
����分析程序使中子活化实验条件最佳化

张元勋 李铭尧 吴 勇

�中国科学院上海原子核研究所�

关键词
�

中子活化 微里元素 计算程序

反应堆中子活化分析�����是近年来迅速发展的核分析技术
，
由于该方法取样量少

、

快

速
、

准确
、

灵敏度高
、

具有多元素同时分析等优点
，

适合于生物样品中微量元素的分析研究
。

实验中
，
如果感兴趣的元素很多

，
往往要全面考虑到各个待测元素的放射性核素

，
选用合适

的中子通量和辐照时间
、

衰变时间
、

计数时间
。

在这种情况下
，
正确合理选择最佳化实验条

件是十分重要的
。

传统的方法是通过反复实验尝试和误差方法来取得
，

这将变得非常费时费

力
。

而反应堆中子活化预置计算程序�简称 �����则能在实际分析前
，
在给定的中子通量和

其他条件下
，
利用现代计算机进行理论计算

，
确定最佳实验方案

，
避免可能的误差和大大节

省时间
。

一
、

程序的移植

����程序的基本原理早在 ����年已经发表
【�� ，

以后被一些分析实验室编制成程序并得

到了改进和发展 【卜幻 。

我们这个用������卜�语言所写的版本来自国际原子能机构������
，

它最初在���系统的中型计算机上使用
，
为了能在我所 ������计算机上使用

，
我们作了一系

列技术上的改进
�

原程序具有����个记录
，
��个子程序

，
占用内存 ����字节

，
而���一��是

��位字长的小型计算机
，
用于用户程序的最大直接可编地址是 ����

，
系统约定按 �字节存

放的最大整数为�����
。

为了突破这些限制
，
我们将原程序中所有的 ��������� 语句改为

砚�����语句
，
进行数组说明

，
虽然虚数组也服从最大为 ���的限制

，
但通过 ��丫�的窗 口

变换
，
使其内存中可访问到 ����的数据

。

并在 ��� 编译时加了���开关
，

使得程序中的整形

变量象���机器那样按 �个字节存放
，
使可存放的整数范围大大扩大了

。

程序还采用了覆盖

技术
，

其中根段包括主程序 ������和 ������ 等 �个 子 程序
，
覆盖 段 �包括 ������

和������等 �个子程序
，
覆盖段 �包括 ������和 ������等 ��个子程序

，
复盖段 �包

括���和������等��个子程序
。

移植后的程序保留了原程序的所有功能
。

二
、

程序的描述

���� 程序理论上分成两部分
。

第一部分为人机对话
，
用户通过终端设备将一次计算时

各种不同的信息如实验参数和样品近似组分送入程序
。

程序的第二部分是利用精确的理论核

关系
、

探测器响应函数和内存的核数据来预告对应的脉冲高度谱
。

最后在输出报告中
，
打印

出每个谱的特性和其他有关信息
。

程序中所用的数飒由两部分组成
，
一是永久存入的数据

，
二是由用户通过键盘送入的实

验参数
。

永久存入的数据包括
�

���所有有关的核数据�多达��个元素�
，
对每一个元素包括

原子量
，
同位素丰度

，
热

、

超热
、

裂变谱中子活化截面 � ���对每个��
，

约反应产物
，�射线的

能量和发射的百分数
� ���所有�”

，
约反应产物的半衰期 ， ���拟合�帕和�� 帕������探测器的

�

��
�
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各种曲线方程的响应函数
。

用户输入的数据包括
�

���样品基体中近似元素成分
，
每个元素浓

度作为它的重量分数而输入�我们已整理编集了毛发
、

动物内脏器官组织
、

植物叶等近二十种

生物基体的典型元素成分数据�
����输入在辐照位置的热

、

超热或裂变谱中子通量��个中�个

为零�����待测样品的重量���� ���所用的������探测器 ��帕或��帕�表面和祥品间的距离

�����
����预置的辐照时间才

，、
衰变时间勺和计数时间九�最多可设置��套时间条件组�

。

一旦程序开始执行
，
����首先从永久存入的数据库中取出有关信息拷贝到小的更容易处

理的数组中
，
在预定的通量

、
探测器和计数几何位置下

，
对每一套 朴

、
勺

、
�

。

条件
，
程 序 计

算每个输入元素形成的每个放射核中每支下射线在计算开始时�����的总计数率�����
，
接着

从进一步考虑中消去那些低于�
·

��肠总计数率的产物
。

然后将给定的样品重量和计数周期
，
分

别累加在康普顿区域和光电峰的计数�对高能�射线
，
累加计算逃逸峰和 ������峰贡献�上

，
最

后在考虑了每个峰下康普顿连续高度和峰的半宽度������后
，
计算每个峰的绝对和相对标

准误差
。

在输出的打印报告中
，
列出来 自一个个康普顿边界能量的累积康普顿连续水平

。

按

熊量大小为序
，

依次列出核素
、

能量
、

光电峰净积分计数
、

标准误差和相对标准误差
。

如果

光电峰与一个或更多其他光电峰重叠或者落在康普顿边界上
，
则报告中分别用星号标出

。

程

序还计算打印出在计数开始时以及经过���分
、
����分

、
������分钟衰变后

，
对样品活性贡

、

献最大的 �个核素
，
并分别列出这 �个核素在离样品 ����处的 �射线辐照剂量率��刚��

。

三
、
����的实验检验与应用实例

����计算程序在���
一�计算机上移植成功后

，
我们分别进行了实验检验和预算工作

。

一是考察对样品中元素成分已知的 �射线能谱
，
���� 程序预算的准确性如何� 即理论预算

和实验测量之间是否一致
。
二是 ����程序如何用于中子活化分析� 即选择最佳化实验条件

和指导分析的能力
。

为了试验程序模式的准确性
，
我们将三种生物标准参考物质����� 玲�马肾

，
��� �����

小牛肝
，
�旧� ����果树叶�的标称值分别输入

到 ����程序中进行计算
。

同时 � 我们还进行

了实验分析测定
。

为了便于比较
，
实验测定和

理论计算选用同一套条件 �中子 通量 币一 ��

�����
·
��

一 ，·
�一 �， �。�������

， �‘ ���������
，

才
。
������

，
每份样品称重�干基�为�����

，
�帕

心�����探测器离样品表面间的距离为 �
�

����
。

得到的结果经整理后列于表�
。

由 表 �可 见
，

对三种参考物质实验探测和程序识别几乎得到

相同的元素数�除果树叶预算较宽外�
。

同时
，

每个光电峰积分计数的平均比�实验�预算�在

表 � ���� 用于三种参考物质的实验检验

参考物质

�输 入�探 测到的磊数

������目 ����多� � � ，
�

�的元素�

—�数 目�实 验 �预 算

光电峰积分

计数之比

实验�预算

计算
的光
电峰
数目

��� �����

小牛肝
����士�

�

��

���� �
一�

马 肾
�

�

���士�
�

��

��� ����

果树叶
�

�

�选十�
�

��

冲‘一�一
佗匕，土一�一

，�

三种样品总平均值 �
�

��士�
�

��

每一种情况下都是接近�
，
三种参考物质的总平均比为�

�

��士 �
�

��
。
可见该模式提供了一个满

意的 �射线脉冲高度谱的准确描述
。

为了得到最好分析精度
，
可以在实验前将各种预置的条件组送入����程序计算

，
程序的

输出报告为我们提供了一系列信息
，
用来指导实际分析

。

通过比较各条件组的预算结果
，
我

们立即可看到
，
在样品基体中对任何给定的感兴趣元素

，
哪一套条件组提供最好的测量精度

。
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对发射二种以上 �肘线产物的元素
，
哪一个放射性核素提供对该元素最好的测最精度

，
以及

对于发射二种能星以上的同种放射性核素
，

能很快找出该核素最高测量精度的 夕射线能量
。

这对实际分析十分有用
，

我们在用中子活化法短照�使用��������微型反应堆�测定人体组

织样品中微量元素硒时
，

由于
了��

��半衰期极短�仅�
�

��分钟�而且含量低
，
为了达到最佳实验

效果
，
我们设界了两种中子通最和��套条件组

，
运用 ���� 程序对三种参考物质进行预算

。

从表 �可见
，
当时卜吐条件组 �。� ����

，才���
�

����
， �

。
二 ����

，
功� �� ��“ �

·

��
一 ’ ·

�一 ‘
时

，
可 以达

到最佳实验状态
。

此时
，

样品中
���

�� ���
�

���� 能量的光电峰积分计数与其他条件组相比为

最高
，

并且具有最低相对标准误差 氏
。 �。

实验 �
，

我们正是采用了这套条件组并取得了很 好

的分析结果
。

类似这样的例子
，
我们在通量较高 帅��� ��

‘�
��

��
一 �

·

�一 ‘
�的大堆上进行中照

和长照测定生物样品人发
、

脑
、

肺
、

肝
、
肾

、

血清中微量元素时
，
都进行了理论预算

，
以选

择出最佳方案
。

表 � 微型堆 ��� 测定
’
���� 实验条件选择

���
，

������� �
�

� � �
�

��� �
�

��� ��� ��� � 一 ��� …��� ��� ���

���‘ �� ����� �
�

��� 。
�

� � �
�

��� �
�

��� �
�

��� �
�

� �
�

����� ���

���
。

��
����� � � ��� � �

·

��� �
、

����� 一 �
�

���

心心二 �火 �侧侧
�

����
’

�
几

导导 了� � ������ ���

����
·

��
一 ��� �

� ， ，
�万��� ‘

·

” …�沼沼沼 ���

··

�一 ‘
���������������������������������������������������������������

�������� 人发发�
，�了 ��。。。

��
�

��� �����

����� � ， ���

� �
·

� � �
�

了了了了 �
�

���

�����名 马
’

�苍苍 ����� ����� ����� 一 “�】 ���了了 ��、、

�����
� ， ��� �

�

��� �
�

��� �
�

��� 一 艺 � 一 “
�

��� �
�

���

币币一�� �伊
’’
之���� 二

�肝肝 ����� ������� ��� 一����� ���

����
·

�� 一 ��� � ， � ��� �
�

��� �
�

����� 魂
�

� �
�

��� ���

··

�一 ‘
�����������������������������������������������������������������������������������

匆匆匆���
，

气
‘�‘‘ ����� ����� ����� �����

�����
护 � ��� �

�

��� �
�

��� �
�

��� �
�

���

����� 一� 马
’

�份份 ����� �了��� ����� ����� ����� ��� ������ ����
� ��

‘

��� �����
����� ， ， ，， �

�

��� �
�

��� �
�

��� �
�

��� �
�

��� �
�

� �
�

��� ‘
·

‘ … ‘
·

““ ��
�

���

四
、

小 结

�
�

在实际分析前
，

使用反应堆中子活化����分析程序
，
能在给定的中子通量和其他条件

下
，
选择出最佳实验方案

，
取得最好分析精度

。

避免可能的误差和节省了劳力和时间
。

�
�

����程序不仅对直接仪器中子活化分析有用
，
而且对包括辆照前化学分离或辐照后

放化分离的中子活化分析都适用
。

在这些情况中
，
只需从输入成分中排除那些在辐照前或辐

照后 已经从样品
一

从体中除去的元素
。

程序也能用于在组分离中被分出的各组元素
。

�
�

����程序输出报告的最后部分还打印出样品中 �个主要感应活性在辐照后 �个时期

离样品 ����处的 下射线辐照剂量率
，
对辐射防护具有参考价值

。

�
�

应当指出
，
����程序还有待进一步改进

，

例如对放射性子体的处理方法
，
包括样品

韧致辐射的效应
、

样品热中子 自屏蔽效应
，
样品中 �射线 自衰减效应

，
符合相加峰和反散射

峰的处理等都需编制子程序并充实到主程序中去
，
从而使该分析程序更趋完善

。
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���咖

宽度 �血���

�七，
、��勺︶

慈
图 � 测得水平向束流发射度及有关数据

裂竺母捉

增加到 �肠时
，
在��次剖面测定时

，
束流发射

度的测定相对误差
，

将由
�

�
�

�帕增至��
�

�肠
。

但当剂面测定次数减为 �次时
，
相应的发射

度测定的相对误差可由 �肠增至���帕
。

图 �所示为束流发射度测定相对误差与

束流音」面测定次数之间的关系 。

由图 �可见

束流 发射度测定的科�对误差
，

既与部而测定

次数有很大关系
，

也与二次测定时四极透镜

极面处磁场值之差有很大关系
。

而且这二者

是有相互关连的
。

要取较大的磁场差值
，
则

不能达到很高的测从次数
。

为使束流发射度

测定的相对误差小于��怕
，
应在测定时使四

���，一

、 二
、 、 ‘ ，

� � 感 � � �� �艺 �� �肠

剖 面侧定 次 数

�� 加 昭 书 路

图� 剖四测定次数与发 衬度抓
一

泣的 卜对吴差间关系

极透镜场强有较大差值
，

并尽可能增加剑面测定次数
。

在测量过程中也发现
，

如果多丝装置

刚好位于束流成腰处
，

则束流发射度的测定精度较好
。
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