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ANALISE DE ESPECTROS GAMA COM CALCULADORA PROGRAMAVEL

Héctor C. Roces

RESUMO

Descreve-ss a sdeptxgio & prova de tris programas para a snilise de espe gama, particul utels no
dom{nio ca snilise por stivacio neutronica.

O eauipamento utilizado ¢ uma calculsdora programivel Hewlett-Packard, modeio 9810-A, qua conta com
Initora de fita perfursda, memdria adicionsl em fita magnética e “plotter’”, sando » capacidade do sisterns de 111
registros numdricos ¢ 2036 passos de programs.

O primeiro dos programas permite detectar i fotopi om de até 4086 canels,
obtidos com detectores de Ge (Li), gevando a linhe da radisgiio de fundo correspondents. Celculem-se s dress ¢ seus
desvios padrdes, ¢ 0 espectro ¢ o fundo podem graficer-se.

1- INTRODUGAO

A medicdo de amostras gama-ativas, com detectores de Ge(L!: de boa resolucio e multi-canais
de 2000-4000 canais, permite obter informac3o sobre a presenca simultdnea de virios nuclfdsos em um
mesmo espectro.

Este fato & de grande importincia em andlise por stivacio, pols permite efetusr andlises
complexas e ndo destrutivas, evitando-se, desta forma, as uponcﬁu qulmius que exigem excessivo
tempo e pessosl.

Porém, & necessdrio contar, para isso, com um método eficients de andlise de dados.

Com efeito, o volume de dados que & preciso manejar quando se trabslhe com smostras
complexas (minerais, tecidos, etc) ¢ tal que o processamento menual torns-se rapidaments fator
limitativo da capacidade do laboratério.

A anélise por computador results, sssim, ne solucio indicada pars este problema. Existe um
nGmero considerdvel de programas descritos na litersturs, como por exemplo, os des referéncias 7 '“.

Uma solugiio conveniente pera lsboratérios que nlo processsm uma quantidade excessivamente
grande de amostras por dis, & s utilizacio de uma calculsdora programével. Pela simplicidade de sus
operaclo, esta pode depender do mesmo grupo Que realize as medicBes ¢, por conseguints, tem o

vantsgem adicional de fornecer respostes rdpidas ¢ uma utilizaclo flexivel conforme s necessicacdes do
momento.

Neste artigo, » primeiro dos programes & uma adeptaciio os um trabsiho anterior do autov“o',
s caracteristicas do euipsmento de mediclio existente no CARREI. A re‘eréncia mencionads contém a
descriclo das proves efetuades para verificar @ sus eficcis.

APROVADO PARA PUBLICACAO EM JUNHO/1978.



O segundo programa ¢ uma simplificagdo do primeiro que permite trabalhar sem memdria
adicicnal em fita magnética e sem “‘plotter”, mas com setores reduzidos do espectro. Tem utilidade em
espectros simples com fotopicos separados uns dos outros, diminuindo-se muito, neste caso, o tempo de

operag3o.
O terceiro programa é de aplicacdo em andlise por ativacdo e consiste na obtencdo de valores de
concentracds de um determinado elemento, por comparagdo da drea do fotopico que interessa com a de

um padrio medido nas mesmas condigdes.

A utilizade dos dois primeiros programas extende-se, também, 3 andlise de espectros de raios X
obtidos com detectares de Si(Li) e podem, portanto, aplicar-se em fluorescéncia de raios X.

Teve-se especial cuidedo em simplificar a0 méximo as operacoes de programagdo, para facilitar o

uso da calculadora a pessoal inexperiente em seu manejo. Toda a informagdo proveniente do multicanal
¢ introduzida por meio de fita perfurada.

2 — DESCRIGAO DOS PROGRAMAS

2.1 - Programa 1

E capaz de analizar até 4096 dados. Divide-se em trés subprogramas automaticamente
encadeados: a) calibragdo, b) alisado e obtencio do fundo e c) andlise.

a) Na parte de calibragdo (que pode omitir-se se ja foi caiculada anteriormente} entram-se na

calcuiadora, somente os fotopicos dos padroes a serem utilizados e, em seguids, as
energias na ordem correspondente. O diagrama de fluxo pode ver-se na Figurs 1.

Os dados de cada fotopico sdo ajustados a uma gaussiana e com os parimetros desss curve
determina-se sua localizagdo.

A energia correspondente a um fotopico pode exprimir-se pela equacio:
E=A+Bx+Cx’ +Dx' n
onde x representa a localizagdo ou ‘‘centroide’” da gaussiana.

Para um nomero determinado de picos de calibracdo, tem-se um sistema redundante que  pode
ser resolvido mediante as expressdes:

ZE=nA+BLx+CEx®+DLN

IEx=AYXx+BEx?+CIx+DEZx*
Ex? AL x 4B I +CLx +DI X
LEx' =A L x' +B L +CL X+ DL R

obtendo-se os coeficientes A, 8, C e D ajustados por minimos quadrados. “‘n’* & o nmero de picos utili -
zados,
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Para diminuir as erras no célculo dos parametras da equacio(7), assume-se como zero das
ahscissas 0 canal central do espectro. Desta maneira consegue-se a mesma exatiddo pera fotopicos de
baixs ou alta energis e para espectros medidos em 4096 ou 512 canais.

Também ajusta-se um segundo sistema que determina a resolucdo de um pico em funcio ds sua
posi¢do, de acordo com a férmula:

R=by + by x+byx? {5

O numero makimo de picos de calibragdo que pocem usar-se é de 20.
b} A Figura 2 mostra o diagrama de fluxo des'e subprograma.

Os espectros a analisar s30 afisados para reduzir a0 m(nimo as variacGes estatisticas dos dados
de mediciio. O procedimento utilizado para isto estd bascado no trabalho de Savitzky e Golay“”. Este
método permite ajustar por mfnimos quadrados um polindmio de terceiro grau a um grupo de 2n + 1
contagens consecutivos, e aplicar os parimetros obtidos ao elemento n + 1. Tem-se, deste modo, um
novo valor que substitui a0 original no canal n+1. O método avanga canal por cansi deixando
modificado o canal1 e tomando o 2n+ 3, para repetir 0 processo por meioc de uma fungdo de
convoiugdo.

Como o alisado pode realizar-se tomando distinto nimero de canais para ajustar o polindmio, e
considerando que um nimero de canais menor que o cornpreendido pela largura de um pico d metade de
sus altura resulta um alisado deﬁciente“s’, empregam-s¢ distintas fungles num mesmo espectro.

O programa decide qual a funcio a ser utilizals, calculando R medisnte os parmetros obtidos
no subprograma | e sendo X o nimero de canai que aparece, (com uma frequéncia que veria de um
multicanal pare outro) entre os dados de atividade.

Se » resolucdo calculada & menor que seis canais, utilize-se a funcio que toma cinco canais para
fazer o alisado:

(-3C,, +12C,, +17C +12C,, ~ 3C,,) / 36 (1)

se & menor que oito, utilize-se a que usa sete:

(-2C, 3 +3C, +6C,, +7C +8C,, +3C,,~2C,,) /21 113

4 50 4 menor que oito, a que smprega nove canais:

(-21C,, + 14C_ 5+ 30C,, + B4C,, + 5OC, 4 B4C,,, + 3C,,, *+

+°C,, - 21C,,) / 23 i@

Sendo que o controle realize-ss cads vez que na fita perfurade aperece um nimern do canal, 0
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jx1grama detecta em que momento deve trocer de fungio, logrando-se continuidade mediante uma
“sub-routine’’ de transi¢3o.

Para poder conhecer num ponto de um espectro ,ual é a percentagem da contagem que
corresponde 80 fotopico em estudo, é necessdrio detrrminar a contribuicio do fundo nessa energia.

A determinagido do fundo & o processo que apresenta maiores dificuldades em qualt;uer espécie
de programa. Neste caso o problema foi resolvido segundo o trabatho de Ralson e Wileox‘ ). também
empregado por Traves(, Adrada e Palomares''®). Consiste em fazer uma média das contagens sobre 25
canais, depois determinar a diferenca entre este resultado e o conteido do canal central dos tomados, e
comperar o resto com o erro estatistico desse mesmo canal, multiplicado por um fator F. Se a diferenca
for maior que F vezes o erro, a contagem do canal é substitufda pelo valor da média, i. e.:

12
G= I, G/ se (C, - C) > F VC, entio C, = C,
i==

O pracesso repete-se para todos os canais e, diminuindo-se F, reitera-se o procedimento.

Uma limitagdo inerente a0 método é sue incapacidade para definir fundos corretos quando
existem dois picos consecutivos de altas energiss separados por um vale elevado, por abranger, nesse
caso, um namero de canais maior que a resolucio nessa regido. A mesma situagdo, mas na zona de
beixas energias, é bem resolvida pois o nimero de canais envolvidos é competfivel com o procedimento.

As contagens e 0 fundo de cada canal sio estocados na gravadors de fita magnética até sua
posterior utilizacdo.

c) Depois que todos os dados da fita perfutada tem sido alisados ¢ o fundo gerado, o
programa procura e pessa 3 calculadora o primeiro dos setores prevismente estocados. O
fiuxograma mostra-se na Figura 3.

Reslize-se entdo, uma comperaciio das contagens para achar © miximo relstivo (C_ ). Uma vez
localizado, controls-se que trés canais consecutivos a cada lado do méximo cumprsm com o3 seguintes
critérios de aceitagdo: 1) ser meiores que o fundo correspondente

c >¢
e 2} ser menores que o canal adjacente mais perto 80 méximo aumentado na metade de ssu erro:

+06 VC ) 1 n=012...

C,tin+n < (C 4

min

Os grupos de dados que, sendo maiores que o fundo nfo cumpram com o segundo dos critérios,
slo eliminados, reduzindo-se suas stividades ao nivel do fundo.

Com as contsgens que satisfazem ambos os requisitos ejusts-se uma '‘gaussisnn’””. A patir Ja
funciio de Gauss:

- -ei)? j 24?
Y-Yol x-x)% /20 atings-se
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- c(x-i)z
Y = Yo e

Iny = Iny_ + cx? - 2cix + c&?

iny =cx’ +bx +a
onde
v = \/-1/2“c e x =-bf2c

sendo

c=-12" ; b=-2%x , a=1Inyo +ck’

destes parametros x é o ‘‘centroide’’ do pico que emprega-se para o célculo da energia correspondente
mediante a equagdo(7).

Também calcula-se a resolugdo deste pico relacionada com o segundo:

R = 235480

e compara-se com a resolucdo tedrica proveniente da aplicacdo da equacdo!B).

Com os dados n3o ajustados calcula-se a 4rea do fotopico pelo método de Wasson:

N=Z2C - (b, +b,) (n+1/2 (2)

0, =V IC +(b, +b_ )n+12? 1]

qus em provas preliminares, e de acordo 3 rofor&nciom, mostrou-se mais reproduzivel em condigdes
veridveis de mediciio, que o método da &rea total ou o de Covell.

Depois que estes resuitados sdo impressos, subtrai-te a '‘gaussisna’” das contagens que estio
sendo analisadas, @ 0 Processo reiters-se,

Quando no sstor em anélise niio existem mais grupos de dados que cumpram com os requisitos
impostos, realiza-se uma trasiadacdo dos Gltimos vinte dados, que passam @ ser os primeiros do setor
seguinte.

Pera que dois picos que tém pontos comuns possem decompor-se corretamente & necessdrio que
8 diferenca de cansis entre os méximos seja igual o maior que 8 largurs & metade da siturs de um
fotopico nessa regido, isto 6, que hajam, como minimo, tantos canais como os utilizados pels funco de
alisadn 3 que 8 0 NUmerc fosze menor, o programa teria a tendéncis da converte-log num piro sb



Ante urna pergunta do programa, pode optarse por fazer o gréfico do espectro alisado,
juntamente com o fundo geradc, em escala semilogerftmica.

2.2 - Programa 2

Divide-se em dois subprogramas: o primeiro refere-se & calibragdo e é totaimente andlogo a0
subprograma correspondente do programa 1. A diferenga estabelece-se no segundo subprograma; neste
caso o alisado faz-se unicamente com cinco valores, e o fundo gerado é linear.

0 méximo namero de canais que podem introduzir-se simultaneamente é de 74, utilizam-se 03
trés primeiros e os trés Oltimos para gerar um fundo retilfneo.

A busca de picos, o cilculo das energias e das 4reas e a decomposicdo de totopicos compastos,
realizam-se do mesmo modo que no programa precendente.

0O nGmero de grupos de canais que podem entrar-se em forma consecutiva é ilimitado, mas deve
ter-se cuidado especial na selegio dos extremos de cada um deles, j4 que tais extremos determinam n
fundo nessa regido do espectro.

A utilizade do programa pode apreciar-se quando um espectio tem um nimero pequeno de
picos ou so interessa uma parte dele. O inconveniente de ter que prestar atengdo 3 escolha dos limites
acha-se compensado pela diminuicdo do tempo de anéilise, sem perda importante de exatiddo e
seguranga.

2.3 - Programa 3

O uso de leitora de fita perfurada permite introduzir rapidamente os dados necessirios paia
calcular as areas dos fctopicos, a relacdo de atividades e a correcdo por decaimento do nucl(deo que
interessa, durante o tempo decorrido entre a medigio do padrio e da amostra.

A calculadora Ié primeiramente as contagens por canal para o padrdo de compara¢do. Logo os
dados sdo alisados pelo método explicado no programa 1, ‘utilizando-se 8 equacio (11); em seguide
procura-se 0 maximo e determina-se a drea e 0 seu °rro pela fungdo de Wasson (eqs. (2) e {1)).

O namero de canais a cada lado do méximo, utilizado pars o ediculo das éress, & escolhido
previamente na imagem do espectro da amostra que aparece no muiticanal. Maior seja este nimero,
menor sers o erro estatistico da concentracdo, sempre que ndo abranjs contagens de outro fotopico.

Introduzem-te, depois, 0 (cmpo de medi¢do do pacrdo, 8 meie-vide do nuclideo que esté sendo
analisado, a hora do infcio de medi¢do e a quantidade irradiada,

O procedimento reiters-se para a amostrs; informs-se a hora de comego da mediclio ¢ a masss

total de amostra para que o programa possa fazer as corregSes necessérias o obter, finsimente, »
concentracdo do elemento analissdo, em ppm.

3 —~ CONCLUSOES

A utilizacio em forma rotineira destes trds programas permite incremantar s capicnlade de
trabaiho do lsboratdrio so reduzir substancislmente o tempo de anéblise.

Além disso, e invarisbilidede dos critérios empregados redunds em umas nwmicr precislo o
~ reprodutibilidade des medic3es efetuadas.
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A simplicidade do funcionamento e 0 automatismo das decisoes a serem tomadas, admitem que
estes programas sejam operados por pessoal sem treinamento especial no tema.

ABSTRACT

Three programs for the analysis of gamma spectra, specially useful for neutron activation analysis, were
adapted and tested.

The equipment used is a Hewlett-Packard, model 9810-A desk-computer, supplied with punched tape reader,
additional memory in magnetic tape and plotter, being the system capacity 111 numerical registers and 2038
programme steps.

The first programme allows automatic photopesk detection in spectra up to 4096 channels, ohtained with
Ge(L# detectors, generating the corresponding background redistion line.

The areas and their standard deviations are caiculated and the spectrum and background -an be plotted
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