима внутренней калибровки, описаны в 

Авторы выражают большую признательность за дискуссии по пробле-

мам обработки П,М,Гопычу, а также за предоставление алгоритмов 

для проведения калибровок по энергиям и интенсивности В.Выловой, 

Ц,Вылову, м.rонусеку, 
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