
以上结果表明
�
复杂谱线经剥离强干扰谱后可以使原来混合谱线中隐含的弱峰显露出来

，

而原已出现的蜂

在剥谱后仍不失其准确性
�

由此可推断
，

在高分辨谱仪活化分析中传统的
“
剥谱法

”
仍可被利用

，
预计编写适当

软件解决峰顶漂移归一问题后
，
将可通过

“
剥谱法

”
改善地祥活化分析中微量元素受常见干扰元素�

�、
��

、

。 、

�� 等的影响问题
。
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关于重峰的解析及其误差

唐 梁 羞适生

�北京有色金属研究总院�

关链词
�
重峰 初值 误差

多元素仪器中子活化分析的基本要求是必须对获取的 �能谱作出正确解释
。

在标准准确的前提下
，

分析咆

准确性和精密度在很大程度上取决于能否正确求得各元素特征光峰的净面积和误差
。

本文针对法国��址�����一

���公司的 �为�扣��
一�多道 下谱仪的数据处理问题

，

提出一个脱机操作的解析重峰程序
，
这一程序是对原仪器

夕�������程序的改进
�

�
�

����一���的基本问题

����一� �� 存在下述基本问题
�
���没有分解重

峰的能力
，

只能较好地分析统计良好的单峰� ���不能

正确给出弱峰的参数 �如净峰面积
、

半宽度
、

峰边界

等�� 图 �示出����一� �� 分析���
一����� 中
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���������� 峰的情况
�

图中阴影部分是求得的本底
。

从图中可清楚看出
，

所

求净峰面积小于真实峰面积
，

而本底则过大
。

表 �则

显示了第 �类问题
�

在一次获取过程中
，
由于不能正

确判断弱峰参数
，

使分析结果中出现了单位时间净峰

面积随测量时间的增加而减少的不合理现象
。
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图� ����一�拍 分析���一����� 中重峰的情况
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本程序的基本结构

本程序采用现代计算机解谱最常用的曲线拟合法
。

选用的数学模型为
�

认为在峰区内
，

能谱由在二次多项

式本底上座落的高斯峰的线性迭加构成
，
即
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式中
，
京是道数� 玩��

。
是描述本底的三个参数� 夕是峰区内峰的序数� 充是峰区内互相干扰的重峰个数

，

本径

序中
，
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�
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分别是第了个峰的峰位
、

半宽度��
�

���和峰高
�

拟合的方法是带阻尼的高斯
一
牛顿法

。

首先对谱数据进行平滑处理
，
消除严重的统计涨落

，
然后求本 底 初

值
，
再用导数法寻峰�可使用一

、

二
、

三阶导数
，
由用户选择�

�

下面着重分析两点
�
��� 怎样使 高 斯

一
牛顿法

迭代过程收敛迅速� ��� 如何求峰面积的误差
�

��� 为使收敛迅速
，
关键在于初值选取得准确

。

峰参数的三个初值峰位
、

峰高和半宽度当中
，
由于峰位和

半宽度在指数上
，
其变化将使迭代极为敏感

�

本程序采用先求峰位
，

再用标准单峰对半宽度进行刻度求得各峰

半宽度的方法
，

保证了这两个敏感初值的准确
�

然后用线性最小二乘步骤求得峰高初值
。

经这些步骤求得的峰

参数初值可使迭代迅速收敛
。

���由于非线性最小二乘拟合的复杂性
，
峰面积误差难以准确表示

，
目前多用峰高拟合值的误差表 示���

。

本程序根据对峰面积公式
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直接求方差的方法计算峰面积误差
�
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以脚标 �表初值

，
吕表迭代增量

，
则有
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，
这一部分可视为统计涨落对误差的贡献

�

至于拟合增量对误差的贡献
，

可求得
�
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式���中
，
分 是拟合优度值

，
�

。 ， ，
�， ，

分别是迭代矩阵的逆矩阵中与
口，

�相应的对角元
。
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结果

表 �和表 �分别给出了用本程序分析人造重峰和 �������� 中 ��的结果
�
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� �� � 分析证书中所给 � � 浓度值为

由表中所列数据可知
，
本程序对于重迭较重的峰有一定解析能力

，

且能以满意的准确性完成多元素仪器分

析的谱解释任务
。
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