
穆斯堡尔谱的分解和参数抽取

蔡 延 磺 夏 克 定

�中国科学院上海原子核研究所�

本文对不同类型穆斯堡尔谱的解谱方法作了较系统的叙述
。

可用来解决具有多相离散内场强烈

重叠的电磁劈裂穆斯堡尔谱和内场为连续分布的穆斯堡尔谱的解谱问题
�

并在三个实际应用的例子

中都得到了满意的结果
�

一
、

核超精细相互作用参数的确定
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基态和第一激发态的超

精细劈裂能级

‘ �同位移
��塞曼劈裂

石�电四极劈裂

��合起来的潜

��》 ��

如果取核对称轴�方向平行于内磁场�
， ，

则核

与核外电子的电磁超精细相互作用的哈密顿量户的

本征值 �， 可表为
�

凡一声���诺离「�
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式中第一
、

二
、

三
、

项分别代表核能级 的塞 曼 劈

裂
、

电四极劈裂和同位移
。

其中粉 为旋磁比
，
�为

核自旋
，

� 为核磁量子数
，
�为核电四极矩

，
�� 为

��

对称轴�方向上的电场梯度
。

电环境假定是轴对称

的
。

第一项因与对 有关
，

故每一能级劈裂为 �� 十 �

条等距的多重线
。

第二项与 �
，
有关故能级劈裂为

��� 十 �����当 �为半整数�或 �� ��当 �为整数�条多重线
。

第三项相当于能级有一平移�能量

移动为 的
。

图 �给出穆斯堡尔核
“ ��� 的基态和 ��

�

�����第一激发态的超精细劈裂能级以及

允许的磁偶极跃迁纲图
。

由图 �知
，
由于各种超精细作用

，
使能级最终具有超精细结构

，
图中的各磁偶极跃迁能

量当用多普勒速度来标记时则有
�
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式中 月
� 为核磁子

。

以上各式中 ��… …气
，
占

，
刁�都以 ���，�

为单位
。

� 以 ��� 为单位
。

因此
，
对于电磁劈裂的穆斯堡尔谱

，
只要我们精确地确定谱形的各峰值 的 位 置 ��

至 �
。 ，

则

所需的全部超精细相互作用参数如 占
、
刁�

、
� 及基态和激发态的塞曼裂矩 」二，

和 刁二
�

都可

由上述方程式得出
。

而谱的峰值位置以及半宽度和强度
，
则可借助于解谱方法求得

。

二
、

简单洛仑兹型穆斯堡尔谱的最小二乘法拟合

假定穆斯堡尔谱的峰形为洛仑兹型的函数
。
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式 中 �
、
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、
� 分别为洛仑兹峰的高

、

���半宽度和位置
。
�� ���

空，� 为多道道址
。

设测量得到的谱有 � 个峰
，

第 句 道上的计数为 约
。

则谱用���函数曲线拟合时应有
�
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。
�� 是误差项

。

式中共有 �牡 � �个待定参数�
‘ 、
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�
。

当多道道数 哪��二 � �时
，
可由最小二乘法拟合得到一组 � ‘ · ·

一
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饥

艺 ��
�

�夕为最小
。

�，为计数势 的权重因子
。

这一步骤实现如下
。
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这样
，
只要以初始值 �孕

，

衅
，
尸兮出发

，
按���和����式构成�

、

� 矩阵
，
最后便由����式求

得解 占
，

得到对初始值的修正值 �荟二�兮� � ‘ ，
解 一川 � 月

‘ �苦�尸卜 � ‘ ， 以及 �
、

�
、

�
。

然后

将修正值作为下一次递代的初始值
，
再重复上述构成矩阵的过程

，

又可得到对 ��
、

从和 尸石等

的修正值 滩犷
、

衅 和 尸犷等
。

如此重复递代
，
直到 护 接近于数学期望值 桃 一 ��竹 � ��为止

。

最

小二乘法给出的拟合精确度为
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�理论’〕’

根据误差理论
，
�的方差矩阵为
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、
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。
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的方差可近似视为 � ‘
月

‘ �‘
的方差

，
并可由����式矩阵中的对角元素得到为

�
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‘
�士 �

� �

��
‘
�

，
�

� ，

��
‘
�士 �

� �

�月
‘
�

，
�

� �

��
‘
�士�

� �

��
‘
�

。

其它量如面积等的方差可以根据传递公式得到
。

设 �一����
，
�� �占

� … …占��则 误 差传
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上述讨论中未对待定参数作任何假定
。

实际上穆斯堡尔谱中经常遇到某组峰要求其宽度

彼此相等
，

此时 �‘ 一��� 或对一些四极劈裂峰
，

要求其对应的二个峰面积相等而仅位置不同
。

对参数作了上述假定
，
就使得待定参数数 目减少而便于计算

。

下面以两个峰要求其对应面积

相等为例给出一些结果
。

设有一组峰
，

要求其两两彼此等高等宽
，
仅位置不同

。
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，
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由����式构成 �� 矩阵可由����式求得 占
。

三
、

穆斯堡尔谱的剥谱方法

设被测样品中含有 ， 种标准样品
，

在相同的实验条件下分别测量被测样品和 。 个标准样

品的穆斯堡尔谱
，

并假定误差仅来 自被测样品的统计误差
，
去除本底计数后则在第 �道有关

系式

式中 约 是待测样品在第 �道的计数率 ，

约� 艺 �‘ �，、 � 。 ， ����
‘� �

�� ‘
是第 艺个标准样品在第 丁道的计数率� �、

是被 测

样品中第 艺种标准样品的比例因子
，

待定
。

将����式用矩阵表示有 ，��� 十 ，

最小二乘法要求艺 ��。丢为最小
，
因此有

����

命鬓
�

�，�“ 了
艺

��、 �‘
�
，��

��
�兮��

�
���

����
�
���

一 ‘
��

�
�，�

由上二式即可求得被测样品中第 艺种标准样品的比例因子 �‘ 。
如果第 玄

作单独测量
，
而它所包含的洛仑兹峰的个数及各峰的参量为已知的

，

则 ��
‘

����

����

个标准样品无法

可由计算得到

�，‘ 二 艺 � �‘
���� �二厂 ��‘

���
，‘
�� ����

式中 � �‘ 、
�，‘ 、

�，、
分别为各个洛仑兹峰的有关参量 � �为第

由����式得到 �‘
之后

，
它们的均方误差由下式给出

�

�
� ，

�无
‘
����

�

��仍 一 牲�〕���
���介

艺个标准样品所包含的峰数
。

�，一

戴�
，�“ ，一 馨

“ ‘ “ ，‘�
’ ����

四
、

内场连续的穆斯堡尔谱的分解

假设实验测得的谱约 是内场为 �至内场为 �
。 。 二

的各铁磁谱的叠加
。

则有
�

����

� ‘
是所要求 的 内场

十�尸
，

艺问一一万

式中 ��‘ 为内场等于 记� 时的洛仑兹型标准六线谱在第 �道的计数率
。

为 记�时的分布几率
。
刁� 是内场间隔

，
它等于 �����”

。
呱 为内场个数

。

为了不使实验谱中

的统计误差引起在内场分布中有物理上不合理的涨落
。

需要对实验谱进行光滑处理
，

这个光

滑步骤 由引入一个光滑因子 犷而结合在解谱过程中一并考虑
。

即要求满足

一

里「
刁尸 ‘ �

性一 �

艺 � ��
‘一 �一 �� ‘ � � ‘ � ，

�
， �

�� �

艺 ���。杏�

将式 ��
、
��用矩阵表示则有

� 一�尸 � �

��
�� � 犷�尸 二�

����
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式中� 是 “ “ 式中第一项对 �� 求偏导时所得的系数矩阵
由 ��式即可得 � ���

�
�乙 一 ���

一

��
�
�� ����

由����便可解得一组内场分布几率 � ‘ 。

上述方法中由于引入光滑因子
，
从而保证了内场

分布的连续可微
。

这一点尚可由如下的途径来实现
。

将欲求的内场分布 ����用 � 个基本函

数�
‘
���展开即

�
����� 艺 �‘

�
‘
��� ����

‘一 �

无‘
是展开系数

。

考虑到在无外场存在时
，
正负内场反映在穆斯堡尔谱上的等价性

，
分布函数

����的连续可微以及超精细场分布不超过最大内场 �
� ‘ �

的范围内
，

则 ����必须满足边界

、�了、、户片‘�八�曰�曰厂‘、了、、
条件

� ��尸 、 ��尸 、 。

火豆万
一

入
二 。

狱硕万夕
。 �、 。 一 ”

����二二

���

选择 �
‘
���� ���“ 二�����二

�一 �一 ��
‘

则由����所定义的 �
‘
���可以满足����式的要求

。

这时由�
‘
���决定的谱为

�

·，‘ 一

��
�·‘ ，‘����夕��，“�一

瞥
“ ��，�，��，

式中�式��是内场为 � 时的洛仑兹型标准六线谱在第 �道的计数率
。 �，‘

云个分量在第 �道的计数率
。

这样由计算得到的整个谱�理论谱�为

����
·

是内场为 � 时的第

、

、产、��八“���舀��了、
、
厂气

、

��� �

�，一
�
。 ’

一 �����，����� � 艺 无‘�，‘

‘� �

由最小二乘法要求
，
根据式����的类似推导得

�

� 二��
�
���

一 ‘
��

�
���

由上式可得 �‘ ，
最后由��������式可得内场分布尸���

。

数据拟合的质量指标取为 扩

二�二 艺 �夕�一 �，�
�

�艺 夕， ����

最好的计算结果应有 护��
。

五
、

应 用 实 例

本文叙述的解谱方法
，
己在许多实际例子中得到应用 “ 一�’ 。

例如 �����轴承钢穆斯堡尔

谱的最小二乘法拟合可以确定它具有三组磁劈裂峰 �
�、

�
�、

�
�

和一组四极劈裂峰 ��、

�，，

顺磁单峰 ��
�见图 ��

。

它们分别对应于马氏体和奥氏体中三组和二组具有不同原 子 环 境 的
“ ����” 。

拟合的精确度 尹 在小速度测量时为 �
�

���
�

�
。

大速度时为 �
�

���
�

�
。

图 �给出吉林陨石全岩样品的剥谱结果
。

全岩系多相结构
，
各单相谱强烈重叠在一起

。

经剥谱证明全岩的主要成份有铁镍
、

陨硫铁
、

橄榄石和辉石
，
为证实吉林陨石系平衡古铜辉

石球粒陨石提供了依据
【，’ 。

非晶态 �妞
��
合金

，
由于

“ ���核的磁矩方向无规排列
，

缺乏长程序
。

内场呈连续分 布
。

实验测得的谱在扣除本底之后
，
把它表为从 �到 兔

�二

刁� 各种不同的内场贡献之和
。

选 用 实

验测得的 �一�。 谱为标准谱
，
以它的内场为最大内场 ���二

一 ��相当于 ����伪�
，
六峰强度比为

尔公 ����公 �
。

谱线宽取为 �
�

��伪
，

内场间隔 」� 约为 ����
，
内场 ��等分

。

由本文给出的二

种方法将 ���
��
合金的谱进行分解

。

计算结果�曲线为拟合曲线�见图 �
、
�

。

拟合的质量指标

一核技术一



扩 分别为 �
�

�和 �
�

� ‘�� 。
����为所求的内

场分布
。

︵水︶研盆姻

那����朋

︹，����裕山小

亡�幻户�����
遥，上﹄���，占

�� �� �� ��� �加
道数

��� ���

一��一� 一� 一� 一� � � � � � ��

图 �
、

�
�”
��轴承钢 �������℃淬火

�

���℃
回火的穆斯堡尔谱

，
曲线为拟合曲线

图 �
�

吉林陨石全岩的穆斯堡尔谱及剥谱结果

���全岩 ���铁镍 ���陨硫铁 ���橄榄石 ���辉石

�色工��矢
�色洲�︶叔

����
了‘��

���

︵翔︶从
��产把︶岛

图 �
�

室温 ����
�

穆斯堡尔谱拟合图

，一� 劣 �
��

�

�

本工作得到刘联潘
、

张桂林等同志帮助
，

谨表谢意
。

图 �
�

室温 ����
�

穆斯堡尔谱拟合图

饥二�� 劣 �
��

�

�
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粗

三碘甲状腺原氨酸���夕和甲状腺素��
��

� � �� �� �� ��

�以毫微克�

�� ��
�台私汀

�
的放射免疫测定是国外七十年代发展起来的甲状腺激

”

素超微量体外诊断分析方法
，

它对于丘脑—垂体—甲倒泉轴的功能检查
、

各类甲状腺卿茜早

期诊断
、

疗效观察
、

普查
、

临床科研均具有重要意义
。

通过几万例临 床考验和有关方面鉴定
，

其

技术指标均达到国际水平
。

目前已推广使用
，

本单位可提供各种浓度冻干或液化优质��私���成品
。

项项 目

盟裘
度。。 可 测 范 围围 重 复 性性 回 收 率率 正 常 值值

咬咬咬�
�

���内��� �变异系数�������

���� �� 圣�汉 ����� �
�

即�一 ������� ��一 ������ �
�

�� ��
�

����

一一��欠 ��布布布布布 ������，，

���弓 ��� 欠 ����� ����一�
·

����� 批内 �
·

���� ��一 ����� ��
�

�士 ��
�

���

一一��沁 ������� 批间 �
�
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