
ANALISE DE ESPECTROS GAMA COM CALCULADORA PROGRAMAVEL

Héctor C. Roeu

PUBLICAÇÃO IEA 514
JULHO/1978



CONSELHO DELIBERATIVO

MEMBROS

Klaus Rciruch - Prasidantt

Rofaarto DUtra Vaz

Halcio Modano da Costa

Ivano Humbart Marrhtii

Admsr Carvtllini

PARTICIPANTES

Ragina Eliubata Anvado B«r»tta

Flávio Gori

SUPERINTENDENTE

Rômulo Ribtiro Piaroni



PUBLICAÇÃO IE A 614 JULHO/1978
IEA • Pub • 514

ANALISE DE ESPECTROS GAMA COM CALCULADORA PROGRAMAVEL

Hector C Rocca

JENTRO LE APLICAÇÃO DE RAOIOISÓTOPOS E RADIAÇÕES NA

ENGENHARIA E NA INDÚSTRIA
CARREIADUAFG 024

IN0TITVTO 01 IN I ROÍA ATÔMICA
•AO PAULO - HASIL



Sfrla PUBLICAÇÃO IEA

INIS catagorla* and dMcrlpton

E41

Gamma tpwtrt

Ptak»

Li-Orlfttd O t datactort

HP eomputtri

Spectra unfolding

Activation analyils

Not»: A radaçfo, ortografia a conoaltoi Oo da mponuMlidada dot autora».



ANALISE DE ESPECTROS GAMA COM CALCULADORA PROGRAMÁVEL

Hector C. Roce»

RESUMO

Datcrtva-sa i adaptação a prow da três programai pari • wiállM d* «ptctroí gam*. partieularmanta irtelt no

domfnio cia anal is* por ativação rwutrònica.

O aauipamanto utilizado é uma calculadora programa») Hawtatt-Packard, modato 9810-A, qim coma tom

Ititora d* fita perfurada, memória adicional tm (ita magnética a "pkntar". tendo a capacidadt do tittarne da 111

registros numérico* a 2036 panos da programa.

0 primairo dot programas permita dttactar automaticamtnta totopicot am ttpactrot da até 4096 caneta,

obtidos com datadorn da Gt (Li), gerando a linha da radiação da fundo correspondente. Calculam-ta M éraai a M U I

datvkH padrões, a o atpactro a o fundo podam graficar-ta.

1 - INTRODUÇÃO

A medição de amostras gama-ativas. com detectores de Ge( Li! de boa resolução e multi-canais
de 2000-4000 canais, permite obter informação sobre a presença simultânea de vários nuclfdeos em um
mesmo espectro.

Este fato é de grande importância em analise por atlvaçjo, pois permite efetuar análises
complexas e nSo destrutivas, evitando-se, desta forma, as separações químicas que exigem excessivo
tempo e pessoal.

Porém, é necessário contar, para isto, com um método eficiente de análise de dados.

Com efeito, o volume de dados que é preciso manejar quando se trabalha com amostres
complexas (minerais, tecidos, etc) é tal que o processamento manual torne-se rapidamente fator
llmrtttivo da capacidade do laboratório.

A análise por computador resulta, assim, na soluçio indicada para este problema. Existe um
número considerável de programas descritos na literatura, como por exemplo, os das referências'7 * 4 ( .

Uma soluçio conveniente para laboratórios que nfc processam uma quantidade excessivamente
grande de amostras por dia, á a utilização de uma calculadora programável. Pela simplicidade da tua
operação, esta pode depender do mesmo grupo que realiza as medições e, por conseguinte, tem a
vantagem adicional de fornecer respostas rápidas e uma utiliuçlo flexível conforma as necessidades do

Neste artigo, n primeiro dos programai á uma adaptecio oe um trabalho antrior do autor110 ',
às características do equipamento de medicfo existente no CARREI. A referência mencionada contém a
descrição das provas efetuadas para verificar a sua eficácia.

APROVADO PARA PUBLICAÇÃO EM JUNHO/1U78.



O segundo programa é uma simplificação do primeiro que permite trabalhar sem memória
adicional em fita magnética e sem "plotter", m«s com setores reduzidos do espectro. Tem utilidade em
espectros simples com fotopicos separados uns dos outros, diminuindo-se muito, neste caso, o tempo de
operação.

0 terceiro programa é de aplicação em análise por ativação e consiste na obtenção de valores de
concentração de um determinado elemento, por comparação da area do fotopico que interessa com a de
um padrão medido nas mesmas condições.

A utilizade dos dois primeiros programas extende-se, também, à análise de espectros de raios X
obtidos com detectarei de Si(Li) e podem, portanto, aplicar-se em fluorescência de ratos X.

Teve-se especial cuidado em simplificar ao miximo as operações de programação, para faciliur o
uso da calculadora a pessoal inexperiente em seu manejo. Toda a informação proveniente do multicanal
é introduzida por meio de fita perfurada.

2 - DESCRIÇÃO DOS PROGRAMAS

2.1 - Programa 1

É capaz de analizar até 4096 dados. Divide-se em três subprogramas automaticamente
encadeados: a) calibraçao, b) alisado e obtenção do fundo e c) análise.

a) Na parte de calibraçao (que pode omitir-se se já foi calculada anteriormente) entram-se na
calculadora, somente os fotopicos dos padrões a serem utilizados e, em seguida, as
energias na ordem correspondente. O diagrama de fluxo pode ver-se na Figura 1.

Os dados de cada fotopico são ajustados a uma gaussiana e com os parâmetros dessa curva
determina-se sua localização.

A energia correspondente a um fotopico pode exprimir-se pela equação:

onde x representa a localização ou "centroide" da gaussiana.

Para um número determinado de picos de calibraçao, tem-se um sistema redundante que pode
ser resolvido mediante as expressões:

lEx J - A 1 x ! + B I x1 + C X x' * D X x<

l E x 1 = A i i 1 » B £ i ' * C S «s t D 1 «'

obtendo-SR os coeficientes A, B, C e D ajustados por mínimos quadrados, "n" é o número de picos utill •
zados.
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Para diminuir os erros no cálculo dos parâmetrss da equação(7), assume-se como zero das
atacisses o canal central do espectro. Desta maneira oom.egue-se a mesma exatidão para fotopicos d*
baixa ou alta energia e para espectros medido* em 4096 ou 512 canais.

Também ajusta-se um segundo sistema que determina a resolução de um pico em função da sua
posiçio, de acordo com a fórmula:

R = b0 • b, x + b, x2 (5)

O número máximo de picos de calibração que pcx;em usar-se é de 20.

b) A Figura 2 mostra o diagrama de fluxo des-e subprograma.

Os espectros a analisar são aiisados para reduzir ao mínimo as variações estatísticas dos dados
de medição. 0 procedimento utilizado para isto está basiado no trabalho de Savitzky e Golay . Este
método permite ajustar por mínimos quadrados um polinõmio de terceiro grau a um grupo de 2n + 1
contagens consecutivos, e aplicar os parâmetros obtidos ao elemento n + 1. Tem-se, deste modo, um
novo valor que substitui ao original no canal n + 1. O método avança canal por canal deixando
modificado o canal 1 e tomando o 2n + 3, para repr tir o processo por meio de uma função de
convolução.

Como o alisado pode realizar-se tomando distinto número de canais para ajustar o polinõmio, e
considerando que um número de canais menor que o compreendido pela largura de um pico a metade de
sua altura resulta um alisado deficiente , empregam-si distintas funções num mesmo espectro.

O programa decide qual a função a ser utilizaiia, calculando R mediante os parâmetros obtidos
no Mibprograma I e sendo x o número de canai que aparece, (com uma freqüência que varia de um
mufticanal para outro) entre os dados de atividade.

Se a resolução calculada é menor que seis canais, utiliza-se a função que tom* cinco canais para
fazer o alisado:

( - 3 C,.2 + 12 C M + 17 C, + 1 2 C | + 1 - 3 C | + 2 ) / 35 111)

se 4 menor que oito, utiliza-se a que usa sete:

I - 2 C , . , • 3 C , 2 • 6 C M • 7C, + 3 C 1 + ) + 3 C | + 2 - 2 C | O ) / 21 (13)

• se é manor que oito, a que emprega nove canais:

( - 2 1 C M + 14C,.3 + 39C, . 2 + 64 C,., • b9C, * 64 C,+1 + 3 9 C ) + 2 •

• ' .4C ) + 3 - 2 1 C ( + 4 ) / 231 (6)

Sendo qua o controle realiza-se cada vez que na fita perfurada aparece um número do canal, o
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rugrama detecta em que momento deve trocar de função, logrando-se continuidade mediante urna

"sub-routine" de transição.

Para poder conhecer num ponto de um espectro ,ual é a percentagem da contagem que
corresponde ao fotopico em estudo, e necessário determinar a contribuiçio do fundo nessa energia.

A determinação do fundo é o processo que apresenta maiores dificuldades em qualquer espécie
de programa. Neste caso o problema foi resolvido segundo o trabalho de Ralson e Wilcox , também
empregado por Travesf, Adrarfa e Palomares . Consiste em fazer uma média das contagens sobre 25
canais, depois determinar a diferença entre este resultado e o conteúdo do canal central dos tomados, e
comparar o resto com o erro estatístico desse mesmo canal, multiplicado por um fator F. Se a diferença
for maior que F vezes o erro, a contagem do canal é substituída pelo valor da média, i. e.:

12 , —
C. = X C / 2 5 , se (C. - C.) > F V C , então C. = C,

0 processo repete-se para todos os canais e, diminuindo-se F, reitera-se o procedimento.

Uma limitação inerente ao método é sua incapacidade para definir fundos corretos quando
existem dois picos consecutivos de altas energias separados por um vale elevado, por abranger, nesse
caso, um número de canais maior que a resolução nessa região. A metma situação, mas na zona de
baixas energias, é bem resolvida pois o número de canais envolvidos é compatível com o procedimento.

As contagens e o fundo de cada canal são estocados na gravadora de fita magnética até sua
posterior utilização.

c) Depois que todos os dados da fita perfutada tem sido alisados e o fundo gerado, o
programa procura e passa a calculadora o primeiro dos setores previamente estocados. 0
f luxograma mostra-se na Figura 3.

Realiza-se então, uma comparação das contagens para achar o máximo relativo (Cm ) . Uma vai
localizado, controla-se qi«e três canais consecutivos a cada lado do máximo cumpram com os seguintes
critérios de aceitação: 1) ser maiores que o fundo correspondente

C,>C,

e 2) ter menores que o canal adjacente mais perto ao máximo aumentado na metade de seu erro:

0 , 1 , 2 , . . .

Oi grupos da dados que, sendo maiores que o fundo nJb cumpram com o segundo dos critério»,
são eliminados, reduzindo-se suas atividades ao nível do fundo.

Com ai contagens que satisfazem ambos os requisitos ajusta-se uma "gaussiunn". A patUr .U
função de Gauss:
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Y = Y ecUi)1
o

Inv = I"VO
 + C)<2 ~ 2cxx + c ! '

in y = c x' + b x + a

ond*

n = 'S- 1/2 c e St = - b/2c

sendo

c = 1/2o3 ; b = - 2c x , a = I n yo + c x2

destes parâmetros x é o "centroide" do pico que emprega-se para o cálculo da energia r
mediante a equaç3o(7).

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

R = 2,3548 a

e compara-se com a resolução teórica proveniente da aplicação da equacão'5).

Com os dados n3o ajustados calcula-se a área do fotopico pelo método de Wesson:

N = 1 C, - (bn + b_n) (n + 1/21 (2)

on = V i C. + (bn + b.n) (n + 1/2)1 (1)

que em provas preliminares, e de acordo i referência , mostrou-se mais reproduzível em condioSes
variáveis de medição, que o método da área total ou o de Covell.

Oepoii que estei resultados sio impressos, subtrai-se a "gaussiarw" das contagens que estio
sendo analisada*, e o processo reitera-se.

Quando no setor em análise nio existem mais grupos da dados que cumpram com os requisitos
impostos, realiza-se uma trasladaçlo dos últimos vinte dados, que passam a ser ou pnmeíroi do setor
seguinte.

Para que dois pico* que tém ponto* comum possam decompor-se corretamente é necessário que
a diferença de canais entre os máximos teia igual o maior que a largura è metade da altura de um
fotopico nessa regiio, isto é, que hajam, como mfnimo, tantos canais como os utilizados pela função de

; j que se o número fosse menor, o programa teria a tendência d* convertê-los num pirn «S



Ante uma pergunta do programa, pode optar-se por fazer o gráfico do espectro alisado,
juntamente com o fundo geradc, em escala semilogarítmica.

2.2 - Programa 2

Divide-se em dois subprogramas: o primeiro refere-se à calibraçâb e é totalmente análogo ao
subprograms correspondente do programai. A diferença estabelece-se no segundo subprograma; neste
caso o alisado faz-se unicamente com cinco valores, e o fundo gerado é linear.

0 máximo número de canais que podem introduzir-se simultaneamente é de 74; utilizam-se os

três primeiros e os três últimos para gerar um fundo retilíneo.

A busca de picos, o cálculo das energias e das áreas e a decomposição de fotopicos compostos,
realizam-se do mesmo modo que no programa precendente.

0 número de grupos de canais que podem entrar-se em forma consecutiva ê ilimitado, mas deve
ter-se cuidado especial na seleção dos extremos de cada um deles, já que tais extremos determinam <>
fundo nessa região do espectro.

A utilizade do programa pode apreciar-se quando um espectio tem um número pequeno de
picos ou só interessa uma parte dele. O inconveniente de ter que prestar atenção à escolha dos limites
acha-se compensado pela diminuição do tempo de análise, sem perda importante de exatidão e
segurança.

2.3 - Programa 3

0 uso de leitora de fita perfurada permite introduzir rapidamente os dados necessários pata
calcular as áreas dos frtopicos, a relação de atividades e a correção por decaimento do nuclídeo que
interessa, durante o tempo decorrido entre a medição do padrão e da amostra.

A calculadora lê primeiramente as contagens por canal para o padrão de comparação. Logo os
dados são alisados pelo método explicado no programai, utilizando-se • equação (11); em seguida
procura-se o máximo e determina-se a área e o seu w o pela função de Wasson (eqs. (2) e (D) .

O número de canais a cada lado do máximo, utilizado para o cálculo da* íreas, e escolhido
previamente na imagem do espectro da amostra que aparece no multicanal. Maior seja esta número,
manor será o erro estatístico da concentração, sempre que não abranja contagem de outro fotopico.

Introduzem-se, depois, o tempo de medição do padrão, a meia-vida do nuclídeo qua tstá sendo
analisado, a hora do início da medição e a quantidade irradiada.

0 procedimento reiter»-se para a amostra; informa-s» a hora da começo da madiçio e a massa
total de amostra para que o programa possa faztr as correções necessárias a obter, finalmente, a
concentração do elemento analisado, em ppm.

3 - CONCLUSÕES

A utilização am forma rotineira deites três programai permite mciemtiriiiir a <,i|>icuUdn de
trabalho do laboratório ao reduzir substancialmente o tempo de análise.

Além disso, a invarlabilidade dot critérios empregados redunda em uma moioi precisão e
reprodutibilidade das medições efetuadas.
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A simplicidade do luncionamento e o automatismo das decisões 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, wen

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 2036

programme steps.

The first programme allows automatic photopeek detection in spectra up to 4096 channels, obtained with

Ge(Li) detectors, generating the corresponding background radiation line.

The areas and their standard deviations are calculated and the spectrum and background can be plotted
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