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METODOS DE AJUSTE DE CURVAS DE EFICIENCIA OBTIDAS POR MEIOQ
DE ESPECTROMETROS GAMA DE HPGe

Vanderlei Cardoso

RESUMO

O presente trabalho descreve algumas metodologias desenvolvidas para ajustar curvas de
eficiéncias obtidas por meio de um espectrometro de HPGe. Os valores interpolados
foram determinados por ajuste polinomial simples, por ajuste polinomial envolvendo a
razdo entre a eficiéncia de pico experimental e a eficiéncia total determinada pelo método
de Monte Carlo em funcgéo da energia. Além disso, foi efetuado um ajuste nio-linear,
utilizando uma fungéo polinomial segmentada e aplicando o método de Gauss-Marquardt.
Para a determinacgdo da drea sob o pico de absor¢do total, foram estudados diferentes
metodologias para a obtengdo da contagem de fundo. Esta informagio foi obtida por
integragdo numérica, ou com auxilio de fungdes analiticas associadas a regido das
contagens de fundo. Uma fonte ndo-calibrada foi inclufda no processo de determinacio
da curva de eficiéncia, com o objetivo de contribuir com pontos de ajuste adicionais.
Como conseqiiéncia, foi possivel determinar a atiQidade desta fonte ndo-calibrada. Em
todos os ajustes desenvolvidos no presente trabalho. utilizou-se a metodologia de matriz
de covariincia, que é um procedimento essencial para uma descrigdio completa das

incertezas parciais envolvidas.
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METHODS FOR FITTING OF EFFICIENCY CURVES OBTAINED BY MEANS
OF HPGe GAMMA-RAY SPECTROMETERS

Vanderlei Cardoso

ABSTRACT

The present work describes a few methodologies developed for fitting efficiency curves
obtained by means of a HPGe gamma-ray spectrometer. The interpolated values were
determined by simple polynomial fitting and polynomial fitting between the ratio of
experimental peak efficiency and total efficiency, calculated by Monte Carlo technique,
as a function of gamma-ray energy. Moreover, non-linear fitting has been performed
using a segmented polynomial function and applying the Gauss-Marquardt method. For
the peak area obtainment different methodologies were developed in order to estimate the
background area under the peak. This information was obtained by numerical integration
or by using analytical functions associated to the background. One non-calibrated
radioactive source has been included in the curve efficiency in order to provide additional
calibration points. As a by-product, it was possible to determine the activity of this non-
calibrated source. For all fittings developed in the present work the covariance matrix

methodology was used, which is an essential procedure in order to give a complete

description of the partial uncertainties involved.
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1 INTRODUCAO

1.1 Aspectos Gerais

A técnica de espectrometria gama, utilizando detetores de HPGe. tem sido
amplamente empregada em diversas dreas de pesquisa, em razdo do excelente poder de
resolugio em energia apresentado por estes tipos de detetores!'). Em Metrologia Nuclear,
esta técnica tem sido utilizada para a determinagdo da atividade de radionuclideos.
quando ndo se dispde de um padrdo adequado para a comparagio direta. Neste caso,
torna-se necessdria a obtengdo de uma curva de eficiéncia de dete¢do em funcgio da
energia gama, por meio da qual os valores de efici€ncia para as energias do radionuclideo
em questdo sdo determinados por interpolagdio. Para esta determinacfio, normalmente

utiliza-se a drea sob o pico de absorcdo total, correspondente & energia gama considerada.

Virios métodos t€m sido utilizados para modelar a fun¢fio que relaciona a
eficiéncia para o pico de absor¢iio total e a energia da radiagio gama ou X ', Porém.
embora haja uma multiplicidade de fung¢des apresentadus na literatura. nenhum método

em particular tem sido recomendado para modelar esta relagiio fisica, utilizando detetores

de HPGe .

A complexidade da matemadtica envolvida ndo assegura uma interpolagio
correta, uma vez que os valores de eficiéncia podem estar alterados por efeitos espectrais
e nucleares, tais como: empilhamento de pulsos, efeito de soma em cascata, tempo morto,
espalhamento da radiagdo em materiais vizinhos ao detetor etc. Apenas em casos ideais,
todos estes efeitos podem tornar-se despreziveis. Entretanto, o comportamento do perfil

da funco ajustada deve manter-se fiel as consideracdes fisicas da relagiio entre eficiéncia
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e energla e ndo ser influenciado por estes efeitos experimentais. Além disso, o tratamento
rigoroso da incerteza nos valores interpolados para a eficiéncia requer o uso da
metodologia de Matriz de Covariéncias. A inclusdo deste procedimento torna-se essencial

¢ . . . 7
para uma descri¢io completa das incertezas parciais envolvidas.*™

O Laboratério de Metrologia Nuclear (LMN) do I[PEN-CNEN/SP tem
adquirido uma larga experiéncia nos campos de padronizagdo de radionuclideos e de
espectrometria gama e X B1741 " com participacdo em diversas comparacdes
internacionais patrocinadas pelo Bureau Internacional des Poids et Mesures ' o que

confere a0 LMN um excelente grau de confiabilidade em suas calibragdes. Entretanto,

U rigor maior torna-se necessario, com o propdsito de reduzir a incerteza total obtida.
1.2 Objetivo e Justificativas

O objetivo do presente trabalho foi avaliar algumas metodologias de
interpolagdo de curvas de efici€ncia para detetores semicondutores do tipo HPGe. Isto
servird para aperfeigoar a metodologia aplicada aos sistemas de medida do Laboratério de
Metrologia Nuclear do IPEN, e assim melhorar as calibragdes de fontes radioativas
efetuadas nestes sistemas. Diferentes técnicas foram estudadas, tais como: Método dos
Minimos Quadrados, aplicado a fungdes lineares simples ¢ segmentadas por meio do
Método de Gauss-Marquardt, para fungdes nao-lineares. Foi estudada também uma
metodologia para combinar o Método de Monte Carlo com métodos de ajuste
convencionais, de modo a possibilitar a interpolagio, utilizando um nimero pequeno de
pontos experimentais. Além disso, foi introduziao o processo de ajuste de eficiéncia no
qual uma ou mais fontes radioativas nio-calibradas foram incluidas, juntamente com as

calibradas.”"' Todo o tratamento inclui a metodologia de andlise de covaridncia no



calculo das incertezas. Os dados experimentais foram obtidos no Laboratério de

Metrologia Nuclear do IPEN.
1.3 Apresentacio dos Capitulos

O capitulo 2 apresenta os fundamentos tedricos do trabalho, incluindo aspectos
bésicos da interagio da radiagdo com a matéria, Método de Monte Carlo, métodos de

ajustes de curvas e caracteristicas principais de espectrémetros gama baseados em

detetores de HPGe.

No capitulo 3 € apresentada a parte experimental, descrevendo o espectrometro
de HPGe do Laboratério de Metrologia Nuclear do IPEN, além das caracteristicas

principais das fontes radioativas utilizadas na calibragdo.

No capitulo 4 sdo apresentados os resultados obtidos e sua discussio.

Finalmente, no capitulo 5 sdo apresentadas as conclusdes sobre o trabalho e propostas de

trabalho.



2 FUNDAMENTOS TEORICOS

2.1 Interacao da radiacio com a matéria

2.1.1 Introducio

Quando particulas carregadas atravessam a matéria, elas sofrem colisdes
eldsticas e ineldsticas com os dtomos € moléculas do meio. Enquanto a colisdo eldstica
produz deflexdes na trajetdria da particula incidente, a colisdio inelastica produz jons
positivos e elétrons. usualmente chamados de par-de-fons. No caso de particulas
carregadas pesadas. as colisdes podem dar origem a nicleos de rectio. A produgio dos
pares-de-fons por particulas carregadas se d4 por interagées Coulombianas. Outras formas
de transferéncia de energia podem ocorrer por meio de excitagio dos dtomos ou
moléculas e pela radiagio de freiamento (“Bremsstrahlung”). Esta dltima ocorre
preferencialmente pela interagio dos elétrons com o campo Coulombiano nuclear e €

dominante para altas energias e materiais de alto niimero atémico.

A energia dos fotons X ou gama pode ser expressa como E = hv, onde v é a
freqliéncia do foton e /i € a constante de Planck. Interagdes desse fétons com a matéria

sdo consideradas independentes da origem do foton. dependendo apenas de sua energia.

Diferentemente das particulas carregadas. um feixe de radiagdo gama bem
colimado apresenta uma atenuagfo exponencial na matéria. Isto ocorre porque os fotons
$do absorvidos ou espalhados em um unico evento. Existem diversos tipos de interagio

que causam espalhamento ou absor¢do de fotons X ou gama, conforme apresentado a

seguir;



Tipo de interagdo Efeito da radiacio

1- Interagio com elétrons atdmicos a) absor¢lo completa

2. Interacio com nucleons b} espalthamente eldstico (coerente)

3- Interagdo com 0 campo elétrico ao redor ¢} espalhamento ineldstico (incoerente)

do nticleo ou elétron

4- Interacio com o campo nuclear ao redor

dos nucleons

Portanto, hd doze maneiras de combinar as colunas 1 e 2, resultando em doze
processos diferentes. Porém, muitos desses processos ocorrem apenas raramente. Os
processos principais de transferéncia de energia pelos raios X e gama na matéria sio: (i)
efeito Fotoelétrico, ocorrendo com maior probabilidade em baixas energias: (ii) efeito
Compton, ocorrendo com maior probabilidade em energias intermedidrias: e (iii)

Produgio-de-Pares (eletron-pésitron) que ocorre para fotons com energia acima de

10220 keV.

2.1.2  Secido de choque para fétons

As medidas de atenuagio de raios X e gama baseiam-se no fato de que a
intensidade da radiacdo decresce ao passar através da matéria, Em tal passagem. para uma
pequena espessura Ax, a variagdo na intensidade Al € proporcional a espessura ¢ a

intensidade incidente 1. Isto é,

Al =—ulAx (2.1)



onde u é uma constante de proporcionalidade chamada de coeficiente de atenuagio ou
secdo de choque macroscdpica total. Se a radiacdo € monoenergética, 4 € constante € a

integracao dessa equagado fornece a intensidade da radiagfo transmitida por um material

de espessura x:

- 2.2
onde 10 ¢ a intensidade da radiagéio incidente.

Os trés processos de interacdo da radiagio gama com a matéria (Efeito

Fotoelétrico, Efeito Compton, e Produgio-de-Pares) agem de forma independente. Desse
modo, & possivel separar o coeficiente de atenuacfo em trés, designados por 7

(Fotoelétrico), o (Compton) € kK {producio de pares):
U=T+O0+K (2.3)

Um quarto processo que € o espalhamento coerente (GOg.) também pode

contribuir para atenuagdo do feixe de fétons, embora nio transfira energia aos atomos do

meio:

U=T+OT+K+0C, (2.4

Para energias abaixo de aproximadamente 100keV. a incidéncia maior de
interagdo de fétons X ou gama ou X em materiais de alto nimero atdmico Z é por meio
do efeito Fotoelétrico. Neste efeito, a energia do féton kv é transf  rida totalmente para

um elétron ligado, o qual abandona o itomo com uma energia igual a do féton, menos a

energia de ligacdo (Ep) da camada K, 1, M, etc., do qual € ejetado:



E_=hv-E, 2.5)

onde E. € a energia cinética do elétron ejetado. A energia que resta aparece na forma de

raio X caracteristico ou elétron Auger durante o preenchimento da vacincia na camada

interna.

Um féton incidente nio pode ser totalmente absorvido por um elétron livre. A
absorcdo total somente ocorre se 0 elétron estiver ligado ao dtomo. Desse modo. o
momento é conservado pelo recuo do dtomo residual. Os elétrons mais ligados possuem
maior probabilidade de absorgiio por efeito fotoelétrico, sendo que aproximadamente
80% dos processos de absorgdo fotoelétrica ocorrem na camada K, desde que a energia

do foton incidente hv exceda a energia de ligacio correspondente. O efeito fotoelétrico

possui uma forte dependéncia com o nimero atémico (Z° ou Z*) e cai com I/ (hv)3 .

Portanto, € um processo dominante em baixas energias.

A absorcdo fotoelétrica é o processo ideal, quando hi interesse em medir a
energia do foton original. Como a energia dissipada por emissio do raio X caracteristicos
e elétrons Auger frequientemente € absorvida no meio, um tnico pico aparece no espectro

de energia absorvida, correspondendo a energia dos raios gama incidentes (figura 2.1)

dN/éE

Figura 2-1  Espectro de energia correspondente & absor¢ao total de um feixe de
radiagdo gama ou X monoenergético“]



O efeito dominante em energias intermedidrias € o Efeito Compton. No efeito
Compton, o féton é espalhado e comporta-se como uma particula, com energia hv ¢
momento kv/c. A energia é transferida para um elétron livre que é defletido em uma
certa direcdo, sendo o féton espalhado com uma energia menor Av'. A divisdo da
energia entre os dois depende do dngulo de espalhamento, conforme mostra a figura 2.2.

A energia do foton espalhado Av , em termos de dngulo de espalhamento 8, € dada por

[351.

h
hv = 4 (2.6)
I+l —cosf)
onde: o= hy
mocz
1
mc ——— -1
[«.-’1-5 J
hy T
A N T
g
\'.
hv' -

Figura2-2  Espalhamento Compton

. e . )
A energia cinética do elétron de recuo resulta®®;

E _=hv—-hv =hv{I- ! 2.7)
€ I+a(l-cos8)



Pode-se deduzir que, para um 4ngulo de espathamento muito pequeno (8 =0 ),
hv:'=hv e E _ =0 . O elétron de recuo Compton possui uma energia muito baixa e o
€

féton espalhado possui aproximadamente a mesma energia do féton incidente. Para uma
colisdo frontal, ou seja & = m,0 f6ton incidente € retro-espalhado, enguanto o elétron de

recuo segue em angulos dianteiros. Essa situagdo representa a energia maxima que pode

ser transferida para um elétron em uma interagdo.

As relagbes que determinam a se¢ao de choque Compton indicam que o
espathamento Compton é dominante em energias intermedidrias de fétons X ou gama. Por
outro lado, esse processo esta relacionado com a densidade de elétrons no meio. Como essa
densidade € aproximadamente constante em diferentes materiais, resulta que a

probabilidade de interagéo por efeito Compton praticamente independe do tipo de material

absorvedor.

Para um féton incidente de energia maior do que duas vezes a energia de
repouso do elétron (1022,0 keV), um terceiro tipo de interagdo, conhecido como
produgdo-de-pares, torna-se importante. Nesta interagfio, o féton é completamente
absorvido e em seu lugar aparece um par elétron-pédsitron. O processo de aniquilagdo de
pares ocorre somente para particulas carregadas. principalmente nas proximidades do
campo Coulombiano de um ndcleo. A energia em excesso, acima de 1022.0 keV, €

transferida na forma de energia cinética das particulas!'!:
2
Ee_ +E€+ =hv ~2myc” (2.8)

Para energias tipicas, o elétron & o pdsitron penetram no maximo poucos

milimetros antes de perder toda energia cinética no meio absorvedor. Em seguida, o
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positron aniquila-se com um elétron, produzindo dois fétons com energias 511,0 keV,
denominados f6tons de aniquilagido. Os processos de produgfio de pares e aniquilacio
normaimente ocorrem dentro do tempo de resolugio do detetor, e os fotons de

aniquilagio propagam-se essenctaimente em diregdes opostas, um relagdo ao outro.

O pico correspondente a energia cinética total do par (elétron-pésitron) criado

pelo foton incidente, estd localizado 2m002abaixo da energia do foton incidente,

conforme ilustrado na Figura 2.3. Isto corresponde ao duplo escape dos raios gamas de
aniquilagdo. Um outro pico pode ocorrer, chamado simples escape, quando apenas um

dos fétons de aniquilagdo for absorvido no meio. Caso ambos sejam absorvidos, os

eventos corresponderdo ao pico de absorgdo total.

| | L4

hu—chz ho- me?

Figura2-3  Representagdo dos picos correspondentes i energia depositada no detetor
pelo processo de Produgio-de-Pares. O pico A corresponde ao Duplo-
Escape, B corresponde ao Simples-Escape e C ao Pico de Absorcdo Total

2.1.3  Eficiéncia de Detegiio

A detegdo da radiagiio gama € possivel pelas interacdes dos elétrons
secunddrios produzidos pelos processos acima descritos, no meio absorvedor. Os fétons
X ou gama produzem elétrons dentro do volume sensivel dos detetores, tais como cristais

de Iodeto de Sddio, germanio e silicio. No germanio e silicio as interagdes produzem
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pares de elétron-lacuna, que sdo coletados e ddo origem a pulsos, cuja amplitude estd

relacionada com a energia depositada no cristal.

O comportamento relativo destes trés processos para diferentes materiais
absorvedores e energias de fétons X ou gama € ilustrada na figura 2.4. A curva 2
esquerda representa a energia para a qual a absorcdo fotoelétrica e espalhamento
Compton sdo igualmente provédveis, em fun¢do do nimero atdémico do absorvedor. A
curva a direita representa a energia para a qual o espalhamento Compton e produgio-de--
pares sdo 1gualmente proviveis. Trés regides estdo assim definidas na figura, dentro das

quais a absor¢do fotoelétrica, espalhamento Compton, ou a produgdo de pares é

dominante.
ol ¥ T T TITIN T ¥ IO T TTTm
100 -
Efeito Fotoelétrico Produgio de T
8ok Pares -
: e} N
% — -
z 40 ~
-g - —
< 2l ]
LU LU L LU L
oM 008 Gf 08 1 5 10 5 100

Energia (MeV}

Figura 2-4 Comportamento relativa dos trés principais tipos de interagio de fétons X ou

gama com a matérial'’,

Usualmente, considera-se dois tipos de eficiéncias: eficiéncia total (gr) ¢

eficiéncia de pico (&), definidas pelas seguinte relagées:

IMISSAC NACIONAL DE ERERGIA NUCLEAR/SP W



_ numero de gamas det etados

Er (2.9)

ntimero de gamas emitidos

e = numero de gamas totalmente absorvidos no det etor (2.10)
p=

niimero de gamas emitidos

Estas eficiéncias podem ser determinadas de modo absoluto (com fontes radioativas

calibradas) ou de modo relativo (com fontes ndo-calibradas), conforme descrito na se¢io

2.3.

2.2 Método de Monte Carlo

2.2.1 Introducio

Diversos fendmenos fisicos ndo podem ser resolvidos analiticamente. Nestes
casos, pode-se recorrer a métodos de simulacio para obter aproximagdes da quantidade
de interesse. De uma maneira geral, estes métodos tentam reproduzir, num ambiente
controlado, o que se passa no problema real. A solugio do problema consiste na
simula¢do de varidveis aleatdrias. Isto deu origem ao chamado Mérodo de Monte Carlo

(MMC), baseado na utilizagdo de um gerador de niimeros aleatérios equiprovdveis.

Uma caracteristica dos MMC é que seus algoritmos t8m uma estrutura muito
simples. Como regra, elabora-se primeiro um programa para a realiza¢ao de um evento
aleatorio. Depois esse evento € repetido N vezes de modo que cada experiéncia seja

independente uma das outras e toma-se a mé#di. dos resultados obtidos em todas

experiéncias.
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Outra caracteristica, € a incerteza estatistica, que € proporcional & ,]—, onde

D € uma constante e N € o numero de histérias. Esta formula permite observar que para
diminuir o erro em 10 vezes é preciso aumentar N em 100 vezes. Tal aumento em N
implica num aumento considerdvel no tempo de processamento. Técnicas de otimizagio

podem ser aplicadas, de modo que a maioria das historias geradas sejam aproveitadas

para obter a grandeza de interesse.

2.2.2 Problemas que podem ser resolvidos pelo Método de Monte Carlo

Pode-se determinar um modelo probabilistico artificial que permita resolver
diversos problemas matemdticos, até mesmo aqueles que ndo possuam a menor relagio
com questdes aleatérias como, por exemplo, o célculo da drea de uma superficie. Como
conseqii€ncia, pode-se dizer que o método de Monte Carlo € um método geral para a
solu¢do de problemas matemiticos. Em particular, o método de Monte Carlo tem sido

uma ferramenta cormnputacional rotineira para problemas de transporte de particulas, com

maltor énfase ao néutron e ao féton.

O sucesso do método de Monte Carlo depende de um conjunto de ndmeros
aleatorios altamente confidveis. Niimeros aleatérios podem ser obtidos utilizando tabelas
construidas através de procedimentos experimentals, como por exemplo, uma roleta de
nimeros. Entretanto, esses niimeros podem ndo conter a uniformidade necessdria que um
célculo de Monte Carlo requer. Mesmo que essa uniformidade exista, a utilizagiio desta

tabela requer uma grande drea de meméria para Seu armazenamento, o que constitui uma

desvantagem.



Geralmente, € dada preferéncia ao uso de nimeros pseudo-aleatérios gerados
por um algoritmo que produz uma seqliéncia de nuimeros aparentemente ndo-
correlacionados, que estdo uniformemente distribuidos em um determinado intervalo

Ja,b[ pré-definido. Em geral, um gerador de nimeros aleatérios deve satisfazer os

seguintes critérios basicos:

1) A distribui¢io de nimeros deve ser uniforme dentro de um intervalo

especifico, e também deve satisfazer a alguns testes estatisticos.

2) O cilculo deve gerar uma grande quantidade de nimeros Unicos antes de

repetir o ciclo.
3) O cilculo deve ser ripido.

Um método simples de multiplicagio € muitas vezes usado para gerar nimeros
aleatdrios. Um numero inteiro € usado como ponto de partida ou “semente”, além de duas

constantes inteiras escolhidas. Nameros aleatérios sucessivos sio derivados de uma

relacdo de recorréncia:

riyg = (a . r,-)mod m (2.11)

Onde mod m, segundo a aritmética modular, indica que r;,; — ar; é um miltiplo

inteiro do nlimero inteiro positivo m.

Com escolhas apropriadas das constantes a e m pode-se obter uma seqliéncia
finita de nimeros que parecem ser aleatériamente selecionados entre 1 e (m-1)
Geradores de numeros aleatorios em algumas linguagens de programacfio sio muitas

vezes baseadas em algumas variagdes da equagio (2.11).



O programa de Monte Carlo aplicado no presente trabalho foi elaborado em
linguagem QBasic e utiliza a fun¢@o de geragio de nimeros aleatérios incorporada no

sistema. Ensaios de uniformidade, indicaram a boa qualidade deste geradorm]

223 Transporte de radiacio gama pelo Método de Monte Carlo

Considere-se os trés principais processos de interagdo da radiagdo gama com a
matéria, a saber : efeito fotoelétrico (A), efeito Compton (B) e efeito de produgio de
pares (C). Supondo que as probabilidades de ocorrer os eventos A, B ¢ C sejam
respectivamente p; = 0.2, p» = 0,5 ¢ p; = 0,3 ™ tem-se que, para um grande ndimero N

de nimeros aleatérios r gerados entre (0,1):

0,2N estardo no intervalo 0 <r<0,2
0,5N estardo no intervalo 0,2 € r< 0,7

0,3N estardo no intervalo 0,7 < r< 1

Cada vez que a experiéncia é simulada, gera-se um niimero r. Se esse nimero
estd no intervalo correspondente ao evento A, aceita-se como ocorrido o evento A. se
estiver no intervalo B, acelta-se B e assim sucessivamente. Deste modo, obtém-se a
contabilidade dos diferentes eventos e, desse modo, pode-se determinar a taxa de
ocorréncia de cada um. Com isto, € possivel obter-se os diversos pardmetros que

caracterizam um sistema de detegdo, tais como: energia depositada, eficiéncia etc.

A figura 2.5 apresenta um fluxograma do programa MCEFIC*", que foi
utilizado no presente trabalho para calcular a eficiéncia de dete¢do de um cristal
semmicondutor de HPGe. A versdo utilizada no presente trabalho ¢ aplicdvel para fontes

puntiformes e leva em consideragdo a presenga da janela do detetor.
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2.3 Métodos para interpolacao de curvas

Como no presenie trabalho, o objetivo foi estudar métodos de interpolagao de
curvas que relacionam a eficiéncia para o pico de absorgio total, como fungdo da energia
gama, em detetores semicondutores do tipo HPGe. Para isto, diferentes métodos foram

estudados, conforme descritos a seguir.
2.3.1 Interpolacio polinomial

Antes do advento da computagdo, para se calcular valores de fung¢des
transcendentes © processo de interpolagdo era largamente usado. Normalmente o
pesquisador possuia somente uma tabela com valores de tais fungdes para um certo

conjunto de argumentos e. quando era necessdrio o cdlculo de algum valor nfo tabelado,

o pesquisador recorria a interpolagio.

Considera-se uma fungio conhecida y = f(x) apenas para um ndmero finito e
discreto de pontos {(xg, yo), (X1, y1)(X2, ¥2), . . ., (X, yu)}. obtidos experimentalmente, em

um intervalo [a, bj. Desejando-se obter valores f(x; ), xy # x; utilizando os dados

experimentais, realiza-se uma interpolagiio para se obter f (x k ) aproximadamente. Para

isso € construida a partir dos dados, uma nova fungdo ¢ que interpola af, tal que:
(D (Vxi, xg < x; <2y )[0(x; )= £ (x; )]
(2) (vxe [xg, 2, Dlolx; )= £ )]

Pelo fato de extrema praticidade, os polindmios sdo a classe de fun¢des mais

usadas para resolver problemas de interpolacio, pois possuem a vantagem de serem



fdceis de derivar, integrar e calcular seu valor. Alguns desses polindmios interpoladores

sdo 7 Polindmio de Lagrange; Polindmio de Newton e Splines Ciibicos.

Apesar da praticidade, no presente trabalho estes processos de interpolagio
ndo foram utilizados, por n@o possibilitarem a inclusdo das incertezas nos valores

experimentais. Por esta razdo, deu-se preferéncia aos métodos de ajustes de fungdes.

2.3.2 Ajuste de fungdes pelo método dos Minimos Quadrados

Para um conjunto de dados {(xz yi), (X2, ¥2), «y (Xm, Ym)}, © ajuste é uma
técnica de aproximag@io de fungbes com caracteristicas diferentes da interpolacio.

Analogamente ao processo de ajuste usando polindmios interpoladores, seu objetivo &

encontrar uma fungdo y = f{x} que relacione x com y ¢ permita calcular y para algum x

que ndo conste dos dados experimentais.

As caracteristicas principais que tornam este procedimento conveniente sio:

i) O ajuste traduz um comportamento médio dos dados, enquanto que no
processo de interpolacdo, devido as incertezas (E;) experimentais nos m pares (x;, y;) com
i variando de I até m, tem-se f(xy) + E;, fixz) + E5, .., flxn) + En patayy v, .. ., Y-

Portanto, nio ha razéo para se determinar uma fungdo f que coincida com todos os pontos

experimentats.

ii) Para um conjunto com um nimero elevado de pontos, o processo de
aproximagdo dos dados por interpolacio pode gerar matrizes de covaridncias dos
pardmetros de ordem também elevada. Como essa matriz é obtida pelo processo de

inversdo de uma outra matriz de mesma ordem, esse cdlculo pode apresentar erros



numeéricos significativos. Desta forma, as incertezas apresentadas para cada pardmetro

ajustado podem ndo ser confidveis.

i) Conhecendo a natureza do problema ¢ possivel, em alguns casos, conhecer

0 tipo de fungio que relaciona as varidveis x e y.

O método de ajuste de fungdes, adotado no presente trabalho, aplica a técnica

dos Minimos Quadrados para algumas fungdes lineares ¢ ndo-lineares nos parimetros,

conforme descrito a seguir.

2.3.2.1 Funcdes Lineares nos Parimetros

A técnica dos minimos quadrados para ajuste de dados, € utilizada no cdiculo
de um conjunto de constantes (coeficientes ou pardmetros) ¢, de uma fungdo f* que

aproxima uma fungio f , desconhecida da forma*®!:

FHx)=cpor(x)+er0, (x)+c303 (x)+-+ @, (x) (2.12)

A funcdo f* é uma fungio linear com relaglio as constantes desconhecidas
(parémetros), enquanto as fungdes bdsicas ¢y, ¢4,03,...¢, podem ser fungdes ndo-

lineares em x.

As funcdes @y, ©2,¢3,...¢, sio escolhidas de acordo com a natureza dos

dados experimentais. As constantes ¢; sio determinadas pela solugio de um sistema de

equacgdes lineares algébricas descritas a seguir.

. ’ . i
Define-se residuo ou erro, como sendo a diferenga entre f (x) ¢ y; para um

conjunto de pontos (x; yi):
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*
Ri=f"(x;)-y (2.13)
com I variando de I até um nimero natural m, onde m > n.

Para um conjunto de dados {(xi, yi)l i variando de I até m }, a fungio f que
melhor se ajusta, pelo método dos minimos quadrados, € a funcdo cujos pardmetros ¢; s3o

determinados, de modo que a soma dos quadrados dos residuos seja minima:

2= i&-z =3 i) f (2.14)

ou, para ajustes ponderados:

x?= fsz :Z(f*(xi)_)’i)zwi (2.15)

i=1
onde @y sao os pesos em cada i-ésimo ponto.

No presente trabalho o conjunto de dados (x; y;) a serem ajustados siio obtidos
experimentalmente ¢, portanto, deve-se levar em conta as incertezas nos valores de y;.
Estas incertezas podem estar correlacionadas entre si, assim € conveniente utilizar um
tratamento matricial ao estudo de ajuste de funcdes, determinando-se uma matriz de
covariancia V,. quadrada e de ordem m . Esta ordem m corresponde ao nimero de pontos
experimentais a serem ajustados. Nesta matriz, os elementos da diagonal correspondem

as varidncias dos pontos e 0s eiementos fora da diagonal &s covaridncias.

Neste tratamento matricial, o método dos minimos quadrados consiste em

minimizar uma fungio, que € semelthante a funcio (2.1 5138,
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X=(-Xe)V'i(y-Xc) (2.16)

onde:

Yi

. o : . y
y: € o vetor constituido pelos valores experimentais, y = 2

Ym

Flx) flx) e f(x)
PR CS RN ACA RN XEN

fl(xm) fz(xm) fp(xm)

€ a matriz planejamento de ordem p por m, onde p é o nimero de pardmetros a serem

ajustados, m o nimero de pontos experimentais ¢ f j{xi), comj=12, ..., p sio

fungdes conhecidas e calculadas para valores conhecidos de x;;
c= Lc, c, - cpJ € o vetor dos pardmetros ajustados ,
(y — Xc)* é um vetor linha,

(y — Xc) € um vetor coluna e

V . € uma matriz de ordem m, inversa da matriz de covarifncia dos dados de entrada.

Para o caso onde as incertezas nio sdo correlacionadas, a matriz v ¢

diagonal e os elementos da -liagonal correspondem a @; !

OMISSAC NACICNZL DE ENERGIA NUCLEAR/SP  1Pta
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A estimativa ¢ por minimos quadrados, corresponde ao vetor de parimetros

que minimiza xz . Portanto, a condigdo torna-se:

8;(2 3
e 2.17)

Derivando-se (2.16) em relag@io a cada parmetro de ajuste obtém-se:

2
%—=—2(XtV_1[y—Xc]) (2.18)

Se X'VIX nio ¢ singular, as incertezas nos pariimetros e as respectivas

varidncias sdo dadas por:
Cov(c)=(X'v1x)™! (2.19)
Obtém-se finalmente a estimativa dos pardmetros por minimos quadrados:
c=(X'vIx)yIxtviy (2.20)

No presente trabalho, foi proposto dois processos de gjuste utilizando fungdes

lineares para os pardmetros.

O primeiro processo de ajuste proposto € de um polindmio do tipo

m

y(x): Zak xk (2.21)
k=]

onde: y(x;)=lnle 5 ) € x; J{%];

]
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E; é a energia considerada e Ey é uma energia de referéncia, escolhida arbitrariamente,

dentro do intervalo considerado.
As incertezas associadas a cada valor interpolado y(x;) sio dadas por?'l:

o} =F Cov(c)F' (2.22)

onde F € o vetor formado por fi(x:), com j=I,...,p, € f{(x;) 530 os elementos de X.

O segundo processo de ajuste proposto, foi desenvolvido com auxilio do
método de Monte Carlo. Para o ajuste dos dados experimentais foi utilizado um programa
modificado a partir do programa MCEFIC?" que simula o experimento de detegfio de
radiagdo gama por um detetor HPGe. As eficiéncias totais em fungio da energia gama
foram obtidas pela simulagio que o programa faz das interagdes da radiagio gama com o
detetor, levando-se em conta a geometria do experimento. A versio utilizada considera a

fonte puntiforme € posicionada coaxialmente com relagéio ao detetor.

Uma vez calculada a eficiéncia total por Monte Carlo, a interpolagio dos

valores de eficiéncia de pico experimentais foi obtida pela seguinte relagio:
m k—1
y(x)= Yax (2.23)
k=1

€exp

onde: y(xi )= In
€r

i

€ oxp = ¢ a eficiéncia de pico experimental;

e = ¢ a eficiéncia total calculada por Monte Carlo e
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A estimativa ¢ por minimos quadrados, corresponde ao vetor de parametros

que minimiza xz . Portanto, a condigdo torna-se:

2
%_ —0 2.17)

Derivando-se (2.16) em relagio a cada pardmetro de ajuste obtém-se:

.

—2x'viry-xcp (2.18)
oc

Se X'VIXx nio ¢ singular, as incertezas nos parmetros e as respectivas

variancias sao dadas por:
Cov(c)=(X'vIx ) (2.19)
Obtém-se finalmente a estimativa dos parimetros por m{nimos quadrados:
c=(X'vix)yixty, | (2.20)

No presente trabalho, foi proposto dois processos de ajuste utilizando funcdes

lineares para os parametros.

O primeiro processo de ajuste proposto € de um polindmio do tipo

m
y(x)= Ya k! (2.21)
k=1

onde: y(x,-)zln(eﬁ) e x,-zln(ﬁ}
Eg
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E; é a energia considerada e Ey é uma energia de referéncia, escolhida arbitrariamente,

dentro do intervalo considerado.

As incertezas associadas a cada valor interpolado y(x;) sdo dadas por””'

o> = F Cov(c)F' (2.22)

onde F € o vetor formado por fj(x;), com j=1,...,p, € fi(x;) sdo os elementos de X.

O segundo processo de ajuste proposto, foi desenvolvido com auxilio do
método de Monte Carlo. Para o ajuste dos dados experimentais foi utilizado um programa
modificado a partir do programa MCEFIC™  que simula o experimento de detecdo de
radiacio gama por um detetor HPGe. As eficiéncias totais em fungfo da energia gama
foram obtidas pela simulagfio que o programa faz das interagdes da radiagdo gama com o
detetor, levando-se em conta a geometria do experimento. A versdo utilizada considera a

fonte puntiforme e posicionada coaxialmente com rela¢io ao detetor.

Uma vez calculada a eficiéncia total por Monte Carlo, a interpolagio dos

valores de eficiéncia de pico experimentais foi obtida pela seguinte relagio:

n

y(x)= Tapxk! (2.23)
k=1

£
onde: y(xl- )=In ald

STI'

€ oxp = € a eficiénera de pico experimental;

g7 = ¢ a eficiéncia total calculada por Monte Carlo e
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x=In =

As incertezas nos valores ajustados sdo dadas pela expressio (2.22).

Neste modelo, o valor ajustado exprime a razdo pico/total, Este valor é
aproximadamente igual & unidade, para baixas energias gama, uma vez que o efeito de
interagdo dominante € o Fotoelétrico. Para altas energias esta razio diminui e o efeito
dominante torna-se o espalhamento miiltiplo Compton, seguido de Fotoelétrico. Neste
caso, a simulagdo da eficiéncia de pico € complicada, em raziio da sensibilidade ao
nimero de espalhamentos que podem ocorrer, antes da completa absorgio do féton. Uma
descri¢do mais exata desses processos pode ser efetuada por meio de programas de Monte
Carlo mais elaborados, tais como: MCNPY'! ¢ GEANT"?, ¢ que foge ao escopo do

presente trabalho, sendo recomendada para trabalhos futuros,

2.3.2.2 Funcgdes nio lineares nos parimetros

Quando se quer ajustar fungdes ndo-lineares aos parmetros, ndo se pode

2
, . d . . -
simplesmente impor que: 2y pois isto resultaria em relagdes que ndo conduzem
Ci
)

a um sistema linear. Deste modo, ¢ necessirio efetuar um procedimento de lineariza¢do

conforme descrito a seguir.

2.3.2.2.1 Linearizacao por expansdo em série de Taylor

Este método tem como principio expandir a funcio f{x;, ¢) em uma série de
Taylor em torno de um valor ¢’ ( que se supde proximo do valor verdadetro, ¢) até o

termo de primeira ordem, ou seja:



o) e § | L) lc'](cv o)

Definindo,

Pode-se escrever a equacdo (2.24) como:

6fi = Xiv&v

(2.24)

(2.25)

(2.26)

Se a expansdo de primeira ordem for suficiente, isto €, se o restante da

expansio de (2.24) for desprezivel, pode-se aproximar o valor do Qui-Quadrado (xz), por:

2 == fle)-x&l'v'ly-rle)- x&]

(2.27)
ou 2% =[y-x&]' vi[y-xéc] (2.28)

onde y’=y - f{c).
Aplicando a condigao %—; =10 obtém-se a seguinte solug¢io para o

v

incremento dos pardmetros:
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&:[X‘V‘IXT’ [X‘V"y'] (2.29)

Esta equacdo € idéntica ao caso de fungdes lineares nos pardmetros (2.20).
Entretanto, 0 que se obtém na solugdo desse sisterna sio 0s incrementos & dos

pardmetros, € ndo propriamente 0s parametros, como no caso linear. Espera-se com esse

método que os novos valores dos pardmetros:
¢"=c"+é (2.30)

sejam mais proximos de ¢(o valor verdadeiro dos pardmetros) do que as estimativas

anteriores de c’.

O processo iterativo que descreve a procura de ¢, € como segue:
i)  Propde-se os valores iniciais de ¢’ para ¢ . Calcula-se 12 { ¢ ) por meio de (2.28);
1) Constroéi-se o vetor y’ e a matriz X através das expressdes y” =y — f{c) ¢ (2.25);
ti)  Calcula-se & por meio de (2.29);

1v} Calcula-se ¢’ por meio de (2.30) e xz(c” ) por meio de (2.28);

AR 2 2 A .
v)  Caso as variagbes em y°, ¥ (c”)—;(z(c'), e nos pardmetros, écy , sejam
despreziveis, tem-se entdo que ¢''=¢ concluindo assim o processo iterativo. Caso

contrério, repete-se 0 processo a partir de (ii), substituindo ¢’ por ¢’’ e xz(c) por

xien).

No caso em que 0 processo tenha convergido, as incertezas nos parimetros e

. . . 21
respectivas varidincias podem ser estimadas por (2l
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_ 1
Covlc)= [X‘V ! XT (2.31)
com a matriz X calculada com os parimetros ¢, obtidos através do processo iterativo.

A questdo da convergéncia de &, consiste em compari-las com a incerteza do

parimetro ¢, obtida a partir da matriz de covariincia (2.31).
O critério de convergéncia de ¥ consiste em verificar a condico:

x2(e”)-x%(c)<<1 (2.32)

As incertezas nos valores interpolados y(x) sio dadas por'*!:

r

dz=[8y(x.-) aylx,) ay(x,-)}aw(c{ay(x.-) ay(x.) 3y(x.)}’ (2.33)

! de, dc,  oc c, oc, de,

2.3.2.2.2 Método de Gauss-Marquardt

Neste método de ajuste, procede-se como no método anterior, com algumas

pequenas alteragdes nas etapas das iteragdes. Define-se uma matriz de covariancia M” tal

que seus elementos sejam dados por:
M* = (1428, [x'vx) (2.34)
onde vii =1, 2,.. ., p referem-se aos pardmetros e 8,y € a fungdo delta de Kroenecker,
Esse processo iterativo segue 0s seguintes passos:
1) Inicializa-se os valores de ¢’ para ¢ . Calcula-se y%(¢’) por meio de (2.28);

2) Constréi-se o vetor ¥y’ e a matriz X através das expressdes y’ =y — f{c’) e (2.25);
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3) Determina-se a matriz M por meio de (2.34) com A moderadamente pequeno

(geralmente 0,001) ¢ calcula-se os incrementos é¢ por meio de (2.29);
4) Se ;(2 (c”’)> Zz (c’) aumenta-se A por um fator de 10 e retorna-se a etapa (3);

5) Se ;(2 ()< xz (c’) diminui-se A por um fator de 10 e considera-se ¢’’ 0 novo ponto de

partida a ser analisado na etapa (2). Esse processo € repetido até convergir;

6) Uma vez que o processo tenha convergido. deve-se considerar A = 0 e calcular a

. N _ _ 1 . .
matriz de covaridncias M ! = [X ty ~1 X]— para determinar as incertezas nos
pardmetros e respectivas correlagdes. Observar que nio foi utilizada a matriz M* para

esse fim,uma vez que esta matriz pode eventualmente incorporar um A

significativamente diferente de zero.

As incertezas nos valores ajustados sdo dadas pela expressdo (2.33). Este
método, em relagdo ao anterior, tem como vantagens a convergéncia mais rdpida e uma

tolerdncia maior para o valor inicial dos parimetros.

No presente trabalho, foi proposta a seguinte fungdo para descrever a curva de
eficiéncia do detetor HPGe, que € variagdo de uma fungdo utilizada na literatura!®. O
método de ajuste adotado foi o Gauss Marquardt. Esta fungio foi denominada Funcdo

Polinomial Segmentada, sendo dada pela seguinte relagio:

ay +a11n(%4)+azlnz(%4} ESCE4

lﬂ({;‘f)z b0 +b1 l.l(%4 )'f'bz IHZ(%4} ay < E Sas (2.35)

cy +c11n(‘%5 )+c21112(%5} as; <E
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onde €7 ¢ a eficiéncia de pico para a energia especifica E, a4 e as correspondem a

pontos de jungdo da funcdo, ajustados juntamente com os pardmetros fa;, b, ¢} A
justificativa para o uso dessa fungdo é porque, em geral, a curva de eficiéncia em
detetores de HPGe apresentam trés regides com comportamentos distintos: a primeira
abaixo de aproximadamente 200keV, a segunda entre 200keV e 1300keV e a outra para

energias superiores a 1200keV.

A continuidade da fungdo nos pontos de jungdes faz com que:

2
a,=b, e ¢,=b,+h, ln(% )+ b, ln(a%’]

¢ a suavidade do comportamento da fungio nos pontos de jungdo implica que:

ay=b; €

cy=b; +2b, ln(a%4]

Desta forma a fungéio proposta torna-se:

ln(ef)zba+b,ln(%4)+ﬁln2(%4]+ﬁlnz(%5j (2.36)

onde,para:  E <ay,tem-se f=a, ¢ 9=0;
ay<E<as, temse B=byedd=0

as <E,tem-se =0 ¢ ¥=c,



2.3.3 Mistura de fontes calibradas e niio-calibradas (Mixing)

Este método™ pode ser usado para determinar a atividade de uma fonte
radioativa nao-calibrada por processo de ajuste da curva de eficiéncia do detetor de

HPGe. Além disso, a fonte ndo-calibrada fornece pontos adicionais para o conjunto de

dados.

Considerando duas fontes, uma calibrada e a outra ndo-calibrada, a relagio

. 3
entre os dados ¢ dada por'™

c,, o1 ¢ e f v
CJ_"Z 0 1 C-‘Fz (Cx:g )2 Caz
: = o : : 2.37)
U)’I I 0 UxI (le)z z:
L”yz 10 v, W, |
o _~ : : : "] -

Neste caso, dois pardmetros Cay e Uay sdo ajustados, um correspondente i
fonte calibrada € o outro correspondente 4 fonte ndo-calibrada. Os demais parimetros a;,
as, ..,ap, . obtidas para as eficiéncias absoluta e relativa sdo 0s mesmos, uma vez que

possuemn a mesma dependéncia com a energia,
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24 Espectroscopia X e gama com detetores HPGe e Ge(Li)

24.1 Introducao

Detetores de germaénio, produzidos pelo processo de difusio de litio, sdo
denominados Ge(L.i). Na década de 60 que este tipo de detetor tornou-se comercialmente
acessivel e comum durante cerca de duas décadas. Na década de 80 houve o surgimento
dos detetores de germanio hiperpuro (HPGe)!" que mostrou ser uma alternativa vantajosa

em relacdo aos detetores de Ge(Li), descontinuando assim a sua producdo em favor do

tipo HPGe.

Os detetores de Ge(Li) e HPGe sdo detetores semicondutores e apresentam
grande poder de resolugdo em energia. Normalmente possuem profundidade de deplegio
de I cm ou mais. Normalmente, coloca-se uma janela fina na capa protetora do detetor,

feita de aluminio ou berilio, para que a atenuagao dos raios X € gama seja minima.

A sua excelente resolugido em energia torna este tipo de detetor ideal para
aplicac@o em espectroscopia gama ou X. A figura 2.6 apresenta um espectro comparativo
da altura do pulso de um cintilador Nal(TI) e um detetor de germanio para espectros de
fétons incidentes idénticos. A superioridade do sistema de germiénio em resolugio de
energia permite a separagdo de muitas energias de fétons préximas, o qual permanecem
ndo resolvidos no espectro de Nal(TI). Os detetores de Nal(TI) podem ser vantajosos.
quando a separagdo entre 0s picos € grande e necessita-se de uma eficiéncia de detecio

maior.

IMISSAQ NACIONAL GE ENERGIA NUCLEAR/SP WEs
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'
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o Ge{Li
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Canal

Figura2-6  Espectro de altura de pulso comparativo, usando um cintilador de Nal(TI)
e um detetor de Ge(Li)“]

2.4.2 Eficiéncia de detecio

Em medidas de atividade de uma fonte radioativa, ou da probabilidade de
emissdo gama por decaimento de um radionuclideo, um dos parimetros mais importantes

¢ a eficiéncia de dete¢do no intervalo de energia de interesse ¢ na geometria do arranjo
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experimental. A efici€éncia g(E) , denominada eficiéncia de pico, corresponde a razio

entre 0 ndmero de eventos registrados no pico de absorgdo total, e o nimero de fétons

emitidos pela fonte, sendo representada pela relagio:

E
1) 238)
L, (E)AT
Onde:
S € a drea sob o pico de absorgio total para a energia gama considerada;

I, € aprobabilidade da emissdo gama por decaimento da linha considerada:

A € aatividade da fonte:
T € otempo de medida;

f sdo fatores de corre¢do para tempo morto, geometria de dete¢io, decaimento

radioativo, atenuagao na fonte, conforme descritos a seguir.

Esta eficiéncia € obtida pela medida de fontes radioativas padrdes, ou seja, que
possuem atividade e intensidades gama por decaimento bem conhecidas. A eficiéncia é
ajustada em fungdo da energia por meio de parametrizagiio adequada, que ¢ o objetivo do

presente trabalho.

Em baixas energias o efeito responsdvel pelos eventos que contribuem para o
pico de absorcdo total em detetores de HPGe € a absorgdo fotoelétrica. As interacdes
multiplas, tais como espalhamento Compton seguidos por absor¢o fotoelétrica é que
contribuem de modo predominante ao pico de absorgio total em energias mais elevadas
conforme mostra a figura 2.9. O pico de absorgiio total em energias superiores'a 1022.0
keV passa a ter uma contribui¢do adicional pelo efeito de produgdo-de-pares, para as

interacdes onde os {otons de aniquilagao sejam totalmente absorvidos no volume sensivel
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do detetor. Para absorgdo parcial dos fétons de aniquilagdo, os eventos ddo origem aos

picos de primeiro e segundo escapes.

I‘TIJIITI‘T 1 LR A i
Total de eventos miltiplos

Total Compton

Caompton
evento tnico
o
2
)
< 101
8 E
o . .
o f fotoelétrco
Q evento tinico b
a& - b
E I w\ 4
W L 6cm x 8 cm Producio
detector HPGe de pares )
10-%, I L1 3 saagl AN J e
Q.1 1 10

ENERGIA DO FOTON (meV)

Figura2-7  Contribuigdo dos diferentes mecanismos de perda de energia''l nos eventos
de pico de absor¢do total.

Quando a atividade de uma fonte nio é conhecida, somente a eficiéncia

relativa pode ser calculada”™. Esta eficiéncia é dada por:
£ =——=f (2.39)

onde ¢ é uma constante arbitriria.

O cdlculo das eficiéncias de detegdo para cada linha de emissio das fontes
padf(“)es medidas, foi efetuado por meio do programa ALPINOU® Este programa.

eléborado em linguagem FORTRAN, calcula a atividade ou eficiéncia de detecdo
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(segundo opg¢des de entrada) para cada energia gama da fonte medida, diretamente a

partir do espectro obtido. As opgdes que permitem operar este programa s3o:

a)

d)

calcula a eficiéncia ou atividade;

podem ser ingressados os pardmetros da curva de calibragdo em eficiéncia

ou o valor da eficiéncia de uma energia de transi¢3o gama especifica;

area sob o pico de absor¢do tota] (calculada ou incluida como dado de

entrada);

canais que delimitam o pico e as contagens de fundo (o programa localiza
o centréide do pico de absorgio total, determina a largura a meia altura e

0s canais, ou Ingressam-se os valores desejados para o cilculo das dreas );

corre¢3o do tempo morto (€ calculado pelo programa ou especifica-se a

mesma);

subtracdo ou ndo da contagem de fundo.

2.4.2.1 Area sob o pico de absorcdo total

No presente trabalho, ndo houve necessidade de se determinar a centréide do

pico com grande exatiddo. O objetivo principal foi obter a drea liquida do pico de

absor¢do total. Deste modo, um cuidado especial foi tomado, estudando-se diferentes

metodologias para a subtragdo da contagem .e fundo.

Foram utilizadas duas metodologias para o calculo da drea do pico de absorgio

total.
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2.4.2.1.1 Integracio numérica

E um método simplificado, que tem sido utilizado em espectroscopia gama no
Physikalisch Technische Bundesanstalt (PTB), Alemanha™, para a determinacio de

areas liquidas.

Este método € ilustrado na figura 2.8.

i L]
100004 .
E .
[-¥]
=T 4]
8
=
c »
O 1000- *
1850 | 1860 | 1870 1880 1896 1900
K, X, :Canal K a
K, 3 K4

Figura2-8  Esquema dos parimetros utilizados no método de integragio numérica da
area sob o pico de absorcao total.

No programa ALPINO P A centréide é identificada por melo da calibragao
de canais em fun¢do da energia. As posigdes dos canais (K;) que defirem as regides de

contagem de fundo e de pico sio dadas por:

K, canal da centrdide,
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K, inicio da contagem de fundo = K, — (hy FWHM);
K infcio do pico de absorgdo total = K, ~ (h, FWHM);
Ks fim do pico de absorgdo total = K, + (hy FWHM);
K4 fim da contagem de fundo = K, + (hy FWHM);

Os valores adotados para hy, hy, hs e hy foram respectivamente: 4, 2,2 ¢ 4
A area sob o pico de absorgdo total foi calculada segundo a expressio

K3-1

S= ZC:’—(SB-FK) (2.40)
K2+1

onde:
C; contagem do canal i,

Sp drea sob o espectro das contagens de fundo dada por

K> Ky
SB = zC,-+ ZC,'

2.41
K i (2.41)

Fy fator que leva em consideragdo o nimero de canais do pico de absorgio

total e o nimero de canais da regido do fundo.

2.4.2,1.2  Calculo da area por meio de funcio degran

Foi também estudado métodos alternativos para o cdlculo da drea sob o pico de
absorcdo total. Este estudo serviu para comparar os resultados nas eficiéncias obtidas por

estes processos, € as obtidas considerando as dreas calculadas por integragio numérica,
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bem como a influéncia nos ajuste das fungdes. A justificativa para estes processos
alternativos € que, para determinados picos de absorcfo total, a radiagdc de fundo
associada apresenta-se de modo “complexo”, exigindo-se assim, um estudo mais

detalhado com respeito a radiagao de fundo.

No presente trabalho, adotou-se para a radiagdo de fundo as seguintes fungdes:

Dl(x)z(a,,+a1xk+a2xi)( ]+(b0+b1xk+bkxi)[1- ! ] (2.42)

1+e* 1+e”

2 1
Dz(x)=a0+a,x+a2x‘+a3{ ) (243)
I1+ef

onde: g=——2F e

g FWHM _ FWHM
22In2  2,3548

xp, canal da centréide
x; canal situado entre o inicio € o fim da regido da contagem de fundo.

A funcdo (2.42) tende para o polindmio em a;, ajustado para os canais
esquerda do pico, e para o polindmio em b;, ajustado para os canais a direita do pico. Na
regido do pico, a fungdo combina os polindmios em a; € b; com a fungdo sigmaéide, que

proporciona um degrau suave, parametrizado pela varidvel z.

A fungdio (2.42) assim como a fungiio (2.43), ajusta para os canais & esquerda

do pico e A direita do pico, os respectivos polindmios quadrticos:
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agp +a1x+a2x2 e by +a,x+a2x2.

Portanto, a relagdo (2.43) corresponde & relagfo (2.42), impondo que as duas
pardbolas tenham os mesmos coeficientes linear e quadritico. O valor de x, e FWHM
foram estimados previamente para cada um dos picos e, em seguida, fixados como

constantes. Em versoes futuras pretende-se utiliza-los como parimetros ajustdveis.

2.4.2.2 Fatores de correcio

24.2.2.1 Decaimento

A atividade A de uma fonte radicativa num determinado instante, é funcio da
attvidade inicial, Ag, do tempo ¢ transcorrido entre a sua calibragio ou produgio ¢ o
instante de medida, do tempo de medida e da meia-vida desse radionuclideo. A expressdo

utilizada para esta corregio ¢ dada por:

A, =Ae*" T (2.44)

onde:

A = atividade medida;

, . in2 L . .
A = constante de desintegrac@o = T e Ty a meia vida do rac’onuclideo

!

t. = tempo transcorrido desde a data de referéncia até o instante do inicio da medida:
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T  €éotempo de duragio da medida;

2.4.2,2.2 Fator geométrico:

A eficiéncia do pico de absor¢dio total num detetor de HPGe para fontes
puntiformes € fungdo da energia da transicio gama e da distancia fonte-detetor. Esta
eficiéncia é aproximadamente proporcional a (d + d’)7, para d muito maior que o
didmetro da fonte ou detetor. Nessa expressio, d” corresponde a distdncia de penetracio
efetiva no volume sensivel do detetor, que depende da energia do féton. Portanto,

eficiéncia para o pico de absorcio total ¢&(E, d) deve ser expressa de acordo com a

expressﬁo[slz

elE,,d)= E‘% (2.45)

onde:

€ € a eficincia para o féton de energia E,, considerada como a eficiéncia

intrinsica do pico de absorgéo total.

A distincia fonte-superficic do detetor, d, foi considerada constante e

conhecida. O valor d’ foi determinado teoricamente, considerando o coeficiente de

absor¢do do detetor, (E) , e a profundidade sensivel do detetor de HPGe, h = 51.2 mm,

{81

de acordo com a expressio

d'=

! (1+ " f’: - } (2.46)

o fator geométrico é determinado pela expressio:



41

(dppure +°f
= (2.47)
fg (d padréio + d . )2

2.4.2.2.3 Fator de atenuagio:

Para a atenuagdo da radiagio gama na prépria amostra, o fator de correcio é

dado por:

S, =explY xu,] (2.48)

onde: 1 é o coeficiente de atenuagio linear total™>% do material i que

envolve a fonte radioativa e x; € a espessura do material ¢.

2.4.2.2.4 Tempo morto e empilhamento de pulsos

Para corrigir o efeito do tempo morto e de empilhamento de pulsos foi adotado
o método de pulsador. Pulsos cletrdnicos de um pulsador de precisdo com fregiiéncia
baixa (60 Hz) e conhecida s&o enviados a um pré-amplificador juntamente com os pulsos
provenientes do detetor. Uma regido do espectro acumulado € selecionada, de modo que

o pico do pulsador ndo interfira com nenhum outro pico existente no espectro.

Pelo nidmero de contagens do pico do pulsador, pode-se calcular esta corre¢dio

por meio da relagdo equacio:

_ S pr ef

(. =
S Pfonte

T

(2.49)

onde: Sper € adrea de referéncia do pico do pulsador (60cps)

Spionte € @ drea do pico do pulsador no espectro da fonte

WHSSAD NACIONLL DF ENERGIA NUCLEAR/SP W



2.4.2.2.5 Correcio para efeito de soma em cascata

Um problema que se apresenta na calibragdo em eficiéncia € a detecgdo
simultanea de outras radiagbes que ocorrem em cascata com 0 gama a ser medido. Se
estas radiagdes em cascata forem detetadas durante um intervalo de tempo menor que o
tempo de resoluciio do espectrdmetro, o pulso resultante corresponderd a soma dos puisos
individuais. Desta forma, o nimero de contagens sob o pico de absor¢do total serd
alterado. crescendo ou diminuindo, dependendo da localizagdo da transi¢io gama no
esquema de desintegracdio considerado. Este efeito é geralmente denominado soma em

» g o [39
cascuata ou soma em coincidéncia ]

Este efeito € fungio das eficincias total e de pico para os gamas envolvidos na
cascata. No presente trabalho, estas eficiéncias foram calculadas numericamente pelo
Meétodo de Monte Carlo, utilizando ¢ programa MCEFIC®". Outro algoritmo de Monte
Carlo, denominado COINCIG"™, acompanha o caminho no esquema de desintegracio
desde o estado inicial do radionuclideo precursor, até o estado fundamental do nicleo
filno. Cada etapa no esquema de desintegragiio € selecionada por meio de nimeros
aleatdrios. levando em conta as probabilidades de transiciio e coeficientes de conversdo
interna. As transi¢des selecionadas sdo identificadas apropriadamente de acordo com o
tipo de interagdo que tenha ocorrido, dando origem a eventos de absorgdo total ou parcial
dentro do cristal do detetor. Uma vez que o estado final tenha sido atingido, as transices
selecionadas sdio contabilizadas para verificar quais pares de transi¢des ocorreram
simultancamente. Com este procedimento foi possivel calcular o efeito de soma em
cascata para todas as transigdes gama utilizadas na calibragio. Os resultados obtidos sdo

apresentados no Capitulo 4.
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2.4.2.3 Andlise das incertezas na eficiéncia de detecao

A metodologia de matriz de covarincia é a forma mais completa de
representacdo das incertezas em dados experimentais, pois além da incerteza total, ela
fornece informagdes sobre a existéncia do nivel de correlagio entre as incertezas nos
pardmetros. O método de derivagdo da matriz de covarincia (Vx) para dados

. . . - . . 2
experimentais tem sido discutido em detalhes por diversos autores'™ 7> 261

Ap6s a identificagdo das diferentes fontes de erros no processo de medida dos
radionuclideos, e levando-se em conta a correlagio entre os erros, obtém-se a matriz de

v n . . . . 1
covaridncia das incertezas na eficiéncia, (V) ™.

(oler)/ e/} (0asaf 0
(04/4F  (olea)/e2)f -~ 0 -
: : g : : (2.50)
v, - : : : .
0 e Aolugy)/ “ei)z 0
0 ‘ 0 (leez)/ uga ) -
Os termos com indice ¢ referem-se as fontes calibradas e com indice u,
a fontes ndo-calibradas. Os termos nfio diagonais em V, vem da dependéncia
entre as atividades das fontes a partir de dados obtidos com fontes calibradas.
Os termos da diagonal sdo dados por:
2 2 2 2 2
oglc e o g
( e) =]2A | 4] =] + I + e + /i (2.51)
c, A S I, . 1
para fontes calibradas, e
2 2 2 2
o o) o o
O'(HE) _ (_S) + Iy + Sz + N (2.52)
u, S IT f. S



44

para fontes nao-calibradas.

Onde: S € a drea sob o pico de absor¢lo total para a energia gama
considerada;
A é a atividade da fonte;
I, ¢ a probabilidade da emissao gama por decaimento da linha
considerada;
St ¢ o fator de correcdo para tempo morto e
Ja € o fator de corregao para decaimento da fonte radioativa.

As relagdes (2.51) e (2.52). correspondem as incertezas nas eficiéncias das

fontes calibradas e nfo-calibradas, respectivamente.

3 PARTE EXPERIMENTAL

3.1 Descricio do espectrometro de HPGe

O detetor utilizado no presente trabalho foi de germénio Hiper Puro (HPGe),
marca INTERTECHNIQUE modelo EGC-20, de geometria cilindrica e eficiéncia
relativa de 20%. Este detetor possui um didmetro externo de 51,2 mm, drea sensivel 20,6
cm” e volume sensivel 99,7 em®. O detetor opera a -3000 Volts. A eletrénica associada,
| convencional para este tipo de medida, é esquematizada na figura 3-1. O sistema ¢
constituido por pré-amplificador e filtro de alta tensdo incorporados ao criostato, um
amplificador marca INTERCHNIQUE, modelo 724, um analisador multicanal ORTEC,

modelo ACE de 4096 canais e um micro computador PC compativel.



ALTA TENSAO GERADOR DE PULSOS

v

FILTRO DE ALTA TENSAQ
J!
DETETCR PRE AMPLIFICADOR
I
AMPLIFICADOR
v
MICRO COMPUTADOR Qﬁf{iiﬁiﬁ

Figura 3-1 Sistema eletrénico para medida da radia¢iio gama com o HPGe.

O arranjo experimental pode ser visualizado na figura 3.2
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Figura3-2  Arranjo experimental para as medidas com espectrdmetro de HPGe: 1 —
detetor de HPGe; 2 — base de lucite; 3 — anel fixador; 4 — tubo de lucite. O
suporte possui altura fixa (e); 5 — suporte de lucite para fonte, com didmetros
internos (b) diferentes, dependendo do tipo de fonte: padrdo com anel de
aluminio ou de anéis de ago inox; 6 — anel de lucite e 7 — criostato.

O detetor de HPGe(1) possui na sua parte superior, um anel fixador e um
suporte usinado em lucite (2). Neste suporte € encaixado um tubo do mesmo material,

com altura fixa (4). Estes suportes foram feitos de modo a garantir a reprodutibilidade no



47

posicionamento da fonte da ordem de £ 0,3 mm. A distincia entre a fonte e a superficie

do cristal, utilizada no presente trabalho, foi de 17,9 cm.

3.2 Descri¢ao das fontes radioativas utilizadas na calibracio

As fontes radioativas utihizadas foram padrdes da Agéncia Internacional de
Energia Atdmica, para os seguintes radionuclideos: 24'Am, "Ba, "By, Ycs e 0.
Estas fontes sdo seladas internamente por um sanduiche de polietileno, com 0,22 mm de
espessura, € externamente por ldminas de aluminio de (0,52 + 0,02) mm de espessura.
Além destas fontes, foram utilizadas na calibracfio: uma fonte de %Y, padronizada em
sistema de coincidéncias 4nf—y do Laboratério de Metrologia Nuclear do IPEN e uma
fonte de **Na, ndo-calibrada. Esta ultima foi utilizada, para permitir a inclusio da
»(33]

metodologia de “Mixing """, combinando fontes calibradas e nio-calibradas no ajuste da

eficiéncia do detetor de HPGe.
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4 RESULTADOS E DISCUSSAOQ

4.1 Eficiéncias experimentais

A tabela 4.1 apresenta as principais caracteristicas das fontes radioativas
utilizadas: radionuclideo; meia-vida; atividade; energia gama e o fator de corre¢fo para o

efeito soma em cascata.

Tabelad-1  Radionuclideo, meia-vida, energia gama, probabilidade de emissdo gama
por decaimento, atividade e fatores de corre¢io para o efeito soma em cascata
(f;), para as fontes radioativas utilizadas no presente trabalho. Os niimeros entre
parénteses representam as incertezas nos tltimos digitos.

[30]

. . Meia-vida (30] Atividade
Radionuclideo d) E, I, ( kBq) f

21,00 0,3676(30) 1,00058

276,40 0,07147(30) 1.00555

1B, 3862(15) 302.85 0.1830(6) 376.0(4.5) 1.00593

356,02 0.6194(14) 1,00507

383,85 0.08905(29) 1,00456

121,78 0,2837(13) 1,00535

24470 0,0753(4) 1,00857

344 28 0,2657(11) 1,00263

411,13 0.02238(10) 100853

. 443,96 0,03125(14) 1.00000
Ry 1933(11) 404,006,3)

778,90 0.1297(6) 1,00451

867.39 0.04214(25) 1,01095

964,05 0.1463(6) 1,00807

1112,10 0,1354(6) 1,00744

1408,00 0.2085(9) 1,00722

I 117320 0.99857(22) 1,00271
Co 1925,5(6) 379,2(1,9)

1332,50 0.9983(6) 1,00276

HAm 157850(236) 59,54 0,360040) 286,5(3,2) 1,00170

e 11020(66) 661,66 0,8510020)  406,5(4.1) 1,00000

. 898,04 0,9400(28) 100394
Sy 106,63(3) 16,35(25)

183¢,10 0.9936(3) 1,00370

9 1368,60  0,999936(15) - 1,00210

*Na 0,6236(2)

275400 0,99855(5) - 1,00255
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A tabela 4.2 apresenta os trés valores de eficiéncias experimentais (1}, (2) e
(3), obtidos para cada energia considerada. Cada um destes valores refere-se a um tipo de
calculo de area sob o pico de abs.orgéo total, correspondentes a diferentes funcgdes
utilizadas para a determinagio da contagem de fundo: (1) Integracdo numérica; (2)
Fun¢do Degrau (1) e (3) fungio Degrau(2). Esta tabela apresenta também as incertezas

parciais consideradas nas medidas. Os pardmetros apresentados s3o os seguintes:

0, ' Incertezas no céiculo da area do pico de absorcio total no processo de integragio
numérica;

o, - Incertezas no cdlculo da drea do pico de absorgdo total com auxilio da fungio
degrau (1);

O, : Incertezas no cdlculo da drea do pico de absorgiio total com auxilio da fungdo
degrau (2);

* o, Incerteza na atividade do radionuclideo;

* O, Incerteza na intensidade gama;

¢ o, Incerteza na corre¢do do tempo morto;

* 0, : Incerteza no decaimento do radionuclideo;

* Oy, Incerteza no fator de corregio para o efeito de soma em cascata;



Tabela 4-2 Energias, eficiéncias experimentais (1), (2) e (3) e respectivos erros parciais.

Energia Eﬁc(if)ncia Eﬂii;"e)ncia Eﬁc(i;ncia o, as, 0'33 o4 O-Iy o, G, O fo
keV) 107 X 107 x10° (%) (%) (W) () (%) (%) (%) (%)
59,54 3,6685 3,4926 38615 004 0,13 043 1,10 111 029 000 026
81,00 3,9721 4,0190 40025 009 013 009 1,20 082 031 050 015
121,78 3,6859 3,8058 3,6627 0,09 009 008 1,60 046 031 022 008
244,70 2,2870 2.3037 2,2886 025 029 022 160 053 031 022 012
276,40 2,0456 2,0502 20482 032 033 027 120 042 031 050 008
302,85 1,8758 1,8737 18783 018 019 017 1,20 033 031 050 008
344,28 1,6559 1,6475 16574 . 0,13 0,17 012 1,60 041 031 022 004
356.02 1,6020 1,5926 16033 0,00 0,10 009 120 022 031 050 008
383,85 1,4869 1,4757 14873 027 030 026 120 032 031 050 008
411,13 1,3887 1,3766 1,3883 0,74 091 059 160 045 031 022 0.2
443 96 1,2864 1,2739 1,285t 0,58 0,70 049 1,60 045 031 022 008
661,66 0,8707 0,8626 08664 0,14 0,15 014 1,00 023 038 027 000
778,90 0,7473 0,7420 07429 031 030 028 160 046 031 022 006
867,39 0.6774 0,6739 0,6730 072 1,05 059 1,60 059 031 022 0.15
898,04 06566 0,6536 0.6526 076 072 0,73 1,50 030 030 0.3 006
964,05 0.6163 0,6143 06127 030 031 028 1,60 041 031 022 0.12
112,10 0,5436 0,5433 05409 034 050 031 1,60 044 031 022 0.10
117320 0,5189 0,5191 05165 026 027 025 050 002 031 007 004
1332,50 04646 0,4658 04631 026 026 026 050 001 031 007 004
136860 ' 1000,0 ™ 10000 10000 030 038 030 Y 000 032 002 002
140800 04428 0,4443 04417 026 026 026 1,60 043 031 022 0.1l
1836,10  0,3486 0,3504 03486 085 081 084 150 003 030 013 006
275400 49800 % 49800 ™ 498,00 042 055 042 M 000 032 002 004

Qbs: (a) atividades normalizadas; (b) incertezas nulas por serem fontes nio-calibradas:.

4.2

Ajuste das curvas de eficiéncia em funcio da energia de
radiacio gama

As se¢Oes seguintes mostram os valores dos pardmetros ajustados, com suas

respectivas incertezas, para as fungdes estudadas no presente trabalho.



4.2.1 Ajuste Polinomial

4.2.1.1 Area calculada por integraciio numérica

O resultado apresentado na tabela 4.3 corresponde ao ajuste efetuado utilizando
a funcdo descrita pela equagdo (2.21). O grau do polindmio foi escolhido de modo a

minimizar o Qui-quadrado reduzido, cujo valor resultou 1,07. A probabilidade dg exceder

este valor é de 0,39, indicando um bom ajuste.

Tabelad4-3  Parimetros estimados, desvios padrdes (entre parénteses) € respectivas
matrizes de covaridncia (tridngulo superior, incluindo a diagonal principal) e
correlagio (tridngulo inferior). Contagem de fundo por integragdo numérica.

Parametro Valor Uay Ca, a a; ay ay as

Ua, 0,01271(44)  0,000019 0.,000000 -0,000005 -0,000016 -0,000016 -0,000006 -0.000001
Ca, -7,6856(67) 0,005 0,000045 0,000028 -0,000012 -0,000031 -0,000012 -0,000001
a, -0,870(12) -0,098 0,344 0,0008142 0,000002 -0,000172 -0,000103 -0.000017
a; -0,0342(69)  -0,534 -0.251 0,019 0,600047 0,000035 0,000006  0,000000
a; -0.150¢16) -0,215 -0.277 -0,869 0,309 0,000277 0.00G161  0.000026
ay -0,076(10) -0,137 -0,185 -0,860 0.090 0,966 $,000100  0.000017
as -0,0077(17y  -0,106 0,115 -0,821 -0,018 0,912 0,986 0,000003

v 1,07

A figura 4.2 corresponde ao grifico dos residuos percentuais deste gjuste. As
barras de erros correspondem «o0 desvio padrio no valor experimental. A distribuicio dos

residuos ndo indica tendenciosidade no ajuste, apresentando um resultado satisfatério.

WSSAD NAGIONAL UE ENERGIA NUCLEAR/SP  IFE:
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Residuos percentuais
n
|
H

b

i
-

l '160 I o a ;C;OO
Energias (keV)

Figura 4-1 Residuos percentuais entre os valores experimentais e ajustados para a
curva de eficiéncia em fungiio da energia gama. A barras de erros

correspondem ao desvio padrio no valor experimental. Contagem de fundo por
integragdo numérica.

4.2.1.2  Ajuste para area calculada pela Funcio Degrau (1)

A tabela 4.4 mostra os resultados obtidos pelo ajuste da fungfo polinomial
(equagdo 2.21), utilizando a Fun¢do Degrau (1) para a contagem de fundo. O grau do
polindmio foi escolhido de modo a minimizar o valor do Qui-quadrado reduzido, que
resultou 5,5. A probabilidade de exceder este valor é menor que 10™, indicando um mau
ajuste.

A figura 4.3 corresponde ao grifico dos residuos percentuais deste ajuste. As
barras de erros correspondem ao desvio padriio no valor experimental. A distribuicio dos
residuos indica uma flutuagdo excessiva entre os pontos, o que ¢ confirmado pelo valor
elevado do Qui-Quadrado. Uma explicagiio para este comportamento pode ser o fato de
que a fungdo Degrau (1) ajusta duas pardbolas independentes para cada lado do pico.
Deste modo, a forma da contagem de fundo sob o pico de absorgio total é muito
dependente da forma das contagens de fundo laterais, as quais podem ter um

comportamento mais complexo.
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Tabelad-4  Parimetros estimados, desvios padrdes (entre parénteses) e respectivas
matrizes de covaridncia (tridngulo superior, incluindo a diagonal principal) e
correlagdo (tridngulo inferior). Fungdo Degrau (1).

Pariametro Valor Ua, Ca, ay as a3 ay as
Uay 0,0136(48) 0,000023 0,00000{ -0,000005 -0.000019 -0,000020 -0.000008 -0,000001
Cag -7,6830(48) 0,003 0,000023 0,000018 -0.000006 -0.000020 -0,000009 -0,000001
a -0,856(11) 0,099 0,318 0,000130 0,000005 -0,000156 -0,000095 -0,000016
as -0,0506(75)  -0,532 -0,175 0,062 0,000057 0,000045 0,000010 0,000000
a; -0,166(17 -0,249 -0,253 -0,824 0,361 0,600275 0,000158 0,000026
a4 -0,0719(99) -0,165 -0,186 -0,840 0,138 0.964 0,000098 0.000017
a5 -0,0055(17) -0,129 0,131 -0,803 0,030 0,910 0,986 4,000003
iy 5.5
o
4-
2- —|i
2] -
.g . -
5 -2- T
o .
2 -4 L
g 5
2
\E -B:
& 10
-12_.
Rye
— . ————r
100 1000

Energias (keV)

Figura4-2  Residuos percentuais entre 0s valores experimentais e ajustados para a
curva de eficiéncia em fun¢ado da energia gama. A barras de erros

correspondem ao desvio padrio no valor experimental. Contagem de fundo por
Fungdo Degrau (1).
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4.2.1.3 Ajuste para area calculada pela Fun¢ao Degrau (2)

O resultado apresentado na tabela 4.5 corresponde 2o ajuste efetuado utilizando
a fungdo descrita pela equagdo (2.21), aplicando a funcao Degrau (2} para a contagem de
fundo. O Qui-quadrado reduzido resultou 1,19. A probabilidade de exceder este valor é

de 0,25, indicando um bom ajuste.

A figura 4.3 corresponde ao grifico dos residuos percentuais deste ajuste. As
barras de erros correspondem ao desvio padriio no valor experimental. A distribui¢do dos

residuos ndo indica tendenciosidade no ajuste, apresentando portanto um resultado

satisfatorio.

Tabela4-5  Pardmetros estimados, desvios padrdes (entre parénteses) ¢ respectivas
matrizes de covariancia (tridnguio superior, incluindo a diagonal principal) e
correlag@o (triingulo inferior). Fungdo Degrau (2).

Parametro Valor Uay Cay a az a; ay as

Uay 0,0162(84) 0,000070 0,000000 -0,000013 -0,000057 -0,000062 -0,000026 -0.000004
Ca, -7,6887(48) 0,012 4,000023 0000017 -0,000006 -0.000021 -0.000009 -0,000001
a; -0,859(11) 0,141 0,313 0,060129 0,000018 -0,000137 -0.000086 -0,000014
a; 0,031(11) 0,642 0,127 1,150 0,000113 0.000110 0.000038  0.000004
a3 0,176(18) 0,405 0,235 0,654 0,560 0,000341 G.000184 (,000029
a, -(,095(10) -0,294 -0, 187 -0,734 0,342 0,962 0,000108 0000018
as -0,0117017) -0,241 0,140 0,726 0,230 0,906 .986 0,000003

v L9
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Figura4-3  Residuos percentuais entre os valores experimentais e ajustados para a
curva de eficiéncia em fungfo da energia gama. A barras de erros

correspondem ao desvio padrdo no valor experimental. Contagem de fundo por
Funcao Degrau (2).

4.2.2  Ajuste Polinomial com auxilio do método de Monte Carlo

Este ajuste foi efetuado por meio da equagdo (2.23). Os valores de eficiéncia
total foram calculados pelo programa MCEFIC™?" considerando a aproximagdo para
fonte puntiforme. A atenuag¢@o na janela do detetor (0,5 mm) foi considerada e o ajuste
foi feito para intervalo entre 121 e 2754 keV.

A razdo entre as eficiéncias de pico e total para as energias de 59 e 81 keV
resultaram 1.070 e 1.025, respectivamente. Considerando apenas a incerteza
experimental, estas razdes diferem do valor calculado por Monte Carlo (igual 4 unidade),
indicando algum efeito sistematico no detetor, por exemplo, coleta incompleta de carga. o
qual pode reduzir a eficiéncia de pico para valores abaixo da eficiéncia total.

A seguir estdo os resultados de eficiéncia obtidos, utilizando diferentes

metodologias de calculo de drea sob o pico de absorgdo total.



4,2.2.1 Ajuste feito com o cilculo da drea por integracio numérica

Tabela4-6  Parametros estimados, desvios padrdes (entre parénteses) e respectivas
matrizes de covaridncia (tridingulo superior, incluindo a diagonal principal) e
correlacdo (tridingulo inferior). Integraciio numérica.

Pardmetro Valor Ua, Cay a; A; as ay

Ua, 5,9806(44)  0,000019 0,000000 -0.000007 -0,000017 -0.000013 -0.000003

Caq -1,7167(68) 0,004 0,000046 0,000026 -0,000014 -0,000028 -0,000008
a -0.6274(96) 0,161 0392 0,000093 -0,000020 -0.000094 -0.000030
a; -0,0357(75) -0,528 0,000 0,275 0,000056 0.000067 0,000017
a, 0,149(12) 0,239 0,334 -0,790 0,727 0,000150 0,000045
a, -0,0524(37) -0,172 -0,301 -0,818 0,603 0,983  0,000014
v 1.13

A figura 4.4 corresponde ao grafico dos residuos percentuais deste ajuste. As
barras de erros correspondem ao desvio padrdo no valor experimental. A distribui¢ao dos

residuos ndo indica tendenciosidade no ajuste, apresentando um resultado satisfatério.
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Figurad4-4  Residuos percentuais entre os valores experimentais e ajustados para a
curva de eficiéncia em funcio da energia gama. A barras de erros
correspondem ao desvio padrio no valor experimental. Contagem de fundo por
Integragio numérica.



4.2.2.2 Ajuste feito para drea calculada pela Fungio Degrau (1)

A tabela 4.7 mostra os resultados obtidos pelo ajuste da fungdo polinomial

{equagdio 2.23), utilizando a Fungdo Degrau (1) para a contagem de fundo. O grau do

polindmio foi escolhido de modo a minimizar o valor do Qui-quadrado reduzido, cujo

valor resultou 5,2. A probabilidade de exceder este valor € menor que 10, indicando um

péssimo ajuste.

A figura 4.5 corresponde ao grifico dos residuos percentuais deste ajuste. As

barras de erros correspondem ao desvio padrdo no valor experimental. A distribuicdo dos

residuos indica uma flutuagfio excessiva entre os pontos, o que € confirmado pelo valor

elevado do Qui-Quadrado. A explicagio dada no item 4.2.1.2 para este comportamento,

aplica-se também para este caso, uma vez que ambas utilizam func¢fo Degrau (1) .

Tabela 4-7

Parimetros estimados, desvios padrdes (entre parénteses) ¢ respectivas

matrizes de covariincia (tridngulo superior, incluindo a diagonal principal) e
correlacdo (tridngulo inferior). Fungdo Degrau (1).

Parimetro Valor Ua, Cay a a; a3 a4
Uay 5,9853(48)  0,000023 0.000000 -0,000008 -0,000021 -0,000016 -0,000004
Cay -1,7095(48) 0,000  0,000023 0,000016 -0,000008 -0,000017 -0,000005

a, -0,60089(94) -0,168 0,344 0,000088 -0,000014 -0,000084 -0,000027

a, -0,0558(82) -0,530 0,000 -0,176 - 0,000068 (1,000075 0,000019

a; -(L173(12) -0,271 -0,284 -0,725 0,732 0,000153  0,000046

ay -0,0564(37) -0,200 -0,262 -0,770 0,602 0,982  0,000014
i 5,20
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Figura4-5  Residuos percentuais entre os valores experimentais ¢ ajustados para a
curva de eficiéncia em funcio da energia gama. A barras de erros

correspondem ao desvio padrdo no valor experimental. Contagem de fundo por
Fungao Degrau (1).

4.2.2.3 Ajuste feito para area calculada pela Funcio Degrau (2)

O resultado apresentado na tabela 4.8 corresponde ao ajuste efetuado utilizando
a fun¢do descrita pela equagao (2.23), aplicando a fungiio Degrau (2) para a contagem de
fundo. O Qui-quadrado reduzido resuliou 1,10. A probabilidade de exceder este valor é

de 0,42, indicando um bom ajuste.

A figura 4.6 corresponde ao grifico dos residuos percentuais deste ajuste. As
barras de erros correspondem ao desvio padrdio no valor experimental. A distribuicdo dos

residuos ndo indica tendenciosidade no ajuste, apresentando um resultado satisfatério,
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Tabela 4-8  Parmetros estimados, desvios padrdes (entre parénteses) e respectivas
matrizes de covaridncia (trifingulo superior, incluindo a diagonal principal) e
correlagdo (tridngulo inferior). Fun¢do Degrau (2).

Parametro Valor Uayg Ca,y a, as a3 a4

Uay 5,9836(83)  0,000069 0,000000 -0,000021 -0,000061 -0,000048 -0,000011

Ca, -1,7205(48) 0,003 0,000023 0,000015 -0,000008 -0,000016 -0,000005
ay -0,62219(95)  -0,262 0,324 0,000091 0,000011 -0,000061 -0,000021
a, -0,043(12)  -0,635 0,000 0,097  0,000134 0,000126 0,000030
a3 0,162(14) 0421 0249  -0,466 0,793 0,000188 0,000053
a4 -0,0559(40)  -0,332  -0.244  -0.569 0,663 0979  0,000016
X’ 1,10
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Figura4-6  Residuos percentuais entre os valores experimentais e ajustados para a
curva de eficiéncia em fu'.¢fo da energia gama. A barras de erros
correspondem ao desvio padrao no valor experimental. Contagem de fundo por
Fungio Degrau (2).
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4.2.3 Ajuste nao-linear por Gauss-Marquardt

Este ajuste, feito utilizando a fun¢do proposta (2.23), tem como caracteristica a
representacao da curva de eficiéncias em fungao da energia em trés regides distintas. Essa
fungdo, por ter um nimero elevado de parAmetros a serem ajustados, foi inicialmente
ajustada em um intervalo menor, entre 59 ¢ 1300 keV. com o objetivo de determinar um
ponto de jungdo para cada modelo de cilculo de 4rea neste intervalo, Para o célculo de
area por integragdo numérica o ponto obtido foi o de 258.14 keV, e para o cdlculo de 4rea
utilizando a fungfio degrau (2) foi o de 280.21 keV. Por apresentar valores discrepantes
nos ajustes anteriores, a fungio degrau (1) ndo foi utilizada neste processo de ajuste.

Apos serem fixados estes valores de jungdo, foi efetuado o ajuste com auxilio da fungiio

(2.23) no intervalo total, entre 59 e 2754 keV,

4.2.3.1 Ajuste com-cilculo de drea por integraciio numérica (ponto de juncio fixo)

O resultado apresentado na tabela 4.9 corresponde ao ajuste efetuado utilizando

a fungdo descrita pela equagio (2.23), onde o nimero de pardmetros ajustados foi 7 e o

primeiro ponto de jun¢io fixo com o valor de 258,14, O Qui-Quadrado reduzido obtido

foi 1.62. A probabilidade de exceder este valor € de 0,057, indicando um ajuste de mi
qualidade.

A figura 4.7 corresponde ao grifico dos residuos percentuais deste ajuste. A

variagdio um pouco excessiva dos residuos ¢ o ponto fixo de jungdo podem ser os motivos

pelos quais esse ajuste ndo resultou satisfatorio.



Tabela 4-9
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Parametros estimados, desvios padrdes (entre parénteses) e respectivas

matrizes de covaridncia (tridngulo superior, incluindo a diagonatl principal) e

correlagdo (tridingulo inferior). Integracio numérica.

Parimetro Valor Uayg Cwo b a; b, C; ag
Upo 1,5803(75y  0,000057 0,000020 -0,000019 -0,000027 0,000006 -0,000003 -0,008821
Coo -6,1194(71) 0,379 0,000051 -0,000036 -0,000049 0,000019 0,000030 0,051238
b, -1,033(12) -0,214 -0,430  9,000139 0,000144 -0,000097 -0,000103 -0,275707
a, -0,462(13) -0.268 0,000 0,916  0,000177 -0,00009¢ -0,000108 -0,275320
b, 0,0541(87) 0,087 0,301 -0,944 -0.830  0,000075 0,000071 0,201392
€2 -0,129(13) -0,034 0.317 0,668 -0,619 0,623 0,000172 (,189159
as 1170(25) -0,047 0,292 -0,946 -0,838 0,939 0,584 609,826
xllv 1,62
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Figura4-7  Residuos percentuais entre os valores experimentais e ajustados para a

curva de eficiéncia em fungdo da energia gama. A barras de erros
correspondem ao desvio padrio no valor experimental. Contagem de fundo por

integracdo numeérica.
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4.2.3.2 Ajuste com calculo de drea por Degrau (2) (ponto de jungio fixo)
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O resultado apresentado na tabela 4.10 corresponde ao ajuste efetuado

utilizando a funcio descrita pela equagdo (2.23),onde o numero de parimetros ajustados

foi 7 e o primeiro ponto de jungdo fixo com o valor de 280,21. O Qui-Quadrado

reduzido obtido foi 1,10. A probabilidade de exceder este valor é de 0,36, indicando um

bom ajuste.

A figura 4.8 corresponde ao gréfico dos residuos percentuais deste ajuste. As

barras de erros correspondem ao desvio padrio no valor experimental. A distribui¢do dos

residuos nio indica nenhuma tendenciosidade no ajuste, apresentando portanto um

resultado satisfatorio.

Tabela4-10 Pardmetros estimados, desvios padroes (entre parénteses) e respectivas

matrizes de covariancia (tridngulo superior, incluindo a diagonal principal) e
correlagio (trifngulo inferior). Fungio degrau (2).

Parametro Valor Ua, Cuwo b, az b, Cs as
Uao 5034(98) 0,000096 0,000019 -0,000010 -0,000016 -0,000003 -0,000096 -0.018202
Cuo -6,1985(58) 0,326 0,000034 -0,000017 -0,000025 0,000003 0,000019 0,011710
b, -1,03%{11}) -0,094 -0,271 0,000115 0,000107 -0,000081 -0,0000B5 -0,254418
. 0,401(11) 0,147 0,000 0,909 0,000122 -0,000072 -0,000082 -0.227485
b, 0,0588(80) -0,034 0,061 -0,942 -0,813  0,000064 0,000056 0,192890
C2 -0,171{23) -0,433 0,145 -0,351 -0,330 0,311 0,000507 ©,161540
s 1286(25) -0,074 0,080 -0,947 -0,825 0,964 0,286605 626,26700
oA

1,10
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Figura4-8  Residuos percentuais entre os valores experimentais e ajustados para a
curva de eficiéncia em func¢io da energia gama. A barras de erros

correspondem ao desvio padrfio no valor experimental. Contagem de fundo
pela funcdo degrau (2).

4.2.3.3 Ajuste feito com o calculo da area por integracio numérica

Neste processo de ajuste foi novamente utilizada a equacgéo (2.23) sem fixar o
ponto de juncio, ou seja, os oito pardmetros da funcio foram deixados livres. O resultado
¢ apresentado na tabela 4.11 correspondendo a 8 parimetros de ajuste. O Qui-Quadrado

reduzido obtido foi 2,37. A probabilidade de exceder este valor é menor que 107

indicando um mau ajuste.

A figura 4.9 corresponde ao grifico dos residuos percentuais deste ajuste. As
barras de erros correspondem ao desvio padriio no valor experimental. A distribuigdo dos
residuos indica uma flutuagdo um pouco excessiva entre os pontos, o que ¢ confirmado

pelo valor elevado do Qui-Quadrado. Uma explicac@io Dara este comportamento pode ser

a metodologia do célculo da drea.



Tabela 4-11
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Pardmetros estimados, desvios padrdes (entre parénteses) e respectivas

matrizes de covaridncia (tridngulo superior, incluindo a diagonal principal) e
correlagfo (tridngulo inferior). Integragiao numérica.

Parimetro Valor Ua, Cuy b a, b, Cs a4 as
Uy, 1,562(36) 0,001261 0,001243 0,000389 -0,000585 -0,000333 -0,000344 -0,344264 -0.382117
Ceo -6,139(36) 0971 0,001300 0000382 -0,000618 -0,000330 -0.000312 -0.351353 -0,379478
by -1,039(17) 0,662 0,639 0000274 -0,000052 -0,000211 -0,000251 -0,116307 -0,170262
a -0,451(21) -0,796  -0,001  -0,152  0,000428 0000065 0000020 0,161021 0,136198
b, 0,059(13) 0715 0697 -0971 0240  0,000172 0000192 0096973 0,137850
¢ -0,153(19) -0,523  -0467  -0819 0052 0791  0,000343 0096754 0,147059
aq 263(10) 0976 -0981  -0707 0784 0743 0526 98,662000 1086340
as 1219(12) 0928 0908 0887 0568 0906 0685 93111  134,3020
xz‘fv 2.37
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Figura 4-9  Residuos percentuais entre os valores experimentais e ajustados para a

curva de efici€éncia em fungdo da energia gama. A barras de erros

correspondem ao desvio padrio no valor experimental. Contagem de fundo por
Integragdo numérica.



4.2.34 Ajuste feito com o cilculo da drea pela Funcio Degrau (2)
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Neste processo de ajuste foi novamente utilizada a func¢do 2.23 sem ponto fixo

de juncdo, ou seja, os oito pardmetros da fungio foram ajustados conjuntamente. O

resultado apresentado na tabela 4.12 corresponde a0 ajuste efetuado utilizando a fungdo

descrita pela equagdo (2.23), onde o nimero de parimetros ajustados é 8. O Qui-

Quadrado reduzido obtido foi 1.22. A probabilidade de exceder este valor é de 0,25,

indicando um bom ajuste. Os residuos sio apresentados na figura 4.10. Esta figura indica

nio haver nenhuma tendenciosidade no ajuste, apresentando portanto um resultado

satisfatdrio.

Tabela 4-12  Parimetros estimados, desvios padrdes (entre parénteses) e respectivas
matrizes de covariancia (tridngulo superior, incluindo a diagonal principal) e
correlacdo (tridngulo inferior). Fungio Degrau (2).

Parimetro Valor Ua, Cus b, a; b, o 4, a;
U 1,491{41) 0,001678 (,001617 0,000435 -0,000634 -0.000408 -0,000469 -0,471193 -0.489759
Cu -6,212(41) 0,972 0,001649 0.000432 -0,000650 -0.000406 -0,000351 -0476151 -0.490303
b, -1,045(15) 0,687 0,688  0,000239 -0,000068 -0.000195 -0.000231 -0,131877 -0,172814
a; -0,398(19) -0,816 -0,001 0234 0,000360 0.000087 0,000026 0,184668 0.158440
b, 0,064(£3) -0,766 -0,769 -0,970 0,353 0,000169 0,000184 0,i20217 0.152412
c; -0,186(26) -0,441 -0,333 0,576 0.052 0.546  0,000672 (,109286 0,151518
a, 284(12) -0,971 -0,990 -0,721 0,822 0,781 0,356 140,35500 144,89100
a5 1290(13) -0,937 -0,947 -0,877 0,655 0,920 0.458  (,9589215 162,66300
xlf\" 1,22
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Figura4-10  Residuos percentuais entre os valores experimentais e ajustados para a
curva de eficiéncia em fungéo da energia gama. A barras de erros
correspondem ao desvio padrdo no valor experimental. Contagem de fundo
pela Fungdo degrau (2).

4.3 Representaciao Grafica da Curva de Eficiéncia Ajustada
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Figura4-11 Curva obtida pelo ajuste descrito no item (4.2.1.3). Os pontos representam
os valores das eficiéncias de pico experimentais, com as respectivas incertezas.
A curva continua representa o ajuste efetuado por minimos quadrados.
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4.4 Atividade de *Na calculada por meio dos parametros de ajuste

A diferenca entre os pardmetros independentes C,, € Uy, € igual ao logaritmo
da atividade da fonte de **Na ndo-calibrada, uma vez que este resultado corresponde &
razdo entre as eficiéncias absoluta e relativa para a energia de referéncia E,. Desta
maneira, foi possivel determinar esta atividade para os diversos ajustes apresentados nas

segdes anteriores. Os resultados obtidos estdo na tabela 4,13.

Tabela 4-13  Atividade da fonte de **Na calculada para os diferentes métodos de ajuste

Ajuste Atividade (Bq)
Polinomial (Integracdo numérica) 2205(18)
.Polinomial (Degrau (1)) 2201(15)
Polinomial (Degrau (2)) 221921
Monte Carlo (Integragdo numérica) 2202(18)
Monte Carlo (Degrau (1)) 2197(15%)
Monte Carlo (Degrau (2)) 2217(21)
Fungio Polinomial Segmentada (Integragdo numérica — ponto fixo) 2207(23)
Funcdo Polinomial Segmentada (Degrau (2)- ponto fixo) 2214(25)
Fung¢do Polinomial Segmentada sem ponto fixo(Integragcao numérica) 2210(80)
Funcido Polinomial Segmentada sem ponto fixo(Degrau (2)) 2214(91)

Verifica-se que todos os resultados concordam entre si dentro da incerteza
estimada. Os resultados para a funglio polinomial segmentada sea ponto fixo
apresentaram incertezas elevadas possivelmente em razdo do numero elevado de

pardmetros (oito parimetros).
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5 Conclusoes

Foram estudadas trés metodologias para a determinagdo da curva de eficiéncia
em funcdo da energia de um espectrébmetro de HPGe. Este espectrometro foi calibrado
experimentalmente em um amplo intervalo de energia, desde 59 até 2754 keV. Além
disso, foram desenvolvidos trés métodos diferentes para a determinagdo da drea sob o
pico de absorcdo total. Finalmente, foi possivel incluir uma metodologia que permite a
combinagio de fontes radioativas calibradas com nédo-calibradas para a determinagdo da
curva de eficiéncia. Como subproduto, foi possivel também determinar a atividade da
fonte ndo-calibrada.

No processo de ajuste de uma curva de eficiéncia em fun¢do da energia
descrito no presente trabalho, foram estudados: Ajuste polinomial simples, Polinomial
com auxilio do método Monte Carlo e ajuste de fungdes n#o-lineares, pelo processo de
Gauss-Marquardt. Quase todos os resultados, se mostraram satisfatérios, quando o
cédlculo das areas sob o pico de absorgdo total foram efetuados, utilizando-se integracdo
numérica ¢ Fungdo Degrau (2). A exce¢dio € a funglio ndo-linear utilizando integracio
numérica para o célculo da drea.

Para os ajustes efetuados utilizando-se a fungfio Degrau(1), os resultados foram
insatisfatérios, em razdo do valor elevado do Qui-quadrado, ndo sendo, portanto,
recomendada esta metodologia para o cdlculo da drea,

Verificou-se que ¢ possivel efetuar ajustes de curvas de eficiéncia em fungio
da energia com o auxilio do método de Monte Carlo, ji que apresentaram valores de Qui-
Quadrado bastantes satisfatérios. Entretanto, em baixa energia, os resultados
experimentais de eficiéncia de pico divergiram dos valores calculados por Monte Carlo.

Isto indica a necessidade de um cédigo mais elaborado, tal como MCNP™! ou
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GEANT™, para levar em conta processos de colecio de carga incompleta ou outros
efeitos internos ao detetor, ndo considerados no cédigo utilizado.

No caso, que corresponde a um fungio polinomial segmentada, foi possivel
estabelecer o ajuste da curva de eficiéncia, considerando trés regides distintas:.cm baixa,
intermedidria e alta energia. Os resultados obtidos mostraram-se bastantes satisfatérios,
quando a drea sob o pico de absorgdo total € calculada pela Fungiio Degrau (2).

Diante dos resultados obtidos ¢ apresentados no presente trabalho, a
recomendagdo para o ajuste da eficiéncia em fungfo da energia para o intervalo
considerado, é que seja feito uso da fungdo polinomial juntamente com o célculo da 4rea
determinada pela Fung¢ao Degrau (2).

Os resultados obtidos na determinagdo da atividade da fonte radioativa ndo-
calibrada de %*Na, mostraram-se também consistentes, pois as atividades calculadas por
melo dos parAmetros de ajuste, para todas as fungdes ajustadas, concordaram entre si,
dentro da incerteza estimada.

Com relac@o as propostas futuras, podemos mencionar a necessidade de se
realiza um estudo mais detaihado da fungfio Degrau (2), onde os pardmetros K, e S
possam ser considerados pardmetros de ajuste, juntamente com os demais. Além disso,
seria interessante utilizar um coédigo de Monte Carlo mais elaborado, de modo que a
eficiéncia de pico seja a varidvel a ser ajustada e ndo a razlio entre eficiéncia de pico e
total. Isto possibilitaria o ajuste com poucos pontos experimentais, mantendo uma boa
exatiddo no valor interpolado.

Outra possibilidade ¢ a de efetuar ajustes num intervalo maior de energia com
o auxilio das fun¢des propostas neste trabalho de modo a atender outra aplicagdes de

espectrometria gama, onde a faixa de energia se extenda abaixo de 59 keV ou acima de 3

MeV.
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6  Apéndice

Neste apéndice sdo apresentados os principais programas desenvolvidos no
presente trabalho, para efetuar os ajustes das fungdes propostas. Estes programas foram

escritos em linguagem Q-Basic e processados em ambiente DOS.

6.1 Programa ALMIX - Ajuste linear polinomial com “Mixing”

CLS
CLEAR ., 10000
DEFDBL A-T

DIM e(27), EF1(27. 1), cat(27), car(27), cig(27), ctm(27), cdme(27), SERR(27)
DIM ac(27, 27), aci(27. 27}, a(800), b(27, 27}, pro(27, 27), dx(27, 10), dxi(10, 27)
DIM dro(10, 27}, drol(10, 10), aw(10, 10}, dro2(10, 10), dro3(10, 10), ta({00)
DIM tb(10, 10), droi3(10, 10}, dro4(10, 10), dro5(10, 10), dro6{10, 27), dro7(10, 27)
DIM eefi(27), ecefi(27), ee(30, 10), eee(30), DES(30, 1), dest(!, 30)
DIM dro9(1, 30), qui(l, 1), efit(30, 1)
inp} = "ci\gb\vamat 10.txt"
covar$ = "c\gb\vacov11.txt"
out$ = "c:\gb\marei2.out"
OPEN "i", #1, inp$
OPEN "i", #2, covar$
OPEN 0", #3, ou$
INPUT #1, descr$
INPUT #1, eb
PRINT #3. "energia de referencia:"; eb
INPUT #1.n
PRINT #3. "numero de pontos:"; n
INPUT #1. ycali
INPUT #i. yuncali
INPUT #1. ¢
PRINT #3. "eficiencias ¢/ fontes calibradas”. ycali
PRINT #3. "eficiencias ¢/ fontes n&Eo calibradas”; yuncali
PRINT #3.
FORi=1TOn
INPUT #1, e(i), EFI(i, 1), cat(i), car(i), cig(i), ctm(i), cdme(i), SERR(1), efit(i, 1)
PRINT #3, USING " ##.#R8MAM " e(1), efidh, 1), cat(i), car(i), cig(t), ctm(i}, cdme(i), serr(i)
NEXT i
sr=0
FORi=1TOn
sr = sr + EFI(i, 1)
NEXT i
PRINT #3, "m.dia das eficiencias"; sr/ n

REM
REM { obtendo a matriz de covariancia dos dados de entrada }
REM

FORi=1TOn

FORI=1TOn



INPUT #2, ac(i. J)
NEXT ]
NEXT i
' FORi=1TOn
' PRINT #3,
' FORj=1TOn
: PRINT #3, USING " ## ####/04 . ac(i, j);
' NEXT]
NEXT i
REM
REM
CLOSE 1
CLOSE 2
FORi=1TOn
EFI(i, 1) = EFLG. 1)/ efiti, 1)
NEXT i
REM
REM
REM
REM

REM | invertendo a matriz de erros dos dados de entrada )

REM
nl=n
k3=0
FORI=1TOn
FORjj=1TOn
xxx = actl, jj)
k3=k3 +1
alk3d) = xxx
b{jj, I) = xxx
NEXT j;
NEXT 1
GOSUB 93
dl=d
PRINT #3.
PRINT #3, "determinante da matriz original="; d!
' PRINT #3,
IFd =0 THEN STOP
FOR j2=1TOnl
FORI=1TOnl
n2=0
FORjl =1TOnl
FOR 1l =1 TOnl
[Fjt =2 THEN 83
IF 11 =1 THEN 83
n2=n2+1
a(n2) =b(1.31)
&3 NEXT i1
NEXT 1
n=nl-1
GOSUB 9%
aci(l, j2y =(d/7dD * (-DA {1 +)2)
NEXT |
NEXT j2
PRINT #3,"  covariancia dos dados de entrada
FOR jj=1TOnl
' PRINT #3,
' FOR1=1TOjj
' PRINT #3, USING "$## #/°A" acif)), 1),
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' NEXT I
" NEXTjj
PRINT #3,
GOTO 136
98 REM
d=1:j3=-n
FORj}j=1TOn
B=+13=3+n+ 1:Gl=j3-jj
GOSUB 108
d=d*bl *({-1)» SGN((G3 - jj)): IFd = 0 THEN RETURN
GOSUB 114
GOSUB 123
NEXT jj
RETURN
108 REM ({ subrotina para procura do pivo }
bl =0
FOR KK =jj TO n: G2 = Gl + KK
IF ABS(b1) >= ABS(a((G2)) THEN 113
bl =a(G2): G3=KK
113 NEXT KK: RETURN
114 REM ( subrotina para dividir pelo pivo e trocar de lugar }
Gd=Jj+n*(j-2:Gl=G3-jj
FORKK=jjTOn
G4=G4 +n
G5=G4 + Gl
53 = a(G4): a{G4) = a(G5): a(G5) = s5
a(G4) = a(G4) / bl
NEXT KK
RETURN
123 REM [ subrotina para eliminacao da variave! )
IF jj = n THEN RETURN
p=n*(j-1)
FORX=[TOnx2=p+X:Gl=jj-X
FORxI=j4TOn x3=n*(x1-1)+X:j5=x3+Gl
a(x3) = a(x3}) - a(x2) * a(j5)

NEXT x1
NEXT X
RETURN
136 REM  { fim da rotina }
n=n+1
REM
REM
REM { determinando a matriz planejamento
REM
FORi=1TOn
IF i <= ycali THEN
dx(i, D=0
ELSE
dx(i, ) =1
END IF
NEXT i
REM
REM
FORi=1TOn
[F i <= ycali THEN
dx(i, 2)=1
ELSE
dx(1,2)=0

END IF



NEXT i
REM
REM
FORJ=3TO¢
FORi=1TOn
dx(1, I) = LOG(e(i) /eb) ~ (] - 2)
NEXT i
NEXT]J
REM
REM
FORi=1TOn
PRINT #3,
) FORj=1TO¢
) PRINT #3, USING " ## 58/ dx(, J);
NEXT j
" NEXT1
' PRINT #3,
REM
REM | determinando a transposta da matriz planejamento }
REM
FORi=1TOc
PRINT #3,
FORIT=1TOn
dxt(i, I = dx(J, i)
’ PRINT #3, USING " #8880 " dyadi, j);

NEXTJ
NEXT i
PRINT #3,
REM
REM { dro: produto de dxt por aci }
REM
FORi=1TOc¢
FORw=1TOn
dro{i, w)=0
NEXT w
NEXT i
REM
FORi=1TOc
FORw=1TOn
FORJ=1TOn
dro(i, w) = dro(i, w) + dxt(i, ) * aci(], w)
NEXT ]
NEXT w
NEXT i
REM
REM  { drol: produto de dro por dx }
REM
FORi=1TOc
FORw=1TOc¢
drol{i, w)=0
NEXT w
NEXT i
REM
FORi=1TOc
FORw=1TOc
FORJ=1TOn
drol(i, w) = drol{i, w) + dro(i, I} * dx(J, w)
NEXT]

NEXT w
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NEXT i
REM
REM { invertendo a matriz drol }
REM
ml=c
k3=0
FORI=1TOc¢
FORjj=1TO¢c
xxx = drol(l, jj)
tk3=tk3 +1
1a(tk3) = 1xxx
th(jj, 1} = txxx
NEXT jj
NEXT
GOSUB 295
dl =ud
' PRINT #3,
PRINT #3, "det.da matriz de covariancia dos parametros="; td1l
' PRINT #3,
IF 1d = 0 THEN STOP
FOR tj2=1TO tnl
FORI=1TOtnl
m2=0
FOR tjl =1 TO tnl
FORtIl =1 TO inl
[F tjl =tj2 THEN 280
[Ftl =1THEN 280
m2=tn2 + 1
1altn2) = th(ttl, tj1)
280 NEXT tll: NEXT g1
c=tnl-1
GOSUB 295
drotl{l, y2)=(d /uWdD) * (-1~ 1+ 4h2)
NEXT It NEXT (2
PRINT #3, " MATRIZ INVERSA DE drol ”
' FORjj=1TOtn}
' PRINT #3,
' FOR1=1TO jj
PRINT #3, USING " #ht A" droil ()], 1),
' NEXT I
‘' NEXTjj
‘  PRINT #3,
" PRINT #3,
GOTO 325
295 REM
=143 =-¢
FORijj=1TO¢
=+ 3=yl +c+ litgl =43 - jj
GQOSUB 305
wd=1td *tb] *(-1)» SGN{(tg3 - jj)): IF1d = 0 THEN RETURN
GOSUB 311
GOSUB 317
NEXT jj
RETURN
305 REM SUBROTINA PARA PROCURA DO PIVO
bl =0
FOR tkk = jj TO c: tg2 = tgl + tkk
IF ABS{tb1) >= ABS(ta(tg2)) THEN 310
bl = taftg?): tg3 = tkk
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310 NEXT tkk: RETURN
311 REM SUBROTINA PARA DIVIDIR PELO PIVO E TROCAR DE LUGAR
tgd=jj +c*(jj- 2 tgl =1g3 - jj
FOR tkk =jj TO c: tgd = tgd + ¢: TGS =134 + tgl
TS5 = ta(tg4d): ta(tgd) = ta(TG5): 1a(TGS) ='TSS
ta(tg4) = ta(tgd) / th]; NEXT tkk
RETURN
317 REM SUBROTINA PARA ELIMINACAQ DA VARIAVEL
IF jj = ¢ THEN RETURN
TP=c*(jj- 1)
FORtx =14 TOc: 1x2 =TP + tx: tgl =jj - tx
FORtx1 =44 TOc:tx3=c * (tx1 - 1} + tx: )5 = tx3 + gl
ta(tx3) = ta(tx3) - ta(tx2) * ta(t)5)
NEXT tx1
NEXT tx: RETURN
325 c=c+!1
REM
FORi=1TOc¢
FORJ=1TO¢
dro5(i, =0
NEXTJ
NEXT i
FORi=1TOc
FORI=1TOc
dro5(i, Jy = drotl(i. I}
NEXT]J
NEXT1i
PRINT #3, "#**sk=trkktMarriz de Covariancia dos Parametros® %%k kkxkn
FORi1=1TO¢
PRINT #3,
FORI=1TOi
PRINT #3, USING " ## ###HA A 15 dro5(, Ty,
NEXT]J
NEXT i
PRINT #3,
PRINT #3,
REM
REM { calculando os coeficientes de ajuste }
REM
REM { dro6: produto de dro5 por dxt }
REM
FORi=1TO¢
FORw=1TOn
dro6(i, wy=0
NEXT w
NEXT 1
REM
FORi=ITOc¢
FORw=1TOn
FORI=1TOc¢
dro6(i, w) = dred(i, w} + dro3(i, J) * dxt(], w)
NEXTJ
NEXT w
NEXT i
REM
REM { dro7: produto de dro6 por aci }
REM
FORi=1TOc
FOR w=1TOn



dro7(i, w)=0
NEXT w
NEXT i
REM
FORi=I[1TOc¢
FORw=1TOn
FORI=1TQOn
dro7(i, w) = dro7(i. w) + dro6(i, I} * aci(J, w)
NEXTJ
NEXT w
NEXT i
REM
REM { dro8: produto de dro7 por log(efi) }
REM
FORi=1TOc¢c
FORw=1TOI
dro&(i, w)y=0
NEXT w
NEXT i
REM
FORi=1TO¢c
FORw=1TO |
FORI=1TOn
dro8(i, w) = dro8(1. w) + dro7(i, J) * LOG(EFI(J, w))
NEXT ]
NEXT w
NEXT i
REM
PRINT #3, "Parametros de ajuste”
PRINT #3,
FORi=1TO¢

PRINT #3, USING " ## ####  dro8(i, 1)
NEXT i

PRINT #3,
PRINT #3,
REM | fimdo calculo dos parametros }
REM
REM | Calculando as eficiencias }
REM
FORi1=1TOn
eefi(iy=0
NEXT i
FOR 1= 1TO ycali
FORJ=2TO¢c
eefi(i) = eefi(i) + dro8(J, 1) * LOG(e(i} /eb) A (J - 2}
NEXT]
NEXT i
FORi=(ycali+1)TOn
eeefi(i} =0
NEXT i
FOR 1= (ycali+ 1) TOn
FORJI=3TO¢c
eeefi(i) = eeefi(i) + dro§(J, 1) * LOG(e(i) feb)~ (J - 2}
NEXT]I
NEXTi

FORi=(ycali+ 1) TOn
eefi(i) = eeefi(i) + dro8( 1, 1}
NEXT i
' FORi=1TOn
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' PRINT #3, EXP(eefi(i))

" NEXTi
REM
REM  calculando os erros nas eficiencias calculadas
REM
REM  Calculando o produto entre as matrizes dx por dro3
REM
FOR i=1TO yeali
FORw=1TOc
ee{l, w) =0
NEXT w
NEXT i
FOR i=1 TO ycali
FORw=1TOc
FORI=1TO¢c
ee(i, w) =ee(i, w) + dx(i, ) * dro5(J, w)
NEXTJ
NEXT w
NEXT i
REM Calculando o produto "especial” das matrizes ee por dxt
REM
FOR i =1 TO ycali
eee(i) =0
NEXT i
FORi=1 TO ycal
FORw=1TO¢
eee(i) = eee(l) + ee(d, w) * dxt(w, 1}
NEXT w
NEXT i
PRINT #3,
PRINT #3,
REM
REM Calculando o qui-quadrado
REM
REM
FORi=1TOn
DES(1, 1} =0
NEXT i
FORi=1TOn
DES(i, 1) =(EFI(i, 1) - EXP{eefi(1))}
NEXT i
PRINT #3," energias eficiencias erros  efic. exper.  resid.”
PRINT #3,
FORJI=1TOn

PRINT #3, USING " ## # "  e(]), EXPleefi(I)), SQR(eee(I)), EFI(J, 1), DES(I, 1), 100 *
DES(J, 1}/ EFI{J, 1), 160 * SERR(})
NEXTJ
PRINT #3,
qui =0
FORi=1TOn
qui = qui + (DES(i, 1} ~ 2/ (SERR(i; * EFki, 1))~ 2
NEXT i
PRINT #3, "qui quadrado reduzido”
PRINT #3,
PRINT #3, USING " ## ##H## ", qui/ (n - ¢)
CLOSE 3
STOP
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6.2
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REM
REM
REM

REM
REM

REM
REM
REM
REM

REM
REM

Programa MARMIX: Ajuste Gauss Marquardt, com “Mixing”

CLS
CLEAR, , 10000
DEFDBL A-T

DIM e(27), efi(27, 1), cat(27), car(27), ¢ig(27), ctm(27), cdme(27), serr(27)
DIM ac(27, 27), aci{27, 27), a(800}, b(27, 27}, pro(27, 27}, dx(27, 8), dxt(8, 27)
DIM dro( 10, 27), dro1(10, 10), at(10, 10), dro2(10, 10), dro3(10, 10), ta(100)
DIM th{10, 10}, droi3(10, 10), drod(10, 10}, dro3(10, 10), dro6(10, 27), dro7(10, 27)
DIM eefi(27), eeefi(27), ee(30, 10}, cee(30), aly(27), aef(27, 1)
DIM deltal(27, 1), deltatl(1, 27), des(30, 1), cimo(10, 30}, qui(30)
DIM dro66(10, 30y, dro77(10, 30)
inp$ = "ci\gb\energia.txt"
covar$ = "c\gh\covarian.txt”
out$ = "cqb\maresf.out”
OPEN "i", #1, inp$
OPEN "i", #2, covar$
OPEN "¢", #3, out$
INPUT #1, descr$
INPUT #1.n
PRINT #3, "numero de pontos:"; n
INPUT #1, yeali
INPUT #1, yuncali
INPUT #1, ¢
PRINT #3, "eficiencias ¢/ fontes calibradas™; ycali
PRINT #3, "eficiencias ¢/ fontes n/Eo calibradas”; yuncali
PRINT #3,
FORi=1TOn
INPUT #1, e(1), efi(i, 1}, cat(i), car(i}, cig(i). ctm(i), cdme(1), serr(i)
PRINT #3, USING " ##.#### 22 " e(i), efidi, 1), cat(i), car(i), cig(i), ctm(i), cdme(i), sere(i)
NEXT i

{ obtendo a matriz de covariancia dos dados de entrada }

FORi=1TOn
FORj=1TOn
INPUT #2, ac(i, j)
NEXT
NEXT i
FORi=iTOn
PRINT #3,
FORj=1TOn
PRINT #3, USING " ####MM " ac(i, )
NEXT
NEXT i

CLOSE 1
CLOSE 2
lambda = .001

parametros iniciais

pa(1)} = Ua;: pa(2) = Ca, : pa(3) = by : pa(4) = a, : pa(5) = by : pa(6) = ¢1: pa(7) = ay : pa(8) = as
{ invertendo a matriz de erros dos dados de entrada }
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83

98

108

113
P4

ni=n
k3 =0
FOR1=1TOn
FOR}j=1TOn
xxx = ac(l, )
k3=k3+1
a(k3) = xxx
b, 1) = xxx
NEXT jj
NEXT I
GOSUB 98
dl =d
PRINT #3.
PRINT #3, "determinante da matriz original="; d1
PRINT #3,
IFd =0 THEN STOP
FOR j2=1TQOnl
FOR1=1TOnl
n2=10_
FORjl1=1TOnl
FOR11=1TOnl
IF ;1 =32 THEN 83
IF11 =1 THEN 83

n2=n2+1
a(n2) =b(l1, 1}
NEXT 11
NEXT ji
n=nl-1
GOSUB 98
aci(l, j2) = d/d) * (- (1 +j2)
NEXT 1
NEXT ;2
PRINT #3."  covariancia dos dados de entrada
FOR jj=1TOnl
PRINT #3,
FOR1=1TO}j
PRINT #3, USING "##.#"; aci()), 1},
NEXT |
NEXT jj
PRINT #3.
GOTO 136
REM
d=1:j3=-n
FORjj=1TOn
JA=1j+1:3=j3+n+ LGl =j3-jj
GOSUB 108

d=d *bl * (-1}~ SGN((G3 - jj)): IFd = 0 THEN RETURN
GOSURB 114
GOSUB 123
NEXT jj
RETURN
REM 1 subrotina para procura do pivo }
bl =0
FORKK=jTOn G2=Gl +KK
[F ABS(bl) >= ABS(a{G2)) THEN 113
bl =atG2): G3=KK
NEXT KK: RETURN
REM ! subrotina para dividir pelo pivo e trocar de lugar |
Gd=jj+n*(jj-2xG1=G3-jj
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FORKK =jjTOn
G4 =G4 +n
G5=0G4 + Gl
s5 = a(G4): a(G4) = a(G3): a(G5) =s5
a(G4) = a(G4) f bl
NEXT KK
RETURN
123 REM { subrotina para eliminacao da variavel |
IF jj =n THEN RETURN
p=n*(j-1)
FORX=14TOnx2=p+X:Gl=jj-X
FORxI=j4TOn: x3=n*(x1-1}+X:j5=x3+Gl
a(x3) = a(x3) - a(x2) * a(j5)

NEXT x!
NEXT X
RETURN
136 REM { fim da rotina }
n=n+1
PRINT #3, "parametros iniciais”
FORi=1TOc¢
PRINT #3, "p("; i; ")="; pa(i)
NEXT i
PRINT #3,
REM
FOR nhist=1TO 10
REM

PRINT #3’ M sk ok e o vl ok o 3k ok ok oK sk S e ok sk sk ok ok kel e ok 3k ok e ok sk e ol ok sk ke e sk B N e ok o ok o s e ok ok sk e sk ok
PRINT #3, "#skskknskskdkksokkk® jtaracan(™; nhist; YRR AR R A K
PRINT #3’ *1 3k e sk e e e e g kol sk oK 3K Ok ok i sk ok ok o ok e ok ok S R ok o ok K sk ke R o e sk ok sk sk sk ok sk kR R sk Sk R ok
REM
REM  calculando as eficiencias
REM
FORi=1TOn
aly(i)=0
NEXT i
FOR 1=1TO ycali
IF e(i} <= pa(7) THEN
aly(i) = ((LOG(e(1) / pa(?)}) » 2) * pa(4) + LOG(e(i) / pa(7)) * pa(3) + pa(2)
END IF
IF (e(i) <= pa(8)) AND (e(i) > pa(7)) THEN
aly(i) = (LOG(e(i} / pa(7))) * 2) * pa(5) + LOG(e(1) / pa(7)) * pa(3) + pa(2)
END IF
IF e(i) > pa(8) THEN
aly(i) = (LOG(e(i) / pa(8))) * 2) * pa(6) + LOG(e(i) / pa(8)) * (pa(3) + 2 * pa(5) * LOG(pa8)/
pa(7))) + (pa(2) + pa(3) * LOG{pa(8) / pa(7)) + pa(5) * (LOG(pa(8) / pa(7))) A 2)
END IF
NEXT i
FORi=(ycali+1)TOn
IF e(i) <= pa(7) THEN
aly(i) = ((LOG(e(i) / pa(7))) * 2} * pa(4} + LOG{e(i) / pa(7}) * pa(3) + pa(l)
END IF
IF (e(i) <= pa(8)) AND (e(i) > pa(7)) THEN
aly(1) = (LOG({e(i} / pa(7))) ~ 2} * pa(5) + LOG(e(i) / pa(7)) * pa(3) + pal’)
END IF
IF e(i) > pa(8) THEN
aly(i) = (LOG(e(i) / pa(8))) ~ 2) * pa(6) +~ LOG(e(i) / pa(8)} * (pa(3) + 2 * pa(5) * LOG(pa(8)/
pa(7))) + (pa(1} + pa(3) * LOG(pa(8} / pa(7)) + pa(5) * (LOG(pa(8) / pa(7))) * 2)
END IF
NEXT i
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REM
REM fim do calculo das eficiencias
REM
FORi=1TCOn
aef(1, 1) = LOG(efi(i, 1))
NEXT i
REM
REM  deltal: (efic exper.)-{efic calc) = (aef-aly)
REM
FORi=1TOn
deltal(i, D=0
NEXT i
FORi=1TOn
deltal(i, 1} = aef(i, 1) - aly(i)
NEXT i
REM
REM  determinando a transposta de deltal
REM
FORi=1TOn
deltati(l,1)=0
NEXT i
FORi=1TOn
deltat1(1, i) = deltal(i, 1)
NEXT i
REM
REM
REM { determinando a matriz planejamento }
REM
FORi=[TOn
IF i <= ycali THEN
dx(i, =0
ELSE
dx(i, )= 1
END IF
NEXT i
REM
REM
FORi=1TOn
IF 1 <= ycali THEN
dx(i, 2)=1
ELSE
dx(i, 2)=0
END IF
NEXT i
REM
REM
FORi=1TOn
dx(i, 3) = LOG(e(i) / pa(7)
NEXT i
FORi=1TOn
IF e(i) <= pa(7) THEN
dx(i, 4) = LOG(e(i) / pa(7)) ~ 2
FND IF
NEXT i
FORi=1TOn
IF e(i) <= pa(7) THEN
dx(i, 7) = -(2 * pa(4) * LOG(e(1) / pa(7)) + pa(3)) / pa(7)
END IF
1F (e(i) > pa(7} AND e(i} <= pa(8)) THEN
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dx(i, 7) = -(2 * pa{5) * LOG(e(1) / pa(7)) + pa(3)) / pa(7)
END IF
IF e(i) > pa(8) THEN
dx{i, 7)=0
END IF
NEXT i
FORi=1TOn
IF (e(i) > pa{7) AND e(i) <= pa(8)) THEN
dx(i, 5) =LOG(e(i) / pa(TH * 2
END IF
NEXT i
FORi=1TOn
IF e(i) > pa(8) THEN
dx(1, 6) = LOG(e(i) / pa(8)) " 2
END IF
NEXTi
FORi=1TOn
IF e(1) > pa(8) THEN
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dx(i, 8) = -2 * (pa(6) / pa(8)) * LOG(e(i) / pa(8)) - (pa(2) + 2 * pa(5) * LOG(pa(8) / pa(7))) / pa(&)

END IF

NEXT i

PRINT #3,

PRINT #3,

PRINT #3, "**************************mﬂtriz
planejamento*********************************"
' FORi=1TOn

PRINT #3,
' FORj=1TO¢
PRINT #3, USING " ## S " dx((, ),
' NEXT j
' NEXT i
' PRINT #3,

PRINT #3,

PRINT #3, "#fsskbbokdorkrkbik sk krangposta da matriz de
p]anejamento**************************"

FORi=1TOc¢

PRINT #3,
FORj=1TOn

dxt(i, jy =dx(j, i)

PRINT #3, USING " ## A dxu(i, ),
NEXT j

NEXT i
' PRINT #3,

PRINT #3,

REM
REM { dro: produto de dxt por aci }
REM
FORi=1TOc¢
FORw=1TOn
dro(i, w)y =0
NEXT w
NEXTii
REM
FORi=1TO¢c
FORw=1TOn
FORj=1TOn
dro(i, w) = dro(i, w) + dxt(i, j) * aci(j, w}
NEXT j
NEXT w



NEXT i
REM
REM { drol: produto de dro por dx }
REM
FORi=1TOc¢c
FORw=1TO¢
drol(i, w)=10
NEXT w
NEXT i
REM
FORi=1TOc¢
FORw=1TOc
FORj=1TOn
drol(i, w) = drol(i, w) + dro(i, j) * dx(j, w)
NEXT
NEXT w
NEXT i
REM
REM

REM { preparando a transformacao bilinear }
REM
FORi=1TOc
FORj=1TOc
IF i =j THEN al(i, j} = (1 / SQR(drol{(i, })))
IFi<>}j THEN at(i, j}=0
NEXT j
NEXT i
REM
REM { dro2: produto de at por drol }
REM

FORi=1TO¢
FORw=1TOc
dro2(i, w)=0
NEXT w
NEXT i
REM
FORi=1TOc
FORw=1TOc
FORj=1TO¢c
dro2(i, w) = dro2(i, w} + at(i, j) * drol{j, w)
NEXT
NEXT w
NEXT i
REM

REM [ dro3: produto de dro2 por at }
REM

FORi=1TO¢
FORw=1TOc¢
dro3(i. w)=0

NEXT w
NEXT i
REM
FORi=1TOc
FORw=1TOc
FORj=1TOc
dro3(i, w) = dro3(i, w) + dro2(i, j) * at(j, w)
NEXT )
NEXT w

NEXT i
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REM
REM { Fim da Transformacao Bilinear }
REM
REM  determinando lambdal
REM
FORi=1TO¢c
FORw=1TOc
lambdai(i, j) =0
NEXT w
NEXT i
FORi=1TOc
FORj=1TO¢
IF i = § THEN lambdai(i, j} = lambda
IF i <> j THEN lambdai(i, j) = 0
NEXT
NEXT i
REM
REM
REM  { drol0: soma das matrizes dro3 e lambdai }
REM
FORi=1TO¢
FORj=1TOc¢
drol0(1, 53 =9
NEXT )
NEXT i
FORi=1TOc¢
FORj=1TO¢c
drol01, j) = dro3(i, j) + lambdai(i, )
NEXT )
NEXT i
REM  fimdasoma
REM
REM  imprimindo a soma
REM
PRINT #3, "soma de dro3 e lambdai”
FORi=1TO¢
PRINT #3,
' FORj=1TOc¢
' PRINT #3. USING " ## ##H#~ 1 " dro10(1, ).
' NEXT
' NEXT i
‘ PRINT #3,
' PRINT #3,
REM | invertendo & matriz drol0 }
REM
tnl =¢
tk3 =0
FORI=1TOc
FORjj=1TO¢
txxx = drol 0. )
tk3 =tk3 + i
ta(tk3) = txxx
th(jj, 1) = txxx
NEXT j
NEXT |
GOSUB 295
tdl =d
PRINT #3.
PRINT #3, "det.da matriz de covariancia dos parametros="; td1
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PRINT #3,
IF td = 0 THEN STOP
FOR {j2 = 1 TO inl
FOR 1=1TO tnl
tn2=0
FOR tj1 = 1 TO tnl
FOR t11 = 1 TO tnl
IF {j1 = tj2 THEN 280
IF tll =1 THEN 280
2 =tn2 + 1
ta(tn2) = th(tll, 41}
280 NEXT tll: NEXT tji
c=tn! -]
GOSUB 295
droilO(l, 4j2) = (td 7 td 1) * (-1) A (1 + j2)
NEXT 1: NEXT 42
PRINT #3, " MATRIZ INVERSA DE droi0 "
' FORj}jj=1TO1tnl
' PRINT #3,
' FOR1=1TOQj)
PRINT #3, USING " ## #:#:#" " droil O(jj, 1),
' NEXT !
' NEXT]j
*  PRINT#3,
" PRINT #3,
GOTO 325
295 REM
td=1:4y3=-c
FOR jj=1TOc¢
g4 =jj+ L:g3=t3+c+ Litgl=43-jj
GOSUB 305
td=td * tbl * (-1) » SGN({tg3 - i))): IF td =0 THEN RETURN
GOSUB 311 '
GOSUB 317
NEXT jj
RETURN
305 REM  SUBROTINA PARA PROCURA DO PIVO
thl =0
FOR tkk = jj TO ¢: 1g2 = tgl + tkk
IF ABS(th1) >= ABS(ta(tg2)) THEN 310
tbl = ta(1g2): tg3 = tkk
310 NEXT tkk: RETURN
311 REM  SUBROTINA PARA DIVIDIR PELO PIVO E TROCAR DE LUGAR
ted =jj+c*(j-2ntgl=tg3-jj
FOR tkk = jj TO ¢: 1gd = tgd + ¢: TGS = tg4 + 1gl
TS5 =ta(tgd): ta(tgd) = ta(TG5): 1a(TGS5) = TSS
ta(tegd) = ta(tgd) / th1: NEXT tkk
RETURN
317 REM  SUBROTINA PARA ELIMINACAO DA VARIAVEL
IF j) = ¢ THEN RETURN
TP=c*(jj- 1)
FORtx=tj4 TOc:tx2=TP + tx: tgl =jj - tx
FORtxI =tj4 TO¢ciex3 —=c* (txl - ) + tx: 5 =tx3 + 1gl
taftx3) = ta(tx3) - ta(tx2) * ta{tj5}
NEXT tx!
NEXT 1x: RETURN
325 c=c+1
REM
REM { dro4: produto de at por droil0 )
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REM

FORi=1TOc
FORw=1TOc
drod(i, w) =0
NEXT w

NEXT i

REM

FORi=1TO¢
FORw=1TOc¢
FORj=1TO¢
drod(i, w) = drod(i, w) + at(i, j) * droi10(j, w)
NEXT j
NEXT w
NEXT i

REM
REM { dro5: produto de dro4 por at }
REM

FORi=1TOc
FORw=1TOc¢c
dro3(i,w)=0
NEXT w
NEXT i

REM

FORi=1TOc¢
FORw=1TO¢c¢
FORj=1TOc¢
dro5(i, w) = dro5(i, w) + drod{i, j) * at(j, w)
NEXT j
NEXT w
NEXT i

REM

’

PRINT #3, n#wkkrrnttrkihairiz de Covariancia dos Parametros com lambida s ks s ssexn

FORi=1TOc
PRINT #3,
FORj=1TOi
PRINT #3, USING " ## #####MM ™, dro5(i, j);
NEXT j
NEXT i
PRINT #3.
PRINT #3,

REM

REM { inveriendo a matriz dro3 }
REM

tnl =¢
tk3=0
FORI=1TOc¢
FORjj=1TOc
txxx = dro3(l, jj)
tk3=tk3 + [
ta(tk3) = txxx
th(jj, I) = txxx
NEXT jj
NEXT |
GOSUB 295
tdl =td
PRINT #3,
PRINT #3, "det.da matriz de covariancia dos parametros="; td |
PRINT #3,
IF «d = 0 THEN STOP

86



FOR 42 =1 TO ml
FOR1=1TO tnl
n2 =0
FOR gl =1TO tnl
FOR !l =1 TO tnl
IFtjl =1;2 THEN 1280
IF tll =1 THEN 1280
tn2=1tn2 + 1
ta(tn2) = th(tll, j1}
1280 NEXT tll: NEXT 1
c=tn] -1
GOSUB 1295
droi3{l, i2)=(td /td) * (-1} A (1 + §2)
NEXT [: NEXT 52
' PRINT #3. " Inversa de dro3 "
" FORjj=1TOml
' PRINT #3,
' FORI1=1TOjj
PRINT #3, USING " ##. 48 " droid(j), 1),
NEXT |
' NEXTjj
" PRINT #3,
" PRINT #3,
GOTO 1325
1265 REM
td=1:13=-<
FORjj=1TOc
gd=jj+ L Gg3=t3 +c+ 1:tgl =43 - jj
GOSUB 1305
td=td * th] *(-1) » SGN({tg3 - }j)): IF td = 0 THEN RETURN
GOSUB 1311
GOSUB 1317
NEXT jj
RETURN
1305 REM  SUBROTINA PARA PROCURA DO PIVO
thl =0
FOR tkk = TO ¢: tg2 = tgl + tkk
IF ABS{th1) »>= ABS(1a(tg2)) THEN 1310
tbl = ta(tg2): tg3 = tkk
1310 NEXT tkk: RETURN
1311 REM  SUBROTINA PARA DIVIDIR PELO PIVO E TROCAR DE LUGAR
tgd=jj+c¥(j-2ntgl=1g3-jj
FOR tkk =)j TO c: tgd =tgd + c: TGS = 1g4 + gl
TS5 =1al1g4): ta(tgd) = ta(TGS): 1a(TGS) = TSS
ta(tgd) = ta(tgd) / thl: NEXT thkk
RETURN
1317 REM  SUBROTINA PARA ELIMINACAO DA VARIAVEL
IF jj = ¢ THEN RETURN
TP=c*(jj- 1)
FORux =14 TOc:ix2=TP+tx:tgl =jj - tx
FORtx] =tjd TO ¢c:tx3 =c * (tx] - ) + tx: 45 =tx3 + 1gl
tartx3) = ta(tx3) - ta(tx2) * ta(ys)
NEXT tx1
NEXT tx: RETURN
1325 c=c+1
REM
REM { dro4: produto de at por droi3 )
REM
FORi=1TOc¢
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FORw=1TO¢c
drod4(i, w) =0
NEXT w
NEXT i
REM
FORi=1TO¢
FORw=1TOc¢c
FORj=1TO¢
drod4(i, w) = drod4(i, w} + at(i, j) * droi3(j, w)
NEXT |
NEXT w
NEXT i
REM
REM { dro55: produto de drod4 por at }
REM
FORi=1TO¢
FORw=1TGCc
dro55(i, w) =0
NEXT w
NEXT i
REM
FORi=1TOc
FORw=1TOc
FORj=1TO¢
dro55(i, w) = dro55¢i, w) + drod4(i, j) * at(j, w)
NEXT j
NEXT w
NEXT i
REM
PRINT #3, "*¥saxsirtbkrxMairiz de Covariancia dos Parametrog sk sk ks
FORi=1TO¢c
PRINT #3,
FORj=1TOi
PRINT #3, USING " ##.###H# M ) dro55(, §),
NEXT)
NEXT i
PRINT #3,
PRINT #3,
REM
REM
REM  dando inicio ao calculo do qui quadrado
REM
REM
FORi=1TOn
des(i, =0
NEXT i
FORi=1TOn
des(i, 1) = (efi(i, 1) - EXP(aly(i}))
NEXT i
PRINT #3," energias eficiencias erros  efic. exper.  resid."
PRINT #3,
FORj=1TOn
PRINT #3, USING " st N ", e()), EXPlaly(j)), SQR(eee(j)), efi(y, 1}, des(j, 1)
NEXT j
PRINT #3.
qui{nhist) =0
FOR1=1TOn :
qui(nhist) = qui{nhist) + (des(i, 1N~ 2/ (serr(i) * efi(t, 1))~ 2
NEXTi



PRINT #3, "qui quadrado reduzido”
PRINT #3,
PRINT #3, USING " ## ###H-#" " ", qui(nhist) / (n - ¢)
PRINT #3,
IF ABS(qui(nhist) - qui(nhist - 1)} <= .001 THEN GOTO 1010
REM
REM
REM  dando inicic ao calculo dos acrescimos
REM
REM { dro66:produto da matriz dro55 por dxt }
REM
FORi=1TOc
FORw=1TOn
dro66(i, w) =0
NEXT w
NEXT i
REM  produto
FORi=1TO¢
FORw=1TOn
FORj=1TO¢c
drob6(i, w) = dro66{i, w) + dro35(i, j) * dxi(j, w)
NEXT j
NEXT w
NEXT i
REM
REM  fim do produto
REM
REM  { dro77: produto de dro66 por aci }
REM
FORi=1TO¢c
FORw=1TOn
dro77(i, w) =0
NEXT w
NEXT i
REM  produto
FORi=]1TOc
FORw=1TOn
FORj=1TOn
dro77(i, w) = dro77(i, w) + dro66(i, j) * aci(j, w)
NEXT j
NEXT w
NEXT i
REM
REM  { acrescimos: produto de dro77 por delial }
REM

FORi=1TO¢
w= [
acres(i, 1)=0
NEXTi
FORi=1TO¢c
FORj=1TOn
acres(i, 1) =acres{i, 1} + dro77(i, ) * deltal(j, 1)
NEXT |
NEXT i

REM  fim do calculo para determinar os acrescimos
PRINT #3, "acrescimos”
PRINT #3,

REM
FORi=1TOc¢
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PRINT #3, "acrescimo("; i; ")="; USING " ## ####"A ", acres(i, 1)

NEXT i
PRINT #3,
PRINT #3,
FORi=1TOc¢c
cimo(i, nhist} = acres(i, 1)
NEXT i
REM
REM

REM  calculando os erros nas eficiencias calculadas
REM

REM  calculando o preduto entre as matrizes dx por dro55
REM
FORi=1TOn
FORw=1TOc
ee(i, w)=0
NEXT w
NEXT i
FORi=1TOn
FORw=1TOc¢
FORj=1TOc
ee(i, w) = ee(i, w) + dx(i, j) * dro55(i, w)
NEXT j
NEXT w
NEXT i
REM

REM  calculando oproduto "especial” das matrizes ee por dxt
REM

FORi=1TOn
eee( =0
NEXT i
FORi=iTOn
FORw=1TOc¢
eee(i) = eee(i) + ea(i, w) * dxt(w, i}
NEXT w
NEXT i
' PRINT #3, "erros nas eficiencias calculadas”
' PRINT #3,
' FORj=1TOn
' PRINT #3, USING "### #HRRHEHAA SQR(eee()))
' NEXT j
' PRINT #3,
' PRINT #3,
REM
REM  determinando novos parametros
REM
IF nhist = | THEN
FORi=1TO¢c
pa(i} = pa(i) + cimo(i, nhist)
NEXT i
PRINT #3, "parametros apos a primeira iteracag”
PRINT #3,
FORi=1TOc
PRINT #3, USING "## #f##HHHA " pa(1)
NEXT i
GOTO 369
ELSE
xt=0

xt = (qui(nhist - 1} - qui(nhist)) / (n - ¢)
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PRINT #3, "diferenca entre os qui quadrados”
PRINT #3,

PRINT #3, xt

PRINT #3,

IF xt >= 0 THEN

369
1010
STOP

lambda = lambda / 10
PRINT #3, "lambda"; lambda
PRINT #3,
PRINT #3, "qui quadrado anterior maior que o atual”
PRINT #3,
PRINT #3, "parametros atuais"
PRINT #3,
FORi=1TOc¢
pa(i) = pa(i) + cimo(i, nhist)
PRINT #3, USING "## #H#HERHINNM" pa(l)
NEXT i
PRINT #3,

ELSE

PRINT #3, " 0 qui quadrado esta subindo”

PRINT #3,
lambda = lambda * 10
PRINT #3. "lambda"; lambda
PRINT #3,
FORi=1TOc

pa(i} = pa(i) - cimo(i, nhist - 1)
NEXT i
PRINT #3, " parametros atuais”
PRINT #3,
FORi=1TOc¢

PRINT #3, "parametro("; i; ")="; USING " ## #######" " pa(i)

NEXT i
END IF
END IF
PRINT #3,
PRINT #3,
FORi=1TOc¢

acres(i. 1)=0
NEXT i

NEXT nhist

CLOSE 3
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