&5 TECHNISCHE
@)=\ UNIVERSITAT
9/> DARMSTADT

Fachbereich Physik
Institut fir Kernphysik

Gefordert durch die DFG im Rahmen des SFB 634




Entwicklung eines Algorithmus zur Entfaltung und Signifikanzpriifung von Vielkanalspektren mit
geringer Statistik

Development of an algorithm for deconvolution and significance testing of spectra with low counting
rates

vorgelegte Bachelor Thesis von Jan Patrick Krol

1. Gutachten: Prof. Dr. Peter von Neumann-Cosel
2. Gutachten:

Eingegangen am:




1. Erklérung zur Bachelor Thesis

Hiermit versichere ich die vorliegende Bachelor-Thesis ohne Hilfe Dritter nur mit den angegebenen
Quellen und Hilfsmitteln angefertigt zu haben. Alle Stellen, die aus Quellen entnommen wurden, sind
als solche kenntlich gemacht. Diese Arbeit hat in gleicher oder &hnlicher Form noch keiner

Priifungsbehorde vorgelegen.

Darmstadt, den 30. September 2010

Jan Patrick Krol




2. Inhaltsverzeichnis

1......Erklarung zur Bachelor Thesis

2...... Inhaltsverzeichnis

3......Einfiihrung

4......Grundlagen charakteristischer Grenzen bei Vielkanalspektren

4.1 Charakteristische Grenzen

4.2 Untersuchung einzelner Linien

4.3 Anwendung der charakteristischen Grenzen im Algorithmus
5......Technische Grundlagen der Implementierung

5.1 Wahl der Programmiersprache

5.2. Ausfiihrungsebenen

5.2.1. Frontend

5.2.2. Backend

5.3. Funktionsumfang

5.3.1. Einlesen von Daten

5.3.2. Anpassen von Funktion im markierten Bereich
5.3.3. Dateiausgabe

6......Bedienung

6.1. Allgemeine Bedienung

6.1.1. Anzeigebereich des Spektrums

6.1.2. Anzeigebereich der Fitparameter

6.1.3. Kontrollbereich

6.2. Datenbereich der Ausgleichsrechnung

6.3. Anpassen von Linien

7......Ergebnisse

7.1 Untersuchung eines generierten Spektrums
7.2. Untersuchung des IAEA2008 Spektrums

7.3. Schétzung des Untergrundes in schwierigen Bereichen
7.3.1.  Uberlegungen zur Dynamisierung von Grenzen des Untersuchungsbereiches
7.4. Problemfelder in der Implementierung

7.5. Erweiterungsmoglichkeiten
8......Zusammenfassung

9......Ausblick

10. ..Anhang

10.1.  Digitaler Anhang

10.2.  Datenstruktur im Backend

—-

O O 0 0 0o N P~ DN DN DN R

N N N N N N DN R R =B R =2 =R = =l el Rl =l e
N DN B B O O OV 0N DM DWW WD DNDDNDDNDN R =R O O




10.3.  Microsoft Public License (Ms-PL) 24
11. ..Abbildungsverzeichnis 25

12. ..Literaturverzeichnis 25




3. Einfihrung

In den letzten zwei Jahrhunderten wurden in der Physik gro3e Fortschritte gemacht, ihre Umwelt und
Phédnomene zu beschreiben. Besonders durch die FErkenntnisse der Quantenphysik und der
Entwicklung von Formalismen in ihr und deren Anwendung konnten mikroskopische Effekte und
Phédnomene nicht nur beschrieben, sondern auch verstanden werden. Auf der experimentellen Seite
fiihrte dies zur Entwicklung neuer Messgerédte, wie z.B. Detektoren, und erzeugte eine gro3e Menge
von Messdaten, die alle ausgewertet und bewertet werden. Daraus entsteht die Notwendigkeit
Messergebnisse einer Signifikanzpriifung zu unterziehen, mit der Aussagen {iiber die Qualitdt der
Messung getroffen werden konnen. Das Konzept der charakteristischen Grenzen bietet hierzu einen
modernen statistischen Ansatz, diese Problemstellung zu 16sen. Diese Grenzen treffen innerhalb von
Messungen eine Aussage, ob untersuchte Linien im vorliegenden Zusammenhang nur vermutet werden
konnen oder mit einer gewissen Irrtumswahrscheinlichkeit angenommen werden diirfen.
Mit der inzwischen weit fortgeschrittenen Verbreitung von Computern und deren konsequenten
Einsatz koénnen Auswertungen durch Anwendung dieser Bewertungsmethode unterstiitzt werden und
Messungen als solche beschrieben und eingeordnet.

Die ,,Entwicklung eines Algorithmus zur Entfaltung und Signifikanzpriifung von Vielkanalspektren mit
geringer Statistik" soll aufbauend auf den DIN 1319 und DIN 25482, die Messunsicherheiten und
charakteristische Grenzen beschreiben, diesen Ansatz implementieren und diesen dem Forscher bei der
Auswertung seiner Messdaten zur Verfligung stellen. Eine allgemeine Anforderung an den zu
entwickelnden Algorithmus ist daher, dass dieser robust ist und {iber eine grafische Oberflache, die fiir
den Benutzer intuitiv bzw. schnell erlernbar ist, einfach zu bedienen. Desweiteren soll dieser anpassbar
sein, sowie modular erweitert werden konnen. Die Funktionalitdt, im Sinne dieser Forschungsarbeit,
sind die Mo6glichkeiten zur Entfaltung von Vielkanalspektren von Gammastrahlungsmessungen und der
Angabe von Erkennungs- und Nachweisgrenzen.

4. Grundlagen charakteristischer Grenzen bei Vielkanalspektren

Der im Rahmen dieser Arbeit entstandene Algorithmus ist letztendlich zur Auswertung von
Elektronenstreuspektren geplant, der Einfachheit halber wird der Fokus auf Gammaspektren gelegt.
Die Besonderheit bei Gammaspektren liegt darin, dass sich die Linien als symmetrische GauBlverteilung mit
einer Stufenfunktion im Untergrund darstellen lassen. Die Auswertung von Elektronenstreuspektren wird nicht
implementiert, sondern durch Bereitstellen entsprechender Schnittstellen vorbereitet.

Das typische Ziel bei der Auswertung eines Vielkanalspektrums ist die Nettofldche der Linie eines
Radionuklids zu bestimmen. Diese Nettoflache ist daher die physikalische MessgroRe, deren wahrer
Wert geschitzt werden soll. Dies geschieht mit Hilfe der Ausgleichsrechnung, die der Linienform und
dem Untergrund angemessene Modellfunktionen an die Kanalinhalte des Spektrums anpasst.

Wenn die Amplitude der Linie so klein ist, dass sie vom Rauschen des Untergrundes nicht mehr
eindeutig trennbar ist, stellt sich die Frage, ob ein dann erhaltenes Messergebniss verwertbar ist oder
nicht. Um eine Aussage dariiber zu treffen, ob die erhaltene Nettofliche vom Untergrund signifikant
verschieden ist, wird der Messwert mit den sogenannten charakteristischen Grenzen,
Erkennungsgrenze (EKG) und Nachweisgrenze (NWG), verglichen. Im Folgenden sollen diese beiden
Begriffe ndher erklart werden.

4.1. Charakteristische Grenzen

Charakteristische Grenzen im Rahmen der Bayes-Statistik dienen dazu zu entscheiden, ob eine
Messgrofe von Null verschieden ist oder nicht. Im vorliegenden Fall handelt es sich bei der Messgrol3e
um die Nettoflache einer Linie im Gammaspektrum. Die zentralen Fragen bei der Auswertung dieser
Spektren lauten daher [1, S.1]:
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- Wurde eine Linie anhand ihrer Nettoflache erkannt?
- Ab wann kann die Nettofl4che als zuverlédssig nachgewiesen angesehen werden?
- In welchem Wertebereich der Nettoflache ist ihr wahrer Wert enthalten?

Mithilfe von Hypothesentests, werden diese Fragen untersucht. Dabei werden drei Grenzen eingefiihrt:
Die Erkennungsgrenze, die das Vorliegen eines physikalischen Effektes gekennzeichnet. Die
Nachweisgrenze, die den kleinsten noch nachweisbaren Wert angibt. Sowie die Vertrauensgrenzen, die
im Falle des Erkennens eines physikalischen Effektes einen Bereich angeben und in dem mit einer
bestimmten Wahrscheinlichkeit der wahre Werte einer MessgroRe enthalten ist.

x* x*

Abbildung 1:

Schematische Darstellung zur Festlegung der Erkennungsgrenze X* und Nachweisgrenze X# mit den
Irrtumswahrscheinlichkeiten @ und g. Die rosagefarbte Kurve zeigt die Wahrscheinlichkeitsverteilung der Nullhypothese, die
griingefarbte die der Alternativhypothese.

Der Hypothesentest, aus dem sich die charakteristischen Grenzen ableiten lassen, testet statistisch die
Nullhypothese, die Nettoflache sei null Ay = 0, gegen die Alternativhypothese, Ay > 0.

Das Ergebnis des Hypothesentests ist entweder die Annahme der Nullhypothese oder der
Alternativhypothese. Bei dieser Entscheidung kann es zwei Arten von Fehlern geben. Eine
Entscheidung fiir die Alternativhypothese, obwohl die Nullhypothese richtig wére (Fehler 1. Art) oder
eine Entscheidung fiir die Nullhypothese, obwohl die Alternativhypothese richtig wére (Fehler 2. Art).

Die Erkennungsgrenze ist bei diesem statistischen Test als kritischer Wert zu einer bestimmten
Irrtumswahrscheinlichkeit a definiert. Wenn der Messwert die Erkennungsgrenze unterschreitet, wird
die Nullhypothese Ay =0 angenommen, d.h. die Linie ist nicht signifikant vom Untergrund
verschieden. Uberschreitet der Messerwert dagegen die Erkennungsgrenze, so wird in hochstens
a - 100 % der Félle auf Ay > 0 entschieden, obwohl Ay = 0 (Fehler 1. Art).

Der gegenteilige Fall, das irrtiimliche Annehmen der Nullhypothese (Fehler 2. Art), fiihrt zur
Definition der Nachweisgrenze. Diese ist durch den kleinsten wahren Wert einer Messgrof3e definiert,
fir den der Fehler 2. Art gleich einer bestimmten Wahrscheinlichkeit B ist, bezogen auf die
Erkennungsgrenze. Wenn die Erkennungsgrenze unterschritten wird, konnte der Messwert immer noch
zur Verteilung um die Nachweisgrenze gehoren. Dies fithrt jedoch zur Annahme der Nullhypothese
Ay = 0, obwohl der Messwert zur Verteilung der Nachweisgrenze gehort und damit Ay > 0. Dieser
Fehler 2. Art soll in maximal £ - 100 % auftreten.

,Fiir die Beurteilung eines Messverfahrens in Bezug auf seine Eignung fiir den Zweck
gieht man die Nachweisgrenze heran und vergleicht sie mit einem Richtwert, zur Beur-
teilung eines Messergebnisse jedoch die Erkennungsgrenze, die mit dem Messergebnisse
verglichen wird.“ [1, S.4]

Die Vertrauensgrenzen geben hingegen ein Intervall oberhalb der Erkennungsgrenze an, in dem sich
mit einer gewissen Wahrscheinlichkeit y der wahre Wert der MessgroRe befindet. Die
Vertrauensgrenzen anzugeben eriibrigt sich hier, da die Unsicherheiten der Messgro3e als ausreichend
angesehen werden.
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4.2. Untersuchung einzelner Linien

Zur Untersuchung von Linien im Spektrum wird eine Normalverteilung als mathematische
Modellfunktion verwendet und an die Messergebnisse angepasst. Diese Modellfunktion ist eine
technische Naherung, die neben der Lorentz-Funktion, die die y-Linien selbst beschreibt, auch den
Einfluss von Germaniumdetektoren und der Messeelektronik beachtet [2],

Voo - L3y

1
oV2an

Das Anpassen von Modellfunktionen geschieht durch Ausgleichsrechnung nach der Methode der
kleinsten Quadratssumme. Danach wird das Minimum der Summe iiber das Quadrat der Differenz
jedes Datenpunkts X; des Funktionswertes Y; der Modellfunktion und des gemessenen Datenpunkts
gebildet und anschlieRend durch Variation der Parameter s; minimiert,

minZ(f(xi»Si) -y .

XZ

Diese Parameter s; fiihren dazu, dass alle Modellwerte mit den Messwerten so vertraglich wie moglich
sind. Die Methode der kleinsten Quadratssumme gibt jedoch keine Auskunft dariiber, ob eine
Modellfunktion per se geeignet ist die Daten zu beschreiben. Dies muss {iber geeignete statistische
Betrachtungen gesondert {iberpriift werden, hierzu eignet sich unter anderem das Bestimmtheitsmalf}
und das y,.q;%, das gleichbedeutend mit dem Quotienten der Residuenquadratsumme und der

red

Differenz aus Anzahl der Datenpunkte und Freiheitsgraden, y,.q% = fl_p , der Modellfunktion nach

dem Fit ist.

Zur numerischen Berechnung des Minimierungsproblems wird der Marquard-Levenberg Algorithmus
verwendet, der sich in den letzten Jahrzehnten zum Standardlosungsverfahren fiir nichtlineare
Minimierungsaufgaben entwickelt hat und {iber welche schon umfangreiche wissenschaftliche Arbeiten
vorliegen [3][4][5]. Grundlage des Marquard-Levenberg Algorithmus ist das Gau3-Newton Verfahren.
Dieses {iiberfiihrt in jedem Iterationsschritt die Modellfunktion des nicht linearen
Minimierungsproblems in eine quadratische Naherung, deren Minimum berechnet werden kann.
Durch dieses Vorgehen ist eine Kenntnis der zweiten Ableitung nicht notwendig. Diese Linearisierung
entspricht der Berechnung der ersten Glieder des Taylor-Polynoms, welche numerisch aus den
Messdaten gewonnen werden konnen. Der Marquard-Levenberg Algorithmus ergénzt das Gauf3-
Newton Verfahren um eine Regularisierung der Schrittweite. Diese Regularisierung fiihrt dazu, dass zu
Beginn der Minimierung die Iterationsschritte grofs gewahlt werden, um eine schnellere Konvergenz zu
erreichen, und bei Anndherung an das Minimum die Schrittweite reduziert wird, um den Suchbereich
zu vergroRern. Lokal geht dabei der Marquard-Levenberg Algorithmus in das Gaul3-Newton Verfahren
tiber und konvergiert somit quadratisch.

Das Anpassen von Gauldfunktionen an die Messdaten geschieht in zwei Stufen, zuerst wird der
Untergrund aus Messwerten im Randbereich um eine Linie herum bestimmt und danach die
Gauldfunktion anhand der vom Untergrund bereinigten Daten (DIN 25482) [1, S.122ff.][6].

Entwicklung eines Algorithmus zur Entfaltung und Signifikanzprifung von Vielkanalspektren mit geringer
Statistik 4



1,2
1 —Sigma = 0,5
—Sigma =1,5
0,8 ———Sigma = 2,5
—Sigma = 3,5
0,6 g
- Sigma = 4,5
0,4 ——Sigma = 5,5
0,2
O T T T
-20 -15 -10 -5 0 5 10 15 20 25
Abbildung 2:

Im Diagramm sind Stufenfunktionen fur verschiedene Parameter o dargestellt. Die librigen Parameter sind fest mit
Huntergrund = 0,a0 =0, Aaiff = L.

Zur Beschreibung des Untergrundes wird als Modellfunktion eine Stufenfunktion, wie in

Abbildung 2 dargestellt, die auch die Fermi-Verteilung beschreibt, verwendet

YUntergrund(X) = ag + Adiff X ~Wuntergrund + k(X).

e OUntergrund 4 1

Der Parameter a, kennzeichnet den Versatz in Y-Richtung der linken Flanke, ag;ff die Differenz in Y-
Richtung zur rechten Flanke, pyniergruna die Lage und oyptergruna die Steigung der Kante.
Die Funktion k(X) ist eine Nebenbedingung und dient dazu, den Wendepunkt innerhalb des
Linienbereichs unter dem Maximum der Linie zu erzwingen. In k(X) wird das Verhiltnis des Abstandes
des Wendepunkts zum Hauptbereichsmittelpunkt und der halben Breite dieses Bereiches mit einer
hohen, geraden natiirlichen Zahl potenziert. Liegt der Wendepunkt aulderhalb dieses Bereiches ist der
zusatzliche Beitrag durch k(X) sehr grof3, liegt er innerhalb wird er kleiner 1 und liegt er nahe dem
Mittelpunkt des Hauptbereiches verschwindet dieser.
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Abbildung 3:

Die Abbildung zeigt beispielhaft den Einfluss des Parameters o der Modellfunktion des Untergrundes auf die Linienform. Fir

1

_1(1)2 q
e 2\2/ verwendet.
avV2m

die Normalverteilung wurde Y (X) = 5

In den einzelnen Graphen in Abbildung 3 sind zur Verdeutlichung des Einflusses der gewéhlten
Untergrundfunktion auf die Linienform der Normalverteilung jeweils die gleiche Verteilung zum
Untergrund addiert. In den verschiedenen Diagrammen wird lediglich der Parameter oyntergruna
variiert, die tlibrigen Parameter von Yyniergruna(X) sind fest mit uyntergruna = 0,a9 = 0,aqirf = 1.
Aufgrund der Symmetrie beider Funktionen koénnen so die verschiedenen Randbereiche erfasst
werden.

Obwohl durch die gesonderte Ausgleichsrechnung des Untergrundes ein erhohter Rechenaufwand
gegeniiber der linearen Subtraktion nach dem Trapezverfahren [1, S.66] getétigt werden muss,
konnen verschiedene Formen des Untergrundes in guter Nédherung nachgebildet werden. Durch
geeignete Wahl der Parameter konnen zum Beispiel ein {iber den untersuchten Bereich konstanter
Untergrund, ein konstanter, jedoch links- und rechtsseitig der GauBkurve verschiedener oder ein linear
ansteigend bzw. abfallender Untergrund nachgebildet werden.

Alternativ kann der Untergrund gleichzeitig mit der Modellfunktion der Messung ausgeglichen werden,
dabei gibt es verschiedene Moglichkeiten die Ausgleichsfunktion zu gestalten: Zum einen kénnen die
bisherigen Funktionen von Untergrund und Modellfunktion des Effektes einfach addiert werden,
hierdurch ergibt sich jedoch kein Vorteil gegeniiber dem getrennten Ausgleichen; zum anderen kénnte
eine neue Funktion aufgestellt werden, in der als Randbedingung der Wendepunkt der
Untergrundsfunktion mit der Peakmitte zusammenfallt. Dadurch wiirde ein Freiheitsgrad wegfallen.

Bei beiden alternativen Verfahren wiirde jedoch die Kenntnis beziehungsweise Schitzung iber die
Zuordnung von Datenpunkten entweder zum Linienbereich oder Randbereich ignoriert und dariiber
hinaus das in DIN25482-5 beschriebene Verfahren nicht eingehalten.
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4.3. Anwendung der charakteristischen Grenzen im Algorithmus

Die Messung der Impulszahl in einem bestimmten Kanal kann als Zufallsexperiment aufgefasst
werden. Ein physikalisches Ereignis, das in diesem detektiert werden sollte, kann mit einer gewissen
Wabhrscheinlichkeit entweder gemessen werden oder nicht, dies entspricht im Wesentlichen einem
Bernoulli Experiment. Eine Messung mehrerer Ereignisse entspricht damit einer Verkettung mehrerer
Bernoulli Experimente, die durch eine Poisson-Verteilung beschrieben werden kann. Dies ermoglicht es
Unsicherheiten in der Auswertung mit statistischen aus dieser Verteilung anzugeben.

Da die untergrundbereinigten Messdaten keiner normierten Normalverteilung entsprechen, wird die
Modellfunktion um einen Proportionalitdtfaktor p erweitert,

N2
e _%(XTM)

Y(X)=p
oV2an

Daraus folgt direkt, dass der Proportionalitdtsfaktor den Fldcheninhalt des Integrals {iiber die
Modellfunktion angibt, dieser Wert entspricht der Nettoflaiche. Um die Bruttofldche zu erhalten, muss
die Modellfunktion des Untergrundes numerisch integriert werden und zu dieser addiert.

Die Flachen entsprechen den Summen der Impulse im betrachteten Kanalbereich, dabei bezeichnet 4,
die Untergrundfldche, Ay die Nettofliche und Ay die Bruttoflache. Zur Berechnung der Nachweis-und
Erkennungsgrenzen werden die aus dem Fit gewonnenen Linienfldchen verwendet.

Ay = Ap — Ay

u*(Ay) = u*(Ap) + u*(4y) = Ap + 4
Die Unsicherheiten der Flichen werde angesetzt als statistische Unsicherheiten durch die
Poissonverteilung, u(X) = VX . [1, S. 15]. In einer erweiterten Version des Algorithmus kénnten die
Unsicherheiten gemal} DIN 25482-12 noch genauer abgeschitzt werden.

Fiir die Verteilung um den wahren Wert 4y, soll gelten:

ANZAB_AO = AB =AN+A0,
ﬁZ(AN) = uZ(AB) +u2(A0) = AB +A0 = AN + 2A0,

= #12(0) = 0 + 24, | Ay = 0 fiir Erkennungsgrenze.

Mit dieser Vorbereitung ergibt sich fiir die Erkennungsgrenze Ay, wobei k,_, das (1 — a)-Quantil der
Gaullverteilung bezeichnet,

ATV = kl—a - ﬁ(O) = kl—a RY/ ZAO .
Aus der Erkennungsgrenze lésst sich die Nachweisgrenze ableiten, wobei k;_g das (1 — £)-Quantil der
Gaul3verteilung bezeichnet:

Af = Ay +ky_p - u(A}),
u?(A%) = Af + 24, | Ay = Af,.

Bei der Bestimmung der Unsicherheit der Nachweisgrenze wird geschitzt, dass der wahre Wert gleich
der Nachweisgrenze sei; dadurch wird die Unsicherheit {iberschatzt.

A=Ay +kip- /A}*V+2AO .

Durch Gleichsetzen von k;_, und k;_z und Substitution mit k, sowie Einsetzen der Gleichung der
Erkennungsgrenze und Umformen ergibt sich fiir die Nachweisgrenze A% = k? + 24j.
Im vorliegenden Algorithmus ist fiir « = 0,05 gewahlt, daraus folgt fiir das (1 — a)-Quantil k,_, =
1,65. Dies ist in Ubereinstimmung mit den Empfehlungen der bereits genannten Normen.
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5. Technische Grundlagen der Implementierung

5.1. Wahl der Programmiersprache

Fiir die Implementierung des Algorithmus wurde eine objektorientierte Programmiersprache gesucht,
die auf moglichst vielen Computersystemen lauffdhig ist und die Schnittstellen zur Programmierung
graphischer Oberflichen zur Interaktion mit dem Benutzer bereitstellt. Favoriten hierbei sind
Programmierumgebungen, die aus dem Quelltext einen Bytecode erzeugen, der auf der Zielmaschine
interpretiert, sowie bei Bedarf fertig kompiliert und ausgefiihrt werden kann. Vorteil ist, dass dadurch
eine Hardwareunabhéngigkeit gesichert wird, ein grof3er Nachteil jedoch, dass durch die Interpretation
und eventuelle Kompilierung zusatzliche Rechenzeit aufgewandt werden muss und es dadurch zu
einer verlangsamten Ausfiihrung gegeniiber kompilierten Quelltextes kommt. Die wichtigsten
Sprachen, die Bytecode erzeugen, sind die des Microsoft .Net Framework und Java.

Die Wahl der Programmiersprache zur Entwicklung des Algorithmus fiel auf Microsoft .Net C#. Mit
dieser Programmiersprache entwickelte Algorithmen sind auf quasi allen Rechnern mit Microsoft
Betriebssystem zusammen mit dem .Net Framework lauffdhig. Die Moglichkeit, Java einzusetzen,
wurde verworfen, da zwar mit dieser Sprache entwickelte Algorithmen auch auf Rechnern ohne
Microsoft Betriebssystem funktionsfahig sind, jedoch Erweiterungsbibliotheken und externe Module
hardware- bzw. betriebssystemspezifisch erstellt werden miissten.

Weiterhin sind fiir .Net Anwendungen viele Komponenten verfligbar, die bereits getestet und fehlerfrei
sind. Zusatzlich ist mit dem Microsoft Visual Studio 2010 eine ausgereifte Programmierumgebung
verfiigbar, die neben der Programmierung auch ein ausgefeiltes Debugging erlaubt.

5.2. Ausfithrungsebenen

Der Algorithmus ist in drei gekapselte Bereiche aufgeteilt, der visuellen Oberfliche, der
Ausfiihrungsebene und der Zusatzbibliotheken (vgl. Abbildung 4). Durch Kapselung sind Daten des
jeweiligen Bereiches nur in ihrem Giiltigkeitsbereich verfiigbar oder iiber definierte Schnittstellen
untereinander. Durch diesen Aufbau des Algorithmus ist genau festgelegt, welche Daten in welchem
Bereich zu finden sind. Diese Konstruktion der Datenstruktur legt die Basis fiir modulare
Erweiterungen, so dass bei Programmierung neuer Module auf die bestehenden Daten zugegriffen
werden kann und durch Programmierung weiterer Schnittstellen neue zur Verfiigung gestellt werden
konnen.

Berechnungen werden in der Ausfiihrungsebene im Backend unter Beriicksichtigung von Parametern,
die iiber die visuelle Oberflache im Frontend festgelegt werden, getatigt.
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Abbildung 4:
Im Blockdiagramm wird die Softwarearchitektur des Algorithmus dargestellt. Unter der Aufteilung in Frontend, Backend und
BlogCode sind die jeweils implementierten Funktionen zusammengefasst.

5.2.1. Frontend

Das Frontend ist die visuelle Schnittstelle, {iber die der Benutzer mit dem Algorithmus interagiert.
Dazu gehort zum Einen, dass hier im Backend gespeicherte Daten und Ergebnisse von Berechnungen
angezeigt werden, zum Anderen werden iiber diese Schnittstelle Eingaben des Benutzers an die
Ausfiihrungsebene weitergegeben und Methoden aufgerufen.

Um die allgemeine Forderung nach einem robusten Algorithmus im Frontend zu geniigen, wurde,
soweit moglich, auf bereits erprobte Komponenten zuriickgegriffen. Zur Anzeige der Spektren wurde
die im Microsoft.Net Framework 3.5 enthaltende MSChart-Komponente benutzt, die im Namespace
System.Windows.Forms.DataVisualization.Charting implementiert ist. Darin sind bereits verschiedene
Methoden zur Anzeige von Daten, die in den iiblichen Datenstrukturen gespeichert sind, fehlerfrei
programmiert und optimiert. Im Wesentlichen stellt diese Komponente Diagramme, wie sie auch in
Microsoft Excel angezeigt werden, dar und bietet vergleichbare Moéglichkeiten zur Formatierung der
Ausgabe, mit dem Unterschied dass ein programmatischer Zugriff auf die Funktionen moglich ist.

Zur Anzeige der Tabelle im Frontend wurde ein DataGridview verwendet, welches eine direkte
Datenanbindung an eine DataTable im Backend hat. Diese Komponente ist in der Standardschnittstelle
System.Windows.Forms geschwindigkeitsoptimiert und fehlerfrei integriert.

Durch die Auswahl von erprobten Standardkomponenten ist sichergestellt, dass es nicht zu
Programmabstiirzen aufgrund fehlerhafter Programmierung im Frontend kommen wird.

5.2.2. Backend

Im Backend des Algorithmus werden die zur Ausfiihrung bendtigten Daten gespeichert, sowie die
Datenoperationen aufgerufen beziehungsweise ausgefithrt. Desweiteren werden von hier aus
mathematische Methoden aus Klassenbibliotheken aufgerufen und die Ergebnisse in den bestehenden
Datenstrukturen gespeichert.

Fiir das Vorhalten der Daten ist in der Klasse ,Daten® ein Dataset implementiert, in dem in den drei
Tabellen ,Daten“, ,Regression“ und ,ShowData“ vom Typ DataTable alle fiir die Ausfiihrung des
Algorithmus bendtigten Daten gespeichert werden. Das Initialisieren des Backend geschieht tiber die
Erzeugung einer neuen Klasse vom Typ ,Daten“ im Frontend. Nach dem Aufruf der darin enthaltenen
Funktion ,InitData“ ist das DataSet initialisiert und alle Tabellen erzeugt. Als nichstes miissen in die
Tabelle ,Daten“ Messdaten aus der einzulesenden Datei gespeichert werden, so dass diese allen
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Methoden und Funktionen zur Verfiigung stehen. Aus diesem Grund sollten alle Erweiterungen, sowie
der Aufruf von neuen Modulen, in dieser Klasse implementiert werden.

Im Backend wurde, soweit moglich, auf die Einfiihrung eigener Datentypen verzichtet. Stattdessen
werden die aus der unter der Microsoft Public License (Ms-PL) veroffentlichten Klassenbibliothek
BlogCode [7], die numerischen Berechnungsmethoden enthélt, verwendet. Obwohl diese Bibliothek
nicht in dem Umfang, wie zum Beispiel Microsoft Produkte, getestet ist, scheint dieser nach
ausfiihrlichen Tests, die typische Operationen abdecken, ausreichend robust. Datentypen, die Matrizen
oder Parameter einer zu fittenden Funktion enthalten, haben weder Auffilligkeiten noch Fehler
gezeigt. Einzige Auffélligkeit wihrend der Tests war der Marquardt-Levenberg Algorithmus selbst, der
bei dem Versuch Modellfunktionen an wenigen Datenpunkten anzupassen, mit einer Fehlermeldung
abgebrochen worden ist. Nach einer Untersuchung stellte sich jedoch heraus, dass nicht der
Algorithmus selbst fehlerhaft ist, sondern die Routine zur Losung eines linearen Gleichungssystems
mithilfe der Singuldrwertzerlegung. Eine Auswirkung auf die Funktionsféhigkeit des Algorithmus als
Ganzes ist dadurch nicht gegeben, durch Verdnderung des Bereiches der fiir den Ausgleich
verwendeten Datenpunkte kann diese Fehlermeldung umgangen werden. Ein Test der im Backend
implementierten Methoden verlief zufriedenstellend und zeigte keine Fehlfunktionen auf. Somit kann
auch das Backend und die Klassenbibliothek BlogCode als ausreichend robust angesehen werden.

5.3. Funktionsumfang

Der Algorithmus in seiner derzeitigen Ausbaustufe hat alle notwendigen Datenstrukturen, auch fir
Erweiterungen, implementiert, so dass weitere Funktionen direkt ergidnzt werden konnen. Der
Benutzer kann Spektren aus Textdateien einlesen, wobei der Algorithmus zeilenweise die Impulse im
jeweiligen Kanal verarbeitet. Im angezeigten Spektrum konnen daraufhin Markierungen gesetzt und
entfernt werden, sowie in den ausgewahlten Bereichen Fits durchgefiihrt. Die Ergebnisse werden iiber
die Laufzeit gespeichert und tabellarisch angezeigt. Aus diesem Speicher kénnen einzelne Fits auch
wieder geloscht, beziehungsweise die Anzeige als Ganzes in einer CSV-Datei zur Weiterverarbeitung
und Dokumentation gespeichert werden. Die Anzeige des Spektrums enthilt eine logarithmische und
lineare Skalierung.

In der Ausfithrungsebene sind die mathematischen Funktionen in C# programmiert. Diese enthélt
neben Definitionen fiir algorithmusspezifische Datentypen wie Matrizen, Parameter oder Tabellen den
Fitalgorithmus, Levenberg-Marquardt, selbst.

5.3.1. Einlesen von Daten

Das Einlesen der Daten aus Textdateien wird mit der Funktion ReadData(int abZeile, string
FileName) im Backend realisiert. Beim Aufruf dieser aus dem Frontend miissen als Parameter die Zeile,
ab der Daten eingelesen werden sollen, und der vollstdndige Pfad zur Datei angegeben werden.

Das Eingabeformat ist derzeit auf Dateien beschrankt, in deren Zeilen Impulswerte gespeichert sind.
Ab der angegebenen Zeile werden die eingelesenen Werte als ganze Zahlen ab Kanal null fortlaufend
zeilenweise eingelesen und in DataTable("Daten") gespeichert. Zur Anzeige auf dem Frontend muss
dort noch die Prozedur Graphenzeichnen() aufgerufen werden. Um andere Datenformate, wie zum
Beispiel mehrspaltige CSV-Dateien, einzulesen, muss lediglich diese Funktion um eine Abfrage des
Formats und die Einleseroutine selbst erweitert werden.
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5.3.2. Anpassen von Funktion im markierten Bereich

Um eine Funktion in einem markierten Bereichs auszugleichen, miissen mehrere Schritte nacheinander
durchgefiihrt werden. Deshalb werden diese im Backend in einer Methode zusammengefasst und iiber
das Frontend aufgerufen.

Einlesen der zum Ausgleich benoétigten Daten aus DataTable("Daten™)

Initialisieren der Ausgleichsparameter

Festlegen der Variable

Initialisieren der Modellfunktion

Erzeugen eines LevenbergMarquardt Objekts mit dem Datenmaterial aus 1., den Parametern aus
2. und 3., sowie der Modellfunktion

Ausfiihren der Iterationsschritte

GaThwbh =

o

Die notigen Schritte werden Dbeispielhaft an der bereits implementierten Methode
StartRegression(bool FitWithBGD, int Steps) beschrieben, die Parameter geben an, ob der
Untergrund mitbrachtet werden soll und wie viele Iterationsschritte der Marquardt-Levenberg
Algorithmus durchgefiihrt.

Als erstes wird gepriift, ob vier Markierungen gesetzt wurden. Dies ist Voraussetzung um den
Randbereich und den Datenbereich zu kennen. Im ersten Schritt wird ein zwei dimensionales
Datenfeld erzeugt, indem die Kanéle mit den dazugehoérenden Impulsen gespeichert sind. Mit den
Daten aus dem Datenfeld werden Startparameter gewonnen, mit denen die auszugleichenden
Parameter der Untergrundfunktionen bestimmt werden. Nachdem ein mathematisches Modell der
Untergrundfunktion zugewiesen wurde und alle Parameter zu einem Parameterfeld zusammengefasst,
wird daraus ein LevenbergMarquard Objekt erstellt und die festgelegten Iterationsschritte ausgefiihrt.
Zum Abschluss des Ausgleichs werden die Unsicherheiten bestimmt.

Im zweiten Schritt wird ein Datenfeld erzeugt, indem die Kanéle und zugehorigen Impulse aus der
zentralen Tabelle ausgelesen werden und bei Beachtung des Untergrundes hiervon der Untergrund
anhand der vorher bestimmten Funktion abgezogen wird. Mit diesem Datenfeld werden die Startwerte
der Parameter fiir die Gaul3verteilung geschétzt. Nach dem Initialisieren der Ausgleichsparameter, der
Variablen und der Funktion wird wiederum ein LevenbergMarquard Objekt erstellt und
Iterationsschritte durchgefiihrt und abgeschlossen.

Zum Abschluss werden alle relevanten Daten dieses Vorgangs (Parameter, Funktionen,
Untersuchungsbereich) mit der Funktion AddRegression(...) der zentralen Tabelle der durchgefiihrten
Fits hinzugefiigt und mit dem Aufruf ShowGridbata() die Eintrdge in der Datentabelle, die auch im
Frontend angezeigt wird, vorgenommen.

Um Anpassungen an der bereits implementierten Ausgleichsroutine vorzunehmen, musste diese
Methode im Quelltext vom Backend gedndert werden. Falls davon wunabhidngig weitere
Modellfunktionen implementiert werden sollen, reicht es aus, analog hierzu eine Methode zu
implementieren, die die gewiinschte Modellfunktion enthélt, und diese vom Frontend aus aufzurufen.

5.3.3. Dateiausgabe

Fiir die Dateiausgabe ist eine Funktion implementiert, die die angezeigten Werte aus der Tabelle im
Frontend in eine CSV-Datei speichert. Dazu wird zeilenweise durch die Spalten iteriert und diese
Werte kommasepariert in eine ASCII Datei geschrieben.
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6. Bedienung

6.1. Allgemeine Bedienung

Die Oberfldche des Programms ist in drei Bereiche aufgeteilt, einen Anzeigebereich des Spektrums,
der Fit-Parameter und der Kontrollbereich.

i che L 00 —— [E=Rax J
—_——0D0D0D0D0 =
— Regression AoZeie: 0 [
Marker
. Daten pe e — J

Marker entfemen I

Fit Gauss

Fit mt BGD
Log Anzeige

A5 CSV speichem
Fit entfemen

Unsicherheit

Peskmita bnsicials FWHM \ndchetsl 5 L schahe EKG NWG  R2 Ch2

1,191,000 0010 2388 0151 34891154 5767584 29123563 29853 77213 7149 0915 | 13885534098
1,151,000 0,00 2892 0140 34451769 5111577 89,340,151 298,858 166,831 336384 |02 | 11887106588
1.191,000 0.000 2949 0124 39514161 7545161 91969,000 303,264 20269 408103 0318 | 14081471317

Abbildung 5:
Die Abbildung zeigt die Programmoberflache mit farbigen Markierungen zur Visualisierung der zwei Anzeigebereiche flir
Spektrum und Fitparameter, sowie dem Kontrollbereich.

6.1.1. Anzeigebereich des Spektrums

Nachdem ein Spektrum eingelesen wurde, wird es in diesem Bereich angezeigt. Auf der positiven x-
Achse befinden sich die Kanéle, auf der y-Achse sind die Impulse aufgetragen. Das gemessene
Spektrum wird durch ein blau eingefarbtes Balkendiagramm dargestellt. Mit der linken Maustaste
koénnen, durch Gedriickthalten und Aufziehen, Bereiche ausgewéhlt werden, die vergrofert dargestellt
werden sollen. Mit der rechten Maustaste werden Markierungen gesetzt und beim Klicken auf bereits
gesetzte wieder entfernt. Markierungen sind gelb eingefarbt und erscheinen im Balkendiagramm der
Messdaten. Nachdem ein Fit ausgefiihrt oder zur Anzeige ausgewéhlt wurde, wird dieser rot eingefarbt
iiber die Messdaten gelegt.

6.1.2. Anzeigebereich der Fitparameter

In diesem Bereich werden bereits berechnete Fits mit allen relevanten Parametern tabellarisch
angezeigt. Durch Anklicken des Zeilenkopfes auf der linken Seite wird im Anzeigebereich des
Spektrums die zu diesem Fit gehorige Markierung und Fitfunktion gezeichnet. Die angezeigten
Parameter sind zum einen die Parameter aus der Modellfunktion der Verteilung mit ihren berechneten
Unsicherheiten und die sich aus dem markierten Bereich ergebenden Flacheninhalte und der daraus
berechneten Nachweis-und Erkennungsgrenzen, als auch das Bestimmtheitsmaf und x2,,.
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6.1.3. Kontrollbereich

Von hier aus konnen alle wesentlichen Funktionen des Algorithmus aufgerufen werden. Dazu gehort
das Einlesen von Dateien und Speichern der Ergebnisse, das Ausfiihren eines Fits und Entfernen eines
solchen aus dem Anzeigebereich, das Entfernen von gesetzten Markierungen und das Umschalten der
Anzeige auf logarithmische Darstellung.

6.2. Datenbereich der Ausgleichsrechnung

Bevor der Algorithmus Untersuchung an Messdaten vornehmen kann, muss der Benutzer den zu
untersuchenden Datenbereich angeben. Dieser teilt sich in zwei gesonderte Bereiche auf, zum einen
den Randbereich aus dem der Untergrund geschéatzt wird, zum anderen der Bereich, in dem die Linie
vorliegt. Der Algorithmus berechnet aus den Randbereichen die Parameter der Ausgleichsfunktion des
Untergrundes unter der Bedingung des Wendepunkts innerhalb des Hauptbereichs, subtrahiert die
entsprechenden Funktionswerte aus dem zu untersuchenden Bereich und berechnet die
Ausgleichsfunktion der Verteilung. Alle Bereiche zusammen miissen ein zusammenhangendes Intervall
ergeben. Dieses wird {iber vier Markierungen definiert, jeweils eine fiir Anfang und Ende des Intervalls
und zwei dazwischenliegende fiir Beginn und Ende des Hauptbereiches. Wichtig ist, dass moglichst
wenige Messdaten aus der Glockenkurve dem Randbereich zugeordnet werden, um das Ergebnis der
Anpassung nicht zu verfilschen, wobei zu beachten ist, dass die Bereichsauswahl eine durch den
Benutzer vorgenommene Schitzung ist, die sich auf die Berechnung der charakteristischen Grenzen
auswirken kann. Die Grolle der Randbereiche sollte sich grob am Hauptbereich orientieren, da aus
dem Betrag des gesamten Intervalls die Startparameter fiir den Fit bestimmt werden. Der Hauptbereich
sollte die 30-Umgebung der Glockenverteilung umfassen und die gleiche Breite haben wie die beiden
Randbereiche zusammen.

6.3. Anpassen von Linien

Im ersten Schritt miissen vier Markierungen zur Beschreibung der Randbereiche und des
Linienbereichs gesetzt werden. Die beiden Markierungen um die Linie herum sollten den wesentlichen
Teil der Linie selbst begrenzen, dies entspricht in etwa der 30-Umgebung, in welcher 99,7% der
erwarteten Messwerte liegen. Der Randbereich links und rechts sollte so begrenzt werden, dass daraus
der Verlauf des Untergrundes erkennbar ist. Fiir den Algorithmus ist es wichtig, ausreichend
Datenpunkte fiir die Bestimmung des Untergrundes zugewiesen zu bekommen, da bei einer
mangelhaften Anpassung aufgrund zu weniger Datenpunkte sich die Unsicherheit durch den
Untergrundabzug direkt in der Qualitit der vom Untergrund bereinigten Daten niederschlagt. Je
genauer der Untergrund bestimmt wurde, desto genauer sind die Daten zur Bestimmung der Linie
selbst.

Nachdem ein Fit durchgefiihrt wurde und die Gesamtfunktion, bestehend aus Modellfunktion der Linie
und des Untergrundes, angezeigt, kann durch Versetzungen einzelner Markierung, aus denen sich die
Startbedingungen ableiten, Einfluss auf das Fitergebnis genommen werden. Um verschiedene
Anpassungen miteinander vergleichen zu konnen, wird jeweils das Bestimmtheitsmal und x2,
(,Chi2“), also die durch das Modell nicht erklarten Abweichungen der Datenwerte von den
Funktionswerten der Modellfunktion, dargestellt. Bei y?2,; ist zu beachten, dass dieses direkt nur im
Bezug zu einem Ausgleich derselben Linie eine Aussage besitzt. Jedoch konnen damit als Grundlage
bei Bedarf weitere statistische Tests durchgefiihrt werden. Auf diese Problematik, auch dass yZ,
betragsmaf3ig grold sein kann, wird in [3] ndher eingegangen und Interpretationsmoglickeiten
aufgezeigt.
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7. Ergebnisse

Um zu einer Bewertung der Leistungsfahigkeit des Algorithmus zu gelangen wird dieser beispielhaft
bei der Auswertung bekannter Vielkanalspektren eingesetzt. Es soll untersucht werden, ob dieser
bereits in der jetzigen Entwicklungsstufe zuverldssig bei Auswertungen genutzt werden kann. Dazu
wird zum Einen ein selbst generiertes Spektrum analysiert, bei dem die Lage, die Halbwertsbreite und
die Nettofliche bekannt ist, sowie zum Anderen ein reales Spektrum aus einem Leistungstest zur
Bestimmung von natiirlichen Radionukliden in Phosphorgips [8]. Fiir diese Untersuchung wurde die
Anzahl der Iterationsschritte im Marquart-Levenberg Algorithmus auf 10000 festgesetzt, der
verwendete Rechner verfiigte iiber einen 1,3 GHz Intel Core 2 Duo Prozessor (SU7300) und 4 GB
Arbeitsspeicher.

7.1. Untersuchung eines generierten Spektrums

Das untersuchte Spektrum wurde in Microsoft Excel erzeugt und zeichnet sich durch die sieben
bekannte Linien aus Tabelle 1 mit unterschiedlicher Hohe und einem Untergrundrauschen aus,
welches so gewahlt wurde, dass es einige Linien verdeckt.

120 -

100 | /Peakl / Peak 3
80 Peak 2

I/ Peak 4

0 B ‘/ I/PeakS Peak 6 Peak?7

| /S
0 LA PRI P TP At ‘A [y g, A | J l L T J

0 1000 2000
Kanal

o
\

Counts
A O

Abbildung 6:
Das fir die Untersuchung erzeugte Spektrum enthalt definierte Linien, an denen nach Entfaltung das Verhalten des
Algorithmus bewertet werden kann.

Um das Verschwinden von Linien im Untergrund zu verdeutlichen wird als Peak zu

Amplitude

Untergrundverhéltnis (PzU) der Quotient eingefiihrt, wobei die Amplitude die Differenz des

OyUntergund
Linienmaximums und des durchschnittlichen Untergrunds ist. Da das Untergrundrauschen
normalverteilt um dessen Mittelwert ist, ist zu erwarten, dass alle Ereignisse, die sich in der
30 — Umgebung befinden mit 99,7% Wahrscheinlichkeit dem Untergund zuzuordnen sind. Dies
entspricht i.w.S. auch einer Signifikanzpriifung, bei der {iiberpriift wird, ob die zum Ausgleich
verwendeten Daten {iberhaupt einer Linie zugeordnet werden koénnen oder diese mit grof3er
Wahrscheinlichkeit dem Untergrund angehoren [2, S.64].
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Abbildung 7:
Schematische Darstellung des Peak zu Untergrundverhaltnis (PzU) [2]

Somit sollten alle Anpassungen an Linien, die sich nicht in diesem Bereich befindet, also deren
PzU > 1, mit hohem Bestimmtheitsmaf3 durchgefiihrt werden, diese Vermutung wird iiberpriift. Der
Mittelwert und die Standartabweichung des Rauschens wurden aus je 50 Kanélen ober- und unterhalb
der jeweiligen Linie bestimmt.

Tabelle 1:

In der Tabelle sind die im generierten Spektrum enthaltenen Linien inklusive deren Parameter aufgefiihrt.

HWB Lage | Amplitude | Nettofliche | Amplitude

3("Untergund

Peak 1 5,4 400 100 570 7,00

Peak 2 5,5 500 50 290 3,48

Peak 3 5,9 1000 100 627 8,03

Peak 4 6,1 1200 50 324 3,96

Peak 5 6,3 1400 25 167 2,19

Peak 6 6,4 1600 12 82 1,02

Peak 7 6,6 1800 6 42 0,62

Um zu einer differenzierten Aussage zu kommen und auch den Einfluss des Benutzers auf die Giite der
Anpassung zu beriicksichtigen, wurde an den jeweiligen Stellen im Spektrum fiir verschiedene,
sinnvoll gesetzte Grenzen gefittet und das erhaltene Ergebnis gemittelt und mit den Sollwerten
verglichen.

Tabelle 2:
Vergleich der Soll und Ist Werte der Lage und HWB im kiinstlich generiertem Spektrum mit Angabe der relativen Abweichung.

Lage Soll | Lage Ist | relative | HWB | HWB relative
Abw. Soll Ist Abw.

Peak1 | 400,000 | 399,086 | -0,002|5,360| 5,133 | -0,042

Peak 2 500,000 | 499,209 -0,002 | 5,450 | 5,391 | -0,011

Peak 3 | 1000,000 | 998,674 -0,001 ]| 5,900 | 6,003 0,017

Peak4 | 1200,000 | 1199,211 -0,001 | 6,080 | 6,789 0,117

Peak 5 | 1400,000 | 1399,124 -0,001 | 6,260 | 4,835 | -0,228

Peak 6 | 1600,000 | 1599,462 0,000 | 6,440 | 5,171 | -0,197

Peak 7* | 1800,000 - -] 6,620 - -
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Tabelle 3:
Vergleich der Soll und Ist Werte der Nettoflache im kiinstlich generiertem Spektrum, sowie Angabe der EKG, NWG und
relative Abweichung

Nettofliche | Nettoflache | relative

Soll Ist Abw. EKG(Nettoflache) | NWG(Nettoflache)
Peak 1 570,000 547,701 -0,039 32,689 68,101
Peak 2 290,000 298,532 0,029 27,182 57,087
Peak 3 627,000 663,531 | 0,058 8,737 20,196
Peak 4 324,000 364,226 0,124 21,604 45,931
Peak 5 167,000 196,181 0,175 13,848 30,418
Peak 6 82,000 69,378 -0,154 17,162 37,046
Peak 7* 42,000 - - - -

Aus Tabelle 2 wird direkt sichtbar, dass die Halbwertsbreite nach der Anpassung einen relativen Fehler
aufweist, der abhdngig vom gewdihlten Untersuchungsbereich bis zu 25% betragen kann. Die relative
Abweichung der Peaklage hingegen befindet sich im Promillebereich und ist somit als ausreichend
genau anzusehen. Zur Berechnung der charakteristischen Grenzen sind bei dieser Untersuchung
besonders die in Tabelle 3 aufgefiihrten Nettoflachen interessant, da diese direkt verwendet werden,
wéhrend hingegen der Untergrund erst numerisch integriert werden muss. Bis auf Peak 7, der
vollstandig im Rauschen verschwindet, konnte eine nur geringe Abweichung von bis zu 10,5% (Peak
4) festgestellt werden.

11 oo o o Tabelle 4:
2% Zeigt die im erzeugten Untersuchungsspektrum enthaltenen
S g 0,8 - Lini . . . Amplitude L
= 2 inien mit dem jeweiligen ———— und durchschnittlichen
£0 06 - 1 30Untergund
£ . Bestimmtheitsmal nach dem Ausgleich.
o £ 0,4 -
£ E Maximum | Amplitude | g2
5o 02 - —
'g cqn, 3O'Untergund
0 ' ' ' ' Peak 1 100 7,0 0,983
0 2 4 6 8 10 Peak 2 50 3,5 0,978
Amplitude/ 30y ergrund Peak 3 100 8,0 0,990
. Peak 4 50 3,9 0,967
Abbildung 8 _ . ) . Peak 5 25 2,2 0,477
ﬁunfgliat%ies ?ejlmmtheltsmaBeluﬁer dem Quotienten Peak 6 12 1.0 0,651
—30umergund mit den Daten aus Tabelle 4. Peak 7 6 0,6 0,000

Der eingangs vermutete Zusammenhang des Verhéltnisses der Amplitude und der Standartabweichung
des Untergrundes in Bezug auf die Auswertbarkeit scheint bestétigt. In Tabelle 4 und Abbildung 8 ist
deutlich zu erkennen, dass bei Amplituden, deren Abstand zum Untergrund grof} gegeniiber der
Standartabweichung desselben ist, der Ausgleich sehr gut gelingt und das durchschnittliche
Bestimmtheitsmal R2? > 90%. Daraus ldsst sich folgern, dass Linien, die sich so vom Untergrund
abheben, ausgleichen lassen und die auf dieser Berechnung aufbauenden charakteristischen Grenzen
aussagekraftig sind. Im Umkehrschluss bedeutet dies jedoch, dass charakteristische Grenzen, die auf
einem Ausgleich mit einem BestimmtheitsmaR von R? < 90% basieren genauer hinterfragt werden
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miissen. Besonders muss der Benutzer selbst entscheiden, ob die berechnete Ausgleichsfunktion
ausreichend scheint, um als Grundlage fiir weitere Berechnungen zu dienen.

7.2. Untersuchung des IAEA2008 Spektrums
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Abbildung 9:

Reales Spektrum, bei dem mit Germanium-Detektoren y-Zerfalle aufgenommen wurden.

Das IAEA-2008-03 Phosphogypsum Spektrum ist am Zentrum fiir Strahlenschutz und Radiodkologie in
Hannover mit dem Germanium-Detektor ,Liese“ im Rahmen der Diplom-Arbeit[9] von Jonny H.
Birkhan aufgenommen und mit der Software GammaW der Firma Dr. Westmeier GmbH ausgewertet
worden. Um eine Aussage zur Anwendbarkeit der Ergebnisse des Algorithmus zu erhalten, werden mit
diesem am selben Spektrum einige Linien einschlieBlich derer charakteristischen Grenzen untersucht
und mit den Ergebnissen von GammaW verglichen.

Tabelle 5:
Kennzahlen ausgewahlter Linien aus dem IAEA08 Spektrum.
SRkt Gamma-Katalog des BfS Apetto
Kanal | E (keV) Nuklid E (keV)
305 163,4 U-235 163,33 5144
388 205,2 U-235 205,31 670,2
396 209,2 Ac-228 209,25 301,1
449 2359 Th-227 235,97 1970,7
1190 609,0 Bi-214 609,31 89448,7
1295 661,8 Cs-137 661,66 296,4
1905 968,9 Ac-228 968,97 2429

Wiéhrend der Untersuchung féllt direkt auf, dass das gezielte Arbeiten in einem realen Spektrum mit
dem derzeitigen Entwicklungsstand eine Herausforderung darstellt. In diesen Vielkanalspektren ist
nicht davon auszugehen, dass die Messdaten fiir eine Anpassung so vorliegen, dass sie nach einer
einfachen Untergrundsubtraktion isoliert betrachtet werden kénnen. Vielmehr kommt es haufig vor,
dass im Randbereich um den Untersuchungsbereich herum, bereits weitere Linien oder Linienauslaufer
zu finden sind. Dies fiihrt direkt zur Problematik, dass bei Linien, die nicht signifikant sind, oftmals
nicht gentigend Datenpunkte vorliegen.
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Ein Losungsansatz an dieser Stelle ist eine Modellfunktion auszugleichen, die mehrere Linien entfaltet
oder einen trivialen Ansatz fiir die Bestimmung des Untergrundes. Durch Annahme einer konstanten
oder linearen Funktion, die den Untergrund beschreibt, kann in einem schweren Umfeld dennoch ein
Ergebnis erzielt werden. Vor allem konnte der Untergrund aus wenigen Datenpunkten geschitzt
werden und miisste nicht aufwidndig und mit zusétzlichen Unsicherheiten behaftet, die sich in der
Modellfunktion der Linie fortsetzen, bestimmt werden.

Der vorliegende Algorithmus leidet darunter, dass die integrierten Routinen zur Berechnung von
Ausgleichsfunktionen relativ viele Datenpunkte bendtigen, um ein Ergebnis zu erzielen, wenn die
Modellfunktion nicht gut passt. Dies fiihrt besonders in Bereichen, in denen mehrere Linien dicht
beieinander liegen und somit kein geeignet breiter Randbereich vorliegt, zu nicht ausreichend genauen
Ausgleichsfunktionen. Dadurch sind Nachweis- und Erkennungsgrenzen nicht mehr vertrauenswiirdig
anzugeben.

Tabelle 6:
Auswertung der Entfaltung mittels des Algorithmus und Vergleich der Ergebnisse mit denen aus GammaW auf
Ubereinstimmung.

Avmorarams | An EKG | NWG | EKG| NWG | Relative

Peak Abw. Ay
305,08 | 22564,88 | 64548 | 350,52 | 703,77 > < 0.25
388,30 | 1205151 | 291,68 | 256,16 | 515,05 0,56
396,00 | - - - - - - -
449,00 | - n - - - - -
1191,00 | 6100,15 | 91969,00 | 182,25 | 367,22 > > 0,03
1295,00 | - - - - - - -
1904,00 | 229500 | 224,09 | 111,79 | 226,30 > < 0,08

In Tabelle 6 sind die Ergebnisse aus der Untersuchung des IAEA2008 Spektrum zusammengefasst, fiir
einige Linien konnte keine Ausgleichsfunktion bestimmt werden. Obwohl im Algorithmus noch kein
zufriedenstellendes Verfahren fiir die Analyse von dicht beieinander liegenden Linien implementiert
ist, konnten die charakteristischen Grenzen im Falle einer akzeptablen Ausgleichsfunktion berechnet
werden. Die relative Abweichung der bestimmten Nettofldchen der ausgeglichenen Linien gegeniiber
den mit GammaW berechneten scheint noch gro3 (> 10%), jedoch konnte trotzdem bei vorliegen
einer Ausgleichsfunktion die untersuchte Linie erkannt werden. Dies legt es nahe, dass mit
entsprechenden Anpassungen und einer dadurch gegebener Verbesserung ein konkurrenzfihiger
Algorithmus programmiert wurde.

7.3. Schatzung des Untergrundes in schwierigen Bereichen

Falls nicht ausreichend viele Datenpunkte zur Schatzung des Untergrundes vorliegen, bzw. dieser nicht
isoliert vorliegt, miisste der Untergrund geschitzt werden. Dazu konnte aus den Funktionswerten an
den Grenzen des Innenbereichs eine (konstante oder lineare) Untergrundfunktion bestimmt werden,
die auf den gesamten Bereich interpoliert wird. Dieses Vorgehen ist durch die Interpolation natiirlich
mit grol3en Unsicherheiten behaftet, was sich auf Grund der Schitzung jedoch nicht vermeiden lasst,
ohne ausgepriagte Randbereiche zu betrachten. In [6] wird im Anhang C die Verwendung geeigneter
Untergrundfunktionen diskutiert. Dazu wird der Randbereich rechts und links der Verteilung in jeweils
zwei gleichgrolde Bereiche geteilt und hierein ein Polynom n-ten Grades eingepasst, welches durch
weitere Annahmen ohne Ausgleichsrechnung direkt angegeben wird. Der Grad des Polynoms wird
dazu in Abhéngigkeit der Umgebung der zu untersuchenden Linie gewéhlt. Allerdings geht auch dieses
Vorgehen nicht auf die Problematik ein, keine ausreichend breite Randbereiche zur Verfiigung zu
haben.
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Ein anderer Ansatz wire zwar kontrar zur Norm, wiirde aber ein Ausgleich unabhéngig von
Randbereichen ermoéglichen. Grundsatzliche Idee ist, wie bereits am Ende von Kapitel 4.2 angedeutet,
die Untergrundfunktion gleichzeitig mit der Verteilungsfunktion auszugleichen. Durch Gleichsetzen
des Wendepunktes der Untergrundfunktion mit dem Maximum der mit einem Proportionalitdtsfaktor
versehenen Normalverteilung (vgl. Kapitel 4.3) konnte eine zusitzliche Randbedingung geschaffen
werden, die fiir y-Spektroskopie giiltig ist [1, S.122]. Die fiir die Berechnung der charakteristischen
Grenzen noétigen Linienflichen liefen sich trotzdem ableiten, der Flacheninhalt der Nettolinie
entspricht hier wieder dem Proportionalitdtsfaktor der Verteilung, die Bruttolinie wiirde nummerisch
integriert und fiir den Nulleffekt miisste lediglich die Differenz gebildet werden. Bei diesem Vorgehen
wire die Untersuchung einer Linie im Vielkanalspektrum unabhéngig von benachbarten, solange diese
zwar beliebig nahe zueinander, aber nicht ineinander verschoben wéren. Hierfiir miisste mit einer auf
diesen Fall angepassten Modellfunktion zur Entfaltung gearbeitet werden.

7.3.1. Uberlegungen zur Dynamisierung von Grenzen des Untersuchungsbereiches

Haufig konnen Begrenzungen des Untersuchungsbereiches und der Randbereiche nur grob geschitzt
werden und sind somit mitverantwortlich fiir den Erfolg einer Anpassung in diesem Bereich.
Ein alternativer Ansatz zur Entfaltung ware nicht die Grenzen, sondern die Lage anzugeben. Meistens
weild der Benutzer, welche Linie er mit welchem Modell auswerten mochte und kann sie durch sein
Vorwissen im Spektrum lokalisieren. Aus dem Wissen um die Form der Linie, z.B. normalverteilt bei y-
Strahlung, und der Form des Untergrundes, im Fall eines y-Spektrums eine Stufenfunktion zzgl. evtl.
Konstante, kann eine Modellfunktion aufgestellt werden, die in einem um den Startwert wachsenden
Bereich ausgeglichen wird, solange bis durch weiteres Vergré3ern die Giite der Anpassung schlechter
wird.

Der Ablauf dieser Berechnungsroutine kénnte so aussehen:

—_

Setzen der Startparameter (Lage wird durch Benutzer festgelegt; iibrige Standartwerte)

2. Festsetzen des Startintervalls [, auf Startwert der Lage und die beiden umliegenden
Datenpunkte

3. Ausgleichen und Berechnung der Giite y3

4. Erweiterung des Intervalls I, um einen Datenpunkt nach rechts, Ausgleichen und Berechnung
der Giite y2 zum Intervall I,

5. Erweiterung des Intervalls I, um einen Datenpunkt nach links, Ausgleichen und Berechnung
der Giite y? zum Intervall I,

6. Erweiterung des Intervalls [/, um je einen Datenpunkt nach links und rechts, Ausgleichen und
Berechnung der Giite y?; zum Intervall I,

7. Falls im Intervall Iy, I; oder I, die Giite besser ist als im Intervall I, setze I, gleich diesem und
wiederhole ab Schritt 4
8. Falls keine Verbesserung durch VergroRerung erreicht wird, Suche beenden
9. Berechnen der Linienfldchen und charakteristischen Grenzen
Dieses Verfahren kann nur funktionieren, wenn sichergestellt ist, dass der Ausgleich der

Modellfunktion an die Datenpunkte immer konvergiert und im Startintervall nur Ereignisse des
Untergrundes und einer, ndmlich der gesuchten, Linie enthalten sind.
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Falls sich die 30-Umgebung (99,7%) zweier Linien in zwei verschiedenen Intervallen iiberschneiden,
sollte dieses Verfahren die Intervalle mit den dazwischenliegenden Datenpunkten zu einem grof3en
verschmelzen und ab da die Summe der beiden Modellfunktionen ausgeglichen.

Mit diesem Vorgehen wiirde die Unsicherheit, durch die Wahl der Bereichsgrenzen durch den Benutzer
nicht die bestmégliche Ausgleichsfunktion der Linie zu finden, beseitigt und konnte gerade in Spektren
mit niedriger Signifikanz das Uberpriifen der charakteristischen Grenzen erleichtern.

7.4. Problemfelder in der Implementierung

In der durchgefiihrten Testphase ergab sich nicht nur ein Verbesserungspotenzial im Umgang mit dem
Untergrund, sondern auch in den Bereichen Rechengeschwindigkeit und Rechengenauigkeit. Die
Implementierung des Marquardt-Levenberg Algorithmus in C# weist diesbeziiglich deutliche Nachteile
gegeniiber einer vollstindig kompilierten Version in C++, wie sie z.B. in den Numerical Recipes [4]
oder der GNU Scientific Library [10] enthalten ist, auf. Besonders die Ausfithrungsgeschwindigkeit fallt
dem Benutzer deutlich auf. Dies ist vor allem auf den vorkompilierten Bytecode zuriickzufiihren, der
wesentlich langsamer ist als eine kompilierte C++ Klassenbibliothek. Aus diesem Grund wurde der
Marquardt-Levenberg Algorithmus so implementiert, dass die Anzahl der Iterationsschritte fest
vorgegeben sind. Eine Uberpriifung, ob der Algorithmus konvergiert, oder eine Mindestgenauigkeit
erreicht hat, ist nicht enthalten, da die Ausfiihrungsdauer unverhéltnismél3ig lang wére und das
Programm nicht mehr sinnvoll zu benutzen. Daraus folgt, dass die Angabe der Unsicherheiten bei
schwierigen Fits nur unzureichende FErgebnisse liefert, da der Marquardt-Levenberg Algorithmus
innerhalb der vorgegebenen Iterationsschritte nicht zwingend konvergiert. Die Unsicherheiten werden
dadurch iiberschétzt.

Diese Schwierigkeiten lief3en sich beheben, indem der Fitalgorithmus in einer C+ + Klassenbibliothek
implementiert wiirde und somit {iber eine Schnittstelle aufgerufen werden konnte, die dhnlich der
jetzigen ist. Alternativ kann auch ein entsprechend schneller Prozessor verwendet werden, der mit der
implementierten Optimierung fiir mehrere Prozessorkerne den Marquardt-Levenberg Algorithmus
zligig ausfiihrt. Eine genaue Betrachtung auf verschiedenen Prozessorsystemen, die eine genaue
Prognose der Mindestanforderung an die Rechnerkomponenten stellt, wurde nicht durchgefiihrt.
Vermutlich wiirde bereits ein moderner Mehrkernprozessor mit mind. 2 GHz ausreichen um eine
deutliche Verbesserung gegeniiber dem Testsystem (Intel Core 2 Duo 1,3GHz) zu erhalten.

7.5. Erweiterungsmoglichkeiten

Durch die Art des Aufbaus des Algorithmus inklusive seiner Datenstruktur sind Erweiterungen
problemlos moglich und kénnen modulweise vorgenommen werden. Neben den im vorangegangenen
Abschnitt aufgezeigten Optimierungspotentialen gibt es eine Reihe von Erweiterungen, die sinnvoll
scheinen. Dazu gehort eine Erweiterung der Dateiformate zum Einlesen von Messdaten. Diese konnte
zum FEinen eine automatisierte Erkennung des Datenformats enthalten, zum Anderen auch eine
Auswahl von Spalten in tabellarischen Datentypen, wie zum Beispiel csv-Dateien und auch die
Moglichkeit statt Kanalwerten Energiewerte einzulesen. Zusétzlich konnte noch die Moglichkeit ein
Vielkanalspektrum einzulesen, welches ohne die Probe aufgenommen wurde und vom Spektrum mit
der Probe abgezogen wiirde.

Zur Optimierung der Ausgleichsroutine selbst konnte entweder ein Simplexalgorithmus implementiert
werden, der geeignete Startwerte sucht, oder dem Benutzer die Moglichkeit gegeben werden
Startwerte selbst anzugeben. Letzteres kann jedoch nur sinnvoll sein, wenn der Benutzer das Ergebnis
seiner Eingabe direkt angezeigt bekommt. Dies sollte jedoch nicht mehr nétig sein, wenn das
Geschwindigkeitsproblem des Marquardt-Levenberg Algorithmus gelost ist und so der Algorithmus bis
zum Erreichen von Konvergenz oder einer Mindestgenauigkeit laufen kann. Der Marquardt-Levenberg
Algorithmus ist robust genug, um auch mit durchschnittlichen Startwerten zu konvergieren.

Zur automatisierten Auswertung konnte ein noch zu entwickelndes Modul Linien in einem Spektrum
selbststindig erkennen und die dazugehorigen statistischen Berechnungen durchfiihren und in einer
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Zusammenfassung exportieren. Dessen Erweiterung ermoglichte dann die Auswertung ganzer
Mefreihen nacheinander.

8. Zusammenfassung

Ziel dieser Arbeit war es einen Algorithmus zu entwickeln, mit dem Vielkanalspektren mit geringer
Statistik entfaltet und einer Signifikanzpriiffung unterzogen werden. Aufgrund des Umfangs der
Thematik wurde der Fokus auf y-Spektren gelegt. Die zentrale Anforderungen waren, dass die
Benutzung anwenderfreundlich iiber eine visuelle Oberfldche geschehen sollte, und Erweiterungen, im
Besonderen die Entfaltung von (e,e ")-Spektren, jederzeit problemlos moglich.

Deshalb wurde mit der Programmiersprache Microsoft C# eine Softwarearchitektur aufgebaut, die
diese Aspekte mit einer Trennung des Algorithmus in Frontend, Backend und mathematische
Methoden beachtet. Dieses ermoglicht es zukiinftige Anpassung, Ergdnzung und Erweiterungen
problemlos einzuarbeiten, besonders da durch das Verwenden von Schnittstellen bereits existierende
Methoden konsequent genutzt werden kénnen.

Zur Entfaltung der y-Vielkanalspektren wurde der Marquardt-Levenberg Algorithmus zur Losung der
Minimierungsaufgabe nach der Methode der kleinsten Quadratsumme zum Ausgleichen
entsprechender Modellfunktionen implementiert und zur Signifikanzpriifung eine Berechnung von
charakteristischen Grenzen.

Damit steht nach Abschluss dieser Arbeit ein Algorithmus bereit, mit dem prinzipiell bereits Linien
ausgewertet werden konnen und Nachweiss- und Erkennungsgrenzen angegeben werden. Die
Verlasslichkeit dieser ist lediglich abhdngig von der Giite der Ausgleichsrechnung und der
Modellfunktion. Diese bietet zugleich neben der Ausfiihrungsgeschwindigkeit Raum fiir Verbesserung,
vor allem in realen Spektren mit dicht beieinander liegenden Linien.

9. Ausblick

Das moderne Konzept der charakteristischen Grenzen bietet eine gute Moglichkeit, Messergebnisse auf
Signifikanz zu testen. Um diese voll auszuschopfen sollten auch die Vorgehen bei der Entfaltung selbst
tiberpriift werden, denn die Grundannahmen, dass zu untersuchende Linien ausreichend isoliert zur
Schitzung des Untergrundes auftreten, lassen sich an realen Spektren nur schwer nachvollziehen.

Beim Ausgleichen der Modellfunktionen der Linien ist der Algorithmus auf eine gute Aufbereitung der
Messdaten im untersuchten Bereich angewiesen, d.h. um eine Linie moglichst genau bewerten zu
konnen, ist es erforderlich, den Untergrund genau zu bestimmen oder zu schitzen. Obwohl hierzu die
DIN 25482 bzw. ISO 11929 Handlungsanweisungen geben, sind diese Verfahren nicht als alleinige
Losung zu sehen. Das iibliche Vorgehen, Startparameter und Untergrund aus der Linie und deren
Umgebung in einem festgelegten Bereich zu schitzen, kann nicht abschliel3end sein. Generell sollten
Startparameter moglichst unabhingig vom gewihlten Datenbereich sein und sich lediglich an den
Modelldaten orientieren, damit also nicht an den Grenzen des untersuchten Bereichs. Ein alternatives
Vorgehen wurde mit der Uberlegung zur Dynamisierung von Grenzen des Untersuchungsbereiches
angedacht.
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10. Anhang
10.1. Digitaler Anhang

Auf der DVD befinden sich drei Komponenten, die Microsoft Visual Studio 2010 Projektmappe mit
allen zugehorigen Dateien, eine kompilierte Version des Algorithmus zum direkten Ausfiihren und eine
Installationsroutine, die zusétzlich zum Algorithmus das benoétigte Microsoft .Net 4 Framework inkl.
deutschem Sprachpaket enthilt.

10.2. Datenstruktur im Backend

Nach dem Initialisieren des Backend stehen folgende DataTable im Dataset bereit, um die wéhrend der
Laufzeit benétigten Daten vorzuhalten.

Tabelle 7 zeigt die in der DataTable Daten definierten Spalten mit den Datentypen.

DataTable ,Daten”

DataColumn ,,Kanal* Int32 Nummer des Kanals
DataColumn ,,Counts® Int32 Anzahl der Impulse im Kanal
DataColumn ,,Energie“ Double | Energie des Kanals
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Tabelle 8 zeigt die in der DataTable Regression enthaltenen Spalten mit den Datentypen

DataTable ,Regression‘

DataColumn ,,ID“ Int Index der Datenzeile
DataColumn ,,Name* String Name der Funktion
DataColumn , Funktion“ Funktion Gefittete Modellfunktion

DataColumn Parameter(] Array  der  Fitparameter  der
,RegressionParameter” Modellfunktion

DataColumn Parameter(] Array der Variablenparameter der
,ObservationParameter* Modellfunktion

DataColumn ,,UFunktion® Funktion Modellfunktion des Untergrundes
DataColumn Parameter(] Array  der  Fitparameter  der
,URegressionParameter" Modellfunktion des Untergrundes
DataColumn Parameter(] Array der Variablenparameter der
, UObservationParameter” Modellfunktion des Untergrundes

DataColumn ,,R2“

Double

Bestimmtheitsmalf des Fits

DataColumn ,,“Chi2

Double

Residuenquadrat des Fits

DataColumn , Marker*

SortedDictionary<Int,Int>

Markierungen des Datenbereichs

DataColumn ,,Regression

Dictionary<Int,Double>

Funktionswerte der ausgeglichenen
Funktion

Tabelle 9 zeigt die in der DataTable ShowData definierten Spalten mit den zugehdrigen Datentypen.

DataTable ,ShowData“

DataColumn ,,ID* Int Indes der Datenzeile
DataColumn ,,Peakmitte* Double ~ der Modellfunktion
DataColumn ,Unsicherheit | Double

Peakmitte*

DataColumn ,FWHM* Double

DataColumn ,Unsicherheit | Double

FWHM*“

DataColumn , Bruttofldche* Double

DataColumn Double

Luntergrundfldche”

DataColumn , Nettofldche“ Double

DataColumn Double

,Unsicherheit Nettoflaiche“

DataColumn ,,EKG* Double | Erkennungsgrenze
DataColumn ,NWG“ Double Nachweisgrenze
DataColumn , R2¢ Double Bestimmtheitsmalf}
DataColumn ,,Chi2* Double Residuenquadrat
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10.3. Microsoft Public License (Ms-PL)

Der Quelltext der Klasse NumericalMethods in BlogCode unterliegt der Microsoft Public License (Ms-
PL).

This license governs use of the accompanying software. If you use the software, you accept this license. If
you do not accept the license, do not use the software.

1. Definitions
The terms "reproduce," "reproduction," "derivative works," and "distribution" have the same meaning here
as under U.S. copyright law.

A "contribution" is the original software, or any additions or changes to the software.

A "contributor" is any person that distributes its contribution under this license.
"Licensed patents" are a contributor's patent claims that read directly on its contribution.
2. Grant of Rights

(A) Copyright Grant- Subject to the terms of this license, including the license conditions and limitations
in section 3, each contributor grants you a non-exclusive, worldwide, royalty-free copyright license to
reproduce its contribution, prepare derivative works of its contribution, and distribute its contribution or
any derivative works that you create.

(B) Patent Grant- Subject to the terms of this license, including the license conditions and limitations in
section 3, each contributor grants you a non-exclusive, worldwide, royalty-free license under its licensed
patents to make, have made, use, sell, offer for sale, import, and/or otherwise dispose of its contribution
in the software or derivative works of the contribution in the software.

3. Conditions and Limitations

(A) No Trademark License- This license does not grant you rights to use any contributors' name, logo, or
trademarks.

(B) If you bring a patent claim against any contributor over patents that you claim are infringed by the
software, your patent license from such contributor to the software ends automatically.

(C) If you distribute any portion of the software, you must retain all copyright, patent, trademark, and
attribution notices that are present in the software.

(D) If you distribute any portion of the software in source code form, you may do so only under this
license by including a complete copy of this license with your distribution. If you distribute any portion of
the software in compiled or object code form, you may only do so under a license that complies with this
license.

(E) The software is licensed "as-is." You bear the risk of using it. The contributors give no express
warranties, guarantees or conditions. You may have additional consumer rights under your local laws
which this license cannot change. To the extent permitted under your local laws, the contributors exclude
the implied warranties of merchantability, fitness for a particular purpose and non-infringement.

Entwicklung eines Algorithmus zur Entfaltung und Signifikanzprifung von Vielkanalspektren mit geringer
Statistik 24



11. Abbildungsverzeichnis

Abbildung 1: Schematische Darstellung zur Festlegung der Erkennungsgrenze X * und Nachweisgrenze
X# mit den Irrtumswahrscheinlichkeiten a« und pB. Die rosagefiarbte Kurve zeigt die
Wahrscheinlichkeitsverteilung der Nullhypothese, die griingefarbte die der Alternativhypothese. .3

Abbildung 2: Im Diagramm sind Stufenfunktionen fiir verschiedene Parameter o dargestellt. Die
iibrigen Parameter sind fest mit uUntergrund = 0,a0 = 0, adiff = L.ccccooeeeeeiiiiieiiiiiiiieeeeeeeeeeae 5

Abbildung 3: Die Abbildung zeigt beispielhaft den Einfluss des Parameters o der Modellfunktion des
Untergrundes auf die Linienform. Fiir die Normalverteilung wurde YX = 5l02me — 12X 22
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Abbildung 4: Im Blockdiagramm wird die Softwarearchitektur des Algorithmus dargestellt. Unter der
Aufteilung in Frontend, Backend und BlogCode sind die jeweils implementierten Funktionen
ZUSAMNINENZEIASST. ...eeeuuiieiiiiiieeiie ettt e et e et e e st e e e bt e e s bt e e e bt e e sbeeeenbeesanbeeeeaseeeeaneeesasaeeenneees 9

Abbildung 5: Die Abbildung zeigt die Programmoberfliche mit farbigen Markierungen zur
Visualisierung der zwei Anzeigebereiche fiir Spektrum und Fitparameter, sowie dem

KONIIOIIDETEICH. .....eeiiiiiiiiiii ittt e et e e e enrae e e e enne 12
Abbildung 6: Das fiir die Untersuchung erzeugte Spektrum enthélt definierte Linien, an denen nach
Entfaltung das Verhalten des Algorithmus bewertet werden kann. ........ccceeccueeeveriiieerinnieeeennneen. 14
Abbildung 7: Schematische Darstellung des Peak zu Untergrundverhaltnis (PzU) [2].....ccccevvveevereeennns 15

Abbildung 8 Auftrag des BestimmtheitsmalRes iiber dem Quotienten Amplitude3oUntergund mit den
Daten aus Tabelle 4.........cooiiiiiiiiiiie e 16

Abbildung 9: Reales Spektrum, bei dem mit Germanium-Detektoren y-Zerfille aufgenommen wurden.
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